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LABORATORIO DE DINAMICA DE PROCESOS

OBJETIVOS

£1 abjetivo general de este trabajo es establecer las hases
para la creacidén de un labaratorio de modelacién y simulacién de
procesos qulmicos para la docenc:a, en el cual se pueda comprobar
la validez de determinados modelos matematicos que describan
procesos  en estado transitorio. Ademas, como objetivos

particulares se tienen:

a) Obtener una mejor apreciacién de los procesos dinAmicos de

sistemas en Ingenieria Quimica.

b) Utilizar los modelos planteados de los sistemas presentados,

para llevar a cabo simulaciones computacionales.

c) Estudiar técnicas para la solucién de las ecuaciones que

conforman el modelo matematica.

d) Introducir la modelacidén matematica a la practica
experimental en el laboratorio para camprobar la validez de 1los

modelos.

e) Partiendo de lo anterior, éste trabajo estd encaminado a la
obtencidén de expresiones matemadticas que conforman determinados
modelos, y su verificacién mediante la comprobacion de un sistema

real construido en un laboratario.



INTRODUCCION

La amportancia de un modelo matematico radica en la
posibilidad de poder predecir el comportamiento de un sistema -
bajo condiciones predeterminadas. Esto permite comprobar si un
sistema gque ha sido diseflado bajo ciertos parametros realmente se
compartarad de acuerdo a lo que esperamos.

Ademas, permite establecer criterios para la optimizacion,
disefilo y control de un sistema.
L.os modelos usados en Ingenierta Quimica pueden ser

clasificados en dos grupos principales:

1.— Aquéllos basados en leyes fundamentales (tedricos).

2.— Empiricos.

Los modelos basados en leyes fundamentales, ason planteados a
partir de las leyes de la Fisica, la Quimica, y la Fisicoguimica.

Aunque en Ingenieria Quimica es muy dificil encontrar
modelos que correspondan Gnicamente al grupo 1, ya .que en
realidad, todos ios modelos tienen una parte obtenida
empiricamente y otra parte obtenida de leyes fundamentales, los
modelos de los sistemas que se analizan seran agquellos en los que
se utilizen las leyes fundamentales como punto de partida.

En el presente trabajo se pretende modelizar algunos
sistemas a muy pequefa escala, analogos a 1los que operan en
plantas quimicas con el material cominmente encontrado en un
laboratorio, esto con el fin de generar una alternativa dirigida
a la comunidad estudiantil de la carrera de Ingenieria Quimica,
para poder elaborar modelos en estado transitorio, que se puedan
construir en wun laboratorio y que su exactitud ‘pueda ser

comprobada.

Los programas de los modelos que se analizan son presentados
en lenguaje de computacidn BASIC. Se selecciona este lenguaje de
camputacién debido a su versatilidad y facilidad de programacion.



CAPITULO 1.
BASES TEORICAS

1.1 Conceptos y Generalidades

En este punto, se revisara la terminologia que frecuentemente
se utiliza en modelacion y simulacién de procesos, para
familiarizarse mas con laos conceptos frecuentemente manejados

dentro de este campo'’.

Analisis de procesos. Se refiere a la aplicacién de métodos
cientf ficos para desarrollar procedimientos de solucién de un
problema. La especificacién matematica de un problema se
determina por su situacidn real, analizando los detalles para
obtener modelos matematicos, sintetizando Yy presentando

resultados.

Proceso. Denota una serie de operaciones o transformaciones de

informacién o materiales.

Modelo Hatemitico. Es la representacién matemiatica de un proceso

real.

Sistema. Es un grupo de elementos (abstraido de una divisién
arbitraria de un proceso) el cual se enlaza por flujos de
materiales o informacién. La salida del sistema es una funcidn de

las caracteristicas de éste y sus interrelaciones.

Parametro. Es una propiedad del proceso o de sus alrededores, el
cual puede ser un valor de una constante o el coeficiente de una

ecuacidn.

Simulacion. Es el estudioc del comportamiento de un sistema o
alguna de sus partes, por la manipulacién de un modelo
matematico.

La estrategia general para el anilisis de problemas es
establecer primeramente 10s puntos que deben ser evaluados, para



delimitar las necesidades del modelo. Por ello es necesario
establecer los objetivos a los que se quiere 1llegar, con la
finalidad de definir los requerimentaos de ejecucién posteriores.
Después debemos hacer una inspeccién preliminar para clasificar
el proceso. Asi, podremos dividirlo en subsistemas para poderlo
analizar mejor y poder llevar a cabo un estudio cuantitativo
sobre las variables y sus relaciones lo cual permitird comprobar
la consistencia matematica del sistema. Aqul se debe asegurar gque
el modelo contenga las relaciones en los teérminos de las
variables que se encuentren en cuestién dentro del wmodelo, ya

sean variables dependientes o independientes.

Una vez que se han planteado las relaciones entre las
variables del sistema, (son las ecuaciones que constituyen el
modelo matemiAtico), se tendra que evaluar qué tan exactamente el
modelo se ajusta a la realidad, representando el proceso real con

las relaciones matemidticas que se determinaron necesarias a usar.

Tipos de Modelos. En el campn de la ingenieria tenemos dos tipos
principales de modelos que pueden ser planteados, asi como

combinaciones de ellos:

l.~Hodelos Tedricos de Fendmenos de Transporte. Las bases para
los modelos matematicos son principalmente las leyes fisicas,
quimicas y las leyes de la conservacién de la materia y energtfa.

2.-Hodelos Empiricos. Son aquellos que resultan de ajustar
estadisticamente datos reales para generar ecuaciones empiricas
que persitan describir el comportamiento de un proceso real.

Una relacién de los modelos matematicos es considerada en la
figura 1.1. En ésta se puede ver la complejidad de solucién de un
modelo matemitico. A medida que vamos hacia abajo de 1la figura
1.1, el nivel de dificultad de solucién del modelo comunmente se
incrementa. Eh otras palabras, las ecuaciones algebraicas son
usualmente ficiles de resolver, en comparacién con las ecuaciones

diferenciales ordinarias, y ¢stas a su vez, son ficiles de



resolver en comparacion  con las ecuaciones diferenciales
parciales, Esto no es siempre cierto, pues una ecuacién
diferenciat puede ser tan facil de resalver como una ecuacion

algebraica.

RELACION DE LOS PRINCIFALES TIPOS DE MODELOS MATEMATICOS

I Modelo Matematico

I
1 1

L Deterministico 4] l Frobabilistico |

I_—_"I

[ Ecuaciones Algebraicas

I
1 |

Ecuaciones Integrales | l Ecuaciones Diferenciales

Ecuaciones Diferenciales Parciales

Figura 1.1

La exactitud del sistema fisico descrito por el modelo
matematico, suele incrementar su grado de dificultad a medida que
se va hacia abajao de 1la figura 1.1, entre mas variables
independientes y parametros se tomen en cuenta, el modelo
matematico es mejor, pero también en la misma proporcién crece el
grado de dificultad de resolucién del modelo.

£n las gcuaciaones algebraicas no hay relacidn de las variables
con raspecto al tiempo, al espacio u otra variable. Ejemplo de
estas ecuaciones lo son los balances de materiales en estado

estacionariao.



Las acuaciones diferenciales ordinarias tienen una variable
independiente, la cual cambi:a continuamente can relacién al
tiempo o al espacio, perso no ambas. Ejemplos del primer caso 1o
son los sistemas con acumulacion de materiales. Ejemplos del
segundo caso lo son los reactores que tienen variaciones en  una
dimension, también lo son los sistemas de transferencia de calor

en una dimension.

Los modelos que utilizan ecuaciones diferenciales ordinarias san
muy frecuentes, debido a que las matematicas no son muy
complicadas y nos dan una buena descripcién del proceso fisico.

Las ecuaciones diferenciales parciales pueden matematicamente
tener cualquier numero de variables independientes; ademias, en el
analisis de un proceso usualmente se utilizan cuatro variables,

tres espaciales y una temporal.

Debe hacerse mencidn que existe otro tipo de ecuaciones
lIlamadas integro—-diferenciales. Estas ecuaciones no se mencionan
en la figura 1.1 ya que no son muy comunes. Estas expresiones san
una combinacién de ecuacion integral y diferencial. Las
ecuaciones '1ntegro~diferen:iales se sitaan abaijo de las:
ecuacianes diferenciales en su posicién en la figura 1l.i. Una de
sus aplicaciones, es la determinacién de corrientes y potenciales
en redes eléctricas las cuales incluyen capacitores,

resistencias, etc.

Inplementacidn. Para tratar de implementar un modelo
adecuadamente, nosotros podemos organizar las herramientas o
conocimientos mis usuales de una manera ordenada de tal farma que
se puedan visualizar facilmentes asi las podemos tener
organizados esquematicamente y se les puede consultar cuanda se
requiera. A continuacidn presentamos los pasas a sequir para la

implementacisn de un modelo matematico:

1.~ DEFINIR EL SISTEMA A MODELIZAR
Agul es posible que se trasladen las palabras y conceptos a un



nivel matematico, una vez que ya se han fijado 1as variables
dependientes 2 independientes del problema. Una vez que sa ha
hecho esto se puede simplificar el problema introduciendo ciertas
suposiclones cuando sea necesario, que haran el analisis

matematico mis facil.

2. -DESARROLLO DEL MODELO MATEMATICO
Es necesario tene+ todos los antecedentes del fendmeno para
poder desatrollar el modelo. Asi, por ejemplo, los modelos mas
frecuentemente desarrollados son los basados en  fendmenos de
transporte. For lo tanto, se deberad contar con el soporte teorica
en materia de fenomenos de transporte, como lo son los principios
fisicoquimicos 10s cuales nos serviran de reglas para poder
canstruir el modela. Las leyes de tendmenas de trasporte, son en
este caso las reglas para la construccién del modelo, que pueden
reducirse a unas tres o cuatro leyes principalmente. Estas leyes
estan dadas en su forma giobal, y tienen su prindipal diferencia
en la fuerza impulsora, gque determina el transporte de materia,
calor o momentum. Estas leyes de transporte estin en forma de un
flujo (velocidad de transferencia por unidad de area)
proporcional a la fuerza impulsora (gradiente de ' concentracién,
temperatura o momentum). E1 factor de proporcionalidad de cada
una de las leyes de transporte es una propiedad fisica del
sistema (conductividad térmica, difusividad o viscosidad).

Para el estudio de fendmenos de transporte, estas leyes tienen
los nombres mas familiarmente conocidos como leyes de Fourier,
Fick y Newton, respectivamente. Resumiendo las relaciones antes
mencionadas para el desarrollo de modelos podemos observar la
tabla 1.1.

Fara la construccién de modelos matematicos, ademas
requeriremos de las leyes de la conservacién de la materia y
energla, ecuaciones de estado que nos digan cémo son  las
propiedades fisicas del sistema, principalmente densidad o
concentracién y entalpta. 5i se van a modelar reactores quimicos,

se requieren las relaciones necesarias en la descripcién cinética



de una reaccidon guimica, como lo es la ley de accién de masas y
la ecuacién de Arrhenius de la dependencia de una constante de

reactién con la temperatura.

El principio de la conservacién de la materia y la energia

cuando es aplicado a un sistema dinamico dice:

que entra al que sale del
sistema sistema

={de la cantidad

Flujo de la cantidad Flujo de la cantidad
en el sistema

[Razén de cambio ]

Si en el sistema hay alguna trasformacién o cambio de alguno

de laos componentes, el balance es el siguiente:

Flujo de la cantidad Flujo de la cantidad
que entra al - que sale del
sistema sistema

Flujo de la cantida Razén de cambio
* que se forma o = de la cantidad

desaparece del sist en el sistema

Donde la cantidad en cuestion puede ser materia o enevrgia.

Las unidades de esta ecuacién son masa o energia por unidad de
tiempo. Del lado derecho de la ecuacién anterior, puede ser una
derivada parcial /8¢ o una derivada ordinaria d/dt, de 1la
materia o la energia con respecto de la variable independiente t
(tiempo).

Muchos fenémenos de trasporte obedecen a ecuaciones mas
complicadas que las que Se mencionan en la tabla 1.1, las cuales
se deben considerar sélo como una primera aproximacién, aunque
suficientemente satisfactoria. Como se puede observar, todas las
leyes de trasporte tienen la siguente forma:

{(Fuerza I[mpulsora)
(Resistencia al Trasporte)

Flujo de la propiedad=

Estas leyes son las ecuaciones basicas de transporte

unidireccional.



LEYES DE TRANSPORTE

Cantidad Calece Masa Momentum

Velocidad de N. .

trasferencia q ~ '

Dimensiones Ener‘qla/t-Lz mol Ast-L? LMt~ % se-L®

Ley Foutrietr Fick Newton

Relacion g=a giIEREL NA=DAH—ZE:— r=t QLEEL—
az az [CH

Tabla 1.1

3. SOLUCION DEL MODELO MATEMATICO.
De manera gensral, podemos decir gue la canstruccidan de un
modela es el obtener las ecuaciones matematicas que requerimos
para describir un caomportamiento real, en donde se pueden incluir
ecua:xnneé algebraicas, ecuaciones diferenciales, etc. Las
ecuaciones que se han de seleccionar para la construccién de un
madela, deben ser relaciones faciles de visualizar y faciles de
manipular, y para propdsitos de calculos repetitivos, deberan
relacionar las variables dependientes y las variables
independientes, asi como los parametros necesarios.

Para dar solucion a los modelos se cuenta con diversas
herramientas matematicas. En la tabla 1.2 se ilustran algunos de
los tipos de técnicas matematicas analfticas y numericas para la
solucién de modelos matemiticos. En esta tabla se manejan algunas
de las herramientas matematicas mas comunes para la solucion de
un gran numerao de ecuaciones. Adicionalmente a las técnicas
mencionadas, existen muchas otras técnicas analiticas y numéricas
para la solucisn de las ecuaciones que pueden ser encontradas en

literatura especializada.

Usualmente la descripcion mas compleja es 1la solucidn mas
dificil para la modelacién de un  proceso, por lao tanto, el
proceso debe estar suficientemente detallado de manera tal que el



modelo nos dé informac:dn suficiente del comportamiento del

proceso con una exactitud adecuada.

Las teécnicas numéricas son mas adecuadas dada que la
capacidad de las computadoras incremsnta 1la velocidad de
operacidn haciendo mas rapidos los® métodos numéricos para la
solucidén de las ecuaciones diferenciales, diferenciales
parciales, 1ntegrales e incluso el ajuste estadistico de modelos
empiricos. De otra manera las ecuaciones antes mencionadas, en

muchos casos dificilmente podrian ser manejadas.

En el siguiente capftulo analizaremos cédmo se aplican las
herramientas anteriormente descritas, para la construccidn de
modelos matematicos presentando varios ejemplas que pueden ser
construidos a nivel experimental en un laboratorio sin tener que
hacer uso de instalaciones complejas de mayor capacidad o de un

gasto excesivo para su comprobacién.
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EJEMPLOS DE HERRAMIENTAS MATEMATICAS Y ANALITICAS USADAS EN LA

SOLUCION DE MODELOS MATEMATICOS

ECUACIUNES ALGEBRAICAS

Métodos Analiticos

Metodos Numéricos

1. METODOS DE SOLUCION DE MATRICES

NEWTON RAPHSON

2. RECLA DE DESCARTES

ITERACION

8. DIVISION SINTETICA

ELIMINACION JAUSSIANA

4, SUMA ¥ RESTA, SUSTITUCION

PISEGGCION

5. DETERMINANTES

GAUSS SEIDEL

ECUACIONES INTEGRALES

Métodos Anali ticos

Metodos Numericas

1. FRACCIONES PARCIALES

REQLA DE SIMPSON

2. INTEGRACION POR _PARTES

REJLA DEL TRAPEGIO

2, SUSTITUQIGN TRIGONOMETRICA

SERIES DE TAYLOR

4. CAMB IO DE VARIABLE

ECUACIONES DIFERENCIALES ORDINARIAS

Métodos Analiticos

Métodos Numéricas

1. SEPARACION DE VARIABLES

METODO DE EULER

2. CAMBIO DE VARIARLE

METODO DE RUNGE KUTTA

9. TRASFORMADA DE LAPLACE

METODO DE MILNE

4. VARIACION DE PARAMETROS

5. OPERADORES DIFERENCIALES

ECUACIUONES DIFERENCIALES PARCIALES

Metodos Analiticos

fMetodos Numericos

1, SEPARACION DE FUNCIONES

METODO DE DIFERENCTAS FINITAS

METODO DE ELEMENTO FINITO

Tabla 1.2




CAPITULO &
MODELOS MATEMATICOS Y SU SOLUCION

2.1 Ejemplos de Modelos Matematicos y su Solucion.

Ahora estamos en condicion para 1aiciar la resolucicn de los
sistemas que se madelizaran.

En todos los sistemas gue se presentaran, se hara uso de la
simulacién digital, ya que las ecuaciones de los modelos debetcan
ser transladadas a un programa para poder trabajar con ellas vy
poder obtener una solucion légica. Se ha preferido la simulacién
digital en 1lugar de la simulacién analegica debido a la
facilidad gue ofrecen las computadoras actuales, su velocidad vy
precision.

En la resolucion de los aoodelos, es necesario usar
herramientas analiticas y en ocasiones de métodos numeéricos para

su solucion.

EoENPLO 1. Se disurlve W kg de wun soluto en un tangue que
contiene V 1t de agua en su interior, tal como lo muestra 1la
figura 2.1. Se bombea solucidn al tanque a razen de Fi1 lt/min con
una concentracién Cais kg/lt. Luego, la solucién adecuadamente
mezclada se bombea fuera del tangue a razén de Fz lt/min = Fi. Se
requiere determinar la concentracién en el tanque en un 1nstante

cualquiera.
Fs

Cas

< Cazty

Fzy

Caawy

Figura 2.1



La ecuacion gque describe el comportamiento de la concentracion
de un tangue de dilucion es la siguients, de acuerdo al principio

de conservacién de la materia y la energla:

Flujo de soluto gue entra al sistema = FiCat

Flujo de soluto que sale del sistema = FiCaz

dCaz
E13

Razon de camhio del soluto en el sistema = V

For lo tanto la ecuacion que dascribe el sistema es la siguiente:

dCaz _ _ _
v_dE__ FiCas— FiCaz 2-1)

- . : . 1t ko kg
En donde (2-1) tiene unidades de: [_mﬁ] [—n—] = [m“_1

|

Procediendo a i1ntegrar la ecuacidn (2-1) tenemos:

dCaz _ Fi _
—t = v {Car— Caz)
_ _F1
T =

Sustituyendo T en la ecuacion anter:ior y separando variables en
la ecuacién diferencial:

dCaz

Cai - Caz) T dt

Integrando la ecuacidn desde Caz = Cazo, hasta Caz:

caz t
JdCaz =

I (Ca1 = Caz) J- T dt

cazo t=o0

For lo tanto obtenemos la siguiente expresidn:

Ln (Cat = Caz2) 1 _ Tt
({Cat - Cazo)

13



Ahora debemos despejar Caz, que es la concentracion  en

funcién del tiempo en el tanque. La expresidén gqueda como Sigue:

Caz = Cat — (Cat — Caza) e(_Tt) (2-2)
La ecuacién anterior describe el comportamiento del sistema
en funcion del tiempo, si asignamos valores a la expresidén
anterior y 1la evaluamos, tendremos una ecuacidn con los
siguientes parametros, cémo a continuacién presentamos:
V=300 1t
Fi = F2 = 3 1¢t/min
Cazo = 0.16b64 kg/lt
Cat = 0.01 ko/lt
* =F1/V=3 1t/min/300 1t = 0.01 min~*
T =F2/V=3 1t/min/300 1t = 0.01 min™*

La ecuacion finalmente queda como sigue:

Caz = 0.01 = (0.0l - 0.1666) %0 001 © 2-3)

Evaluando la ecuacién anterior en funcién del tiempo tenemos
los resultados que se muestran en la tabla 2.1

Como podemos observar, a medida que trascurre el tiempo, 1a
concentracién del soluto va disminuyendo, 1o cual es 1légico que
ocurtra en este sistema.

Una derivacién de este sistema mas compleja sera
considerando volumen variable, es decir, el flujo de entrada vy
salida son diferentes y hacen que el volumen crezca o baje, de
acuerdo con las condiciones que se planteen al modelo. Este

modelo es el que desarollaremos en el siguiente ejemplo.

14



TABLA DE RESULTADOS DEL. SISTEMA DE DILUCION
L (miny CA(Kg-Lu)
0.1667
1223
0904
06786
0513
0396
0312
0252
.0203
.0178
0156
.0140
.0129
0121
.0115
ofit

[=

o0 | jo jon e 10 NS |

[~

=3

~

(2]

-

oDololojo|ojolo|jlojolo|jo|o oo

1221

Tabla 2.1

La variacién de la concentracién con el tiempo, se muestra en
la figura 2.2.

Ca {KgM]
o2 1Kgin)

—t PR PO S
C 1 2 8 a4 85 8 7 B O W0 MW 2B WG
t(min)

Figura 2.2.

Variacidn de la concentracién con el  tiempo (ejemplo L).

15



El programa que simula este modelo s el siguiente, esta
desarrollado en lenguaje BASIC y con é1 se pueden variar las

condici1anes del proceso.

10 REM TANQUE DE DILUCION ISOTERMICO

20 INPUT" GANTIDAD INIGIAL DE SOLUTO (Kg) e
30 INPUT' VOLUMENR INICIAL DEL TANGQUE a v
40 INFUT" FLUJO DEL SISTEMA dt/mim

30 INPUT' CONG, EN EL FLUJO ENTRANTE (Kg/ll) “;CAt
G0 INPUT” TIEMPO INIGIAL DE CALCULO (min}
70 INPUT" TIEMPO FINAL DE CALCULO tmuny
80 INPUT' FASO DE GALCULO 3
0 GA20=W/V

100 PRINT - TIEMPO tmin} CONC (KgrLltl =
100 FOR T=TO TO TF STEF S

120 CA2=CA1~(CA1-CAZO)I*EXP(-F.,V®T)

180 PRINT TARIONT;TAB45)CAZ

140 NEXT T

130 END

EsEMPLO 2. Sistema con acumulacién de materiales. Se ‘tiene un
sistema analogo al ejemplo anterior, la diferencia radica ahora
en los flujos de entrada y de salida unicamente. En este caso el
flujo de entrada serid mayor al flujo de salida, por 1lo. tanto,
tendremos acumulacion de materiales. Se desea conocer la

concentracién de soluto a cualquier tiempo ¢ gue se desee.

Facw

Castt

Fo = Fi1

Figura 2.3



Haciendo balance de materia:

FlujJo de soluto que entra al sistema = FiCas

Flujo de soluto que sale del sistema = FiCaz

Razén de cambio del soluto en el sistema = V —%%51-

v dg:" = FoCao - FiCas

Introduciendo una relacién entre masa de soluto y volumen
para la ecuacidén anterior tenemos:
»n
. = e
Cas ]

dm
dt

= FoCao ~ Fi—g— (2-4)

Donde » &5 la masa del soluto disuelto en el sistema.

Como la concentracién Cai cambia con respecto al tirempo
influido por una parte por el flujo que entra o sale del sistema
y por otra, por el aumento de volumen del sistema, debemos
plantear una ecuacién para conocer e! cambio de volumen en
funcién del tiempo, esta ecuacién es una funcién lineal de los
flujos de entﬁada y de salida.

v (2-9)

——€=Fu—Fx

S

Resolviendo la ecuacidén, el volumen para un Sistema con

acunulacién de materiales nos queda de la siguiente manera:z

¥V = Vo + (Fo - FO¢ : (2-8)
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Donde Vo es el vaolumen inicial del sistema.

For lo tanto Cas, que es funcién del tiempo, nos queda de la
siguiente manera, introduciendo 1la variable volumen de la
ecuacién 2-4.,

= »
Cas Vo+(Fo-F1) T

dm _ _ » -
FE = Fotae = P fgorrore ] (2=

Para simplificar la resolucién del sistema, asignamos las
variables conocidas a constantes .

a = Vo
(Fo-F1)
FoCao

"

1

Reordenando la ecuacisén (2-7) tenemos:

Tdn Fim _ -
ge Yawme~"°¢ (2-8)

La ecuacién anterior, es una ecuacion diferencial lineal, 1la
cual se puede resolver por medio de un factor integrante.

dt Fa
IP(t)dt F:I;—;—E? E—jLn(a*bt)

Rwu= e s e = e = ta+bt)

F1/b

Multiplicando la ecuacién (2-8) por =21 factor integrante:

dam Fai/b Fim F1/b Fa/b
ac (a+bt) * 95t (a+bt) = cl{a+bt)

d F1/b Fi/b

aF |* (a+bt) = cla+bt)

1e



Fi/b Fi/b
dim (atbt) = cI(a+ntﬁ dt

u = atht
du = bdt

{(Fa/b)+1
Fi/b
1 _ c (a+bt)
c Ejta+ht) bdt = B ~TEYE
(F1/b+1)
Fi/b
c {a+bt)
»- (a+bht) = § T Fie i — + Ca
-Fi/b
- € (a+ht) -
L IV R I U + Ci(a+bt) (2-9)

Sustituyendo la ecuacidén (2-6) y (2-9) en la-formula de la

concentracién para el sistema:

=Fi/b
= _C {a+bt)
Cav = < = 5 wirp = g7~ * Cslatbt)
{a + bt) {a + bt)

Simplificando 1la ecuacién anterior Yy sustituyendo los
valores de a,b y c tenemos:

-F1/ (Fo—-F1)-1
Ca1 = Cao+C1(Vo+{Fo-F1)t) (2-10

Asi, el sistema gueda definido por la ecuacidn (2-10) . Las
variables gque debemos conocer para la solucidn del sistema son:

el volumen 1nicial Yoj los flujos de entrada y de salida del
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siatema Fo y Ft y la concentracidn i1nicial de soluta en el tanque
€Ca1. El1 sistema entonces se puede resolver, guedando constituido
el modelo matematico que describe este comportamiento fisico.

Asignando valores al modelo {(ecuacién (2-10)) =

Vo = 2.0 1¢ Volumen inicial (t=0)
Cao: = 0.1 Kg/lt Conc. en el tanque (t=0)
Cao = 0.3 kg/lt Conc en el flujo Fao

Fo = 1.0 lt/min Flujo de entrada
Fi . = 0.1 1t/min Flujo de salida

Ct = =0.43202 Constante de integracién (t=0 y Caoi=0.1)

Donde Ci1 es una constante de 1ntegracién, que debe ser

evaluada a las condiciones iniciales del sistema para poder

conocer su valor, Esta constante se calcula despejando C1 de la
ecuacison 2-11 y asignando valores a esta para calcular su valor a

t=0, cédmo a continuacién presentamos:

Cato -~ Cao

Ci =
~Fs/ (Fo-Fs) =1
(Vo+ (Fo-F1) ¢)
0.1 - 0.3
Cr = 5.1/ (1=0.17-1
{(24(1-0.1)%0)
Por lo tanto:
Cs = ~ 0.43202
Entonces la ecuacién 2-10 queda:
Ca = 0.3 — 0.4302 % (240.9%L)~~1.1111 2-11)
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Tabulando la ecuacidén 2-11 en ftuncién del tiempo,

abtenemos el siquiente resultado:

TABLA DE RESULTADOS DEL SISTEMA CON ACUMULACION DE MATERIALES

L (min) CA(KgsLL)
0 0.1000
| 0.1676
2 0.2020
3 0.2226
4 0.2363
5 0.2460
6 0.2533
)i 0.2589
8 0.2633
9 0.2669
10 0.2699
A 0.2724
12 0.2746
13 0.2764
i4 0.2780
15 0.2794
16 0.2807
17 0.2818
18 0.2628
19 0.2837
20 0.2845

Tabla 2.2

En la figura 2.4 se ohserva el comportamiento del sistema.
Como es de esperarse, hay acumulacién de materiales. Debe hacerse
la observacién que este modelo también sirve cuando Fo=Fi1 y
cuando Fo < F1, sdlo deben ajustarse los parametros
correspondientes para obtener el modelo para el caso gque se desee.
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Comportamiento del sistema con acumulacidén de materiales
{ejemplo 2).

€1 programa para simular el ejemplo anterior es el siguiente:s

REM * TANQUE DE MEZCLA COMPLETA CON VOLUMEN VARIABLE -
INPUT” CANTIDAD DE SOLUTO INICIAL EN EL TANGUE tKg1

INPUT' VOLUMEN INICIAL DEL TANQUE [{1%]

INPUT" FLUJO DE ENTRADA AL TANQUE ttrming
INPUT" FLUJO DE SALIDA DEL TANQUE tWsming
INPUT" CONGQ. FLUJO ENTRADA AL TANGQUE txg/mint “:CAQ
INPUT" TIEMPO INICIAL DE CALCULO tmim) ‘“To
INPUT' TIEMPO FINAL DE CALCULO “TF
INPUT" PASO DE CALCULO s
REM ECUACION QUE DEFINE AL MODELO:

REM CASZCAO+CAMVOHFO-FI8L)* (-FL/(FO-F)-1)

REM DONDE A trO Y CA=CAOL

REM C1=(CAQL~-CADINVO+FO-FL1I®L" (F1/(FO-F11+1)

CACL=W/VO REM CALCULA CONC. INICIAL

CE2CAOL-CACISIVOHFO-FL)18L" (F1/(FO-F1)+$}

PRINT TAB(25)"TIEMPOIMINT"TAB(40)'CONCENTRACION (Kg-/tt
PRINT
FOR TaTO TO TF STEP &
CAZCAQ+CLE(VOHFO-FHM) " (-F1/(FO-F1)~8)
PRINT TAB(IO)T;TAB(4ILCA

NEXT T
PRINT T
END
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gseMpPLo 3. Tangques de Mezcla Completa a Volumen Constante, en
Serie.

El sistema esta representado en la figura Z.5. Consta de tres
tanques en serie. Inicialmente en el tanque A se tiene un soluto
de concentracién Cao y volumen de liquido Vo, los tangques B y C
na tienen soluto, s&lo un volumen de liquido Vo. Posteriormente,
se 1ntroduce al sistema una corriente constante de agua F
(lt/min) tal que no hay acumulacién de materiales, por lo tanto
Fa=Fn=Fc=F en los tres tanques. El soluto A es diluido por la
corriente gue se i1ntroduce al sistema, llevandose esta corriente
una concentracién de soluto al tanque B, y posteriormente al
tanque C. Mediante el flujo de aqua, se va generando un perfil de
concentracién de soluto en los tres tanques en funcidn del
tiempo, al irse diluyendo la concentracién en el tanque A e irse
incrementando en el tangue By C. Cuando el tiempao tiende a
infinito, la concentracidn en los tres tanques va a tender a
cero, es Qecir, el soluto va a ser arrastrado totalmente por el

solvente.

Deducir el modelo matematico que representa el sistema

fisicamente.

Con lo dicho anteriormente, el siguiente paso es el
planteamiento del modelo matemitico, que es el planteamiento de

las ecuaciones que describen el sistema en cuestidn.

13
Vo Vo Vo F
Ca Co Ce Ce
Cao
A B C
Figura 2.5
londes F = [lt/minl
Cao = O
Ca, Ca, Cc = [mol/lt]
Vo = [1t]
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La ecuacidn de balance de materia aplicada a cada uno de los tres

tanques nos da el siguente sistema de ecuaciones:

dCa _ _
9Cr = - FCa (2-12)
98 - Fca - FOa (2-13)
dCe  _ - -

&2 = Foa - FCo (2-14)

Solucionando la ecuacién diferencial 2-12 tenemas:

T=—FCA
dCa _ _
By Fdt
ca !
dCa _ _
B
CA0=0 t=o

Ln €A — Ln Cao = = Ft

Ln{Ca/Cac) ~Ft

L] = a
ca_ "
Cao

Finalmente despejando Ca, 1la ecuacién final queda como
sigue:
-Ft
Ca = Cao¥e (2-15)

De la ecuacidén 2-13 para el calculo de Cs tenemos:

dCe  _ —
5t = FCa FCa (2-13)
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Sustituyendo 21 valor de Ca la

ecuacion (2-15) en la ecuacion
(2-13)

ig—':- = FCao e_Fc— FCm

25% + FCin = FCao e ¢
Integrandeo la ecuacidn anterior, por medio de un factar

integrante para las ecuaciones de la torma:

y'+ ap = Rix)
Ffdt Ft
Rix) = e = @
Tenemas:
Ft Ft -Ft Ft
d%—g-a + FCe @ = Flao e @
Ft Ft
d?T:e + FCe e = FCao
d Ft
i [Cn~e ] = FCao + C2
~Ft ~-Ft
Cms = tFCao e +Czeo (2-16)

Ahora, para encontrar el valor de Ce, se sustituye el valor
abtenido para Ces en la ecuacién 2-16 en la ecuacion 2-14. Para
esta ecuacién seguimos el mismo procedimiento de calculo

utilizado para resolver la ecuacidn 2-15G.

dCc _ - —

=€ °© FCem FCe {(2~-14)
-Ft -Ft

e - F[tFCAo e +Cze ] - Fce
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dce 2 ~Ft -Ft
W"‘FCG’—'-F':CAOG + FCz e

Solﬁciunandn la ecuacion mediante el factor integrante:
¥+ ay = REx)

det Ft
@ =

R(x) = -3

gce Ft Ft 2 -Ft -Ft, Ft
€

e + FCc e =[Ftt:;oe + FCz e ]e

Ft 2
J‘d[e Cel = [F tCao + FCz]I dt

Ft 2
Jd[ L] Cecl = F CAoItdt + FCszt

Por lo tanto:

2 2 ~-Ft
Cec =1L F CAoT+FCzt+C-Je

Asf{, las tres ecuaciones que definen el modelo para el ejemplo

son las siguentes:

Ca = Cao [EXP

~Ft -Ft
Cs = tF CaoEXP + Cz EXP (2-17)

-Ft
e = [F’ t% Cao + FCa2t + Ca ] EXP
2
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De esta manera, queda definido el sistema para tres tanques
en serie de mezcla completa. Para este modelo debemos conocer el
flujo F que va a través del sistema, las condiciones iniciales
de concentracién del soluto en cada tangue a tiempo igual a cero
y las constantes Cz y C» que son calculadas con las condiciones

iniciales de concentracion en &l tanque B y C respectivamente.

Si sustituimos valores en el ejemplo anterior tenemos el

sistema de ecuaciones como sigue:

t =0 min

Cao = 0.1 mol/1lt

Ceo = 0 mol/lt

Ceo = O mol/lt

F =1 rt/min )

Por lo tanto:
Cz =0
Ca =0
Sustituyendo laos valores anteriores en el sistema de
ecuaciones 2-17:

-t
Ca = 0.1*[ L] ]

' -t
t-o.n;[ L]

[v]
.
L

)
co= [ ¢ 0.05 Js[ o )

Tabulando el sistema de ecuaciones anterior contra el tiempo,

desde tiempo cero tenemas (tabla 2.3):



PERFIL DE CONCENTRACIONES EN LOS TANQUES DE MEZCLA COMPLETA
A VOLUMEN CONSTANTE EN SERIE

Tiempo (min) catmolstiicaimol/ll]caimolsilLy
4] 9.1000 0.0000 0.0000
1 0. 0368 0.0368 0.0184
2 0.0135 0.0271 0.027%1
3 0.0050 0.014% 0.0224
4 0.0018 0.0073 0.0147
S 0.0007 0.0034 0.0084
& 0.0002 0,0015 0.0045
7 Q.0001 0. 0004 0.0022
a8 0. 0000 0.0003 0.0011
? 0. 0000 0.0001 0.0005
10 0.0000 0. 0000 0. 0002

Tabla 2.3

Graficamente tenemos el.siguiente comportamientos

CONQmolN)

o1

sonl—\

004

o P

o 2 4 e 8 © 2
t{min)

—~~OOHO. TANGUE A —+~ GOHO. AHOUE B ~8- CONG. TANOUE O

figura Z.6

Pertil de concentraciones de los tres tanques de mezcla

completa a volumen constante, en serie.
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El progtrama para simular el ejemplo anterior. lo prasentamos
a continuacidn. Debe mencionarse que dentra de las condiciones
inicidles que se fijan para el gsistema s2 puede tener
concentrracién de soluto a t=0 en el tanque s v el tanque «c, lo
cual cambia el compartamiento del sistema que presentamos, ademas

de poderse implementar al programa tiempos mayores de calcula.

Frograma para simular el modelo de tres tanques de mezcla en

serie

10 REM SIST. DE TRES TANQUES DE MEZCLA A VOL. GTE
20 REM ECUACIONES DEL SISTEMA!

80 REMCA=ZCAO®EXP(-F*T)

40 REM CH=TAF*CAOCEXP-FATIHCZPEXM-F*T)

BO REM CCR=F" 20T 28CAO/Z+FSC2¥TISEXP-F *T1+CISEXPI-F#T)
60 PARA LAS CONDICIONES INICIALES TENEMOS:

70 REM C2=CBO®EXPF*TI-T#F3CAO

B0 REM CA=CCOBSEXP(-F®TI-(F" 26T~ 28CAO./24F *C28T)

O REM PARAMETROS 3

100 T=0

110 CAO=0.1

120 ceo=o

130 cco=o

140 Fz1 -
150 C22CROPEXP(FOTI-TSFSCAO

160 CB=CCOPEXPI-F#T)-(F" 28T 26CAO/29F#C2T)

170 REM ITERACION DEL SISTEMA DE ECUACIONES

160 PRINT TAB(21)"T(MINY cA =] cc”

190 PRINT TABBY

200 FOR T=O TO 10
210CACAOSEXP(-F#T)
220 CHSTSFACAOSEXPI-FOTI+CZAEXP(-FRT)

zao CC=F" 28T" 2RCAD/2+F*C2¢TISEXP(-F*TH+CIVEXPI-F*T) 240 PRINT

250 NEXT T

200 PRINT TABUSY T END




£l siguiente ejemplo es una variante de los modelos
anteriormente citados. En la practica este tipo de sistemas no se
dan, pero es un ejercicio interesante para ser modelizado

motive por e! cual lo incluimos.

eEJEMPLO 4. Dos reactores 1y 2, de mezcla completa estan

interconectados como se muestra en la figura 2.7. El tanque 1
contiene inicialmente un volumen de reactivo A de concentracién
Cao, el tanque 2 contiene inicialmente Vz litros de solvente. A
partir del instante t>0, fluye solvente hacia el tanque 1 a razdén
de Fo lt/min. Comienza la reaccién en el tanque 1 con una
cinética de primer orden, fluye el producto de la reaccidén del
tanque 1 al tanque 2 a razén de Fi1 lt/min, la mezcla reaccionante
del tanque 2 se recircula del tangue Z al tanque 1 a razén de Fm
lt/min, el producto de la reaccioen en el tangue 2 sale de éste a
razén de Fz lt/min. En ambos tanques la mezcla es completamente
agitada y la temperatura es constante. Determinar el modelo
matematico para este tipo de sistema para calcular la
concentracidn del reactivo a en el tanque 1 y 2 a cualquier
tiempo t>0. La reaccién que se lleva a cabo en ambos reactores es
de primer orden irreversible. La reaccidn comienza al entrar en

contacto el ‘reactivo A con el solvente.

Fo Caz
Fr
Viyk1,Car o
1 2
oo
F1,CA1 Fz,Caz

Figura 2.7
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Prameramente,

materia para el componente a

parametros de

debemos plantear el

operacidn para el modelo.

balance

para cada reactor,

de
asi como fijar

diferencial

T = cte c Vi=Vz=cte 1t
Caoc =0 mol/lt Fo=Fz lt/min
Fara el reactor 1 el balance es el siguiente:
Cantidad de A que entta al reactor 1 = FaCae + FaCaz
Cantidad de A que sale del reactor t = —FiCas
" Cantidad de a que reacciona en 1 = —VikCa1
Razon de cambio de 4 en el reactor 1 = -jﬁ%%ﬁi—
Fara el reactor 2 el balance es el siguiente:
Cantidad de a que entra al reactor 2 = FiCa1
Cantidad de A que sale del reactor 2 = —F2Caz-FrCaz
Cantidad de A que reacciona en 2 = ~V2kCaz
Razén de cambio de a en el reactor 2 = —-!E:CTAZ—-
Expresando lo anterior de acuerdo al principio. de

conservacién de la materia y la energia,

abtenemos las siguientes

ecuaciones de balance del componente a en cada reactor:

VidCat
de

VzdCaz
dt

Simplificando

VidCas
dt

V2dCaz
qE

Reactor 1
FoCao ~ F1Ca1-VikCar + FrCaz

Reactor 2
Fi1Casr — F2Ca2-Vz2kCaz — FrCaz

el sistema anterior,

~F1CAt—VikCat + FrCaz

FsCat — FaCaz-Vz2kCaz —~ FrCaz

(2-17)

(z-18)

pues Cao=0 tenemos:

(2-19)

(2-20)



Factorizando variables del sistema anterior:

VidCa1

V2dCaz
t

Cas{~F1=V1k) + FrCaz

= Fi1Cat ~Caz2(Fz+Vz2k+Fn)

Simplificando el sistema anterior:

dCat = Cat(-F1-Vik) + FrCaz
Vi

dt

Vi

dCaz = FiCas ~ Caz(Fz2+V2k+FRr)
Vz ']

dt

Definiendo constantes:

Sustituyendo las valores anteriores en

— (-F1-Vix)

i Ve

- _Fr

b= g
Fa

€=V

d = (F2+V2k+FR)
Vz

2-21 y 2-22 para simplificarlas:

dCax
dt
dCaz
dt

n

dCas

aCas -+ bCaz

cCas — dCaz

F ol alas ~ bCaz = O

dCaz
dt

— cCar + dCaz = 0

(2-21)

(2-22)

(2-21)

(2-22)

las

ecuaciones

(2-23)

(2-24)

(2~25)

(2-26)

Solucionando el sistema anterior por el método de operadores

diferenciales

DCas - aCas — bCaz = O

DCaz — cCasr + dCaz

]
<
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Factorizando:

Cas(D — a) = bCaz = 0 (2-29)

—cCas +. Caz(D4d) = 0 (2-30)
,}'Hultxplxcando la primera ecuacién por ( ¢ ) y 1la segunda

ecuacion por (D ~ a) y sumando miembro a miembro:

CCat(D ~ a) - bCaz = CJ({ c )
L—cCas + Caz(D+d) = 0J(D-a)

~bcCaz + Caz(D+d) {D~a) = O
Desarrollando la expresidén anterior en su forma cuadriticas
D°Caz + DCaz(d-a) - Cazlda + bc) = O (2-31)

Como pademos observar, tenemos una ecuaci1dn de segundo
grado, la cual podemos solucionar aplicando la férmula de la
ecuacién cuadratica general, cuyas raices seridn los coeficientes
de la siguiente ecuacidn, la cual describira el comportamiento de

Caz2’.

Cazty = Ct ex‘t + C2 eth

Caun = Ca ex‘t + Ca eth

Dondes C1+C2=Canoy y Ca+Cs=Cazon

X1.2 = :g~ * 7 -

Sustituyenda en la férmula general los valores de la ecuacion

2 I
xo= =il [ (d=a)® | (ga+bed (2-32)

[

1

2

—td-a) I d-a)”  , (gatber (2~33)
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For lo tanto, la expresidén para la ecuacidn diferencial que

describe 21 comportamientao de Caz es:

Cazw = C1 et + C2 o*%¢ (2-34)

Ahora tenemos que obtener una relacién que contenga a la
incegnita Cai en funcién de la derivada DCaz, que se obtiene
facilmente de la ecuacién (2-30). El siguiente paso es sustituir
el valor de DCaz que es la derivada de la ecuacidn (2-34) en la

ecuacion (2-30).
Despejando de la ecuacion (2-30):
Cas = ——— + g Caz (2-35)
3 3
Derivando (2-34)

(Xtt) (Xzt)

dCaz/dt = CiX1 © + CzXz o = DCaz

Sustituyendo en (2-35) la expresidén anterior:

Cauty = CaXs e(x‘“+CzX: a(XZt)* d Cs e(x‘c)+ d Cz G(th)
3 3 3 [3

Finalmente el sistema de ecuaciones que describen el
comportamiento del sistema son:

Casws =C1 ¥*E (xasd) + €z %% (Xzvad) (2-36)
c c

Xe¢

Cazy = C1 @ + Cz eth

(2-37)

De las condiciones iniciales se obtiene:

C1(Xs+d) + Cz{Xz+d) = Cauos (2-38)
c c
Cs + Cz = Caztor (2-39)
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El sigu:iente paso es asignar valores al modelo para observar
su comportamiento. Camo podemos observar, no hay acumulacidn de
materiales por lo que el flujo de entrada es igual al de salida.
Las constantes Ci y Cz s& calculan con las ecuaciones (2-38) Yy
(2-3%9) y los valores propuestos para los parametros del modelo

son los siguientes:

Fo =3 1t/min Vi = 90 1t

F1 = 4 l1¢/min Vz = 890 1t

Fa =1 1t/min k = 0.15 s*
Fz =3 1t/min Cawor= 1 mol/lt
Cazon= 0 mol/lt

_ (=F1-Vik) . £=4-50x0,15) _
.= =V 5 TS 9.23
= _Fr - 1
b= = = = ooz
Fa 4
c = Vz = 55 = 0.08
o = (F2#Vzi+Fr) o $3+50+0.015+1)  _ 0.23
Vz 90 .

Evaluando X1 y X2 en las ecuaciopes 2-32 y 2-33:

X1 = ~0.1%9 Yy Xz = -0.27

Ct(-0.19+0.23) + C2(-0.27+0.23) =1 {12-30)
0.08 0.08
Cs + Cz2 =0 (2-41)

For lo tanto:
Ci=1 y Cz = ~1%

El modelo matematico para este sistema gueda:

Casw=).5 e‘C'.l?t + 0.5 e—u.27t

~t1.19¢

-0.27¢t
Caz=0.5 e - 0.5 e "
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Tabulando para diferentes valores de t,

tenemos:

Reactor 1 2
Tiempo (miny CAtmot /lL)[cAtmol ALY
) 1.0000 0.0000
0.7951 0.0&35
2 0.6333 0.1011
3 0,.5051 0.1206
4 0.4034 0.1280
S 0.3229 0.1275
& 0.2588 0.121%
7 0.2077 0.1134
a 0.1670 0.1033
ki 0.1344 0.0928
10 0.1083 0.0823
11 0.0874 0.0723
12 0.0707 0.0631
13 0.0572 0.0546
14 0.0443 0.0471
15 0.0376 0.0404
Tabla 2.4
Brificamente tendriamos:
12 Mo Soimoint
1 02
o8 \ o1
a8 P
o2 / \ooc
o 1 2 0 4 5 5 T 80 w G

=== OONG. A TANQUE 1

Figura 2.8.

en serie con recirculacidén.

t{min)

Comportamiento grdfico del sistema de

—+=OONOC. B TANQUE 2

dos

reactaores



El programa para simular el ejemplo anterior es el siquiente:

10 REM MODELO DOS REACTORES EN SFERIE CON RECIRCULACION
20 REM ECUACIONES DEL SISTEMA:

ao REM CAl = C1MX$+DISEXPIXI4TL/C+CR2 N2+ DIMEXPIXZRTI/C

40 REM CA2 = CI9EXPINIOT) + CZOENP(X24T)

s0 REM

] REM LOS VALORES DE Gi Y G2 CON CAfll=0) Y CAZ(t=0)

70 REM

[.0] REM Ct3CA10®C/UNL+DI-(XZ4DN

=] REM G2=-C1

100 REM LOS PARAMETROS QUE DEDEN FIJARSE SON LOS SIGUIENTES VALORES:
HO  TsO

120 cA10=q

130  CAZ0=0 Vi =30
140 Fo =8 iva =30

150 F1 =4 K =0.15

t60  Fz =FO PR ZABS(F1-F2)

170 A H-FL-V18K) VL

180 " EFR/VL

100 © =F1/v2 N
200 © SF24V2OK+FRI/VE

210 mMEM

220  X15-iD-A)/Z+UD-A)" Z/4+HA®D+B4CHN O, 3

ZIO  XZ=-iD-AN/2-UD-A)" 2/44(ARD+ERCN O, 3

240 REM

250 REM ITERACION DEL SISTKMA DE ECUACIONES
260 C1=CA10*C/UXL+DI-(XZ+D}

2720 €2z-C1

280 cCLs

200 PRINT TABGE CAttmolsLLy cAzZimol Ll

H00  PRINT TABUEY

310 FOR T0 TO 13

320 €At = C1IAIX1+DI®EXPIN1STL/C+E28(X2+DIREXPIXZATI/C
ExTo) CAZ = CI4EXFIX1%TI + C28EXP(X2%T)

340 PRINT TAHB20)TITAB(Z3%NGCALTABMO)CEL

330 NEXT T:PRINT TAB8)Y T END
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EJEMPLO 8. Reactor isotérmico con reaccién de segundo arden en
dos etapas. Se hace reaccionar A + bB ~———— P en un tangque. La
reaccion se lleva a cabo en dos etapas. La primera etapa consiste
en el llenado del tanque con el reactivo m desde un volumen V=Vo
1t del reactiva A de concentracién Cao mol/lt hasta un volumen
V=Vr 1t, que es el volumen del reactor, el cual se llena con un
flujo Fa  1lt/min de concentracién Croe mol/lt. Al entrar en
contacto ambos fluidos se inicia la reacciéon en el tanque, de
acuerdo a una cinética de segundo orden irreversible.

Una ve: alcanzado el volumen Vr, se inicia la segunda etapa
del sistema, se deja de alimentar el flujo Fe, ¥ el sistema se
convierte en un reactor por lotes. El sistema se muestra en 1la
figura 2.9.

Cno
Fo

oD Vs WO _
Veer Caces Vv
Etapa 1 Etapa 2
Llenado del reactor Reactor por lotes
Figura 2.9

La reaccién se lleva a cabo de la siguiente formas
A + BB —mmmm—— P

Haciendo el balance diferencial de materia para la etapa 1
con respecto al cambio de los moles de A ( Na ) y al cambioc de

los moles de B ( Nv ) en el sistema tenemos:

.Mnles de a que entran al reactor en la etapa 1 = 0O
Moles de A que salen del reactor en la etapa 1 = 0O
foles de a que reaccionan en la etapa 1 = —b&NaNs/V
Rarén de cambio de A en el reactor, etapa 1 = dNa/dt
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De lo anterior deducimos rapidamente la ecuacion de balance

de materia para a en la etapa 1 (b=1),

dba- P MNaNe
de v

Para el componente 8 en la etapa 1 tenemos:

Moles de s que entran al reactor en la etapa 1 = Csofp
Moles de p que salen del reactor en la etapa &1 =0
Moles de s que reaccionan en la etapa 1 = -bkNaba/V
Razon de cambio de A en el reactor, etapa 1 = dNa/dt

De lo anterior deducimos rapidamente la ecuacidn de balance

de materia para s en la etapa 1 ( b=1).

No . cnoFe - 4-Nale (z-43)
Esta ecuacién tiene unidades de mol/min.
Donde el volumen esta determinado paor la siguiente

expresién, para considerar el efecto del cambio de este en

funcién del tiempo:
V = Vo + Fat (2-44)

Por lo fanto, la concentracion de a y s guedat:

_ Na

T Vo+FntY

Ca = Np
Wo+Fet)

Ca (2-45)

Como se ve, Cp y Ca varian con el tiempo, pues estin siendo
adicionados al reactor mis moles del componente s (Nm) por medio
del flujo Fa y ademis estdn desapareciendo moles de A y de 8 pot
la reaccidn quimica.

Farra la etapa 2, ya no es necesario tomar en cuenta el
efecto del cambio de valumen del reactor, ya due permanece

constante, porr lo cual las ecuaciones de balaonce soin



dHa MaNs

i3 kg (2-46)
dNe _  _ , NaNe -
gt & (2-47)

For lo tanto, =1 modelo matematico que describe el sistema

esta determinado por las siguientes ecuaciones matemaAticas:

PRIMERA ETAPA! Li=0,t=¢)
dNa _ § NaMNe
i v
die _ _ NANB
g = CooFa k—ﬁy——~
V = Vo + Fst (2-48)
SEGUNDA ETAPA! Lt>t, t=c)
dNa  _ _ PRI
dt v
dNe  _ _ ., NaNs —
e (2-49)

Una vez calculado Na y Ns, pusden conocerse facilmente las
concentraciones mediante las ecuaciones (2-45).

Para solucionar este sistema de ecuaciones, utilizaremos uno
de los métodos de Runge Kutta de cuarto orden, auxiliado de un
programa de computadora.

En este ejemplo, tomaremos datos cinéticos para el reactivao
A y el reactivo u. Estos datos corresponderan a los de la
cinética de la hidrdalisis del acetato de etilo, reaccién que vya
ha sido estudiada exhaustivamente. El reactivo a es el acetato de
etilo y el reactivo & es el hidréxido de sodio, reaccién. que
produce etanol y acetato de sodio y que se comporta de acuerdo a

una cinética de segundo orden, irreversible'’.

tos parametros
que debemos conocer en  la resolucidn del sistema son los

siguientes:
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B = 0.048 1t/min
Cao = 0.020 wmol/lt

Coo = 0.020 mol/lt

Vr = 3.000 litros

k = 3.300 1t/{molw#seqg)'
T = 20 °C

P = 35B8&6 mm Hg

Ademas de las condiciones iniciales del sistema:

-«
[}

0.00 min
Nac = 0.02 mol
Nao = 0.00 mal
Vo = 1,00 1t

Aplicando uno de los métodos de Runge-Kutta de cuarto orden:

-‘%‘%—- = f1(t,Na,Nn)

gs-;— = fz2{t,NA,Nm)

=

-

=S

n

T1(t,Na,Ns)
k1z = Tz {(t,Na,Np)

k22 = Tfil{t+h/2,Nath/2%kes, Na+h/2#kaz)
k22 = fal{t+h/2,Nath/2%Kse,Na+h/2%#ks2)
ko1 = T1{E+h/2,Na+h/ 28Kz, Ne+h/2%kz2)
xk8z = fz{t+h/2,Nath/2#k21,Na+h/2%K22)

ka1 = f1(t+h,Nat+thakas, Ne+hrkaz)
kez = T2{t+h,Nath%kas, NB-+th¥ksaz)

Por lo tanto, las férmulas de recurrencia para predecir un
préximo valor de Na y Ne quedan asi:

NAiL+et = NAL + h/6% (Kaa+2k2a+2kaitkat)
Npiss = NBi + R/L%(Kez+2K2zz+2ka2+kez)
tieg = 8L+ h
Las relaciones anteriores predicen un nuevo valor de Na y No

utilizando la derivada de la funcién que es la pendiente y
extrapolando linealmente sobre un tamafio de paso h. Comenzando
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con las condiciones iniciales, se evalda el sistema de ecuaciones
mediante las relaciones antes mencionadas iterativamente. A
continuacién mostramos el pragrama para simular este modelo y los
resultados obtenidos graficamente.

Programa para simular el reactor isotérmico con reaccién de

segundo orden irreversible en dos etapas:

10608

20 REM  ETAPAD Y LLEWADD  *

30 DEF PN FLELT, HANB)=-KEtARHB/Y

40 DEF FN F12(T,NANB)=FBICBO- BIKSHASNE -V

50 FEd

&0 FEN

79 REN ETAFA 2 " ESTADO ESTACIDWRID

80 REN

90 DEF FN F2LUT, A, H8)=-ReRMNB/V

100 DEF FN F224T, i NE) =-BAKeNALIB /Y

1u KER

120 REN

130 BEN AADRA INTRODUCE LAS CONDICIONES INICIALES

140 REM

150 REH

160 FRINT * INTRODUCE LAS CONDICIOHES INICIALES “

170 FRINT

REN® CONSTANTE DE REACCION .
REM* CONCENTRACION INICIAL DEL SISTERA (mol/lit) *
REM VDLIMEN INICIAL DEL SIST. (its)

REM MOLES DE A INICIALES

REN TIEMPO INICIAL DEL SISTEMA (L7} B
TIENFD HASTA EL CUAL SE DESEA CALCIRAR™:X1

FEM" FLUJD DE B OUE ENTRA AL SISTEMA Fb (lt/ain) *
REM CONCENTRACION INICIAL DE B EN FB  (m01/1t}

270 HBo=0 H REM MOLES INICIALES EN EL TANDUE A t=0

2680 VR=3 H REN® VOLUMEN MAXIMO DE OPERACION DEL SISTEWA ¥ °

%0 B=1 H REM FELACION ESTEQUIOMETRICA IE B

300 H=.5 t REM* ENTRA EL PASO DE CALCULD PARA EL SISTEMA

310 Inrut® ENTRA EL PASO DE IMFRESION ADECUADO "iFl

320 Th=VK/FB

30 1@=1X1-10) /1 +REM CALCIALA No INPRESIONES
340 HC=PL/R «REN CAL, Mo DE ITERACIONES
3% 1=10

360 NATHAG

370 1iB=NB0

380 LFRINT

390 LFRINT

400 LPRINT
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CONTIMURCION ZEL FROGRAMA

I3 LFRINT

400 LFFINT

1 LFRINT” tiain)  Cataol/lt)  Chimolsltr  Vol.Reactor (1%)

20 LFREINT

dI¢ LFRINT Ll WNK, § 3 TO (LPRINT USING” AL BV NA VO sLFRINT U
SING* & 4RENE INB/VOLILERINT USING® H W0

4y FOR 1=t TO MF

450 FOR J=1 18 1C

45y GOSUB o0

470 Na=NAC+H/ 015LY
480 NB=KBOWH, 6¥5L2
4% T=T4H

0 KAU=HA

S10 NEO=ND

520 MEST S

830 LFRINT USING* #0073 T3 LFRINT USING™
.y

NG £, ¥R NB/V SLPRINT USING®
S4 NEXT L
S50 LFRINT®

EOD. HRRARTNA/V; SLERINT UST

Ss0 £2D

570 REM

SB0 REN

590 REH

&0 REN

619 REN

420 REH

&30 REN

640 IF V=R THEN 780

£50 V=V0+FBeT

850 KIJ=FN F11(T,NA,NB)

670 KI2sFN F12(T HA B}

680 K21=FN F11{T+H;2,NAtH/20K1 1, NE4H/ 28K 12)
630 K2ZFN FI20T+H/2 NA+H/ 20K 1 1 NB+H/ 20K1 2}
700 ¥I1=FN F11(T+H/2,NA1H/28K2) NDHH/24K22)
i F124T+H/ 2, NAH/ 29K21] NB#H/ 2022)
N F11{T+H NAsHIK3] NE+HE32)

T30 KAZ=FM FLZTeH, RAHIMK 31 NBHHIKS2)

740 SLI=(K1I42H2142K314E41)

750 SL221i0ZH20K22428K324K42)

760 REN

770 RETUWRN

780 K11=FN F21(T.NANB)

790 K12=FH F22(T, A, NB)

800 K21=FN F21(T+H 2,NAh/ 2411, NBYH/ 20K12)
B0 K22=FN F224THH/ 2 NA#H/29E1 1, NB+H/ 20K12)
N F21 {T4H/ 2, HASH/ 24021 NB4H/ 20K22)
F22(T+H/ 2, HAsH/ ZAR1  HBHH/ 24K22)
N F21 (T4H, NA+IKI 1 NB#HIKI2)

=FN F22(T4H, NATHIK3L MG +HOK32)
A2 203144

870 SLIm(I1Z2420122424k 32¢K42)
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CONTINUACION DEL FROGRANA

816 K22sFK FII(THH/Z HAPHIIITY B/ 20K12)
B20 V31FN FOL(TH/2, HATH/20K2E HBAHI 20K 22)
B30 KIZ=FN F22{T+H/2,NAvH/24K 21 NB4H/ 20122
640 ¥41=FN F210T #, NAoreKIL NBHHIKDZ)

G50 ¥A2=FH F22UT+H HASHSI] N HHASZ)

BA0 SLI=(KIL4ZH21420K314K41)

870 SLI=(RIZ42WKIZ4TIKIZIKA2)

880 REW

€90 FETURN

Resultados con los parametros anteriormente establecidos:

REACTOR EN DOS ETAPAS

t(min) Ca(mol/Z1lt) Cm(mpl/lt) Vol.Reactor(l¢)
0.000 0.02000 0.00000 1.00
5.000 0.01593 0.00343 1.22
10.00 0.01237 0.00523 1.46
15.00 0.00965 0.00635 1.70
20.00 0.00756 0.00714 1.94
25.00 0.00594 0.00778 2.18 -
30.00 0.00448 0.00832 2.42
35.00 0.00370 0.00882 2.66
40.00° 0.00292 0.00927 2.90
45.00 0.00240 0.00929 3.00
50.00 0.00204 0.009926 3.00
§55.00 0.00178 0.00867 3.00
40.00 0.00154 0.00844 3.00
45.00 0.00134 0.00824 3.00
70.00 0.00117 0.00807 3.00
75.00 0.00103 0.00792 3.00
80.00 0. 000790 0.00780 3.00
85.00 0.00079 0.00769 3.00
90.00 0.00070 0.00759 3.00
95.00 0.00041 0.00751 3.00
100.0 0.00054 0.00744 3.00
Tabla 2.5

Variacién de la concentracién Ca y Cs mol/lt en el

reactor de dos etapas

Graficando los resultados anteriores,

siguiente comportamiento en la figura 2.10

aa
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REACTOR EN DOS ETAPAS

0015,

5 10 15 20 20 00 35 40 45 50 55 60 85 10 75 BO B5 00 U510
TIEMPO (min}

—OONG. A —+CONO B ~*VOLREAOTOR

Figura 2.10. Reactor en dos etapas

ssEMPLO . Una olla se carga originalmente con Lo moles de una
mezcla que contiene xt+ % de bencenoc y xz% en mol de tolueno. En
esta olla se lleva a cabo una destilacién tipo diferencial de la
mezcla de benceno y tolueno. Los vapores de la olla V moles/min
pasan directamente a un condensador total y el condensado se
recoge en un tanque receptotrr. Por otro lado, se esta agregando
continuamente un flujo de F moles/min de liguido de composicién
21% mol de benceno. El calor de la golla se regula para poder
obtener una cantidad V de vapor de composicién ys. El contenido
molar de la olla varia con el tiempo, ya que la cantidad de vapor
que sale no es igual al flujo molar gque esti siendo alimentado.

Se requiere conocer la composicién desde un tiempa t=0 hasta
t=t (conociéndose a t=0 la composicidén inicial y la carga molar
inicial) del iiquido y del vapor del benceno.

El medio de calentamiento es vapor de agua, perc puede ser
resistencia eléctrica o algun otro medio de calentamiento.

La figura 2.11 muestra esquematicamente el Sistems.
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Tanque
. —_— . Recep tor

Vapar
Figura 2.11

Los parametros y candiciones iniciales son los siguientes:

a = 2.51 Volatilidad relativa benceno-tolueno.

F = 15.00 Flujo molar alimentado al destilador
mol/min.

Vv = lB..Oo Filujo molar de vapor formado mol/min.

Lo= 30.00 Carga molar inicial de la mezcla
benceno-tolueno, t=0 mol.

L= Moles de benceno-tolueno a t>0.

z1=  0.40 Composicion del flujo molar de
la alimentacidén X% mol.

R1H=0. 40 Composicién inicial de benceno cargado
en la olla X% mol.

y10y=0, 00 Composicién inicial del vapor, t=0.

T =constante Temperatura

P = constante Presidn

En este caso, se desarrollarid el modelo con respecto al
benceno, que es el componente § ¥y es también el mas  volatil.
Ademis, si conocemos la composicién de alguno de los componentes
en. una mezcla binaria, el otro componente queda definido
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attomdticamente. Las ecuaciones gue ralacianan las fracciones mol
para una mezcla binaria son las siguientes:

Componente 1: benceno. Componente 2: toluena.

xe + oz = 1 Fracociones mol del ligutido.
Yy + %2 = % Fracciones mnl del vapor.
2Lt 2z = 4 Fracciones mol de la alimentacién.

En gate ejemplo, vamns a supaner que 1la volatilidad relativa
es constante en £1 sistema y que la separacidn es 1004 eficiente
teoricamente,

Ahora estamos en condicion de establecer el balance de
materia del sistema para el benceno, gque es eb componente 1.

Moles de bencenc que entran al destilador = F 2z
Moles de benceno que salen del dastilador = V w1
Razdén de cambio de los moles de
i d{Lx)

benceno en &l destilador R and

Balance de materia para el componente 1 { henceng ).

g (Lxna) {2-50)
——3?1— = Fzt = Vya

(de;: ®adl) Fz1 ~ Yyt 12-81)

Ldxs + xadl
dat

5 = Fze ~ Vys (2-52)

Ademas el cambio molar en l1a olla estid dado par la siguiente
exprasion:

di
dat

= Fv (2-53)

- Resolvienda (2-53) tenemos:

L = Loti{F-Vixt (2-54)



Sustituyendo (2-53) y (2-54) en (2-52) y reacomodando la
expresion:
.‘Bﬁ%’_‘.‘i’_‘_’i‘_ + w(F-V) = Fzs — Wy (2-55)
De acuerdo con la ecuacion de la volatilidad relativa de una

mezcla binaria, la compasicién del vapor en equilibrio con la

composiciéon del liquido, es la siguiente:
y1 = ax1/{i+x1(a—1)) (2-5&)
Sustituimos esta expresién para dejar la ecuacisn (2-55) en

funcién de x y t, reacomodamos los términos de la ecuacién y

separamos el operador diferencial de la ecuacién.

dxs = = %1 (F-V) + Fz1 - V axa/{(l+xs(a—1)) (2-57)
dt Lo+ (F-V)#t

Como la expresisn (2-57) es una expresién no  lineal, la
integracidn analitica no es facil, por lo gue se requiere
utilizar una técnica de métodos numéricos para la solucién del
praoblema. La técnica apropiada es uno de los métodos de
Runge~Kutta de cuarto orden. A continuacién se presenta éste
método,

dx1 = F{t,x2)
dt

Donde f(t,xz) es la ecuacion (2-57).
Yia = Y, + h/76w (k1422423 +Kk4)
ke = FlExl)
k2 = flt+h/2, xi+th/2%Kk1)
ks = f(Et+h/2, xi+h/2%k2}

ke = f{t+h, xith¥ka)

El paso de c&lculo del sistema es h.
A continuacidn presentamos el programa que ejecuta el modelo

a8



anterior.

La ecuacidén que define el modelo matemitico del sistema

es la (2-57).

Los parametros del sistema son los ya establecidos en la

pagina 46.

1508

20 FRINT
RN
40 FRINT
50 PRINT

&6 FRINT®

70 FRIRY

90 PRINT®  SIMULADOR DE DESTILADOR DIFERENCIAL O RAYLEISHT

90 FRINT
100 PRINT *
110 FRINT
120 FRINT®

At ‘92

130 REN
140 FEN
150 REN

180 REM

70 REN

180 REM

190 ALFA=2,51
200 F=1S
210 V=18
20 L0=30
20 =4
240 = 4
250 REd
260 REN
270 Ren
280 f=Faly
290 E=(F-V
300 P1=1/b
310 K=P1/10
320 NC=PLH
330 REM
340 RENM

DEFINE PARAMETROS DEL SISTEMA

+ REM VOLATILIDAD RELATIVA BENCEND/TOLUEND
¢ REM FLUJD DE ALIMENTACION AL DESTILADOR (sol/br
¢ REM FLUJD DE VAPOR QUE SALE DEL SISTEMA [sol/hr)
t REX CARGA INICTAL EN DESTILADOR (mol/hrl
4 REM COMPOSICION NOLAR DE LA ALIMENTACION
s REM VALOR HASTA EL CUAL SE DESEA CALCILAR (hrs)

1 ASIGNACION DE VALDRES CONSTRNTES

+ REN  CONSTANTE
¢ REM  CONSTANTE
¢ REM PASO DE IMPRESION
+ REM PASO DE CALCLLD PARA EL SISTEMA
@ REM  NUMERD DE UNIDADES DE CALCULO
= ECUACION DIFEREMCIAL DEL SISTEMA

350 DEF FHF X, Y22 (=Y 28BIALFA- 10478 (A¥ {ALFA-1)-VSALFA-B) +A)/ LILOSBRXIRU14YR(ALFA

-t
350 REN
370 REH
380 PRINT

30 FRINT*DAME

SISTEna
A FRINT
410 1FUT*
420 FRINT

- ENTRA CONDICIOHES INICIALES DEL SISTEMA

YALORES DE LAS CONDICICHES INICIALES DE TIEWPO Y COMPOSICION DEL

TIEMFD INICIAL tlHrsl ".X0
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CONTINUACION DEL PROGRAMA

400 PRINT

410 IHFUT* TIENPD IHICIAL tlHrs) °*\X0

420 FRINT

43 WPt CONPDSTCION INICIAL DEL SISTEMA X § {mol) %, YO
430 PRINT

450 08

ALO ¥=10

470 ¥=Y0

480 GOSUB 750

A%0 NP=(XH-X0)/PLs REM WUERD DE UNIDADES OE IMPRESION

300 PRINT

510 LPRINT

520 LFRINT®  DESTILACION DIFERENCIAL MEICLA BENCEND-TOL(ENG
330 LPRINT

540 LFRINT

350 LPRINT*  tiesoo imin) Xa 1 tmol) Yat v (o0l)
550 LPRINT"

S70 LPRINT USING" S8 K01 LPRINT USTHG™
" [ A1

580 FOR =1 10 ¥

590 FOR J=1 TONC

£00 GOSUB 700

610 Y=YOHH/68 (K1 423K24 20134KA)

620 X=X+

630 Y0¥

640 NEXT J§

650 B0SUB 750

660 LPRINT USING® NS A" X00; SLPRINT LSTHE™ S ARV LPRINT US
Ne" LNt

570 NEXT |

680 LPRINT® -
690 END

700 KIFNFLX,Y0)

710 K2oFNF (K4H/2, YOHHWL/2)

720 KI=FNFUKHH/2,YOHIK2/2)

730 KA=FNF {XH, YOS}

780 RETURN

750 YIALFAR/ (13YR (ALFA-1))
760 RETURN
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DESTILACION DIFERENCIAL MEZCLA BENCENO-TOLUENO

timin) Xal {(mol) Yavimol)
Q.00 0.400 0.626
10.0 0.376 0. 602
20.0 0.354 0.579
30.0 0.333 0.5546
49.0 0.314 0.535
S50.0 0.297 0.515
60.0 0.282 0.497
70.0 0.268 0.479
80.0 0.256 0.464
Q0.0 0.245 0. 449
100.0 0.2346 0.437
120.0 0.220 0. 415
140.0 0.209 0.398
160.0 0.200 0.386
180.0 0.194 0.376
200.0 0.1%0 0.370
Tabla 2.6

Grificamente, los resultados anteriores se observan de 1la
figura 2.12.

oo

o
\

o1

PRV S S WP U U ST VS W ST S S S W S
o 5 00 wo 200
t (min}
= X1 lmg} de bono)

Figura 2.12.
Destilacion diferencial de una mezcla de benceno y toluenoc

EJEMPLO 7 Conduccién de calor en una barra en estado
transitorio™. Cosidere una barra recta de material homogéneo vy
seccidn trasversal recta uniforme, orientada de modo que el eje x
esté a lo largo del eje de la barra (figura 10.13). Supondremos
que la barra estid perfectamente aislada excepto en sus caras
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laterales, las cuales designaremos por x=0 y x=L. Sobre estas
caras laterales es aplicada una cantidad de calor tal que la
temperatura T (F)en los extremos de la barra se mantienen sin
cambio. También supondremos que la difusién del calor es sdlo en
el sentido del eje x, por lo tanto, la temperatura dentro de 1la
barra depende de la posicién en el eje x y del tiempo ¢.

Encontrar cémo la temperatura T varia dentro de la barra con
el tiempo y la posicién.

Sistema en Estado Transitorio

i ArsLANTE TERMICO

R,
Ta=u=To
K=0O

A
Ta=t=To
=L

Figura 2.13

La ecuacién de conduccién de calor en una dimensidén es la
siguientes

a @*T/ox* = aT/at {2-58)

la cual se puede resolver numéricamente por el wmétodo implicito
de diferencias hacia adelante para una ecuacién diferencial. Este
cansiste en representar la temperatura T(. en una forma finita
evaluada en un punto adelantado d=2 tiempo Tt a partir de un
punto conocido como lo es Tj que al principio es la condicidn
inicial del sistema que nos sirve para evaluar el punto T:,
donde i es la posicison del punto en cuestién, que a la vez nos
servira para evaluar los siguientes puntos del sistema.

La siguiente relacién ekiste entre la ecuacién (2-38) y los
valores de T con respecto al espacio y al tiempo
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S S I
L = a (2-59)
at A

Despe jando de (2-59) T: tenemos

= —a N T s TMzaat13-a A T - {2=60)
i i1 i b=
Donde =
a = k/pCp
k=Conductividad térmica Btu/(hr tt °F)
p=Densidad 1b/ft?
Cp=Capacidad Calarifica Btu/(1b °F)

N = At/ Ax)?

At = Incremento de tiempo thr.

Ax = Incremento de longitud tft).

Las condiciones iniciales son:

T;" = To Temperatura al instante j+1 en el punto O
j+
Ti LI Ts Temperatura en el otro extremo de la barra
Ti = Tx Temperatura inicial de 1la barra antes de

trasmitirsele calor (temperatura ambiente).

A cualquier tiempo, la ecuacidén (2-460) debe ser escrita para
cualquier punto de la barra entre 1 y L-i, recordando que el
punto x=0 y el punto x=L tienen una temperatura constante y
conocida a cualquier tiempo. Esto nos genera un sistema de L-1
scuaciones con L—1 incsgnitas como presentamos a continuacidén,
resultado de cada incremento de tiempo.
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it1 it1 k) j+1

42T -t = 1l s ot
1 2 1 o

ATt 4 (142a0) T T = T €2 i £ L-21 (2-61)
i-t L i+ i

ST I 3 i+l
MTL-: + (l+20\)\.)TL_‘ = TL_‘-HJKTL

Mas claramente, el sistema (2-61) puede ser expresado como sigue:s

b1Ts + caT2 = di

a2Ts + baTz + czTa = d2

asTz + baTa + caTe = ds
AiTi-1+biTi+CiTies = di (2-62)

aL-1TL-2+bt-s TL-s4cL~1TL= di-s

aLTr-s+buTL = du

Como podemos observar, las temperaturas suscritas en .j+1 han
cajido al lado derecho, formando una matriz del tipo tridiagonal,
la cual puede ser resuelta por el métado de eliminacién de
Gauss—Jordan o Gauss Seidel. Con un maximo de tres variables por
ecuacién, el sistema puede ser expresado consistentemente.

Para 1la solucién de esta matriz vamos a utilizar 1la
siguiente <férmula de recurrencia propuesta por Carnahan vy
tuther™, la cual facilita el cilculo y la convergencia de
la solucidén.

Ti = yi — % Tiss

Donde /3t y yi son constantes que deben ser determinadas

mediante las siguientes relacioness

[1=b1, va=ds/ s
M o= bi - —i"?—‘_::‘—- 152,308y -0eul (2-63)
i-1
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rio= (=2,3,8,c00eal
i

T. = yu (2-63)
T

Ti=n—--‘T:*-L L= Ll bkm2eae, 1

El métado de solucidn emplea el algoritmo de las ecuaciones
{2-63), para scolucionar el sistema de ecuaciones algebraicas
obteniéndose una temperatura para cada incremento de tiempo a 1o
largo de la barra.

Aqui mostramos el programa del algoritmo anterior con la
resolucién del sistema de ecuaciones y su resultado, mostvrandose
el perfil de temperaturas para cada incremento de tiempo hasta
llegar a una temperatura maxima predeterminada, 1la cual tiende
hacia la temperatura de las condiciones iniciales cuando el
tiempa crece.

Los parametros para el calculo del sistema se obtienen con
respecto a las propiedades del acera, pero pueden ser cambiados
por las de cualquier otro material, teniendo cuidado en conservar
la consistencia de las unidades de las ecuaciones.

o, = k/pCp

Donde:
k= 27 Btu/(hr ft °F)
e= 488 1h/ft?

Cp= 0.11  Btu/Uib °F)

A = At/ (A)?
At = 1/12 hr (ginco minutos).

Ax = 1/7 Tt (7 divisiones en
un ft de longitud)

Las condiciones iniciales son:

Condiciones iniciales:

Tt = To = 212 °F
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= T( = 212 °F
LI, = 68 °F (Temperatura ambiente)

El programa para el calculo de temperaturas en una barra
el siguiente:

s

10 REM TEFINICION DE COMDICIONES INICIALES DEL SISTEMA
RER
EF

2

30 DEF Fr FADIST)=60

40 DEF FN GOITIME)=212

50 DEF FR GUITHEY=212

£0 REN

70 DIN AL21,B121), 1240, D121), TH21), EETACL01) ,BAHALLOD

90 REM PARAMETROS DEL SISTEMA

100 DiAU=1/6 & REW INCREMENTO DE TIEWO [hrsl
110 TuAX=210 @ REM TEMWPERATURA WAXIMA DEL SISTEM (4 F)
120 n=7 ¢+ FEM NUMERD DE DIVISIONES DE LA BARRA

130 IFREC =2! 3 REM INTERVALOD DE FRECUENCIA DE CALCIALO

140 Ki=2s + REM CONDUCTIVIDAD PARA ACERO (BTU/HRIFT20F/FT2
150 ARH0=488 @ REM DENSIDAD LEL ACERD (LB/FT°3Y

160 CP= .11 1 REM CAPACIDAD CALORIFICA ACERO [BTU/{LBYF)]

165 L=1 + REM LONGITUD DE LA BARRA (1]

170 ALFA=KT/ (RHDACP)

189 DX=L/M

190 RATIO-DTAU/DX28ALFA

209 (LS

210 PRINT®  CONDUCCION DE CALOR EN LNA BARRA ‘

220 PRINT

230 FRINT* o LG ™ L} 1FREC RATIO ®
240 PRINT USING® 8%, BEAA™;DX;<PRINT USING™ 8%, wak*;DTAU; :PRINY USING”
AL QN THAXPRINT USING™ M. ARRE“{MOPRINT USING® € BANR™;IFRECIIPR
INT USING" & #4st*{RATIO

250 FOR 1=2 10 M

260 Al =-FATID

270 B{1}=1+24RATID

280 C{1}=-RATID

290 NEXT 1

300 RER

310 REM FIJA E IWRIME CONDICIOHES INICIALES

320 REN

330 W=t

340 FOR 1=1 10 #P1

350 T =FU FLIOX)

350 NEXT ©

370 TAU=0

380 FRINT
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CONTIRGACION CEL PROGRAMA

390 FRINT™  VALGRES DE TEMWFERATURA DE TODA LA RED DE FUNTOS *

4.3 FRINT

31 PRINTS tiain) TEMPERATURAS oL

FRINT" .

RINT USING" BEN, W8 “¢TRUSsFOR 1=] YO MFL(PRINT USTNG™ #¥, w8 1 TU1)0glEXT |
430 FRINT

450 1C0uMT=

360 REN

47C FEM EJECUTA CALCWLDS

48 REH

43y LAU=TADIAL

S0 1COUNT=1C0WNT+§

519 REH

520 REM FLJA LAS CONDICIONES A LA FRONTERA

533 T1)=FN GOTA

540 T(WPLI=FR G (TR

99 REM

So REM CONFUTA €L VECIOR DEL LALD DERECHD

570 FEM

580 FOR 121 T0 1

0 Bib=T(D

G0 MEAT T

610 21 =Di2)sRaTIasT(Y)

620 DUMI=D (M +RATI0LTENPY)

&0 REN

6AD REM CALCULA NUEVAS TEMPERATURAS

655 FEH

b7 GOSUB 7

879 RER

680 REM INFRIME TEMPERATURAS

&30 1F CLICOUNT/TFRECISIFREC <) TCOUNT) THEN 490

706 WOVERZ=INT(N/24, 5}

710 FRINT USING™¥8¥. 688 "{TAUG0;¢FOR T=) TO WFLSFRINT USING* WiW, ME"(T(D) 2sNEXT
TPRIND

T2 IF ¢ TAHOVERDY 3 { THAY THEN 430

725 FRINY® "

7% G0T0 950

750 REM

740 FEM SUBRUTINA PARA LA SOLUCIOH DEL SISTEMA LIEAL DE ECURCIDNES

770 fiEK TRIDIASONALES

780 REN

780 FEH Pru iy

800 FEN

812 Ifa=2

820 LM

B0 BETALIFAI=BLIFN)

840 SAMGL1FRY=D{IFA)/EETACIFA)

850 IFT1=1FAe

840 FCP 1=IFPL TOL

£70 BETAD=BILI-ALIITHT-1) /EETALE-1)

820 GAMA+ 1=(DI1)-BANATT-1) 4R UT)H/BETALT)
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CONTINGACION DEL FROGRANA

890 hEXT 1

900 REH

910 REN

920 T{L)=GAMAIL)

830 LAST=L~1FA

940 FOR ¥=1 10 LAST

5 1=

980 TCI}=BAMATI-CLIIRT (141) /BETALD)
970 NEXT Ke RETURN : END

Los resultados abtenidos al ejecutar el programa anterior
se muestran en la tabla 2.7.
VALORES DE TEMPERATURA EN LA BARRA
Posicion en la Distancia L
tlmin) X1 Xz X3 Xa X5 Xo Xz Xs
] 6B &8 &8 &8 &8 &8 [3:] &8
10 212 t60 131 118 118 131 160 212 Temperatura
20 212 1B& 167 157 157 1467 186 212
30 212 198 1B7 181 181 187 198 212 (°F)
40 212 204 198 195 195 198 204 212
50 212 208 204 202 202 204 208 212
&0 212 209 208 20& 204 208 209 212
70 212 210 209 208 208 209 210 212
8o 212 211 210 210 210 210 211 212

Tabla 2.7

Graficando los resultados anteriores tenemos (figura 2.14).

TEMP, ['F]

. e A R
] [ . 5 [ 7 [
POSICION EN LA BARRA
T =1 - 10 haadh )
- 18 - 18 ~— 17 -1

Figura 2.14. Conduccidén de calor en una barra.
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CAPITULO 3
IHPLEMENTACION EXPERIMENTAL DE LOS MODELOS MATEMATICOS

3.1 Sugerencias para la Implementacién de un Laboratorio de los
Sistemas Presentados.

En el presente capitulo analizaremas alternativas practicas para
la implementacion experimental de los modelos matemiticos
presentados. Estas alternativas estan enfocadas para plantear los
modelos a nivel experimental empleando equipos e 1nstrumentos

que comunmente se encuentran en un laboratorio.

Fara la construccidn de un sistema experimental en el
laboratorio, requerimos sustituir los materiales y equipos mas
impartantes que se utilizarian para la construcciéon de un sistema
real, por materiales y equipos a nivel laboratorio, como lo son
tangues, tuberias, bombas, agitadores, codos, etc. A continuacion
presentamos una relacidn de los materiales gue se utilizan y su
substituto.

Principales Matleriales para Simular
Modelos que Involucran Reaccién o Diluciédn

Material o

Equipo Substituto

Reactor Vaso de precipitado de 1 1lt.

Agitador, flecha y Motor 12 V CD, tubo de plastico de 2/16"
hélice. y rehilete de plastico o metal.

Tuberia Manguera de plastico de 3716 .

Codos y Tes Codos y Tes de plasticao 3/146 *.

Valvulas Valvulas de 3716 “.

Controlador de
velocidad de
la bomba Patencidmetre SO 0 da alambre.
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Subestacion
Cable
Bomba

Eliminador de 12 V y 3 Amp.
Cable calibre 21.
Bomba de 1/64 hp.

_Principales Materiales para Simular

Modelos que Involucran Destilacién

Material o
Equipo

Substituto

Destilador
Medidor de Temperatura

Condensador
Tuberia
Chaqueta del reactor
Tanque de Productos
Tuberia
Codos y Tes
Valvulas
Controlador’ de
velocidad de

la homba
Subestacion
Cable
Bomba

Matraz de tres bocas de 1 1¢t.

Dos termémetros

con dos portaterméometros.

Un refrigerante recto de 40 cm.

Tubo de hule de 1/2 *.

Bafio térmico de temperatura constante.
Vaso de precipitado 1/2 1t.

Manguera de plastico de 3716 .

Codaos y Tes de plastico 3716 “.
Valvulas de 3/16 *.

Potencidémetra S0 Q.
Eliminador de 12 V y 3 Amp.
Cable cal. 21.

Bomba de 1/64 hp.

Principales Materiales para Simular

Modelos que Involucran Trasferencia de Calor

Placa

Aislante

Medidores de temp.
Medio de calentamiento

Placa, barra o blogue de metal
Fibra de vidrio, algodén o poliuretanc.
Termémetros

Resistencia eléctrica

&0



En la figura 3.1 se muestra un sistema hecho .con las
materiales antes mencionados para llevar a cabo reacciaones,
mezclas, etc. Con este modelo se pueden simular sistemas bajo
diversas condiciones de proceso.

Figura 3.1

Ejemplos de sistemas que pueden ser construidos con el
material ya citado se observan en las figuras 3.2, 3.3 y 3.4.

El1 material antes presentado gpuede ser substituido o
incrementado con las ideas de cada persona, ya que existen muchos
elementos para poder hacer un madelo en miniatura y poder
comprobar, a nivel experimental, el comportamiento de los modelos
matematicos que en ingenieria se plantean; sélo se requiere de
ingenio y deseos de hacer algo creativo. En la figura 3.4, se
muestra un sistema caon tres tangques en serie.
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Figura 3.2

Figura 3.3
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figura 3.4

3.2 Anilisis y Resultados.

Hemos llegado a un punto en el cual contamos con los
elementos necesarios para concretar lo que hemos planteado
tedéricamente a lo largo del presente trabvajo. En estos momentos
contamos con las herramientas tedricas y practicas para poder
plantear un modelo matematico {(de alguna de las principales
operaciones unitarias), predecir el comportamiento de un sistema
estableciendo parametros y comprobar la validez del modelo
construyéndolo en el laboratorio.

Como un ejemplo de comprobacién de un modelo, hemos tomado el
ejemplo S del capitulo 2 para su validacién y que retomaremos
ajustando los parametros de acuerdo con la experimentacién que se
llevé a cabo en el laboratorio. Una vez obtenidos 1los resultados
experimentales los comparan con los tedricamente obtenidos, de lo
cual obtendremos nuestras conclusiones finales.
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Reactor Isotérmicao con Reaccidn de Sequndo Orden en Dos Etapas.
Se hace reaccionar A + bB ——— P en un reactor. La
reaccion se lleva a cabo en dos etapas. La primera etapa consiste
en el llenado del tangque con el reactivo a, donde inicialmente se
encuentra €1 reactivo a de concentracién Cac mol/lt y volumen Vo
1t. El reactivo s es alimentado al reactor a razén de Fes 1t/min y
concentracisn Ceo mal/lt desde un volumen V=Vo hasta un volumen
V=Vn, gque es el volumen del reactor. Al entrar en contacto ambos
fluidos, se inicia la reaccién en el tanque de acuerdo a una
cinatica de sequndo orden. La reaccidn es 1sotérmica
irrevarsible.

Una vez alcanzado el volumen Ve, se inicia la segunda etapa
del sistema. Se deja de alimentar el flujo Fe y el sistema se
convierte en un reactor por lotes. El sistema se muestra en la
figura 3.5 y también en las figuras 3.2 y 3.3.

Cao
Fe

Viu=Vr

Etapa 1 Etapa 2
Llenado del reactor Reactor Batch

Figura 3.5
La reaccisn se lleva a cabo de la siguiente forma:
A + b B —_— P
Poar lo tanto, el modelo matemitico que describe el sisteama esta
determinado por las siguientes ecuaciones matematicas:
PRIMERA ETAPA: Le=0,t=t)

dNa
dt
dNs

= — kNanNs/V

= CsoFs — biNaNe/V

V = Vo + Fat {3-1)
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SEOQUNDA ETAPA: Ct>t,t=x)
dNa
dt

dNm
dt

= = KNANa/V

= = kNANB/V (3-2)

Una vez calculado Na y Ns, pueden conocerse facilmente las
concentraciones Ca y Ca.

Para solucionar este sistema de ecuaciones, utilizaremos un
método numérico de Runge Kutta de cuarto orden. tos parametros

para el programa son los siguientes:

Fa = 0.0010 1t/min
Cao = 0.0025 mol/lt
Ceo = 0.0025 mol/lt
Vr = 0.3000 1litros
k = 3.3400 1lt/{(mol#s) ‘v,

Ademas de las condiciones iniciales del sistema:

t =  0.0000 min
Cao = 0.0025 mol/lt
Neo = 0.0000 mol
Vo = 0.1500 lts

l.a reaccion se seguira por la variacién del pH del sistema,
colocandose 1nicialmete la solucidn diluida de hidréxido de sodio
{Cao y Vo) la cual se ira consumiendo paulatinamente hasta que se
neutralize la alcalinidad de la solucién por la accisdn del acetato
de etilo ( Fe y Cs ). El método para medir el pH es por medioc del
electrodo de vidrio. La variacién en el pH que presenten las
especies quimicas involucradas coma lo es el etanol, acetato de
sodio, acetato de etilo y agua, se consideran despreciables por su
débil actividad como &cidos o bases comparada con el hidréxido de
sodio, Que es una base fuerte. Se han escopido concentraciones
iniciales diluidas porque en estas condiciones la concentracidn
tiende a ser igual gque la actividad, por lo que el error en la

medicién es menar.
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Los resultados experimentales se muestran en la tabla
en la figura 3.46. El praograma de este modelo se muestra
apendice, asi como otros programas de calculo.

Como podemos observar, 1os resultados tedricos no
mucho con respecto a las experimentales, por lo cual este

es una excelente apraximacien a la realaidad.

PRAAKETROS DE MOTELACION: REACTOR ISOTERMICO EX D3 ETAPAS
€O FEACCICH [€ SEGUNDD ORDEM

TONSTANTE LE RERLL. L34 1tsmol 5 VOLUMEN INICIAL Uis 1t

CONCENTRALION Ca 9.0025 mols1t  TEMFERATURA SIST 20 %

CONCENTRAZION  Cb 0.0025 #ol/1t  FLUID ABREGHDD 0,001 1t/min

timand Canl/tn) Chealsity FHOTEQRICO  FH ExF LOIF v REAL, (1Y)

D) LR 5] LA it 40 .40 V.0 %15

10 000235 9.00015 1137 1132 V.44 wls
0 2, 00220 0,00027 0 11,28 0.79 017
W 0.0 0.00639 13 1Le 18 0.18
Y H.W1s2 Qu0iode 1.8 11,15 L13 Q.19
9 0. 03179 0. 40023 14,25 1113 Lo? .20
o0 0, 00867 0,0008) 1.2 1y 0,38 0.21
0 0.00150 0.40065 1119 11,909 0.89 0.2
a 9,00146 0.00070 118 11.07 0.81 - 0.23
90 0.00137 6,00074 114 11,03 .81 0.24
100 0.00128 0.00078 uu 11.03 0,72 Loy]
10 0,00120 0, 00081 11,08 100 0.72 02
120 0.00112 Q. 00084 11,63 10,98 0.63 0.27
130 000105 0.00087 11,02 10,9 0.54 0.28
140 0.00099 0, 00050 10.59 10.94 0.45 0.29
150 2.00092 0,00082 10,97 14,92 0.44 0.30
16 0.00089 O 00054 10.95 10,9 0.37 0.30
170 0.,00087 0, 00088 10,94 10,90 .37 930
180 0,00084 0.00085 10,93 10,90 027 0.30
180 0,082 0.00083 10,31 .80 0,18 .30
200 0.00080 T 0,00081 10.90 10.89 0.09 2,30
20 0.00078 0.00078 10.89 10,68 0.09 .30
70 0.00076 0. 00078 10,88 10.80 0.18 %30
30 0,00074 0. 40075 10.67 1,64 0.28 30
250 0,00072 000073 10,86 10,83 0.28 0.2

Fit TEQRILO = FH CALCULADD FOR €L MODELD MATEMATICO
FH EXPERIMENTAL = FH REGISTRADD EM EL LABORATORID
EXFERIVENTD LLEVADD A CABQ EL 13 UE 8OV DE 1992, EN LOS LAEORATORIOS CE ANALISIS, FESC-t

ThBLA ( 310
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Figqura 3.6
Reactor isotérmico con reaccidn de segundo orden
irreversible. El resultado tedrico es muy similar al experimental.
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CONCLUSIONES

En conclusidn, podemos decir que la presente tesis cumple con
su propésito que consiste en desarrollar una mejor apreciacisen de
laos procesos dindmicos de sistemas en ingemerta quimica, usando
los modelos planteados de los sistemas presentados para hacer
simulaciones y estudiar técnicas para la splucién de ecuaciones
que conforman el modelo matemdtico.

Otro objetivo impartante que se ha lograde ha sido el
camprobar la validez de la modelacién matemitica en la practica
experimental del laboratorio, ya que se verificd la exactitud de
uno de los modelos presentados obteniéndose resultados
experimentales bastante aptoximados al resultado tesrico abtenido
mediante el modelo.

Una vez que ha sido caomprobada la validez de uno de los
modelos, se cuenta con el soporte tedrico y practico para
continuar modelizando sistemas analogos, ya que se ha demostrado
que tanto las herramientas matematicas utilizadas, coma la técnica
erxperimental desarrollada, realmente funcionan deacribiendo dste
tipo de fendmenos.
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HERAZIGH BE ECUACIONES

12
2> REr LEFINE FARAMETROS
¢ FEN
100 REW
10 REM
10
10 RE
149 DEF FrF (}=2ltn
130 PalHT
fev INFUT " LIMTE IWFERIOR *sLIs1NUT *  LIMITE SUFERICR *iLS: IKFUT * INCREME
RIO LE LA FUICI 745
170 PRINT" 1 1 .
180 M1 ks
15 PRIN!
o FOR 1348 STEP WS-L1H/1S
219 VCLEFIFLT
22) PRINT USING®  #iNGxEssa. ¢
230 1F VOLJMIK Thal HIN=V0L
240 IF VOL oty THEN Mas=VEL
UIEAT T
20U FRANT® *
20 FRINT
B0 FRINT
290 FRINT " L.~ FINALIZAR 2.~ INPRIMIR GRAFICO "3
W IEUT R
10 O R GO0 450,320
320 TS
310 SCREEN 2
350 DIF=ABSUS-LD)
3% D2=ABSUAL-KINY
67 WINUDR (LS4, Z54DIF  Hax+ . Z5D2) = (L1-, 254D1F (#IN-. 54021
370 LINE (0+L1-.0500 ~1L3¢,03#DIF, ) s REM EJE X
J6Y LINELQ,0eHk- 154021 - (0. PAK, 05020 s REN EJE ¥
3 N=LIsvi=FiFiLh
400 FOR 10 LS BIEF 5
419 V0 =FIFTE
420 REM
A7) FEM DIRUIA LIKEA
432 LINE (TLYD=(T, VB
450 1=t
46D vi=vOL
LRSI |
480 IHFUT K¢ :5CREEN 0,0,0
43¢ €D

“iTEPRINT USING® GagReeiupd, 4R V0L
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) LS
REN

Y

Haein
%0 REN # HETODO DE WEWTON RAFHSON. FUNCIOH Y SU DERIVADA
€

55 REN
100 DEF FN FiX)=EXPt-Xi=X
110 DEF FH DUX)=—€4P{-X}-1
120 KEH
30 REN
140 REM

e
150 FRINT®
160 FRINT
170 FRINT
1B0 FRINT
190 INPUT™ & AFROXIMACION INICIAL DE LA FINCION ™R

200 INFUT® o ERROR FORCENTUAL DE AFROXIMACION DE LA RAIZ “iES
210 INFUT" # NUMERD DE ITERACIONES "
220 FRINT

236 PRINT

240 PRINT

SHFORNI=LT0 1N

260 XN=XR-FN F(XR} /PN DIxf)

270 IF XN=0 THEN 300

280 EA=ABSHLXN-KR) /R #1090

239 IF EASES THEN 340

300 XR=XN

310 tEXT 1l

320 CLS: PRIKTSPRINT:PRINT:PRINT: FRINT“#assus RO SE ENCONTRO RAIZ #3essaae®
330 HI=NI-1

=== FET000 DE NEWTOH RAPHSON ==:

340 FOR =1 70 14:PRINTIHEAT L:iFRINT"sandsas

50 PRINT™Y
340 PRINTs
370 FRINT"s LA RAIZ QUE SE ENCONTRD ES:  "yINg®

380 PRINT"Y
"

™
B

390 PRINT™S COM UM ERRCR DE APROKIMACION *
400 PRINT™Y
410 PRINT™ CON Ul MUMERG DE ITERACIONES *:NIt*

420 FRINT®s

430 PRINT™

HE

43) PRINT* HE a0 W e FY T T
450 PRINT" HE 3 M B a0 I B BH
460 FRINT® TR MM G BINHO HRH C
470 FRINTY L O T TR I T T T L T T O 11 B
48 PRIt LL TR T B TR T ET N XY BT TR [T ¢ L
430 FRINT* FETI I TUR S I YU LI TU N L
0 FRING "l HYOH MR IH ey I Y
620 FRINI"»

He e

7o END
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1 EEN BROGRAM Fary CallUuaR #aTRICES BOR EL METORD DE GALSS- JORDAN
Qs
FRIN

X
3 FRINTY FEOCANMA Frbf CRLCULAR MATRICES FCR £L METOLO € .
o0 FRINT

&0 FELnNT GAJSS JORAN ¢

0 FRiRT

90 PRI " DA EL OROEN DE LA MATRIZ *:
100 (HFUT H

1y DI Al Ky

120 Helnl

1% 08

1#0FR I=1 Te N

150 FUR J=L 108

160 FRINT = VALOK TE A1, ")y DE LA MATRIT *

170 FUT ML

160 REXT !

130 1E4T 1

260 FOR 1=1 TO 151 FRINT ¢ HEXT I

210 FRINT ¢ Lp MATHIZ ORIGINAL ES:”

220 FOR 1=t 10 0

23 FOR J=1 104

240 FRINT ¢ "RCTU M =mad Ie

50 NEXT

60 FRINT ™ BU15,IM=NtALLD)

210 NEXT T

280 B0SUB 30

< FRINT @83° LA SOLUCION DEL SISTEMA €5:°

I00FDR I=1 10N

Y FHINT 7 a%s i) = ALL

I0ENT I

139 PRINY

49 END

750 STOF

30 PEINT

370 FRINT

WIFGR 1=1 10N

39 Py

400 REM DIVIGE LOS ELEMENTOS ENTRE EL PROFIO

A FOR Z=1 10 K .

420 AL =Rl TN

430 KEAT 1

440 REM ELININA L85 ELEMENTOS UE LA COLUMNA DEL PIVOTE
4% FOR K=1 TO N

440 TF ¥=1 THER 510

470 CE=AY
480 FOR
43 A
00 HEAT I
S10 WEXT K
520 1EXT 1
S50 FETURN
540 ERD

13
e J)- CEsALD
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10 05
0 FRINT
33 FRINT
10 FRINT
3 PRINT
&0 FRINEY
f

70 PRINT
&> FRINT®  METOCO DE RUNGE FUTTA CE TERCER ORDEN FARA SOLUCION DE ECUACIDHES
30 FRINT" DIFERENCIALES ORDINARIAS

100 FRINT =

110 PRINT " HARS UM, 90

120 FRINT™

130 FRINT

140 FEN ¥ 1]

150 A=t 3 2 B=GLS

140 REN - DEFINE AQUL TU FUrCION ! *
170 REN

130 DEF FNF (R, 1)=A-BR(U1-07D)
190 REA
X0 REM
210 REN
220 REN
2 REX
240 PRINT

250 PRINT *  DAME LOS VALDRES DE LAS CONDICIORES IHICIALES  “:INPUT * PARA X *
JOTHFUT®  PARA Y M. Y0

240 PRINT

270 IWFUT *  DANE EL VALOR DEL INTERVALO h * N

280 PRINT

290 NPUT *  {HASTA OUE VALORE DESEAS CALCULAR? "N

300 0s

310 1=0

320 FOR X=X0 10 XN STEP H

330 K1=FNF {1, Y0)

340 KZ=FIF (X4H/2, YOHHRKL/2)

350 FI=FHE (X412, YO+H2/2)

360 KA=FNE (X4H, YO+HAKT)

J70Q Y=VOHH/ 68 KL+ 24K24Z4K34K4)

386 PRINT TABL10)§* X=":INTC(100¢X)/100¢ TABIZS) »  Y="1INT (YO410061 /1000

390 I=141 s YO=Y

$00 1EXT X

410 END

- .-
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1 REN o¢

2 RKEH'e ]
I R [3
4 fEn s »
S #EH FrOGRAMA PARA EL CALLKD DEL REACTOR LE DOS ETAPAS *

b6 FEM *
7 OHEN ¢ 1
8 s +
9 REN sertanee

10 &S

20 0 REM  ETAFA L LLENADD °

30 DEF FH F1LAT,NA KB =-RaNACND/Y

40 LEF PN F120T, KA, HR) sFBACBO-BakINANB/Y

S0 Rn

&4 RER

70 REN ETAPA 2 " ESTAGO ESTACIONARID

60 FEN

90 DEF FN FL(T, Nl  NB) =-KatipanB/y

100 DEF FN F22{T 1A, HB) =-Bal.aNASHB/Y

110 V0=, 15 ¢ REM VOLWMEN INICIAL DEL SIST. (its)

120 REM

130 REM

140 REM AHORA INTROCUCE LAS CONDICIONES INICIALES

150 FEN

169 FEH

170 FRINT INTRODUCE LAS CONDICIONES INICIALES *

18 FRINT

190 h=3.34 ¢ REM" CONSTAWTE DE REACCION "

200 CR9=,0075 ¢ REM* CONCENTRACION INICIAL DEL SISTEMA teal/It) *
20V0=,45 1 REM VOLUMEM IRICIAL DEL SIST. (lts)

220 NAQ=VOACAD: REM MOLES DE A INICIALES

20 1020 H REW TIEMPD INICIAL DEL SISTEMA fain) "
240 feur ¢ TIENPD HASTA EL CUAL SE DESEA CALCULAR™:K1

250 REM

20 FB=.001 1 FEN® FLUJO DE B (UE EMTRA AL SISTEMA Fb (lt/min} *
270 CBO=,0025 ¢ REH  CONCENTRACION INICIAL DE B ENFB {mol/1t)
289 HBO=0 t REM NWOLES INICIALES EN EL TAMOUE A ¢=0

290 VR=3 H RENM™ VOLUMEN MAXIMD DE OPERACICH DEL SISTEMA V *
0 Bt ' REM RELACION ESTEQUITHETRICA DE B

310 B! : REM* ENTRA EL PASD DE CALCULO PARA EL SISTEMA®

30 Iheurt ENTRA EL PASO DE IWPRESION ADECUADD Pl

330 TR=VR/FB

330 WP=(X1-T01/P1 . - REM CALCULA No INFRESIONES
350 HC=P1/H FEN CAL, No DE TTERACIOMES
0 T=10

370 tA=NAY

32 KB=NED

390 CLS: PRINI:PRINT: FRINT:FELNT:PRINT
390 (LSs FRINTSFRINT: PRINT:FRINT:FRINT

400 PRINT
0 FRINTY
420 FRINT*
430 FRINT~
430 FRINTY
450 FRINT®
480 PRINT®

470 FRIN®
430 PR}

n
+ "
' »
4 IWPRESION LE RESULTADOS: "
* ¥
4 1.~ PANTALLA 2.~ JHFRESORA Ll
+ ¥

450 [NFUT FS
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S0 U5
516 IF R$="1" THEN 620
52 LRRINT“
HEIPREEE
5%; LPRINT"s  FARANETROS OE NMODELACION. REACTOR CON VDLUMEN VARIABLE
"
540 LFRINT%
-
S50 LFRINT™2  CONSTARIE DE REACCION="iKi*1t/001#s™; TAB(A) 1 *VOLUMEN INICIAL A
=ev0y" 1M TABIIT)
96 LPRINT*®  CONCENTRACION A =CAN 01/ 147 TRB(A2)  "TENPERATIRA  APROX
=20 4/~ | AC%TAB(ITI{"*"
§70 LPRINT"# COMCENTRACICN B =*;CH01" mol/1t"{TAB14213"FLUJO AGREGADD DE 8
=";FB:"al/ain"; TRB(77)5 1"
530 LERINT*¢
-
590 LPRINT™.
1
400 LFRINT
610 LPRINT
620 PRINT
630 FRINT
640 FRINT
650 1F Re=*1" THEN 650
&40 LPRINT" timin) Catsal/1t) pH Chisol/lt)  Vol.Reactor (1t

}
670 LPRINT

480 LFRINT USING* HER, 87 TOS :LPRINT LSING” 9, H IR N/ VOLILPRINT U
shg* #8687 LOGINA/VO) /LOB (1014145 1LPRINT USIIG® & ORRHTNBNVO LR
INT UsiiG* [LN ]

&%0 PRINT tiain} Catmol/1t}  pH Colaol/lt)  Vol.Resctor (1%)
700 FRINT®

710 FRINT USING" 8, 8°3T05 1 PRINT USING® SRR, BURERTINA/VOIPRINT USIN

6" #0.48° LOGINA/VO) /LDG(10) +14; <PRINT LSING® IR
Sine" [LX 1 a0

720 FOR I=1 1O WP

730 FOR J=1 T0 NC

740 50SUB 930

T30 tA=HAQHH/65LY

760 NB=NBO+H/625.2

770 T=TH

780 HAO=HA

790 NBO=NB

BOO NEXT J

810 IF k$="1" THEN 830

820 LPRINT USING® #4097 T3 LLPRINT USING® A HA/VLLARINT UST
NG~ S5 487 L0GINA/V) /LOG(10) 4 145 1 LPRINT USItG" S SHRR IRB/VLLPRINT
Usthe" "oy

820 PRINT USIIG" SR 4" TUPRINT USIRG® LM NA/VEPRINT USING
. 1 E71LOGINA/V) /LOG(10) 143 s PRINT USING® € NB/VL S FRINT USING
. LI LY

840 NEXT 1

€50 IF Re="1" THEN 870

660 LPRINT*

$HB/VOSLPRINT U

870 FRINT
860 EAD
850 FEH
900 REN
10 REM s




229 €N

90 REN

340 REM

25 IF Wi TN WSO

950 VayeFEe!

S0 LIt=FN Fi1 To0A 1

982 L12FN FIZIT, N NB)

59 L21sFN F11IT4H/2, R/ 20K L NBHH/ 20K 12)
100 K22=FH FIZUTHH/2 NAEH k1 L B 4H/ 201 2)
1010 K31=FN FL14T4HI 2 NAeH/20K21  NBHH/ 29R22}
1020 KIZ=FN FIZ(T4H/2, NAH/ 28521 NBYH/ 29K22)
1070 K41=EH F1L{T+H, WAHHRIE NBAHIKI2)

1580 KAZSFR F12(T4H, NAvHIK 3L NBHHIKSZ)

1050 SLI={K11+2eK21420 31 4k4L)

1069 SL2=tRIQ+ZAR I IZHKAD)

1070 KEN

1080 RETURN

1090 K11=FN F21{T, A HB)

1100 K12:FN F22(T, N3, NB)

1110 R21=FH F21{T+H/2,NAtH/ 20511 NB+H/ 2051 2)
1120 FI2=EN F22(THHIZ AU ZUKLL NBHH/ 20k D)
1130 E31=FR 21 CTHH7 2 NAHH/ 20E21, NBHH/ 2eK22)
1140 K322FN FI20T4H/ 2, A 20K21 NBH/ 24K22)
1150 K41=FH F21 (T4 HAHIE3L NBHHNT2)

1180 LAZ=FN F2Z(T+H, HAtHaE31 NB4HIKI2)

1170 SLI=(F 1I+T8K214297314K41)

1180 SLI=KIZ+ 29K224 2603 24K42)

1150 Te

120 RETURN

1210 €1
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