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RESl!;\IEN 

El t~m:l central de e:-.tc uah.ljn e-. la sPlu.:ÍPn di.." un si:-.tcma dt: ccuacio1w~ dil~rcncialcs 
parciales que rcprl.':-.crlt;l d cn1nportama:n1') de 11n 1e.1c1(11 de lcchl) c111p~1cado con partículas t.lc ·1· 
Al~01 a travCs t.icl t1c1npo dentr•) d(:] cu.d -.e lk•\·,111 .1 •:.ibo Ja;.. :-.i.!::~Ul<..'!llc~ 1e~h..: .. :i\lllC:-. 

11_.0,,., 1 :'\>Cl¡.,~X·()f! 1 .,-· HCI,,') 
RR'("('l:-,.,, • 2 X·( >11 ••) ,. 2 X·('l 1, 1 • 11:<> 1,,, -· RR.C<) ,,,, 

(1) 
(2) 

Los iones cl(no e hidrO",i!u ">C cno ... ·11L·11tra11 .t(b•Hhalo;.. en la :-.upcrlióe del sopor-te catalitico 
dentro del reactor .·\.urH1uc el rrtipú<>ito dt.· c .... tc rc:;1cl<Jr :-.ca I.t i;..11rncri.t:aciú11 de parafina~. no se 
~imula aquí ninguna rcacl..'.iún de isomc1i¿ac1un Sin ~n1l><11gt1. desde el punttl de vista rnatcnuítico 
y numc!rico. la '.'>i1nulaciún <le c~ta-. reac<:innc" 110 rcprc-.cnla ninguna dificultad adicional pues sólo 
habria que ;uladir una ecuación dill:rcncial por cad::t cornponcntc de las rc;u:cioncs de 
Í'.'>01ncrizaci1..H1 l.n úni..:;1 lin11taciú11 C"> l.1 111i.:nH1ri;i dL· b cnmpuwdora. pues 1111cntras mas 
con1puncntc:-. ha:i-·.1. 1nas rncn1ona :-.e 1.:1nplc.:a 

E~ta t1..·.,.is está estructurada d1..· la s1gt11c11te manera en el capitulo 1 "C dan las 
gem.•ralidade ... ~ohre lo~ procc:-.o'.'> de 1-.,con1eri.l'.acion de pa1atina~. espccialn1entc el ¡irllccso l'em•\· 
de l,l()P , se .._.,plican la:-. c:.11-actcrbti1..·as fi"'icoqt1i1nica<> que confic1-en propicdadc!-. c:1tnlitic.as ~·se 
d.t un ~cncillu p1P1..·1..·dimiento pa1a el dise11n de carali.l'adnrcs sólidos, se hace una dasiticac1un de 
lu" tipo:-. de nn1dclos n1atcn1atil'.os que pueden pl.m1ea1:-.c para dc'.'>cribir un fí.~númeno fisico y ~e 
hacl" una h1c\.C rcscl1;i del enfoque de p1og1.1111;1c1ú11 ()rit:11tado .1 objeto'.'> l=:I c1p1tulo ::! está 
J •• :d1cado a l;i descripciún en i..:r111i110:-. n1arernútico~ del reactor de lecho L"n1pa1.:ado dividiénUoln en 
111cca111sn10-. de tran-..port1..· v ..._.,prc:-.ionc:-. cir1Ctic¡1'.'>. h.1ciendo en (·ada ca:-.l1 una rcvi.-..ión de la 
mformar.::iún d1SfH'nihk· Tan1h11..~n en e:-.tc capítulo se cnn:-.idcra el problcrna de la t-•stabilidad 
numCri .. :a de <,11 :-.oluciún FJ c;1pitulo ' incluye .. .-! plantcan11ento n1mpleto de C'.'>te problema en 
panicular, n1cncii111a los s1.-..tt•1na'i de ccuacio111..·.s difcrcnc1alcs parciales quc se us<t1on para p1ob:.ir 
la<> nitina:-. de sohu.·i1.:ln y c:-.tablcce \a.., ci..H1dicionc:o. dc frontera En d. capitulo -1 .<.e ju~tifica un 
¡uego de pararnetro .... y .-.e prt1ponc una .-..cr-ic dl: va1rnc1ones para c.-..tos par.án1ctro:o. Se p1·cscntan y 
<lisculcn la~ gr~J.licts d1..· rc.-..ulto:H.lll:o. st-•gún las variaciones propuc..·stas 

1.:n Jl,.., 1...-~ultados tll)te11ido-:-. -.e p11eden ap11..·c1.u los clCt:ttls <le los 111ccan1~111os de 
tran'.'>purtc (como el lh1Ju co11\.cctiv{1 y 1.1 dift1~1\.idad) a::.i con10 de los p;.1rarnctrns cinCticos a 
tr.1.,.e-.. dc:._·I tiempo ramhiCn In:-. efecto~ de variar ca1actcri:-.tic~1s lisica~ del r1..·•u:ltH comtl el 
dtamctro Je part1cula. longitud del rcac'o• y ali111e111aciun <le reactivos Se di~cutc ~obre el 
mccanisnh.J de s1..iluciún '.-' se proponen variacic.H1cs adicionales en las que se aprovechan las 
caractcristiea!-. dinoi1ni1.:a-.. di.: cstt-· rnodelP Fin;dmt:ntc, 1..•n lao.;. cnnclusinnc'.'> .<.e señalan los 
pararnctn1s que resultan .... e1 de rnayor i1npL>rtanci;:1 para mantener un perfil de cloro unifürn1c 

LPs n1étodos de difCrcneias rinitas 1c-..uharlH1 n1ucho más lentos que la colocación 
ortngt111aL tal cnmn lo m<.·nciona la literatura J _o.., paquetes de pr·ngramación t1!>ados en este 
trahajo pcnnitcn la programación con mczcl:.l Je lenguajes Existen mucha~; rutinas programadas 
en FORTRAN, pcn' 1..·stc lenguaje y.-. no t."' pop11la1 (c,ccpto. tal vez. la versión 90) Sin embargo. 
no es necesario vnlvct· a coditicar Jt,s al~u1 itn1tt~ en lenguajes n1:is actuales. pues podemos ahora 
tener acceso a ll>da:-. las bibliotecas m1méric;i.-.. comu la lf\.1SI. usando las opciones de con1pilación 
y cnla7,ado correctas, que se explican en el apC11d1cc B 



lN'l'RODllCCIÓN 

Los compnncntc~ (\l.! la sa ... 0!111:1 que trecuc11tt..·111entc ofrecen hucnus p~sibilidadcs para 
mejorar su calidad s0n las fr¡¡ccion1..·~ d1...· p1..·ntanos -y l1t..•-.;;u1us Fl corte de naf\as ligeras en la 
refinación. que es ld fuc1nc.: de c-..tl)~ C(l!Hpt11..•..,lü'> . .,,.._. ,;;u;-tcto.:11/a pin \Hl bajo nútnero de octano. 
por lo regular entre 60 y 70 l ,a ti acc11._n1 de p1.:ntano.., y ln:xanos representa un l () ~"u de una 
gasolina típica que antcn1.11111cntc ... e mc?<..:la\"1 t..!110.::-ctamcntc ..,1n n1ngUn prnccsa1nicnto adicional. 
excepto la hidrodcsu\furo.1c1nn ( 11 l >S) p;11 ;1 n..·mo\·1..•f cor11p111..·~to..., (.h.:- azufre. El bajo indice de 
octano se compensaba con lit adllí . ."itll\ de ClJ111p11t .. ""lº-"' de pltlllHl. que inc1ctncntaban el octanajc 
entre 16 y 1 R nún1crns l a f'racci~Hl ( · ~ - l_ ·,, 1._•1 a cnt 01Ki.:.., el ~cgnH:1lltl de la gasolina al que n1cnus 
procesamiento se h: daba y qL11..· n1as ~e b •. :ndici;iba pur \,, adici(in lle plomo l 1oy que la industria 
del pctróli:o tiende a producir cnn1bu..,t1bk·~ cu11 n1.,.c-h:s ~k ph1111n cero. <;e vuelve 1nú.s cotnplicaclo 
integrar la fracciún de n,1fL1'> ligc1a!- a bs i..•.a.-..ohnas l.,1 convc1-..ié1n d'-~ c...,ta.-.. pa1afinas de cinco y 
seis c;:ubnnos a h>s i::-.LH11cr-os 1anutic<td(l-., c11ne-..pl.lfld1c:-itc'> pa1a inc1c1ncnla1 ~1 nctanaj..: se ha 
vuelto un paso lógico y 1H .. ·cco;,lfn 1 

Éste es uno de ta11t(1:-. pnK·t•..,11s ...:;tt;1\1\h.:u~ l\tic '>C cfL·l.·túan en gran c!>cala en l•1 industria de 
r-cfinación del petr-nlco l.3 n:fi.n111ac1c•n Ci\lalit1...:~i. d ..:1.1quco cata11ti..::o, el hidrocrnquen y la 
hi.drodcsulfuraciún .;,o,,; aph..:an a !_:ra11de~ vl'tlu111cn;,__•...;, de hidrocarburos y el hidrotratamicnto 
catalítico se usa para mejorar la calidad. di: .. a1to:-. l!ltL·rn\\;{k\\10'> '! p1oductl>s, incluyendo los 
combustibles. La cticicnc1a c.lc esto!'- pu_n.::e.._\,..., de pr\)duccion depende de las propiedades de los 
catnlizador-es. y p:1ra lllCJL)rar- c!'-tas propiedades ..._ .... ll\!CC!-llrH.l conocer los principios de 'i.ll 
funcionan1iento Para ello es ind1~pcn::-.<1bh.· Ll dctt.·1 m1nanon th.· lo~ pará1nctros ti si et,..., y 
fisicoquinlicos. y la~ relaciones entre ello~ poi medio~ cxpi:rin1cntalc~ 

Sin embargo. f!.H\c1a!'- al con:-.tantc incrcn1cntn en el podc-r de cálculo de las co1nputador<ts 
y la disminución en su costo, cada vcI cn 1na., ar1..~as de la mgcnicr-ia se prefiere diseñar y evaluar 
equipos por medi() de sin1uladorcs l .a ra.J".Úll e::-. ~cnci\la cu<im1o ya se conocen los principios que 
regulan el tüncionaniicnto de un equipo. resulta nnicho n1as económico pr-ogramar y poner a 
funcionar una computadora que cun~tr-uir un modelo d1._• un apar-ato (qt1c puede ser de por si muy 
costoso) y hacerlo ti-abajar en condicione-; extremas pata ve1-ificar ln validez de su disci'lo El 
tiempo de cálculo es ademas n1ucho rncnor al que rcqu1c1c un.:1 prueba 1cal lJn ejemplo conocido 
es la din::lmica comp11tacion3l de tluidos (CFD). 1..1uc es un ptc•blcma semejante al de este trnbajo, 
pues se representa con10 un si~tcnM de ecuacÍLHlc~ di!Cr..:nciale~ ¡ta.rciaks (ecuaciones de Navicr­
Stokcs). La CFD tiene aplicaciones tan vaciada~ c(imo el di:-.ef1t1 ...- pn1cba de de redes de tuberias. 
equipos de mcLdado. turbinas y av1onc~ 

En los úhin1os ai10~ ha habido una intensa int..:racc100 c...~ntrc \..i dinánüca no lineal y la 
Ingeniería Quimica La rdacion de la cinética quitnic::J. con la no \lncaridad y el componam1cnto 
cíclico de algunas r-eaccioncs fue establecido a tinales <le los allo~ 40, se S.."'lbc desde mediados de 
los 60 que el desempeño de los equipos (.en nuestro casn los reactor-es cataliticos) puede 
mejorarse si se operan en condicione!. cambiantes '.l tr:1vés del ticn1po. la mecánica de fluidos no 
ncwtonianos y la ciencia de matcdalcs se han dc.sarrollado h::lstantc desde los años 80. muchos 
ingenieros químicos han hecho imponantL"S aportncioncs a los n1é-todos de solución 

Un accr-ca1nicnto desde el punto de vista del estado estacionado no sic1nprc resulta 
satisfactorio para explicar d con1portmnicnto ....te un rcacun catahtico por las siguientes razones 
\)no puede sostenerse la existencia de especies in1cnncdiilri'ls en estado adsorbido, 2) cuando se 



tienen si~tcnias de reacción complejos. el gran nU.mcro e.le tc:lccioncs rivales y posibles reacciones 
dominantes hac:c Jific1l discrinlinar la o las 1cac::cilmcs <.1dccuada~ para modelar Sin crnbargo. un 
modelo dinámico prc~cnta mayore:-. complicac1ones en su solución :v requiere un buen análisis e.le 
e.-.tabilidad. o;;nbrc todn <>Í el 111ndclo es lhl adiabal1Cll ;.· no isnlt•rn-lico (lue el con1portan1icnto 
din:Hnicn de In-> reactores afecte "ll capa...:i<lad de pn"lducción tiene grn.n importancia para la 
industha y por ello este fcnón1cno ha sido ;1rnpliarm.:ntc csludia.Jo dt• fi.11ni<\ 1cUrica y expc1·in1cntal 
El incremento en el poder de calculo y la disponibilidad de las compu!adora<; ha permitido 11n 
an:ilisis mas complc10 '.\'cercano a la n.:alidad de esto~ cquipll'."> 

El 111odcln propucsltl en t"'-ta tcs1:-. dc!->cnbc el ca1nh10 de concentrac1ó11 de cada especie a 
k1 largo de la coordenada axial a través del ticrnpo El problema ~e plantea en forrna de un sistcrna 
de c..:u~c1oncs difCrcnciales parciaks en térniino" de variahlcs adimcnsionalcs que ~e 1csuc!vcn por 
mctodo de linea~ v colncación ortoL?,onal en ek·rncnto tirnto ••/o difc1cncias finitas (1nétodos de 
H.ungc-Kutta y nr~dictor-cnncctor).- en donde (.'l numero de c1:uacioncs es igual al númcn"l de 
c~pccics rcacciunantcs Se prclendc: ut1lt.l'.ar codigo antc1iormen1c e!'>critn en FORTRAN y 
combinarlo con el nuevo enfoque oricnrndo a objetos (O()f>) en lenguaje C 1 1 Las ventajas de 
cs:tc cnfr")quc son ma-..·or claridad en el código. t:"lcilidad p;i.ra el crecimiento de los programas y 
!'-crn .. :illc.1:. en su <."structura Lo~ rc!.ultado~ en cada cornda ~e prcsent~iran en fOnna de una tabla de 
texto ASC'Il donde, a un ticn1pn ~- a. una posición dada~. se podrú le(..·r la composición de cada 
c~pcci(..• Este fnrmato de la tabla de re~ultados facilita su visuali7aciún gráfica en paquetes con10 
E'ccl El usuario c<>pccilic<i el mtervalo de ticrnpo en el que dcst.·a el cálculo. los coeficientes de 
t·ad.1 tCrn1ino en las t:cuacio1K•:-. <lifcn.·11ci.1lcs y los par,unetros de cálculo dl!' cada tnCtodo 
nurnént·o Fl tic1npo de ..:akulP dt"pcndcrá dd n1ctodo v de l.1 cantidad de ecuaciones a resolver 

Por todo lo n1enc1onado anteriormente. d objetivo de <."stc trabajo será analiz.ar el efecto 
di: l.a~ variables cinéticas. de transpone .v opcracionalcs en el comportamiento dinámico del 
b.ilanu: agua-cll'ro dentro e.le un reactor· de 1~omcrización de parafinas según un modelo 
1._otCrmico que considera las siguientes reacciones 

H .. o ~sl ~ X-CI 1 .~ ;::=::! X·OH,. 1 ._ l ICl<._ 1 

RR"CCh,,.)' ~ X-011 (•) _.., 2 X·CI ,.1 t 1 l~O ,.,i • RR'C00 , 1 

dnndc X e~ el sitio activo 

( 1) 
(2) 



CAPÍTULO 1 

GENERALIDADES 
1.1 lntrnduc-c-ión: 

Este trabajo está dedicado al c~tudil1 ti..·•.lricu del rnDcc~u de adsotCllHlldcsorcion <le c\oru 
sobre ga1nn"1a-alúmina dentro de un rt..·,1ctu1 de !c1.:IH) cn1pac:-1do. el cual e~ in1portantc en 
procesos de refinación tales cnnKl la 1so1nL·n.-:1c1lln de pa1 ::dinas v !a rcforn1aciún catalitica de 
naftas Para comprender la utilidad de dichD c-,1ud1n. en <-''>lc capitulo -..e cxplii.:<1 con10 cje1nplo un 
proceso industria\ para el cual este ba!.m ... ~c de- ..:-luu1 e-.. in1purtaritt.• Dc~pués se describen las 
caractcristicas fisicoquín1i..,--:as que corili•.:rcn .1 cie1 fl)" -..t1iid(1-. pro11icd;:1dc-.; catalíticas poniendo 
especial atcnciün a la acic.h:/ supcdi1..:1:il. ~~t;e ~ l..":. c-..ta la p1 ~)piedad que CtHtficrc el ch.lfO a la 
garnma-alUmina y que lilvlHc..:e la i-.on11.:r1/aciun F1nal1n..:11tc an.tl1.l' . .a11H.h la:. hcrr;unienta~ 

1natc1n3ticas que !.Cusan par¡1 la <.nlt1c1<111 del p1 ohlt:1n.1. 

Los procc~o~ cataliticos que s(,_· cl~ctu.111 t.:11 n1ayn1 c ... cala ~e cncucntr;1n en Ja mdustria dC' 
rctinacion del petroleo La rcfo1111.:1L:iu11 (,_·.u.1htH:<1. el cr.11..1ucu cat.Llnicll, el hidrocraquco y l.1 
hidrodcsulturación se nplican a grande.., vu\u1111.:nc<. <le hidrocarbun1s y el hidrotratan1icnto 
catalítico se usa para n1cjorar la cd1d.1d d..: \•Uh>.., 1ntcnncd1arius y producto!> l)c c~to~ 

productos. los má!> importante!. cconúmica111cntc !>llll lllS cornbustihlc~ 

El pctn)lco consi~tc principalmente de h1drnc.lrburo!> pero tarn\:lien contic11c pcqt1c1las. 
cantidades de aLufrc. nitrógeno y oxigeno en f,11 ma de con1puc<.tos org:l.nico:-- y vanadio v niqucl 
en forma de porlirinds. <idemás de ~uuftc.- <..'li:rnent<tl Las i..:onccnrn1cionc~ de cada tipo de 
compuesto y la di~tribuciún de pesos mPlc..:ubrcs dependen mucho del lugar de cxtracciün y de 
la profundidad del yacimiento 

Los principales hidroc¡11buro~ cnmp(,_lncntc,., !>On paralinas, na1lénicos y aromático!-> y las 
impurc.ras n1ás importantes dc~dc el punlll de vista del procc.sanüento catalítico de las flaccionc:> 
del pct1óleo son los compuesto~ del a1:ufrc y dd nitrogcnu 

De Tonna rcprcs.cntativa, las fr;.iccillnc:-- del petroleo ~l1n las siguientes 

b - GASOLEO PESADO e~, - e_., cn:iquco ca:alit1co o coinbu~tiblcs 
.J l O "C T 1.'>0 'T' ncsado~ 
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Los rcquerin11cntos princip<tlcs que J.cbe cubrir una µa~olina ~on 

1 ºo/atdu./ad ad~·ctuula. Una volatilidad baJ~t di~minuvc l.1 dkicncia dd motor. alta volatilidad 
puede pn,dui.:1r hu1ht11;ls en p.utcs critic¡1s del llHHor. v <la1-l<Uh) 

11 J:.:Y"L"edl'r un l h'rfo u,:1c111a¡c ,,,;,,,,,,º l·,I c1ctana1 ... ~ 1.:!"> u.na 111 ... ·d1d.1 cu:1n11tativa aunque imprcci~a 
de la co111p1 e~1on 111a,1n1a a la q1u; pt11.:d1: ~u11H.·1t:1 -...: una g.bu\111;1 en un 11101or d.: cu1nbu~1ion 
interna ... in qlic l.1 1111.:.1".cla ai1c-µ.asoli11.t ..,lifra llfl.I autu1~~nición Si b ;111toignición sut.::cdc antes 
de qut.: la bu_pa p1 ~)dlJ.l"C.:t la duspa. "l..'." pr()du ... -e un at111H.·ntu -..t1hn~) de prcsiún llatnado 
golpeteo que p11cdt..· daila1 L"I nH1tn1· 

l.a c~c.1!.1 para n1cd1r el uc1an:IJL' ... ·:-.la -.,igu1ente ~...- ;i-;1µn;1 de 111:u11.:1.i ;ubitraria 100 n.1 2, 2. 
4-trin1ct1lpcnt:111u ( 1so-octano) y ll al 11-hcptano, de- modo que ,1 1111a mc.l'c!a de 1 O partes de n­
hcptano y <)(l ~ie i:.tH1ctano cont.·sptnHlc un l>Cla11a1c de •>{) ¡:,¡-..¡t'."n do .... n1ancras de.: n1cdir el 
octa1H1Je d...- un:t nH.'.l".cla ('uand.t'l :.e 1nidc en condiciones ~uavcs -;e u:.a t'/ Ht•.\·ean.·h ()cfalle 

,\fethod tR<>~l v nrnndo se rnidc en condic1011cs ... cvcra~ co111P alt<.t \.•drn.::idad se llanoa /!..!olor 
< Jc1anl' .\/l'1hod ( ~tON) Fn ll'ltk"s los caso.., el RON c.., n1ay•1r :1\ \.1()N \' 1.-i difr:rencia entre 
atnho...,, 1 cc1be el 111..Hnb1 c de .\<-'J1_.,J/11llda~l l l] 

l .as gasolinas se ohticnc~ de n1c7cJar corrientes provenientes de 1nuchas li.1cntcs en la 
rctin ... ·ri:i. sa:n(k• ia~ p1 inn¡-i.tlc~ 

C1aque•l c:1talttico 
Rdi.n1nac1t111 L':1t,1l111:-:1 

1:.lHllen...".<.H.:il"ll1 
0'1ccnad(1-.. ! 1 ·\~1F v !\.1TBE) 
1 litln_h:t at¡llL'P 

/\lquilai..:it111 
l·r:1c ... ·1011 d...-1 pctto!ctl C1..)IJL'Spondicntc ~1 la ~·,a~ollna 

1 .1 1cf1...rnl.lcion catalit1ca tiene con10 objcti-..o procesar una ti acción del petróleo con una 
volat1lid.1d .ad ... ·...:u.ada pdr:1 usarse como gasolina incrementando su octanaje y sin modificar 
sustancinlmcmc su peso n1olccular El catalizado1· de la unidad de reformación debe favorecer la 
cinétic;1 d ... · la .... 1c.:1i.:1.·ionc~ que product.~n un efluente rico en arom~lticoo;. y parafinas ramificadas 
(selcctiv11Jad) zi una temperatura de alrededor de 500 ºC (actividad) durante el mayor tiempo 
po~ibk (c:.tabilldad) [4) Cuando se incrcrncnta la tcnipcratura en lo~ prQccsos de reformación el 
1cndimicnltl dc arom:lticos es mayor. aunque el catalizador s.c dcsacti ... a más rápido Disrninuir la 
prc~ion ta111b1c.·n incrcrncn1a el octanajc del rclOnnado, pero se fa .... orccc la carboni7..ación de 
rcacti .... os :-.l1bre el cat;1\izador L;:i alinH.·nt<1.c1ón de hidroµcno n·circuJ¡tdn es necesaria en estos 
procesos para mant~ncr la estabilidad del catalizador[2J 

P;1ra pruhrngar lrt vida del equipo debe cvitar~c la hllmcdad ya que ést¿1 produce- 1a 
clin1inacilHI de.:! i.:lurp dt.:I catali;r,.adnr Tan1hiCn deben mantcnc1sc hajos los niveles de otros 
contan1in:u1tc~ cn el afluente, como a.Lufrc, nitróµcno, arsénico. 1nctalcs pesados y cornpuestos 
oxigenados v tlu01 adl)~ 

l .a~ r c.-tcciunc~ que ~e llevan a cabo en el p1 occso de rcíonnacion :.on I 1 .2 J 
1) Dcsh1d1o~cnaciún de nat1cnos a <uo1nát1cos 
:!) Dc~hidn"l~cna1.·1011 de p¡u·;itinas a olcfin<t.!'-

2 



3) lsomcri;r_..-¡ción de alquilciclupcnlarKl!'> 
4) Dcshidrocicli.t'ación de p;tralinas arom~iticas 
5) lsomcrizaci(ln de n-paratinas a isoparalinas 

Para con1prcndcr la ir11po1 f~111L·i.1 de la:-. rL'ilcL·1011cs de i.-.tnncri,..aciún. e~ ilus11-a1ivo saber 
que el RON dd n-pcn1ano e:-. d<: (•2. micn11<1<; que el del i ... openlano es de 9:2 El proceso de 
i:-oon1cri.t'acin11 ..,,_. cn1plca para ran1itic,lf !11 ... pcnt<lfHl'> ;.· he,anu~ Jtncalt.-s, ª"¡ co1no para producir 
isobutano que l.'."'> intc1 n1edi:11·in Ud mc1i! 1-butil t.:·tcr En o..·ondicioncs de cq11ilib110 las 
conccntracione'.-. 1na;.u1c:-. de p.lratina ... 1a111ilicada-.. o..,c dan a bajas •cn1pcr·:uura<;. por lo que se 
rcqujer·c un cat:.iliJ':tdor n1uy .ictivo. de cit.;rta :tcidc/. superficial Condiciones tipica:-. de rcaccion 
son de 200 a "'ºº · C, 2 .1 ' .'"; \.fPa con :1lta prcsH.in parL·ial de hiU1úgc-no para n1inin1i.,.ar la 
IOnn;ición de L·11l¡uc 

Exi~ten \.·ario--. proce~o~ e-.pc1..·11ic( ,.., p:11 a la i~on1c1 i/acil)fl de p~1T;:tfin;:1~. algu1n)-;. <le los 
cuales son r 3 J 

Proceso Po...·ne" de l.'()p 
lsomcrÍ.l'ac1011 total (TIP) de t_:('C 
UCC 1 lysomcr d..: Shcll 
Jsumcri.r.aciün de British Pct1olcum 

Proceso Butana:r de lJOP 

A cont1nuacion s.c describe el pnlCeso f'e1"-·x del IOP 
El proceso csl~t cspccilicamentc dist:"l1<1cJo para la isnmcrización catalitica de penianos. 

hcxanos y mi:,.clas y utiliza un catalizado1 comercial que está conlpucsro de PtíAl:-0• con cloro 
adso1hidn en ~u '->upcrficic Las condiciones de operación fl\) so11 severas ·180 a 530 º(" Con10 se 
rnucst ra en la ligur-a 1 l. la alimentación pasa a uno u do~ secadores cuyo fin es proteger d 
catalizador de la humedad presente en Ja corriente de ;ilirnenlaciün para evitar Ja dccloración del 
mis1no La corriente pasa, después de 111e7cJar~c con hidrógeno de rccirculación. a intercambiar 
calor con el cllucntc.· del rc.·aclor y a un prccalcntador antes de cnt1aí a lo!> ícactorc!> (do.-. en 
serie) Dc:be tenerse cuidado de impedir la c.·nt1·ada de contaminantes a la alin1cntacion a los 
reactores. cs111-. t.:l1111a1ninan1cs Sl>fl azufre.·. nitrúgen1J, a1~Cnico, rnctalc~ pesados y con1pl1c.•stt1~ 

oxigenados, adcn1ás del agua, cuya concentraciún debe n.·ducirsc al n1ini1no para evitar- que 
desplace al cll1ru Corno se justifica má!> adcl~mtc, l¡t cini:tica de dcsorciún de cloro domina ">obre 
la adsorc1on y es por eso que. para evitar la pC1·dida de la acidc/ en el cataliz .. ador, debe evitarse 
la p1·cscnc1a tk agua ·rambiC.:·n debe evitarse la presencia de hidrocarburos indet>cable:. crnno 
olefinas. C,, hutantl y con1puc~tos cíclicos El efluente del reactor es enfriado, parc1ahncntc 
condensado ;.· separadas sus corric111cs liquida y vapo1 L<l corricnt~ l."n lbsc vapor, rica en 
hidrógeno, se cornbin~1 con hidrógeno seco de reposición y mezclada cpn la alin1cruaciun al 
reactor-. Usualmente este hidrógeno viene de algún 1cfnrn1ador c..atali1íco El liquido v.t a un 
estabilizador, cu~'O!i domos van a un neutrali..--ador donde !'c.' rcrnucvc el J ICI formado por los 
cloruros orgánicns agregados en pocas partes por millon u la alinwntación del rC.'.lCl01 Los 
fOndos del estabilizador pasan a mezclarse con la gasolina. aunque a '-CCCS se fraccionan en 
parafinas ramificadas y nc_)f1nah.·s para recircular estas úllin1a!>. 



rlGUf"\A 1 1 r'TOC••H> PLt~E:X de UOP 

Los rcacturcs de lt:<.:ho c.:mpacado son el co1aLón del procc.:so y ~e colocan de tal rnanca-a 
qlu.~ c11alqu1c1 ;1 dL' los do-.. pueda ~cr utili/.;1do corno el pnmcro o s.egundo en el tren de 
pruce!'>a1nic11to ('atb 1cactt11 c~lú c4uipaJo con una linea de purg.1 dc hidrógeno ubicada en la 
cntrí\da del L·qui¡-io par<i vacia1lo o enfriarlo durante una cmc1gcrn..:ia. as.í como líneas para 
dcspu:su1·iLa1lo .·\mbo~ equipo~ ticru.:n termopares insertados en el lecho de catali ..... ador a Jo 
laogo del 1 cactor par;.1 Trh:dií las diferencias ch.: tcmpcraturn. y supc1·visar la actividad del 
c;:1taliLac.lo1 Fn la ¡,:;011icntc..· <.k alimcntaciún a los 1cacto1c~ se 1nt1oduc:c. adenias. de los reactivos 
~ecos, un Cl1111puc~10 t~Jurado que sirvt.· p;11a regenerar el calaliLador l~slo !'>e hat..'.c de fonna 
intcnnitcnte ~1."glin las nccc~icladc!'> del proceso, y e!'> por c~o que C!>. irnpo11antc conocer el 
compoi-tarnicntu del rcact ( )1 a lr•wCs del tiempo L'na discusión más coniplcta sobre los a-cactores 
de lcc.:ho en1p;icado se cncucnlra en el siguiente capitulo 

El crnpaquc de los rca\.'.hHcs consiste de particulas catahtica.,; a travt.•s de las cuales pasa la 
C<.ll"ricntc de prncc~n F~t;.1~ palliculJS deben tener ci1..·rtas rropicdades li~icoquimicas. que a 
cnr11inuación ~t· e'plic<111 

1.2 (;eneralid:ul~s sohrc lo .. r:11alizador<""li súlitlo.,:: 

Un cataliLador ~ólido puede consistir de uno o varios componentes. cada uno de ellos 
cumple uno de trc~ papeles ./itH' crcltt•a, pnunolor o .\oporle [5) 



Ln /t1.H' actn·a es la 1 c~ponsabk· piinc1pal de la ;.1ctiv1dad i.;,ttrtlit1ca. u:-.u11ln1entt: metales del 
grnpuVllIB 

2 l.os 1,,·0:110/ort's :-.un ~u:-.tanci~ls que no tic111.:n un:i acti-..Hl.id catalítica cnn~idctahle p11r ~, 

1nismas pero que hacen que la fa.,e act1.._.;¡ trah<ljc <\ '"'11 m:i-..:11n<1 capacidrtd lJn catali.,;adur 
puede tener vados pro1nntores Aunqul" la 1n:1nL·ra eo que t 1 ahajan 11u ':-.icrnprc :-.e h~1 
dctcrrninado, se clasilican c11 11-c., grupo.., 

J>rumotnr ... ·s d,· h'x/11ru - :'\1:1nti'-·11cn la~ prop1cdadc~ de ;11l:a y po10~1dad del 
cata\i-;adot 
l'ron10/urc.\ •''frll("/Urales o i..·/,·ctronH·o, - <...e d1<...u1..·l\'e11 c11 la ¡;".,e a~ti,.:1 y alteran sus 
p1opk·dadcs elcct1 única-. -
J•ro111nlur..: ... r1'.\l'i/t:J1h•s al •'llt'1'11l•1u11111c11f<' - pro\c!,.!l"ll la Ct<...c activa cuntTa el 
<..-nvL·1H:nan1i1..·ntll por in1pu1c:?;1~. de reactivo~ t' L'.\.'nc1<ul:1<... f'l)f l\.".tccionc~ patalcla!> 
E,µ el r-cnio de !ns cat=1li.1ado1\.'S de pla1i11u/alúmin:1 pa1a 1clin111aciun del pct1úlco 
pr-otL·gcn al platinu de la tkpo'->idun de ca1hono 

3 1:1 "'f'<Jrh• C"' el vehículo de: la fitsc :1ctiva v los p10111otn1t.•.., Fnl1c <...11--. 111ucha:-. tlmcilHH.."..., e~t;i. 

lo.1 de pr·opllrCHHl.lf 1111 arca :-;upcrlicial ad<..·cuad;:1 en la q1n· ..,<... d1-.t11huyt.· l.1 t"a<>c ;icti' a v lo.., 
promc1torc"'. y constituvl" dt..• O 1 "<,a n 2 º'O en peso c1t 1:1 1naynr1<1 (lt.• lo~ ea!--ooS Pnr .._¡ rnisrno 
es in>lctivo aunque. en nca!>io1h.::-., curnhmado cun la l~hL' .1~t1".! pul;"dt.• pan1<..·ipa1 de ti.)1m<1 
muy in1portantc en la~ r·c¡¡cciuncs Cumple trc~ ti.1ncil)llc" pr111c1pak~-. 

r•ro1u>n_·101u1 ·'ºIJtJr/c "1ecci111cn - 'ª que tienen un.1 t1..·rnpc1atura de fus1ún rnuc:ho 
nrn.yo1· que la f¡¡sc activa 
J'ro11orc1011a círc:a ... 11pt:r_/1c1al - la rapide.I" de re¡u,.·.c1on l_•s pn-,porc101lid al iUC~l 

supcdicial de la fase activa Fl ;"nea !»Upcrticial de la ,µan11na-ahttnÍTta. que es uno de 
lo<> soportes 1nfls utiliL .. ados. cstú entre 18D y 220 m-'/g 
/·i.u:1'11a la d1/úsu'n1 - apor·ta una estructura pn1o~a pa1:i facilitar la difusión de 
rc.t<.:tivo~ y pro<luctos al interior dl: la~ par1iculas catalítica~ 
l'ro¡ucu1 una baju cuida J,• pn· .. uín - la tlnnrn de la~ p~ll tu.:ulas dd 1,:atalil'ado1 
produce una h<1ja caída de prc:-.iún 

l_os óxidos ntctal1cns lisatlos ClHno .-.opo1tcs cst•tn cubic-rt(>'-' por una capa dt..· grupo.-. 
hidíoxilo Esta capa ... e fi.ff!ll:t de la d1~>Cl<IL'.ton de agua ~ulJtc 1111a ninlécula de óxido expuesta en 
la superficie 

Si ~,1 es un elemento electropositivo, con10 el rnagncsin. el l'lx1do es btt.sico y ?\.1 - 011 se 
disocia para dar iones hidroxilo Si !\.1 e~ un elemento clcct1oncgativo. como el ~ilicio, 1\.-1 - 01 l se 
disocia y produce un protón. Para catálisis hetct"ogénca .son de gran interés los soportes que 
presentan ac.·nA·= Sllf>t'rfinal [6] Si su acidc...-. se debe a la pi esencia de pcotoncs, ~e dice que son 
ácidos de JJrons1t·d. Si en can1hio se debe a su capacidad de 1ccihir clcctn.lnes, se les llama 



cic:iclu.•; clt• /.<.'lt·ix Raras veces el ó.xíc.Jo de un mismo metal tiene acidez !'uficicntc para cataliza1 
una reacción que requiera de sitios ácidos fuenes; las mezclas de óxidos si la tienen ( Jn ejemplo 
claro son las mezclas de óxidos de silicio y aluminio. como lo explica la siguiente figura 
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Fig. 1.2 Kcprcscntacid'n de sitio <Ícido en ;;;Ílica - ;ihíminn 

()Ira car;..i..:tcn~11c<1 i111p~11tanl..: d ... : lo!-. catal1zado1c-, ..:~ ~uj11lfc1tJt1 /11L'faltca Lo!"> clerncntos 
n1ás adecuados para catal1.?..ar· rc.acci,n1c~ de h1dro1ratan11cntn son los rnctalcs del grupo \.'lllD Se 
llama ,11.,pe1".,1ri11 a Ja fraccion de mt.·1.11 que c:-.t;i. cxpuc'ita "'obrt! la !">llpt!I ticie dd !-.opone. por lo 
t.arllll pa1a uhtt."ner- una n1ejora t.·n la funcinn mctal11.:a es cunvcrnen1c tener una dbpcrsiún aha [7] 

l tn calali/ador que prc~cnta arnb~1.'. c;1racteri-;tica.., (oc1dc= .'>1f/'<.."l:(tc1al y fu11c1ú11 u1e1ú/1cu) 
se llan1<1 ,·a1al1=a,/or h1fu11c1•n1,1/ 

·\hl'l:t que co1H11.-t.·n11 .. h l.1-. pri111..·ip.ll1..·-. c.uactcrÍ.'.llCa.'. de his catah/.ado1c~ solidos. 
1cvis.1r1...•mtl.'. d .... iguicnlc ¡MSO p:ua '-.ll aplicaciun a gran C!'>Cala Ltl.'. catalizadores hctcoogC-ncos 
son In.., 1..·umponcritcs clave de rnucla'>.'. procc,,.os industrií!lcs A pesar de su irnportancia en una 
aniplia \.,tJÍcdad de 1r1du .... 1ria!-. (entre dlas la que nos ocupa • .'.CCc 1 1) . .'.U d..:sairollo y 1ncjora 
ha!-.!;1 ahu1;1 h.1r1 sido en h11c11.:-1 p¡¡rlc ernpir1c•_l.., (~I conc1cin1icnro qul.." ho:--· lt..'llt'fllLlS sohrc los 
poocc~tl.'. qu1111icus en .'.uperlioeic:-. .'.olida-; 110 ..:~ !>uticicnlc con1u para discl1ar catalizadores sin 
<lyuda de C.'.!11dio~ c'Xpt.·1irnen1alc ..... .'.in 1..·mha1~0. c~ta busqucda de nuevos. ¡_:atali,,o.adorcs debe 
estar fi.ind.:tda t.•n un c!->tud10 pn>fimdo de los f~nórnt.•nos lisicoquímicos que.: ocurren en la 
superficie íh.~J catali?..ador duo.ante Ja reacción 

.-\ r..:011tinu;11.:1ón :-.e describe a ~r<tndc~ 1a~gos una mctodoloµ1a paru J;1 cvalu.3ción del 
Jcscmpciln de Ull calalizador (por James Dumc'.'.iC et al r l 9J). que integra el lrnbajo 
expcrimc111al con lll!'> catali7..:tdorc<., (!-.CCC 1 ::!) y el co110ci1nicnrn sobre lo!-. rnodclos (secc l 4) 
Esta 111etodolog1a cons1a de 11 e~ tarea~ pr1r1c1pah:!'> 

a) Poslul~u:-iOn de un nn.""cH11is111u d«.> re:n.'.'dún. 
Debe incluir- una dcscr-ipcion c..lc las r c.1cci1..lf\C!"> pnrn..:ipalcs. intcr-mcdiarios de n:acción y pasos 
de lll:. mcl..'.alli!-.nll>S. fi.1nc..lan1cn1it.ndo:-c en cstudill!-> cxpcrin1cntalcs 

,, 



P_ara el problcnia que ~e c:.tudia en cs1c 1Ti1h¡1jo se propone un n1ccanisn10 simple para la~ 
n.~acc1oncs 

h) c:onslrucciún y C'alihraC'iún dl· un modelo ciui·tit·o. 
b. I) Constr11cciiJ11. 
Lfn pa!:>o i1npu1 tan te 1.:s el ~qustc de la~ i.:un-.1antc-<. de 1-~1pidc;: de .._·;ida pa<"oo clcn1cntal 1ncdi;.intc 
una expresión dl'i tipo .·\nh .. ·111u-. y l.i 1..':-.t1111.1ci1>11 de l:t~ l'ller¡na .... d<..· ;H.:livaciún. aunque c:-.te e'> 
un p1oceso 111;'1..; con1pl1..-ad11 

(_"011 los dato-. di-.¡H1n1blc-. p.ua i.:l p1l1fde111.1 qu..:: llLl.., o..:up:1. ~olo pod1.:1no~ ohtc11c1 una 
con~tantc de /\11'1·-·11111-. p~11.1 la r .. ·a1..· ... ion iJc ad-.01c11ln dL· ch1rn No ..,e 1ic111..·n <latos para 1~1 

rc.1cción <le de~aHci11n ni cn1<ilp1a..:. d..: 1<..:1cciu11 

1 n~ pa:-.u:-. :-.1gu1cnte~ l'll '-'"la flll'toduilH_'I;¡ ~•lll L1 ..._ ~1li\•1.1l h1\l dt..·I 111ndel11 v \;i .tpl11.:ac1n11 ;1l 
di:-.ci1o de catali./.adPIL'" ·,ol!dt>-. [·.,tl)..., p.1·,u.., 110 'e :1plii..:.111 en L",lL' t1:1baju. l'L·ro para rnayor 
infonnaciún pu et.Je .. L't ~e f 1 q J 

1:11 e~lL· pu!l1ll :-.e ha .. ·01K·lu1do la d1~<..:u:.io11 '-.l•h1c ]".., pr1111.:1p10-. de !{l.., catali./;iJure~ 

sólido~ y de la forma en que !'>e pa:-.a dc la e~.cala e-..;p...:rin1ental .i la 1ndu:-.tr-ial f·.11 el ~iguicnte 
capítulo :-.e di:-.cutitan .1 fondo bs 1eacc1onc"> dl' ad-.orciún y tle:-.t..11..._·iun de clo1u soh1e alúr11i1w. 
que son t-'1 terna principal dt-· 1..'StL· tr;1h:t.J<.> ·\ l·ontinuacic\11 ...,e d1.:line lu que ,_..., un n1cHlch1 
rna1e1n<Hico. se clasiti1..·an lo~ ptnbh.:rna"> put ~11 co1np\cj1d:.HI ;.· po1 ... u tipo y St-" Ui'>c111c :-.11 11t1hdad 
En particul.u ..,.~ .... ·,pl1..::.1 1..·l rtHl.Jclan1a:ntt' 1HÍcnt.1dt1 a ,,¡,¡<~t··~ 

"Un objetn l\1 (p1occso o si:,,t .... ·rna ¡¡..,jco ti ideal) es un mPddo ~¡existen analogía'> entre l\1 
y otro ubjetn () que pcrnlitan sacar ..::onciusioncs ac..:f'ca dL· ()'. f8J Tales analogías pueden 
cst~'lhleccrsc en fortna de ccu<1cic1nes algcbrá1c.ts y/o ditCrcnciale:-. y10 integrales que describen el 
con1porta1nicnto del nb111.:tn () Pero tal rcprc-.;cntación no es perli..·..::1;i y presenta -t li111it<1cioncs 
principales (91 . 

Tipn. cantidad y C"-"¡_:_t1tud de lns. d.:1tos dispo111hlc~ 
2 l lcrr<11nicnt.;is numéricas dispomhlcs (e g I 101) 

E:-;1 rapolahilidad 
-l Sensibilidad a pa1an1<..~trns Je lns n1ndelos 

l .l1~ n1o<lclo:-. rna111.·nláticn~ p1Jcdcn usar:-.c pan1 di:s ... ·nh1r una an1plia vancdad Je 
tCnón1cno-;, y aun pa1,1 una 1nisn1a cb~e de 111ndclo el n1Ctlldo nu1nc..·rico debe ~cr especifico pa1;i 
el prnblcrna l l 1 l 

Por su t1p(l, podt.'rno-.; clao.,ilit::arlo!- t:n dos grandes g111p<•:-. 

F1.\1coqi1111co.\ - Se dcsarrollan a partir de lo!- fenOlllt!llO!- de transpone Requieren que el 
prot.:e!-.n pueda :-.ul-.d1"1dirsc en dcmcnlos que puedan ser dc..:~ritos por lo:i. princ1p1os de 
conservación Je 1n.1sa. n10111cntun1 y encrg1a Pueden si:r clc1ern1111i.\llC0 ... · o t!."itadi.\IÍCPS. A los 



dctt:rrninisticos cnrrc ... pondc un ':ahu o cunJ111itu d(.: \.:1\p11.·-.. li_in .1 [;¡.., \ :11iahli:~ ~¡se define un 
cic110 conjunto de par.:imctros dd mndeh' l·.n .::unhH, lo-; mnt.!elo-. e-..i:1d1~.t1<.:o<.. pucdi:n d<ir 
p1ohabiJida1.h:~ u llJncii.,ncs de densidad l.lc p1oh;:1lulrd.1d Sm 1..·rnh.11J-•u l.'.: ... tu 1h1 ~1µnitica que 
las le~cs de C<)nscrvaci..,11110 apliqu1.·11 a -.i~t1..·1n.i~ L'!l lo-. qu1..· c.., cnn'l.c111 .. :1111..· 1..•I ll"º de 1nndclos 
cstad1~tico~ l;n 1."JL"lnplo 1.·L:ll•' c.:s b l11Tbuk1h:1;1 Puede 1cne1-.<..' un 111Pdc\,, quL" con1bint: 
anü">o'> enfc.,quc~. corHu !a T1.·ona C1111.:ti\·;1 d<..· In•. ~·.i..;<..·-. 

f·.-111/'0ll'U\ • S1..· <..'lllf"'le;ln CLl,llldn dl"'•:\TT!l\1:11!!1'> ;1 JJ<lll!! do.·]~·'> !'fl!h'!J1llh ,Je COrl<..en,.aciDll t:S 

11111\· cun1pl11.:.1do S\· uhtiL"ncn a p;11ti1 d1..· d.11n.., 1..·-..pt..•n1111.·nt:de-.. .. 11u-,1:11Hh· pl)h11n1n10:-. c11ttc 
las \.<lliahle'> ;1 r1..·laCh>t1.1r Son 1.-·n princq'll.' llH>lÍl.'](l.., 1.·:-.1.1d1 ... 1i-.:(,l'>. r'lll ... .., .._.¡ ;;¡u ... tc in1pli..:;:1 un 
in ten. alo dt: ".i!u1 e~ JH ,..,1hll·.., 

Fn c~te t1:1ba1P 11l•:-- t:nliu ..... 11cn1u.., al 1nudel;1d1> h.1~1Cl• dd 1...-.n:t1H c.1talit1co ga~-'><1lidu del 
prucc ... o c,p\ic:1d<1 t:n la ~c1..·ci1H1 :uitL"TÍ"'' · (\llL' •. :11r:1.·-.pl•1tde :i un "ISIL"lll..J d1t'-·1L'l1\._·ial: aun<¡uc tales 
<>i:-.tc111a:-. ~tlll o.·q111valcntL·:-. :i 1,1:-- :--Í ~tema-. en d1ú.·r c11cia par a :-.u 11..· .... ,1ll1cil1n ( pur cjcn1pl1.">. Ins 
método~ de d1fcrcn..:i.Js finit;i-. \ I l 1) LI ~1~t11e11te di.1~rama no~ da una 1dc.1 d'-" In complejo que 
puede -.._·r un nH•<lclo h.1:-.adu c..·n p1·inc1p10~ tis1ClHJU1n1icu:-. (la coinpkpdad d~ -.u ri!..,olución Sl! 
incrementa lit: 1.1qt1ierda a 1..frll'Ch;i) 

si~tL'111as 
i11tt.·~;il(.~ 

;··s·1:t~;:;~---1 r· Si~;~-,-;;--·--¡ 
: difrr~m;'.lcsj 1 <71 ~ifJ-rCTKÍa 1 

. • . . - .. 1 · . 

l'~n<ií~E~,;,,~i;1¡c~J ¡-\¡;,¡,¡;¡¡~..:~~¡~.~ 

Fi.~ 1. _; I\1;,,deh'~ 1';1:-ado~ c.:n principios fisicN1ulrriicos. 

l'ut:de lent..·1~.._. ,1d1.·n1.1-. un;1 cu1nb111:1l·lllfl dL· dit\:-rcnte'> tip¡•-, th: e.:uacioncs p.11-a 
rcprc~cn1a1 un '.-.1..,tc1na ti·.1L·o t:n p.11 t1L"ul;11 

l na de !.is 111ancr:h conair1<.."'> de 1cprL"-,e111.11 n·'.-.ultado:. en lng1..·111eria (.'lu1n11ea c.:s. junto 
ci.111 la'> t·c11<1.:ÍtlTlC'> en1p1nc:i~ v l(.1:-- no111og1;1111a.'o f 12]. el u:-.o de gn.1p(.l'> u ra.1:ones adin1cnsionalcs 
E~tos g1 u110~ \ Jl!IJL"ll U11..·I analis.i-. d1n1cn'.-.1on.al J1.· la.,, 1..·cuac1oncs d1fcrcnc1alcs que representan lo~ 
fcnúmc1Hh tisicüs 1-:scril,ir la~ L'L"ll<KlllflL""' en fi.H1na adirncnsional L1cilita su tratamiento y su 
soluci<,n. ;iJcrn.Js de qu..:- lth .L!r11pt1s ad1n1L·n.,,1onalc:. son utiJe.,, pDr "! !<>Olll.S p.:ira comprender el 
funcionan1icn10 de Jos <..'qu1pl1S ;'>..1ud1a-. ccu•1..:1nne ... cn1pi1ica~) 1cgla.,, de d..:do ~e b:1~111 en el uso 
de grupo:-. adin1ensionales .... in que '.-.ea m:cc ..... triu d u:.o de ccuac1unc-,. difcrcnc1alcs complc:jas o 
dctz1lladas (cg (1~. l·-l. J~. lú}) 



Pucd..:= dccitsc que a partir Je lo~ ... escotas d avance en la tecnología de computadoras) 
matcn1á.ticas conlputacionalc~ .<>e ha \.ucltu tan itnportantc con10 ta tcol"ia y la cxpcnmcntación. 
tradic\onahnentc lo.:; pilat !.'.'~ tic b 111vc:-tigaciUn c:a:ntítica 1171 Esto~ l"ccursos c~tún 
revolucionando las úrc~\~ 1..k .,ptirni¿.ac1ún, n1atcriale.-.. prucc~o". control. ~lstc1nas ;.- dis.cño " 
favorccil.'ndo el trahajP nn:lt.ic\i-.ciphna11P Ciln ellos pu..:-de ahura n1o<lclarsc ,\ difcrcnlcs escalas 
llasta ahora. el 111edio i..:initinuu ha <...h..hi el 1n:1s c111plc;idu pLlí ~e1 d..: ut1hL ... ciún 1n.1:-. 1n1ncdiat.1 
para la inp,cnic1i:1. aunque lH1\ 1•1a:dl· nh1,klars1....· a par1i1 de la c~c;.da llH•lccular )- aun con1hin.1.r 
ambos. cnfrlqtH .. ·..; LI 1..·11f,,,p1L' !lH>Í•.:i.:111.11 <"<1tnpli:n1c11t.1 ;1 L1 dc~cripciún cnntinu:.t. pul·~ a panir de 
ella pueden 1 l X 1 

• dcduc11 ... e \,P. ecu.n:i1.111L·c.. de \.ui.1 .. i,111. 

• nbtt•ne1-.e l.'"-pH .. ·~innt..·.., dL· la ... ¡'1,1¡11L·,\;1de:-. de tr:u1"p•·q¡l·. 
• cxpliL'>\! '">C \,) ... ft:nOITll"llU-. <"(lll 111.1 ... dl't:dk 

1.1~111.11111'ul.n·1,>111..'c. r11at1.:1n.ll1<..a~ '"'pueden 111.1•. "]Ul'.' dt..•-.L11h1H pu-.1hlt..·'., con-.co.:u1...·11cias Je 
1.ir1<t h1pl1tc.c..1-.' '>l"i°1;1L1r l.1·. \.!11:1~1!.> th·~·:·,'.\.i-. pa1 .. 1 el 111.,.J.elu l_:i \;ll1dcJ" de! 11H1liL·lo '-l11o puede 
p1oba1~ .. · pP1 llll'dLll d.<.: 1.1 <..""'-l'L'I 1n1..:nta1..·iun ¡-...;p ,1h:-.talltL·. la pla11e~H.:1,111 int1..·l1µL·11tc 1.le 
cxpcrlinent.:1•. t1.'<¡u1 .. ·re c11.T!<1 ,·,11h1L·i1n11..·n1,1 dl' \n<; llH''-h:!ns rnate1n<1tn:11<;. v dt..• la-; IC"l•11¡1-. ha~1C<l"> 

1clacion.ui;1<; 

(-l,llll) -,e h,1 di..·hu L'li e:-.t.1 : ........... ~H'!l. l.i <.,¡,\ucÍlHl de ..,1.,tc1na.., dilC1cnc1.tlc:-. 111ulli\.a11ablc:-. ..:.., 

bastante cu111plL•1a Pa1.1 1e:.uh.crhJ'., e ... n·-·~·1.·-.,ui<) cl u'>u d.: 111..:iothi~; 1n11nt..'rH ... ·u~ que requ11.·1t·n un;\ 
gTan c¡trnid.id de 1..·al..:ull,..; v. p<>r h1 1 .. rnt1'. una 1n;1qu1na dl: cnlculo tapid.i ..:on alguri1111u~ 

eficiente~. l ,.1 clic11.·1l>.:ia ~L' 1nuc111l'rll.1 .. un l.1 c<..tr;tt..:;....'.1.1 dl· ptug1•u11;1<:u111 l\Uc .,.._. dco..,....:1ibc 1...·11 ¡,, 
siguiente -,.cc1,.;1l111 

t.S Eslraleg,i:. dt.• "'"ºhh,iÚn t.""1HI progra111;1ciún orit•ulada a ohjt•tos ((}()P): 

:\. finalc" di..· lo-. .ulo~ ... t..·~1...·nt.1 ~e L""lcÚ la ¡n·og1.1111<u .. 1un t'.\lruc111ruda ¡201 E~tc c:..·s un 
estilo de traba¡o en <.:1 qu1..· u11 pro~t-1111.1 ó-1.' ..,cpara ~i.,.tcrnatican1entc ... ~n sus co111poncfltc-,., ll1-; qur.: 
~e vuchen a :-.cp<ua1 en -,.ulH.:u1npo11·-·ntc·. y a'-1 -.ucL·~iv~un1..·1111.:, hilMa \lcga1 a ~ubrut1n.h 

individuale:. l:slt: c-,.tilLl r~I(.." lllll:-' Úll\ h.t:-la linalc-,. de 1 ..... ochc11ta. PC.."l(l (..'."fl lo<> ult11l1Ll:.-. ªºº" SllS 

limitaciones :-.e han -..ueltn aparen!<.:.., l "nn de lo ... úl!i11K1-,. a-..a11cc.., en progra1n.H::ion cstructu1,1.J.1 
son lo~ -,.istc1nas CASE (Cutnput1...·1 .. A1d1..·d Sofhva1c Enµinccring) Con un ~istcn1a C'ASí: la 
computarlura adn1111ist1a d prl>i..·c~l) d1...· ¡\L·~ClHllpl1~k:1un fu11cional. produciendo diaµr·an1a::. en ll, .. 
que -,.e pueden co111prob.tt que i<ls 1ntL·1~1 .. ·L·HlflC~ entrl.' ~uhnaina~ son las correcta~ 

()tra 1ncjnra a la prog1arnacinn estructurada stH1 los lcng11ajcs de cuarta gcncracio11 l:stL>--. 
lenguaje:... ticnt.::11 1ncluid.t~ nH1L·has h1..·1 r:unicnta~ par a alltln1i<1ti.l'_¡u- la gcncracion de suhrutnrn--. 
Ofrecen rnuchas ventajas sohrc tndn .t quienes no ~on prograrnadorc~ Pcr0 -,.u princip~tl 
desventaja es que no permiten crc..:cr a pr~\gr;unas terminados Este es un pr0Uk1na f1.u11.btncnta\ 
ta n1ayona de los grandes p11...1grama~ de ingcmctia y administración rcquic1cn crccc1 
continuan1cntc. L0 xp~.u11..lir~c v rc..•uti\i.?a1· datos Para el 111ancjo de dato~ se han desarrollado varios 
conceptos (..::01110 1nodclos_1crarquico-,. de 1cdcs o rclac1onalcs) 



Puede decirse que a partir de lo~ ~c~•cnla~ el avance en la tccnolngia de computadoras y 
matcn1fuicas cornputacionale~ '.'>C ha vucl!o tan 11npnnantc cnnH_l la tcoria y la cxpcri1ncntacinn, 
tradiCiona)ll1CJ1lC los pfl;1rL·S dc la in'\CStigaciÜll Cicntifica f 171 ¡;.StL)'-. íL'CUf~US C:.t:in 
1cvolucio11ando la:-. ;uca:--. Ll...: up!ir111/..1Li•1n. 1natcnalc:--. p!olT:.O'.--, con1tul, !·i~tc111a~ :'- <li-,eilu ' 
favoreciendo el tt:\haju 1nultidi..,ciplinat1\l CLlfl ellos pu<:de ahora n1odclar<>c a d1tCn~nte.., e~cala:. 
} lasta ahoLi, el 111cdio Cllnt un1u h;i .... ido el :n:·,,. en1ple:1do por •.cr de utilizacio11 rn.1-., 11HnL·di;_1ta 
para la 1ngeni<.·1 ia. au1i.¡uc h<.11, ¡'llL'dL· 11:. ·dd.ir:-.t..· a pa1 t11 <le la c~c<.da 111olccuht1 y .111t1 cn111bin.1r 
ambos <.·11fnqu1._·.;; l·.I cnf"oquc 111ll: ... ., _ _.11b1 ,·,,11q,knu:n1.1 a L1 dt.::-.'-.flpciuu <.:on11nua. tna·~ .1 p.utir dt..• 
ella pueden l 1 X J 

• 1.h:dta_·11s1..· J:i-. CCU<!Cl(>llt.'~ d .. : \'a!!'.l\..HHl. 

• oht1.·n1.:1:.e c'prc .... ione'-'. d...: 1:1~ pr,,¡nL·.l.1 .. l<.:~ -lc t1an<,pnr1,·, 

• cxpli<.::11-.c lo~ ll.·1101111..·np:-. Ct•!I 1n,1-. dL·t.inL· 

1 _,\'• 1 n;1111pu!:iL1< •fil"-. •11.1te1, 1:111.._-., ... '.t1' ¡•u•::len rn,i-. tjlte dt:-.c1 ii..,i ir T1º"ihl._ -. ,., •1hc;._·uL·111..:1a~- ... !e 
una hipnt'-.·~1-." ~en¡tla1 l:i:. ·-..111:1blL·~ d..__•,__·1-.i\<1~ T'·lla L'i 111<.ldelu l.:1 \.·~i11dc/ del llHldelp .... uh1 pucd·..: 
p11>bar~L- pu1 flll'dH• ,J_· L, l··-..¡h_.,lf~1L:1t.1Lidn :--.;,, ,.h,..~;111lc. ;;, pl;inc.!..:H•n 111t1.·li¿:e11te d<: 

cxp1.·ri1ncnto .... IL'1p1tL'TL' 1.:1c1·tl• .._·1•ri.1,:111nen:,1 dL' ¡,,_.., nHHk•)1,..., n1.11e1nátic1l<,\' de la .... i...·011.L'> ba."!<.:;1:-. 

1 chlcinnada'-> 

Conl<) ::-.c h.1 d1.:lio en c .... !.1 "l''-Cll'!l. !.1 :-.(•\i11.:1un d..: -.,i:-.IL'lll.t.., difc1cnL'.13.lc~ 111ultn.;_111ablc~ e-. 
bastante con1plc1a Para 1c...,uh-e1l,,-.. , . ..., 11~·..._·L•...,;nÍ•l el 11'-'>u de 111clotlL•-. 11urné1icu~ q110.: 1equ1crcn LH1~l. 

gran cantid.1d tk· L·~lk11ln-. '-· pP1 !.1 t.rnt•>. una 111aqui11a de calculo r.1pida con algoritnh.)::-. 
eficientes L . .t elicicn<-·ia ·,e 1nL-ll.'IT1L'Ul.i .._·,,n !.1 C'-t1;it1._·;:.~1;i de progrJ.Jtl;1..:iún qut..· ~L· dL·~..::ribc en l.i 
siguiente :-.L·cc1t )1\ 

A !ln:tlc:-. de Jo..., ailn~ -.1.·-.;L•nl.1 .,L' '-.'H_ • ., la 1•rog1,una1.·1un ... _..,lr11ct11ra1/n ¡ '.:tJ J l· .... tc L"S un 
estilo de trahaJLl en 1.·I que un p1ogr.111i.1 '·~· "'-'r:1ra si!->tL·m;ú1camcnte en ~11~ cnn1puncritc::-.. los qut.: 
se vuclvt.'n .1 ~.epatar cn :--ub..::lHllpun .... ·ntc-. :'- a·>i -.w . .:c ... iva1nentc, hasta llegar a subrutin~t'­

individualc!-> l::<.tc estilo fue n1uv util h.1:-.ta linah.:s dc los ochenta, pc:ro en le~:-. últunos arlos :-.us 
lintitacinnc'> se h:i11 \.licito .1par~ntL·~ l :n~) de lt)::-. últ11nu~ avances en prog1an1acion estruc1u1ada 
son los si:.tcrnas C /\SE (C'1.1mputc-1-.-'-.hkd So!l\-van· Enginecri11g) Con un :-.1stc1na CASl: Ja 
cotnputa<klla adnli111stra el ptocc:-.o de dc .... ...:l111·,µ,1:.ici(•ll funcional. prod111..:icndo d1ag1anl•t-' en hl .... 
que -'!.." p11L·den co111prL•ba1- (¡ue las inter~1 .... cinne" entre subrutina .... ~.1.">n la-;. Clirrccla!-> 

l)tra 1nejor;i .:t Ja progr:.11nac1011 c:;.tn1ctura<la -'t)fl los lcngu~ljcs de cuan.a µcnt.'ra..:inn E:-.l<-):. 
lenguaje!> t1c11e11 1nclu1da:.. 11nH..:ha:-. h~1r.tnllentas pa1·~1 autlJIJlatiz.ar !;1 gcncraciún de :-.ubruti11as. 
Ofrecen nuichas ventaja.... ~obre {l)dc• .1 quicnc~ no ~on progranm<lorcs Pcn-.. !'.U principal 
desventaja ..:s que no pcnnitcn crt..•ccr ;i pr(1!!ra111as tcrn1inado .... Este es un problcrna fundan1cntal 
la n1ayn1-ia de lns grande.... p1 ogt •Hnas dc ingcmL•ria y 01dministración r cquicl'Cll crecer 
continuatncntc, expandirse y IL"t1t1li.t:;11 d;11os Para el m.1ncjo de datos se han desarrollado varios 
conceplns (corno 1nodclo-' jerárquicos. de 1 elkS o relacionales) 



A pesar tk tll<lus \os esful~r.tos para 111ciot<H la producciú11 de prog1~1n1as. h)s prob1cnms 
siguen surgicudn c<1da ;.iño IJc~dc hace cua1cnta afios !>e l.:on~truyl.~11 nitinas a n1ano. un<i 
instrucción a la '-t:/. Se h.1 rncjo1ado el p1t>ce...,'-1de1.:1.ltl:,.,t1u('cion. pcn.1 1nicnt1as rnas g.1ande c.., c.:l 
pro_u.ran1a 1n:\s i111.:fil.:t1.·1nc c ... el l·nfi.1q1.11.: 

1:.1 IHH .. ·'-tl L'!i!11que qUL' p1.•11111t1.· 1n~111t<:n1.T ' '-'"i'andi1 p11.1)'.l<1n1¡1.., t1.·1111i11adt1'-. t..''"- l;i 
IL'C1tn/ogia nr1,·111,1r/.:; <1 ,,f,¡,•ft" ·\11oq11<: '-""tt.: •. :11\t1qttl' -,e h;t po¡n~L\11/alhl u\~1111-11111.·nt<.:. tH:n1.· e11 
1c~1lidad 111:1 .... d1.· ~-- <11~''" l 1H\, .. ., \11~. <:1•11~1.:¡1t11·. h,1-.,1<..1.1 .... de L1 pn)_1~r;11n.1l:il>n ••ri..._·1n:1da a 11bjct11~ .... e 
it1t1ochq1.·1un L'll .._., k'1H'lLd1'--' .\'111111/0 (actt>:1:nll• dv S1111uL1ttl'1l l.111~.'l1.1.1-•,c) de~;i1rull.1do 1.·n N<1111L·t:,1 
pu1 {_) .1 11~hl ,. 1< "~'.~·.i.1rd ,1 lin:~k., de lu-.. ...,,_ ..... <·nl.1 1·.n Si11ni\~1 \u.., n1udu\.,.., nu e.._t;'u1 ba~.1do~ l'!l 
pnJ1..·cdin1ii.:11t11-.. -·.i1'.<' r._·11 l.i-. ohjt..·lt1.._ ¡¡.._¡'-''"' q11L' .,.._. !ll<•..Ji.:lan l.<t '.t.:nt:1j,1 c.._ \,1 de .... ._·0111pn'-ICÍl>n del 
prnbh:111a de ln1111.1 i1,1u11;d el\ 1.1 ... p.1111.·-. ,11__.¡ oh¡l.:tl• que~.._· 1Jl!h..lcl;1 ',,. no en 1111 ;.:u11jHnto dl.· 
in>t111•·cio1H.:.._ \unq11...: ~11n11la 1111111.·a li.1~· .11n¡1l1:1111ent<· :h:cptadd cnnHi 1111 lcngua¡c tk• u<.o FClll'\;1\, 
~u~ <:a1a1.·tc11 ... tK.1 ... -...e !i.111 .1dL)pt.1dn r._·n n1111.·hoi-, \..;1~.'-'11ai.._•.., ;.:<•1110 S111a\\\:al\.. (p1•1 /\.l.1n Kay ch..· 
;...:crnx C<• J.._ ( d1.·..,,¡¡1nllad•1 pur B1:1~1n· ~\l•'u...,t;up l'll ¡,,.., \.1h<>1.1tnriPS lh·ll .1~ /\T~\:.':'( r._·11 
l'IS!> S111.ill1.!lk t.•-.,t_1 pr._•n .... :1dt> pa1:1 t1.1h.1¡;11 1.nn u11:1 ¡_•.1<1n i~ure..-.1 en e! cnt:..•qta· ut1l:nt~1ck1 <i 

nh1cl1,_•~ e· ti< 'l'~· ¡., 1¡11v "" h.1 \l.1!lL1<I•• .._.¡ ,·11t<•.¡1 .. · l11h11i/,,_ p·1r._·• . .._·11 <.''>le 1t.·1H!ll<til.· coc.._1.,,tcn 

• '.'-in llt'Ct..'0-1\;lll \. T L'.\T •,I,.' llU<..'\ n:. PhJt,:to ... i'<t: .\ <''·1'-1;1<~11 Ull l'! llVt..'L·t· J ' ''l"lentL'. \,' pur clJ...1 
• alH•lf:1n t1.._·n11•,1 .1 \.,--. dl·-.•111111\,1dt>1«-.. de ·,P\t·,,,1:" 

1'.it .l \.1 pr' ·!.-'1 .1111,11.'1t'11. un , ,¡,¡,·¡, • t'" 11o; ';'d'.JIH'lC l\lll' , <H,llt.·lll· 1'11r1ab/1•, ~· 111'._;lu<lo-. 

1clo.i..:1unadt1 ... cntle -.,1 l.u-., t>b,lt:tn-.. ..,"n JlH'•.ltL\11·, ;._1t.·.t1e·. p:u:1 pt•1i,.•t.11n,tt, pue.., pul.."dcn definirse y 
111.i11t .. ·111.·1sc 111dr._·¡H.·11d1\.'11tr._·111i:nte d ... · de lt.• .... c\r._·111.1·, l .1-. ... a11:.ibl..:':> 1cp1c,..cn1an lo qui.." el nhjcto sabe, 
lo~ n1Ctudu .... \,1 que.._.¡ ,1hJL'\l.l hace l'n.i, /u,,·.._·~ ·.1n.1 pl.111t1lla qui: define lus 1n.._;10do.'>) variables. 
que ~e 1n1..·Ju..,,c11 1,_·n 1:11 tqiu .\r._·tc111lÍn:1du de oh1L'\P 

la p10~1a111;i...·ion Pri1,,_·nt:1da :t ub.iet-i-. 11<.·~1,• ti<.'" ¡){opicd~H~'-"' tl.1ndan1cntaks la ht'rt'nc1a, 

l:l po/1r111,r.f1,rn"" 1•l t.'llt".lf'""'""ll'll/" 

• L:t hcr1,_•nl·i.1 .._ . .,un 1:h'C,J!H'.'-llHJ n1n.h~u1tc d ,:11;¡\ u11.1 ..:lasc dt: oh¡elP.'• pucd1..• dcfinll"sl..! con;o un 
ca~o c ... pL·l:1.ll dt.• un.\ cia-.,t· 1n:i-.. )tc1t..c1;d "\~\ton1;1t1c,\111t.·11tc \;i cl.:1sL" dc-11 .... nl,1 h~1cda \a.,, 
dctin11:1n11L·~ .._¡._. 111etPd"'" ..,,, ... :11iah\c~ Lk· l,, • l.1:'.t: gt.·nc1al l.:l~ ..._·\a'>e"' dcrivadas ... e llan1an 
\U!H·h"~'\ .._ \., .... ..::l.1~;..:'.> gcrn:1al1,_•':> ~e \\ain.Ul ~u¡·,·1, /o""' t.a .... -.;11bct1s1.·:. pueden adi1.·io11alm<'ntc 
d.clinn ~11~ pn1p11''.'- nh:t...,lh•'. • .._. va11<1b\c', \ .i 1".t1ttt'l11r:t qu~~ forn1a l.'l rcl~11.:ió11 l'lltrc todas l=i" 
clasl".'> ~e \\;1111;1 ¡.·run¡111<1 dt.• clo.\C\ La ... l'.\.1· • .._· ... ¡•11cdL'll .._·ontt:n1.·1 1.:onll' n1ic1nluo~ .1 llltas clase~ 

• El poli1110.-fi,..n10 e~ un prnr._·c~u 1111..:d1;111\c el,.::, i:ll "e ct(:clúan prn..:c-di1n1cntos difcrcnt~s Cl)ll el 
1nü.n1ll fh1111b1 e l la...:l' :1 lo~ r._)h.ictt• ... ;na., 11i-'lcp·~ ndicntc<, cntTc <..1 y ~i1npliti..:;:\ llls prn~n·unas de 
111odo que ~c '-'UL"lve n1as sc1H.:illn c.~lntd1n:11 l.i-. .tcciones 

• E1 encnpsulan1il.·11to l..''> el proi.:csl> dl.:' "~"'.:i.u dalo'.> v proccditnicntos n:lacionadn .... y rcstringi1 
el acccsD" c\lu..,. .1 otro::. objeto~ A~1 :.1.· t:\1ta !.1 pénhcb .1cc1dcntal de infi.."lnnación por alg.ún 
n1al nia111..!j1,_l de 1~1.., ... anahlc~ por ot1<1 llhjch1 

"' 



Aunque hay t1;:1hajns puhli..:ados Sclbrc la sinmlación din<imica de reactores tuhularc:-> ¡21. 
221. rnuy poco~ ton1;.1n en \.:uenta las cspl...·cies adsorbidas sohrc el súlido Soh1 t..• la cinCtica de l;i 

adsorcion/dcsorciún 1..k· dt11n h.1'. :tlgu1K>-> artículos (vc1 ~1guicntt.: .._·ap1tulu) pt..·rc'\ nin~uno la <1pl11 • .::1 
a Ja ~innil;:1ción de un rcac!LH a 11:1 .. ·L·..., d1.:! t1c1npo 

Pnr Ju llh.."llt..'inn.id<~ .1111 ... :n:11n1cn:.._-, L·I Phjct1\'ll dc 1:-.!L" :r:1h:1jl' ·.er:1 ;inah/.11 l'l cl'l.·...:1(1 de 1;¡,, 

variable'> cinctica~. de tt.111:--pL11tc ;.. l)pt.:r.1cro11alcs en l.'! t..·p111¡io1l;1nnt:1110 din;'u111...:o d<..'I b.llarH..:L· 
a~ua-cloru dcntn:'l de un !L'.\C!Pr 1ubu1.1r de iso111cri.•;1~·i1'11 (_k· pdrati11;1•, ~;<.:~l111 un 111odch1 
i~otCrn11cn que cun-..idcr.t 1.1·. '.'1:'.t:il·1Ht..'-. 1 o._·a,,_cinr11..·.., 

11 . .C > .... .'\:·CI 1 .. :::::=: X·Uith, · 1 lí"I, .. , 
RR.<"CI: .. ::'\:·()!\,, ~::X·<·1t,.1.¡¡,o,~,1RR<'<>., 

dundc X es d sitl() :n.:t1\·11 
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CAPÍTUL02 

PLANTEAMIENTO MATEMÁTICO DEL 
MODELO DEL REACTOR 

A Jo largo de este capitulo ~e liara la dc:-.cripc1ún r..·n ténninus ele ...:cuacionc~ 

difCrcncialcs del reactor hcll.'f'(lgérn.:o del prlH.:C<;O dc..,cnto en la ~ccci<.'n1 1 1 Se tratan 
primero los rnccanisrnos de tran~porte Dcspur..~s se desarrollan y justifican las cx1ncsioncs 
para la velocidad de clc.nacion dL'I catali.>:<Hfr1r y postc.·r1(nmr..·ntc se di<..culc Ja c<;tabilidu<l 
numérica de la !-.olució11 de los n .. •actorc'> dt.• lt . .>cho crnpacadn Para conclul!' '>C di!'-cutcn Jo..¡ 
problcrnas nunH!ricos cncontrad1.1-. 

2.1 lntrod1u.·ciOn: 

En principio. el cnn1portar11ientü de un n:actor catalítico hctcrogéra:o p11cdc 
sirnularsc cuando se cucnla c<.i11 coclicu:ntcs cinCticos y de transpor~c razonahlcn1cntc 
precisos y adccu~1dar!H.'nte inClli-J"ll1r;1dc1..., e11 las cc11aci<1rH.''> dl..· Cl'ntinuidad ("11a11dll ~e !Jl.'nc 

un modelo que dcscnbc ClHl sulk:it..•nte apr(r ... imaciún el cotnportarnicnto del rcaclor. el 
an<ilisis de scn~1bilidad <le para111ct1os l."!:> de gran ayuda en el diseño 

Pero dctcnninar el gra<lo <le s1..11i,tic:ic1ón requerido para n1odclar un problema 
dctcrrninado no es sencillo En n1ucho depende del proceso rnismo. es decir. del es.quema 
de reacción y lo ::.cnsiblc que Cstc sea ;il cambi ... 1 en las condiciones de operación También 
del grado <:t.• cx<:1ctitud t:on que ... :onoct•n1u'.'- las ,:011.\h111/..:'.fi.\lca .. y ti~· rra11 ... porte 

Frornent y Bischoff( l I dasific.1n ](is nHxJclos en dos c.11cgorias 

Modelos p.'>e11dolto1110;.:,;11,•1n. no ccm'.'-ich:ran de forma t:xplicit..i !;:1 prcscnci~t del 
catalizador. No di~tingucn cnlrc Ja fase Jluida y la fa:-.c .súlida 
Modelos hefl•rt1}.:'-:11c<H. prop1..H1cn c\..'.ua.._:innc.s de cnnscn.-acion '>1..·paradas para el íluido 
y el sólido 

Unidin1cnsionales hú'.'-ico. idl.".d cor1 gradiente interf:,cial 

cl1n gradiente 1nlrapart1culnr 

Bidin1ensionalc-.s con 1nc:--clado radial 

Lu!-> rnodclos 111.ls '.'-t.•nc1lln-. de 111.as <1111plio uso son los n1odclos 
µseudohon1ogCncus 1111ul11ncn .. u11u1/e .... que consideran el llH!J.clado solo en di1cccion axial 
Cuando se considera la coordenada 1 adial. In'.'- modelos son hid111u·11 ... 1011alc.\· 



Se ha con1¡.nob:1do que la~ pn.::<l1<..:cH1111.:-.. de e-..to.., 111nd..:ln~ fallan l:!l :-;.i t1s 
condiciones de npe1 acinn ~e :11c.ian th.•1 in ten. aln e •.11 a el cu.11 -..e ca\cuL11 on los parán1ctros 
La ventaja que pn~ce el 1noddo p'>L"udohlimo_L'.Cllt.:ll untd11ncn~1onal L"'> la facilidad de su 
resolución Pc1l1 p;H".:1 cuL·:-.tio111:'.'> dc ,J1~•.:fü, '>L' pn:lie1e el n1nddo hidirncn~innal, qu1..· 
permite un n1L·jt11 c~tud1u de v:111ac1on de p.11;1n1etrt>'> ~ t:~ tna~ \..:ctt.:ant1 a la H:alid:td 

Sin e1nha1 g(1 ha,.. cierta"> Cl ltHl1c1on..:·. d1..· 11pcr .:1CH111 que pt1cdcn µcncr ar 
inestabilidad en el re:i.ct<ir ('-éa~c ro1· 1..·1 ... ~mph~ l '. ·l\) A pc~.:tr d<.: c~ta c1n.:unst:tncia st.· 
puede si1nt1\ar e ... ta ine'-tahílidad. a1111quc ddu: 1 ... _.,_t111occ1si.: q11..: 1.1 p1cdicci1.ln exacta ele 
situaciones críticas rcqu1c11~ un <..'.{lflu..::11111c11t() d1..· Jt,.., p;uan1..::tros t.:"-p1.!11n1cntalc~ que raras 
veces se alcall.1' a 

Fn n~.:.un11.:n. un 1nndcln d1nan11..:o L":. uttl p.na dc,c1ih1r un 11·,1ctn1 de lecho tijo s1 
cun1plc lo'> ~¡!::~tlicntl..·~ rcqu1 .. 1tn~ { '.' J 

[>che rcprcscnl.H un ~1~1cn1."l. ,·u11.,._•r,11111" 
[)cbe c.it..-scrihit dc la fnrn1a n1á~ ceti..:an;1 ,1 l.1 rc:\\1d;id la~ va1iahlcs dd ~i"lctna 
l1eh1..· proJucir l;1 so\uciPn a~in!tlt1c.1 t.:otrcL·t;~ {<''>fll.f<> •''l<1c1n11u11u) 

i'L"íO d1..·hc1lh)~ ulJ~¡:[\.";\f q11t::. "'l".\:'.1111 Sl..·hntt/leÍn .. \p,_. IJHHJC\l)~. pSt.."\Jd(.)hOttlOgént::O~ 

no ~at1..,facen lt•d,1~ c..,ta~ l..·011d1cHi1lL""' lt'l l· ... tL· :111101· -.cf1a1:1 que las ..::cuacil)ncs 
ditC1crn.:ialt·..., dt• ..,cL•u11do ,,1den in1p\i.:a11 un 1L·t1n111c/cladn en gran c~c;1la que contradic..: 
los rL·...,u\1;1dL•-. c....,pct1n1cntalc~; " IL'" L""ludt<'' 1c1'fiL1)' ,JL· n11·c~1..·l1)~ hctcrOl..!Cncos Citn 
traba¡,,.., L"ll h,._ '\lle expcri111c111ahncnte 'e ha h.11\ado que a alta" "clnc1dndc.·s de tlujo no ~e 
ohser-.a 1et1n1ncn ... ·l~1Ju '1cncunl~l t.1111biL·11 qut• en lu..., 1nodclt1~ hclerogénco!' el 
r1.."tton1c.•cladl) t,_·•,ta \11n1t.1du ;1 un dian\1..•th1 de p:trt11. ... 11\.1 

1 11 ... 1c;1ct1irL·s tul1tila1cs de lct:hn ti¡c..1 ~.._. c111pk:in 1,,.'llll\un111c1Hc para llevar a cabo 
l l'<1c ... ·1nnl':, cxutc1 n1ic..·a.,, u L"ndoti..:111111..'.>1" en fa'.'><.: s•1•.t·t1~;1 sobn~ un catali7ador poroso. Su 
di-:.e1·a.1 ...,...,, "1n1t1L:iL·inn TCl\lllcrc Cllll"'.idL·r;tcinnt.·~ ... nh1L· \;1-.. cnnccntrac1Pnc:::., tcn1pcraturas y 
prcsiPnt.."'> 1..•n el c'>pa.cio de 1e~1.;c1un FI l)b_1cl1\o dc c":>tas t;-11ca..., es dctcnninar las 
condicil)lll..'S t1pt11n,i... p.11 a l.1 1 t..."3L:ciun L"ll tc11111no ... dL"I n.-¡;.in1cn de t...-1npcraturas y dcn1ás 
lll'1g111ll1dc ... ;i~.uc1,1da~. 1..·on1u di~unct111 (k\ 1 L·:1,:tn1. tdtna1lt1 de la":> pa1t1cula~ catalíticas .. 
velu..:-id.id .._t.._. lluin. longitud del 11..•:.ictur v d1..~:n:h 'anahlc~ Si la a·ac...:1l1n que se ~in1ula y/o 
rh~cfia e" 11H1" c-...1.•lt·r1n11.::1 .. unu deb1..· <.1'>t•µttr.H'-L' dl· que..._.¡ tL"al'.tnr tcnga ha.1a ~cn~ibilidad 
tcrn1icd l·I tc..,ult.1do de cstns e'.~turla'" dcb.,_· quL·llar t..,11.."n rcghtr;}dn en el n1anua1 de 
opcrac1nn e.Je! equipl) para cvllat cai.:1 L'll ...:,,:niH:HHll..'~ de opc1·;1cilO..n que produ7.can 
inc!.->t.t\1ihdad ( Vea1hc por CJctnplo 1 1. ·1 \) 

P•1t a llL'' ;11 •1 ..:ahu tcaccinncs llltl'I, e ...... \ •tt.."11111..:-a ... ._(..'." us.111 frc1.:ucnt<.:"'.n1cntc reactores 
del tip11 tk• intL'tcan1hiador1..·"' de c.:1l\11. dundc \p..., tulh)S -.e c:n;pac.in ctHl el catali7....ador 
pc..1ro.!-o v t.•\ 1ncdiu de cnf1i::un1cntu "i.: hac:._· p.1'>a1 PL'í d b<l0 Je la ctii·;v·.3 En estos 
rcnclc•rt.•s hav pe1·tilt::s radiales dl..~ con..:cntra1.:1l.>nc" \ 1e1npt.·r:1lL1til 11u1\. í111pPrtantes 



Entrada de gas 

Fig. 2.J. Reactor tubular rie sintt·sic; d<.- arnoniaco con inlercnnthiador de calor. 

El modelo que :--e empicara t.•11 d desarrollo de este trahajo es, según la 
clasificación de Fromcnt (sccc 2 1 ). d nwdt.•lo p<,,1.:udohomogé-nco unidimensional en 
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estado no estacionario (dinámico) Para llegar :1 una descripción de este tipn, debemos 
hacer una suposición básica Debernos asurnir, en contraposición a la estructura fisica real 
del sistema, que trabajamos en un nu·dio isotrópico continuo Esto significa que 1as 
propiedades del reactor son las n1isn1as en cualquier d1recciún del espacio y en cualquier 
rnomcnto y que no hay dbtinciún entre cntn.: J.1~ ra~c.., ~olida y fluida 

i\ partir <le o.!''>t3 ~uposic1on pl;rntc;11JH)S el ha!ancl..' de materia Empicando la ley de 
Fick de la difusion tenemos 171 

_!}_(r(D.) ..<°._e),,._''__(_ u<·, -t (!J.), ':~(',)J-r,, 1 1,,r, r?· ' ,. !1- ' (-:: \ ' f=- , 
t:cu;u.:iou ::!. 1 

La C(111ccn1racain 11c11c un ~ub1ndu.:c ptirtjllo.!' ''-' pl.intca un balance de 1natcria por 
cada cornponcnrc, y el '>ÍgtH) de la t..•,prc~un1 CJIH.."tir..:a depende de •;1 d con1pnncntc es 
rc::1ctivo o prnd11c10 A p;utu de Ja k-y o..h.· Fo11r1e1 v el balance dl..' energía ~e nblicnc Ja 
ecuación 2 ::. dnnJe i va de~dt..• 1 ha ... 1a d nu1111:10 de 1t.':1l"o..·1onc~ ClHJ...,iciera<l;1.'> 

r {k ) r' J' 1 _ • r · , " J' ( ,_ ) r - J' ! 7( ~ \ ~ ( ~ ' 
;i- 1 ,. , t'I- ) r 1 rJ: ( 11¡"1. 1, t "-,. / r"±: ) 

Fc:u.n·1on :!. :": 

r C ,:oT 
I t' a 

quc son l.1~ e1.:u.11..innco.;; de con~cr'" al'.H•n en .... u ti.11 n1a gc11<.:1 al ( '-.' ..:r 111.HllcrH.·.latura la 
final dd t1-,11>.11n> Se han publicado ....-:111tVi c11teno'."> ~t'l'.1111 1<1" cu:tlt_·, ....... pl11..:<l1..·n eliminar 
tCnnino~ p:1ra :-.in1plilictr 1;i.., ... ·...-uaciPnt..•, ·\lµ.uno~ 'Pn 

• En re;i..:tort..-~ ... -11 e .... 1.1do 1.·~tac1unarh) t.·! tt..·n11111n de rnc.-cladu ,1,1:11 no e' 11npo1tantc. 
~icn1pre que b'> ....-ariac1one.-; de curKcnt1.icio11 en l:i L'.l•urd ... ~n;Hf:1 a:"11.1al nu sean nn1y 
:1brupt¡1'.'> ¡¡..-] (La dcn .... ad.1 en t..·I t1t..·mpo ~ el 1er1111110 de d1fi1~i-.uJ,1d ax1;.ll se clirninan). 

• J;:n rcacll•re, 1sotc1111icl>S 111atc111.:i.1ica111 .... ·ntc ttt• :-.e CllrlS1dcr.i el h:tl;tn..:t..• de encnJ,ia 
Fi~ic.uncnlt' t.•., n1..·ce~arÍl> re->olvt•r el b."ll.111cc d .... · cn.:1¡.;1.1 parJ qtie t•n 1cactnr· isntérn~ico 
pu1.·da ••pcr;u. ,1l111que t.'11 l;i 111dustt1<1 L"~t1.· c;1~u 110 1..·:. curn1·111 

• En r..:;1c.::torL"'> ad1;tbat1..:11s l.·I pcifil r.1dial no t.''- 1111rJ<ir\antL"". a lllt..'Tlll'> que la rc;1cción sea 
nn1y l.!''Otl.·1rn1<..:a o l"I pcdil de \el,h:1d:id1.·~. no ··t..·.i JJHt•'-ln1.1d;t1nt-nlc plano l ! .3 J 

• Si el r .... ·actor nn_ es~ac_l1;1bapcn !ll isolL·nni ... -o. 11() ~ .... • pot..·de d1.:~p1 .... ·c.::1<ll' el pl.!'rtil radial. a 
n1cn,)~ qtn· ];1 condtu..:ti .... id.td tcrn1ica 1adi.1l del c:1t.1Ji,..ado1 sea muv gnuidc 

En d p1e~cnlc trab.tJO con~i...icr;11cn1os el ca'i.o i.'l.otérnti<·o de un si'<tc1n•1 din:ín1ico 
:--· dcspr1.·ci¡11e1Jh)'> l.'I lt..'rntin•) 1;id1.1l ~ el bal;:incl" de o.!'nc1gía. "'-" considt..·ra un perfil plano de 
vclocidadt..•s en r (e d u .r u(r 1) '.'.lo ~e dispone de infi.itrnacio11 snhrc las expresiones de 
velocidad t..•n h:rn11nus de l.a 1c111p..::ratura. Jns "\alor..:-~ de la cnt;ilp1a ni dd C 1, En otros 
trabajo~ de '>imulac1ón de reactores gas-solido para 1e:1cc1011cs de isorncri.zación se ha 
cncon1rado quc la rcsislt..•ncia a la transtC1c11cia dt..• r::allff c.5 r(lt..'ll i111portantt..• ~· que para 
1n1cst10 c.i~o ~.:\ cal,)f" dt.· rco1ccion 110 e~ ~t~n1flca1ivt..~ (e g i''I e~tu<lw la 1somcrización de 



xilcnos en fase vapor nicdiantc un modelo hctcrogt!nco). r'\. continuación se plantean los 
balances de materia y el balance de energía considerando las simplificaciones de nuestro 
modelo 

El halancc de materia queda 

(" .. ) , :º ', e . u ~ < ·" ± r" f' 11 
r·•= ('= 

t:cuaciún 2. 3 

y el balance de cncrgia queda 

(k ) <º' r - upe,· 
.. J <?: :- -~

7 

·r ± 2: r,._,Pu(·-L'\11~ ... ) == p<' _!!__T 
r = l r c,?t 

Ecuacíún 2 • ..a 

Donde i va de..,de 1 ha!'.t.i el nun11.::ru de rcat:cioncs que :;e con:.idcrcn Las 
ecuaciones 2 3 y 2 -i ~011 el llll.ldclo a n:solvcr Para su rcsoluc1ón es conveniente ponerlas 
en tCnninos de variables aditncn~ion.ale::. 

Sean nuestras variable~ adin1cn~ion;1lc<i 

,\" = --
/, 

Fcu~u.:iom .. · .. 2. !". 2_ <•) 2. 7 

11 • dp 

(D,. 'y-
/'e _ 1.!_:._df!._ 

// k - (k ) 
(" l. 

E> 
T 

Ecuaciunc"" 2. H. ".'.!. 'J ~ 2. 1 t• 

El balance de materia <H..linu:nsion:di?:uh1 qtu .. ·da 

Fcuacíún 2. 11 

y el balance de cncrg.ia es 

+ ---'·--¿ rr .. (-1111, .. )= ~e 
J., 11 /' ( • r ¡ <7 T 

Ecuaciiln ;!. 12 
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En la fonna aduncn~ional el \'alor de la \';1nablc..., (1li.. (s, ·r) C'>t~1 acotadns entre cero 
y uno. y el valt.H de (·) ( ~. <:) pucdc ...,cr lll<i\ l'I u 111cno1 a uno, pan1 dL·tallt.·s en el 
proccdimicnln de adimcnsionalizacion vé;1n~c pnr cjc1t1plo ( 1 O) y l 1 1 J Cabe hacer notar 
que el pcclet cn1plc~1do en este pl:1ntc::11111cntn e~ u di' l D1 A~i. para n componentes 
tendrcn1os n balances de 1natcna 1n•Ü• un balan...:c de L"llcrg.1a global Tcnd1c111os t..•ntnnccs n 
4 1 variahlcs <.·on n i· 1 ccuaci(1ncc; d1fcrcm:ialcs parc1alc'> de tip1..1 p:tral1<1\ico (Ver ap..!ndicc 
A) \/ale la pena notar que 1:1~ n • l ccua.:i1..111c ... tienen la n1i~m.1 f1.1rn1.1 Cada (.'Cuaciún 
requiere dlls condiciones de liontera l""•P:tcialc~ v una h.'ll1{h11al, poi· to que ru:..::c~ita111os en 
total J · (n t 1) condici1..rnc-s de fronl<..'la 

Los par;'unclrl1s que cn1plc.in Ja ... ccu.1c11)r1L•.., di1'1:1cnc1ale~ pueden cl~1sificarsc a 
grandes r..isgos en co11.•11cu.,, ~1.· tn111,¡ 10111· :--·d.· o¡•.·ntt·1011 A. -.::0111i11uac1ón se discuten los 

<lifcrenlc~ ICrtomctHl~ de t1an'>pont: qu •. : oc111rcn en Ja realidad (~<..·cciún ~ ::!. 1) y los 
parárn..:tfl.lS opeD.cionalc~ \ <..ccciún :'. '.:'. 2) l 1 :'.! l l .ue~p ~i: U1 .... cull'fl bs condiciones Uc 
frontera que !>e con~1de1an correcta'> p.1r:1 un !>l~t1..·n1a de tlujo de c"tc t•fHl {~ección ':'.! ~ ~) 

2_~ 1 l·l·n~1111c11c)<., dc trarl'>f"lltte 

·1·ra11sfcn."nci;1 de rnao;;1) calor • 
. a) Dcn1ro ). f1u·ra dt• la partícula c:11alitil·a. 

11.tra un an.li1sb 1Ígl110..,o -..;c lkbe co11~1<lr..-r.11 d tr¡111"ponc <..'n lo. e:-tntctura catalitíca 
Si fuc.:-e1111.1~ a Cl111s1<lc1ar un 1n1){kl1.l 1nas c.i111p!l.'tll cl1ctcroµL-11t:l1 no i--.lltL-rmico), hahria 
,.:inco fr1...:1<11e~ i111ptlJt:1111e•; a cnnsidc1a1 pata la i:i~._. <.olida mt.idulu d(.· Thidc (cP). aun1cnlo 
adi1nen~.llHl;il lh.· 1cn1pcratur ;1 dentn1 de la partit·tila ( f\). en1.'rL•,1.1 Je act1v;H.:inn adin1ensional 
(l;). numL·n1 de Slu:n.vorHI <Sh) -. mrp1e11J (k :'-.u:-.-.t.·lt ('-lo) l 12J Pa1a la!> dc11nicinnt!s 
fonna!c~ th• <.:!>la~ 111,\gnitudc:-. JllJCde '\er..,e la i"',:0111end;11n1a .d fin~I del 11.1h<.1jo 

l:n l'I ~-.1q1 P"euLfohotnogencu r~l•ll.:11111~·,1 u111d1111l'l1~1011.d q~ll." nPs l)Cl!pa. ~lllo 

crnplc.11c1no:-. el nu111cr11 de J>e,__·lct a ... 1.11 de rna ... a l l'L ., : ) 

h) En l'i lt."cho (.•1npac;ulo. 
[ ;1~ Cl111llic1011cs h1d1nd111.11nll':lS dt..:ntH1 dt>I k·,:ho ernr.H.:ado sun l<lll L"l1rnplcjas que 

es in1¡a1~1hlc dcscnhiila~ L"IJ 011~1.., te1111i1t11..., qul' lld '-l'-Ul Id--. 1.·...i.1~1i~.t1...:u:-. l·:!>tti ~r.: tk·be a la 
turbuk·m.:1;i que SL'ncr·a l.1 prc<-.L•11c_·1a de \a.., í';1rt11 .. ·td:i... .:.1t;1htic:1-. v 1¡_., ...-fel;to-. con.,,cctivos 
de la tran~ti.·rcrn.:ia de ...:alo1 !>l•bre d lh11dl1 

:\lt:zcl:ulo H"\.ial. 
l·1!>k.1n11:nle L'l JllCL<.:\atht a"\.1a\ prudut·L· un rclt(lI1t1.·/l'l.1th1 dl' t.•:-.pccics c¡uc ya han 

rL"accion;"ldo'" un 111e..-cladn hacia .iddantc de react1'\ 11.., 

El coeficiente dctcnninantc para el n1c..-c3do e<. l·l nu111L·ro dl· Peclct de 1n::isa (Pe,,,), 
pues im.::lu:'i-L. b difi.1~1vid.ul ~ la vclt\ndad tic llu.í,;1 1·111111ent l l l 1ecomic11da valores de 
J>cclct pata la l·oor·dl'nada a....__ial entre 1 :---· :. '.'. c·;:lfher1'.' fX. 171 ha dcn1ostrado que 
variaciones <..'n Pe son inclevantc~ para raL(lTll'S entre la ll)111..~11ud del 1eac1ur y di<l.rnctro de 
pan1cul.1 n1ayorcs a 1 OO. Cl"Hnn es nuestro cao;o 
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En rc<1clurcs industríalc.-.. el t.rn1ailo de las particul.J.s cataliticas es crítico 
Par1ículas pt!qucñas rncjlnan la c!Cctividad, f>l."ro r;.iras \.cCt:<; .-.e justifica cconúmicarnentc 
su uso debido a la gran caid.1 di: prc~iún 

I\.lezdndo radhtL 
El vafl'ff de Pcclet Il.'COllH..'!ldaLhi para el rnc.1:clado radial e~tú entre X y 10. Su valor 

es rnayor porque la dili.1~1\. idad l.'."rJ .... cnt1d,1 radial c.'> n1cnor 1 ,;t importancia de estos 
fcnórncnos es nu1y grande par;1 lt1~ rL·;1ct,1rc~ opL~rados induslrialmentc. como el de l;1 
figura : t Se ha L"ncor11radll q11c J,i-.. ['L'I fik~ 111~ llHll.".'>llan gr.in SL'."fl.'>lb1lidaU a c.-.ta 
constante 

Conductivid.:td 1t.'-r1nic.:1. 
l.a transfercnciJ de 1.:alor en IL';JL'll1rc..., de leclH• e1np:tcadn es un fCnon1cno 

compuesto por dif'c:n .. ·ntc:-. rneca111snlLl" q11L' ptteden estudiarse .-.eparadarncntc Estudios de 
Yagi y Kunii r 131 scri:ilan que el !lux r<.1t11a! de 1.:alof '.;L• debe- a Ja ...:onducción y radiación 
entre las f~1scs sólida y l1u1cb (1~1ctorcs '-""t:1~i1.·os) :--.· factnrc~ dinamico..., que pucJen 
relacionarse ccin el nlunc:ro de Pc..·clet 

C'of.'ficicntc dt" rran'.'>Ícrc-nci:t de calor t•n fa pan.•d. 
Si el rcactl>r 1111 L""" 1 ... otcnnico n1 ;1d1nh,ll1~·0, ~e hace ne •. :e'.--atio 1..·:-.tat-olcccr una 

tctnpcratur;:1 o un pcr·fil de ten1pcr.1ttira'- l.'UflHl c1.1ndici(·1n dl.· fronte1·a Pero hay rnucha rnás 
inccrtidumhrc l."fl la l"''-!ÍfllaL·1pn del coc1!cie111e d.:'" t1;1rl'>fl.:renu:i de calur en J,1 p3rcd Jd 
reactor que cn l.t c .... tin1:ic1on de b conducl1\"ldad tern1i...:.1 t.:n el Jecho e1npacado í l 2.] En 
esta rnisma rcfc1cnci.1 se dan crilcrios p:na t.'st1n1;ir e~tt.· coeficiente. aunque los datns están 
muy dispersos 

R:uli•u·ión. 
I.os cfCctos de J;:t radiac11n1 "e \11L·lvt·n in1po1t.intes a alt;1<; tcn1pl~1attff:J.~ (rnayorcs a 

400 "C), cspccialrm . .-nlc si las par1icul:ts catal1IÍ•.:•1~ '-•)fl grande.-. 

Disrribución de \.'docid:ull'"~ ,.. porosidad C'tl el ll"C'ho e1np:1C"ado. 
Un 111odclu rcali~ta puede incorpo1ar {.:Hnb1cn c...ias vanables Se ha encontrado 

(rcfrrcncia dtada por 111.:n:acd-.. ( 1.::: J} que el '"alor mínimo de Ja fracc1on hueca se 
encuentra cerca ch.·l eje del reac:tnr. ) u11;1 1nayl11 fraccinn hueL·a ..;;e observa cerca <lt.· la 
pared. Esto afcct<1 ta1nb1c11 L"I perfil de -.cl1JCidadc··. pul."S la misma 1ctercncin indica que la 
velocidad !.tlcan..1..a un n1...i-...i1nu cc1L·a de /;1 pa1l.·d dd rcactur '.\.'un m1ni1no cc1ca del eje 

Los parán1ctros opcr.:1cinnalc:.-. .<.lin d., (d1,ímc!n1 de partícula). nún1cro de 
Damkholcr (Da), nUn1cro de Biot (B1). t1.·111pcra1u1a de enfriamiento ::.i el reactor no es 
isotcrmico ni adiabático (T,.). lon~ituJ del rc~~ctor 'r flujo volumclrico Los critl.""rios 
usuales para estas cantid.:tdcs ~t)n I 1 ~] 

O 04 < d"/ R .. ,~. O 25" Ecuación 2. 1.J 



-O 5 ·- (:),, · J Ecuacitm 2. 14 

O O:!· Da< l 

donde~. es el radio del reactor· tubular, (-)0 - (T Te) ítR Tc1
). Te una temperatura de 

rcfcrcnc;ia, y el número de Damkholcr es Da k,,·íl.,·C,,n-L 1n es el 01dc....·11 Lle n:acciun. 0 0 es 
eJ tien1po de contacto'.\. ko es la constant<..· de reaccion) 

Para el estudio de un 1C11omc110 li..,1.::0 ( .... 1stL·n1:1). eslt' ~e separa del re:-.to del 
universo (alret.lcúorc~) Las ft<>1lle1·<", que :-.on <>upcrlicic:-. malL·n1<itic¡1s idealizadas . 
.scp¡tran la rc~ión L"ll c~tudio del rcs10 d .. :J u111vL'r ... n En un sentido purarnente rnatcrnático, 
las condiciones de 1·rontc1;:1 ~011 rH.·cc:-.a11:i .... p;1ra ubtcnL·r una -.u!u1.·ión particular de las 
ecuaciones de c"Hl!->Crvaciún en frirn1¡1 d1li..·1l'."n1.·i.il Pe1tl d1. ..... d"~ el p111Jto de vi~ta tisico deben 
rcprcst.>nl::ir a 10.Jo el tHll\.-c.-rso L"'lcn10 al "l'-;tcina \" e'pre ... ar la inte1:u.:cion c111n: el ~istcrn;1 
y los alre<lcdore~ 

Para d prnblc1na de:! !hijo a 1r.1,·cs de un Jecho ernp:1L"<tdu .... L. li.1 di-.cutido bastanlc 
sobre cuitlcs deben ~cr la~ ..::ondi..::ionc'.-> de ti onte1 a adc..:u~ida,;; Se d1~..::u1t.:n a ..:nnrinual..~iún 

klS rrinc1paJes lrahajos aJ f"L'~JlCCl(l 

Clan.;::J...\\Crl~ rc-."lh-il1 en 11)"3 f l·IJ l.1 l..'l'tucion drferc1h:1:il ord111ari~1 que describe el 
tran-:-.p11rtc plH ..-:un\t.'l .. -Li'"-111 y rnc/Llado <1-..1.1! en e"t:1du c.-.1;u.:i1111.JJ10 de una especie que 
~ufrc- u11:t t1an~1L-.,rn1aciún quin11..:a con Crrl<.:trca de pnt11t•r orden 1 a li.H1na adi1ncnsional de 
c~ta ccu<1ciún es 

Ec:u.tcdún 2 .. I<• 

dondt..:" 1" es la fr.1ccron de 1t.·acl1\o 1t.•.->l.1111c. ' t.:-. la ~·nordenad.1 ;-i,1a/ adin1cnsionali7ada 
(ccuacion ~ (') v Res el nlu11c1~l dt.• J).1mi...ohler p.11;1 una rt.•act.·1{H1 d .. · prinic . .:r orden Notar 
la ~irnditud n•r; !a ecu;iciún :' 11 Norar que t•n e-:-.fc ca-.l1 el numcro de Pcclcr es (l. u I 
D1. ), ;..· rHl (u di' / r)1 ) l:CltTlO en el pl.uHc:una:nto de JlliL"SlíO problema Si la longitud 
carac1c....-n~lil'.";;i c.'> dr- t.:f v:tltu· Ucl Pc..:lcl c ... alrededor de::.:' ~• l;i lnng11ud •..:arac1crislica e~ l., 
cf valor de Pt.• 1..·s rnuchn nias ¡,.:ra11dt..'f 1 1 1 

f>¡lf3 dcTÍ\",lf" SUS f~UllO~,¡~ Cl>lldlt..'IUlll~~ de ffllJllt.º1.1 f)anck\\CI!._ rJ:ill!t.~O \ll1 balance 
<le 111a!cri,1 para un plano pcrpcr1di..:ul;i1 .d llujc-

f < ) 
,/f ( 

/'l"( ) "' 

/ 1 • ) 
df 

(•) 
¡•._•(' ) a\ 

f:~uadtin 2 .. 17 

donde H·) es el !1._•11n1no co11\.Ct.:li\n ~, ( J!f'1..·)f"( ) e~ Uebid,--, a la tl1fi.1~1on los ~ígnos (-)y (-t) 

significan qtic el térrnino ..:nnt.·~pllndc a la pu~1c1<•n i11n11.:d1alan1e11tc anterior e 
in1ncdiararnc111c posterior al planl> 
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La suposición crucial de Danckwcns es que el llll!.t'cl~do sucede sólo dentro del 
reactor, es decir. el coeficiente de difü~ividad pasa de cc10 (antes de entrar) a un valor 
constante (dentro del reactor) y otra ve.t: a ..:en .. • (al ~~alir) Entonces a la entrada el balance 
queda· 

.f ( '> - . .tr ' . > r < - ' Ecuaciún 2. 1 H 

/',•( - ) "" 
y a Ja salida. puesto que d gradiente no puede ~er ni pu~1tivo ni ncgalivo, debe ser cero 

,/( ( 1 ) () Et:uaciún 2. 19 

"' Las ecuaciones 2. l X y :2 19 <.on cun0cidad ..::orno la.; <.«nuiu.:i(}llt"s de frontera de 
/)a11t.:k1t·errs. aunque la soluci.ón a e:-.tc p1ohlcma ya la había encontrado Lang1~uir en 1908 
[ 15] 

\Vchncr y \Vilhcl111 f 16 J rcsul-., 11..·ru1l el mi<.llll> problema pero co11sidcraron regiones 
infinitas las de cntrnda y salida en la.; que se produce disrersion axial y una región finita de 
reacción (Fig 2 :!) Su n1odclo 1..·on~i"-11a ten un si~tt..•nw <lt..· tres <.:cuacioncs diferenciales 
ordinarias. una por región La ecuación que r·cprc"'"·nta la scc..::ion de reacción ( O ...; z::::; 1) 
es igual a la de Danckv.ens. ecuacinn :: JO 1 ;", t..·cuac1onc<. quo.: representan las secciones 
infinitas de entrada y salida sc1n-

" r el\· 

o<:.>.\·={) 

t-:cuacionc"l 2. :!O :o ~- 21 

para las qut'! nccesitahan seis cond1..:inncs de frl1ntC'ra (dci!. para cada una de las ecuaciones 
2.16, 2.:?:0 y:! 21) 

• Fracciones continuas de reactivo en lat. fro11r1.·ra5- de entrada y salida del reactor. 
• Fluxes continuos de reactivo en las fronrcras dt.:: cntradn y <>al ida del reactor 
• Fracciones finitas de rcacfr•.,'l) al irn'"·in de b ~ección de entrada y al final de la sección de 

salida . 

La solución que obtuvieron para la sei.;ción dc u:acción es rdCntica a la de 
J)anckwcrts. y su principal conclusión es que la distribucion de n.·;1ctivo dentro del reactor 
es completamente independiente del gr.-ido de rncLclado a'l.ial en las ~;cccioncs de entrada y 
salida, sicrnprc que las secciones antcn,n y posterior al 1cai:101 h.-nµan longitud infinita. 
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Entrada 

o+ O-
......__. +--' 

Direcció'n del Dujo 

--+ 

-s= -c:o 

Reactor 

+--' __. 

l+ 1-
1--+ +---' 

Salida 

1 --+ 

--+ 
s=+co 

Fi1t. 2.2. Diai:cranH1 d••l sistr.11101 d•~ flujo prnpurstn por Wt-hn 1"1· y \VilhPlm . 

Peai-son dcrnosti-ó i-i~urosamcnlc en J tJ:'- 1) \,l -..alid1..•? tk la 1..'C :2 12 v BischofY 
halló en I 1J6l que la soluci~)tl de In "'ccciún de rcacc1ún e~ indl..'."pcmJicntc d~I ténnino 
cinético (citas hcch::is por Novy et al [l."' 1) l '~ando d mi~rno modelo ch· \Vchnci- y 
\Vilhdm. excepto que..· las longitudes de las seccione~ de entrada y salida ~on finitas. Novy 
et. al demostraron que la ~olucio11 ubtcmda por D:1nck.c1 h e:. u11.1 ... i111.Ki~'n limite Esta 
solución no es v<ilida cuamk• las secciones •1111c11or v po'>tcnnr no .;011 infinitas Estos 
autoi-c:. tan1hiCn estudia1on el n1odclo dirüunico de las tres scccz<•ncs 11-.andq ecuaciones 
del tipn de la ccuacion :::?: 5 utilizando una supci-comrutadora CR:\ Y-2 

A continuación di<;.Clltircmo~ una gr~i.tica muy interes,'\nte dd tr<1haio de Novy et 
al (fig 2 3) 

0.8 ~ 

0.6 
f 

0.4 

0.2 

o 
-1 

SI•:cc10N DI•: 
~:NTRADA 

-0.5 o 

= 100 

= 2.67 

o: 

O.:'.> 
s 

sr.:cc10N DE 
SALIDA 

FiJ!. 2.3. Distribuciones de renclivo t•n eslado cs:tncionario 1..·011 longitudc'\ dl'" hts 
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De la figura podemos notar que los sistemas. con valori:...-s del nli1ncro de Pcclct rnuy 
grandes (sistemas donde ca!->i no hay nlczclac.lo axial) son menos sensibles a cambios en la 
longitud de la sección de entrada Obscrv;u la poca pendiente en la prin1era sección para 
Pe..., ..... " ... oc 100. El otro extremo (Pc"TL .. .i"' O) rcprc~cnta el cotnport;unicnto de un reactor 
de tanque agitado por la importancia de su n1czcbdo axial En este caso es evidente la 
gran dcpcndcnc1a de In fracción de reactivo respecto a la longitud de la sección de entrada 
Las lineas punteadas son las soluciones asintóticas cuando s -> _t- rn 

La~ conclusiones de Novy et al son las siguientes Para tnodclo~ en estado 
estacionario y no estacionario. la loca\izaciún de la frontcr>1 Je entrada de la primera 
sección y de b frontera de salida de la tercer-a sección tienen un efecto muy grande en las 
predicciones del perfil en la ~eccion de rcac.:c1ón f\..1icntra~ 1nayorcs sc•rn las longitudes de 
l;is secciones de entrada y s3\ida. n1a1·or scr<t la aproxin1aciún a las condiciones dt.: 
Danckwcrts. 1-<1 elección de condicione~ d....- frontera no es alµn que dcha tt)marsc a la 
ligera en modelos con fi.1crtc car;icte1- elíptico (véase apéndice:\.) 

l.;1s <;~'nd1cinn_~"!. __ dc fr~Hlte1~1_dc nu~.'.->ti:o 1nndt.·h1 .<.e basan en la~ condiciones de 
Danck-..Ycrts Para ju<>tificar qu..:- la conl'.cntr~H.:ion a la cnt1ada del n:;"\ctoi- e<> ig.ual 3 la de la 
corriente de alin1cntaciún en1ph:a1nns la '>t."\\uc1l111 analitic.1 de \\'chne1 ~· \Vi\heltn para la 
prirn1.:ra de las trt.·s. :-.Cc\.'.Í, Hl<.:S [ t (• l 

Con10 ~e aprecia en la figura 2 :>, nlientt.t~ mayor ~ca d Pcclct en la sección de 
entrada (menor difus.1vidad). el perfil se acerca n1á~ a una funcíón e~c:1l6n l.a ecuación 
2.22. neis dice que tl> -)- tl>(O) (donde et> es la c0nccntraci[on ad1mcn~1onal) si I>c" .. 11ª..t .. ->-O 
ó s -> O No podcnios justificar un valor diferente que d de la conicntc de alimentación 
para f(O) porque tcndriamos c¡ue simular las tres secciones de modo dinamico 

Para 1a salida consideramos que 1a derivada de la!> conccntracionc!'> respecto it la 
longitud a cualquier tiempo c..•s ccro· 

(- [' 
---<!> 
<'s 

. ) () 
t:cu;1ci<in 2. 2.3 

Y In tcn1pcratura inicial del reactor scrú I¡\ lt~mpcr<.tll11a ~tn1b1cntc para la ~in1ulación 
adiab<itica 

2.3 De-scripción de las ._.,pr ... siont'!$ cinéticas: 

Adc111as. de la!> reacciones de isorncrizaciún de n-akano.:-. que no ~c modelan en 
este trabajo. en nucst1-o si-.tcma se llcv::1 a cabo h:s regeneración cnntinua del cloro que se 



encuentra en "-' superficie: <lc1 cata1i.zador Con la corticmc de rcactivL1 se n1czc1a un 
compuesto que rcgencr-a continuamente los sitio" dorado.;;. cumo p1.1cdc nb-scrv;:usc en el 
diagrama del proceso Pcncx <le lJOP (sección 1 1) 

En esta s.ccciún se discute principalmente b cxprc'>1011 c111ctica de lil clorac1ón de 
catalizadores de metales del gn.1p\1 VlllB en alúmina y, la cin.:tica de la~ 1caccio11cs de 
isomcri7.ación y la dcsnctivación del catalizudnr durante su {lp1.!ín.l.'.'1on 

Aunque el objetivo del prcst.~ntc traba)ll no e,., 1111.J~h::L\1 Ja.., reacciones de 
isomcdzación de p~iralinas, a continuación se discute a ~randc~ rao;gos el n1ccanis1no 
utilizando n-pcntano \ :24} 

El sitio acido produce sobre la pa1atin;, (que e~ un nuclcofilo) una. caq;a positiva 
E~ta carg.:i po~itiva es tn:l.s estable sobn: un c:ulklno tcrcia110 que ~l)brc uno secundario. y 
la n1isn1a carga es tnás estable sobre un c;Hbonn .,.ccund.'.tf\o que .-..oh11..· uno prin1ario . 

-----· é. 7- 1.:- e.(: /~ .. '"(-11 + 
C-C-C-C 

·~ 
c-~7-c-c 

l;n 1..•l ~1..·_1.!un<J.\, p;"\sn de esta sccuc1h.:ia, cl l11d.fl)gt:nl1 1c...:1b..: \.1 .:at~a pn~it1va. c11 este 
1nccani.-..111Ll .-.l.! ~up1..,nc qut.• 1..i i~on1cri.r.:H·iun d1..·I n-p1..·nt:11:P l1c11111..~ pur un 1ntcnncd1ario que 
contiene un ;1ni\10 de 1.::iclupropano Nun1c1c1no.-.. \n ... enlace~ de c:-.te ciclo en el 
inlet 1ncd.iart{) 

/\\ r<'n1p.:1- d enlace 1 la rc-acc1on se r1...·y.rc~a S1 ,;,e 1 '-'n1p1..·n los enlaces ::? o 3 se 
produce el c.:11 hncatiDn que prnducc el e.-..quclctll del isort..·nt<HH.l 

/\\ ser la-,. nlctinas nuclcnfilos 1ná.-.. fi.1L·1 ll..·s que \;¡.-., p.:uatinas. las reacciones de 
borncri:r .. nciOn de }a-,. olclinas tambicn nM:· 1 ápi¡\ao; l 11t<l vcr~ión sitnpliticada del 
mcc:ini.smo i:-,. 1-1 !'l.!-'-Uientc \ 2-i 1 

luido nlo.:11.na • 11· > R. 1•r<•11aµ.acir)11 R • R" 11 ·>-Rll--+ R-· 
R"' ~:.. olctina _, R. 

La '-iis1nht11.'."Hll1 de productos de \a i~onlcn/"_ación del n-hcxano <le acuerdo a \a 
tcmpcr.:uura ~c~\I\\ Gublc l 22 \ e~ la s1guu:ntc 
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Ahúnina clurada con tl•Uacloru.-o de ccarbono 
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Fig. 2.4 Efedo de: In tcmpenuuru sobre- los productos de In reacción de 
n-hcxm10 sobre alÚtninu cJonulu. Distribución de producto:-: 

Goble { 22 J c~1udin la dorac1nn de- alúnlina para s.u uso c~pccitico en reactores de 
isomcri7-ación Antcriurn1cnlc estos reactores cmplcahan un cataliz.ador preparado 
haciendo reaccionar vapor de triclonuo de alurninio anhids-n con catali7.adorcs corncn.::iales 
de reformación de pla1ino-alúmina. pcrn c5tc si~tcma tiene grnvcs desventajas el AICI., es 
un quirnicn dificil de 1nancjai, ~1....· hid101i..-a ai ClHltactP ...:on 1.:I agua y tiende a tapar los 
poros de la alun1ina Postcrior1nc111c :->(' descubrió que pod1a dorarse la allin1irrn de 
catalizadores comcrci:ilcs haciendo pa~.1r por ella tctracloniro de carbono en fase gasosa 
Esta reacción es muy c'otcrmica. pero si se controla la temperatura dentro dc:I ~istcn1a y Ja 
concentración del agC"ntc durante t!'ntonccs es posible obtener catalizadores b1íuncionalc~ 
d..: alta porosidad que conserven la c:-..trw.::tura de b .:ilúrninn y que contengan hnsta 1--1 "!-O 
en peso de cloro 

Goblc ob">crvn que la~ a!un1111as .1ctivas para la isorncrin11.:ion eran aquellas que se 
cloraban con dc1 ¡,;;:H.!.1:-.. 1. .. h.·I metano qui: <-·ontiL·ncn ;1! _r_1_H:no<., <l_os. átomos de cloro por 



molc!cula [:!2J. ohtcnicndu muy buena selectividad cuando c:mpko tctraclnn ... u-o de 
carbono. El agente dorador d1..•bc ~cr tal que put.•da doryar__µ():-__út~1-~!!0'!__tle: dt_:iTo .Y.1_cc;:il~ir __ q1~ 
~19!Jl-9~dt;_.~~~g~no de modo qllc el producto oxigenado Tc'.'>t1ltantc pw.:tb '.'>CT facihncnte 
rcmovid0 sin dejar residuos que puedan envenenar el catali7ador J>l1r cjcmph'. con ("Cl.1 
se obtiene fosgcno en el ellut:ntc. lo que adc111as indu.::i que d fu~genn (h.:he ~cr un 
im_~,-~_:i~9i4!dQ en el mecanis1110 Cornct et al fUcron un paso mas atl.~ en su 1..·~tudio sobn: 
la alquilación de 1sobutano por ctilcno [23 l al compar-ar las vclPctdades de dt.·~activactón 
de catali.-.:atlores clorado.:, con diferentes con1pucsto~ Su:-. r1..·<>ultaúos ..,011. en orden 
creciente <le vcloci.dad de desactivación hcxaclornpropanona (C.CI..0). ht.·xaclor-oct<tno 
(C 1Cl,..). tctracloruro dt: C<trbono (CCl.-) y cloruro de tinnilo (SOCl.·L b activ1d<:td de ~us 
cata1izadon:s ~e incrementó dcspu~s de inyectar l ICI, aunque el 1 ICI por -..1 sn\o no clora la 
alúmina Sin embargo, encontraron que la acidc.-.:. que e-.. la propit.•dad qut.• conticr-c el cloro 
a la alúminn. no depende del agente clorantc 

Para el prc~cntc t.:~tudio teórico _Y ~úlo par-a ilu~tr.u el C"tH11porta1111c:ntn de un 
compuesto clor-ante ~cgún las reacciones 

H~O ¡,., ,. X·CI (•i ¡::::!. X·Ol 1,., 1 1 IC\i~• 
RR CC\_, ,., 1 ... :2 X·C)l 1,.1 - '":2 X·CI 1,\ • 11:0 i;• • RR (·o,~, 

• E~ 1.1n co1npuc:~to que t1cnl.'" Jo~ •tton10:-. de chHo unido~;_¡ un ;.tlPn111 de c:uhono 
• Puede ~ustitu1r esto~ ~1t1..Hnos por un útonH' de º"i!,!cno p1oduc1cndo (·o_,_ que no 

envenena al catali;ador 
• F.s un compue:-.to que ~e considera intcrn1cd1a1i1.1 1..·n Ja clor.i:c10n C(•n CCI, 

l)c acuerdo a las rc!Crcncia'.'> cit.idas al irncin <le 1..·sta sccc1lin. cuando se Hc"\.a a 
cabo la. do1aciún de ah11nina '>e introducen C(>. CL·. y/o COCI~ c11 un gas inc11c corno el 
nitrógeno l~I fr)~gcno .._.~ un con1puc.sto que ~e produce aunque Ja corriente de 
alirncnt~1c1on .;ontcnµ,, e'du:.iv.:in1cnte mono-...Hhl de carbono v c\on1 

C()C\. ~ CO CI:! 

l 11s pn1t1t.•ru~ 1...·:-.tudl<.'" ~nt>1c l;1 clurac1on t.•n oxido~ 111ct:tlicos tuvieron con10 
1,.-..bjct1"\.0 di:1crn11n<.H la tl...·111pc1'1tura n11111n1a •1 la que ¡1p.ucc1an prt.,du.;tn.'- de: 1caccu.H1, tales 
con10 ch1ruros rr1t...•talu:ll~. (1ck1c11c1.1 citada pot {joblc) Aldc-r ..:t al ! l'>J dc.:scubricron que 
el papel del arca intcr1;1c1.1\ dd oxido de.: ~1lurmnio e~ muv i111pc•tta11tc para la cloración 
Eilos propu~icron b. sq;uicntc ccu:lc1011 

( l ~) (d~1/dt:) Ecuaciún ::!. 2-"'-

l:ncn1nra1{1n qui.: ;1 ·llH) ''C. la r-cacciun •\uitnica e~, t.~I pas0 úoininantc de In 
r-cac.:11.Jn Entre -=.oo y X\•(1 C la 11an,k·re11cia d1..: ma:.-.a t.'5 el pa:.o lento !\.1ilnc (Referencia 



citada en Szabó) supuso la existencia <le un complejo quim1sorbido del tipo del fósgcno 
como un primer JHlSO de l<l reacción Esta suposición la justifican los resultados de 
Adelman y Burnct ['20. 1 l ]. quienes encontraron que las velocidades de reacción obtenidas 
usando tbsgcno co1no corriente de alimentación son mayores que cuando se alimentan 
monóxido de carbono y cloro. al alimentar tOsgcno se eliminan pasos del mccanisn10. 
l'V1i1ne propuso a su vez la ecuación 

d C:, /d "! - k Ce·,, Cn;- ~cuación 2. 2<• 

observó qt1c la mayor rar1dc:1 de do1"ac1ón se producía con una alin1entación cqui1nolar de 
cloro y monóxido de carbono y t>1rnhiCn concluyó que a 700 ºC el paso dominante es Ja 
difusión Bcrtó1i el al ( l l)80. citada también en Szabó et. al) dctcnninó las temperaturas 
limite de ad~orción fisicn de !:J.s l"caccinnc!-. de y Al.!O• con COCI;- (470 K) y CO ·~ C1 1 

(430 K). es decir, 1.:i"> tcrnpcratura.s a la-; que comienza la quimi~of"cion TambiCn estudió 
las tcmperaturns en las que se inicia la cloraciOn (550 y ~(,O K 1"cspectiva1ncntc) Bertóti 
encontró una dependencia anún1ala entre la l"apidc;. de la reacción y la tcmpcratul"a (no se 
cumple la ecuación de Anhcnius) que aJjudicó a la descomposición térn1ica del fósgcno 
Hauthal et al ubtuvicnn1 l"csultados de los que se infiere que la concentración de 
hidroxilos supcdici:tlcs tiene gJ"an imponancia pal"a el n1ccanísmo de clorac1ún 

Ya G<lble <.)h~c1-..o pt1r 1ncd10 Ud C<;tudio de infranojll que 1:\ clo1"ac1ón procede no 
con la a!Un1ina con1u un todl), !-.inn ltue s..: debe a reacciones selectivas con las e~pccies 
supertic1ales Puede cnn~idcrar~e que esta~ especies :-.on 

1 Iones óxido 
~ Gn1pos hidroxilo ai<;!ados 
3 Clrupos hidn.r"ilo en parejas que no pucdc-n dc:-.hidratarsc tCnnicamcnte sin producir 

detCctos cncr~ética1nc11tc inestables 

Cuando ~e trabaja con CCl1. las rcac-cioncs con cada uno de estos gn1pos son. 
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La r-caccinn 3 ~e inicia corno Ja reacción 2. pero la ..:ontigur.'.lción inlcrnu .. "dia se 
dc5hidrata de tal rnancra que ~e produce una c~tructul"a deficiente de ek."'Ctroncs 
estabilizada por un atomo de cloro El producto de la rcaccion 2 es uo s1tu1 úcu/o de 
/Jro11\ll."d La rcaccion 3 produce tan1bicn un :-.itio úc1do de nronstcd. pero el protón se 
co1n~'.H11a cnn el h1dro:-.ilo adyacente v produce un H/10 ándn d~· /_e11·n Es asi como la 
clor.1c1un cpnficrc ac1c.k·.r a la.alUnlina. 

FI 111udc/o rc.:ponadu n1a~ 1.~ornplcto de clorac1on dt.." alu1nina '>e debe a S7abü t..•t al 
(2~.~6J V ~C L"\.p)ll,;'il Cll el apemhCC C .·\. pe<;al" t.fc '!llL° CSlC lfilb.'.1jU '-C desarrolló para Ja 
p1oducch1n d1._· AICI. v no para la cloracilin .-.upcrficiCll dl." la aluniin:i, ._•J 1111 .. ldclo nos sera de 
utdit.L:hi po1quc di ... c1Jle la .... ·inCtic¡t tk otdsnn'Jtlll d1._·! fl1.-.~cnP -.ubre el .-.nlidu y de t1 1._·inética 
<l1.: la d .... ·'.:.cu111¡h'"U:1on tk•I tlbgc..•n\1 t.•n fa.-.e gascth:1 

l_.1 ,ft:.,a .. :f1\.,1cH>ll Lle io-. c<1t:1l1.1:.ido1c.-. e:-. un tcnornt.:rH1 nH1v irnportantc para la 
industna '.'-. p<1ra la irl'l.e•;t1_i;aciu11 ha'>ica de la ci11c1ica qui1mc1 Pata qu<.:" un proceso sea 

viable 1ndu.-.1nahncntc b. dcsactivacilln dchc n1antcnc1 :-.e en un n11mni.:1 1 lav dos rnancras 
de con:-icguir este: nhic'o-.o 

• !\.fcdi.;:tnlc un tlc!>artolln .a.h:cu.Jdn del 1.:a1al!.1"ador t \..t.;'1sc por ejcn1plo Dumcsic el al 
fJS} O ... 1..'CCinn 1 ]) 
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• 1\1ediamc un control cuidadoso de la alimentación y condiciones de operación dd 
reactor 

Cuando el catali.?--ador se desactiva es necesario someterlo a procesos de 
regl.!11erac1li11 La regeneración se usa frecuentemente cuando la desactivación se debe a 
deposición de carbón o por sinterizado Los periodos de regeneración pueden variar desde 
pocos minutos (rcgcnl.!ración continua del catali7 .. ador de craqueo de hidrocarburos con 
zcolitas sintCtica~) hasta muchos meses (por ejemplo en catalizadores de metales de 
transición para rcf<.'lnnaciún, que e~ L"1 caso que 11c1~ l)CUpa) En una regeneración 
controlada cuidados:m1cntc se restablece casi completamente la actividad del catalizador 
En n1odcl0s muy rigurosos se vudvc nt:ccsario ajustar el modelo cinético para compensar 
Jos efectos de la desactivación Estudios experimentales den1uestran que la rapidez de Ja 
reacción puede decaer linealmente n:spccto a la fraccion <le superficie desactivada o más 
rapidamcntc El segundo caso se prcsi..·nta si la ~u~tancia cnver.enante se adsorbe 
sclectivai-ncntc sobre los sitios catalíticos activos de la reacción principal. o si la reacción 
ocurre en la panc exterior de la particula catalitica y el veneno se ad~orbc en el rnismo 
lugar 

En alguno~ estudio~ ([:7) y otrn~ 1:itadns pnr Lynch f28J) se ha supuesto que la 
actividad a puede ~1..·p~rarsc c..h.· b ac!I" idad cinCtica r,, cxprc.,.ando la rapidez total r· de la 
forn1a 

- a ( hi~toria µa..,ada) · r, (condicione~ presentes l Ecuación 2. 27 

en vez de la fúrrna general no si..·p<n-abk 

r (hi~tnria pasada, condit..:1onc<> pn:scntcs) t:cu;,1ción 2. 2H 

En los ca~o.-. en que esta suposición cs correcta, entonces es posible estudiar la 
dcsactivacion separada de la cinética Sin e111bargn. esta t-.uposiciOn no sit:tnpre es valida 
Lynch den1ostro que 110 se curnplc cuando la desactivación !>C explica mediante un 
mecanismo acoplado a la reacción principal (deseada) sm itnportar que Ja reacción se lleve 
a cabo en una ·;upcrficic no idt..•al en el st.·ntido de Langn1ui1· (Una superficie ideal t:s 
cncrgcticarncntc unifonnc y las 1no!t:culas ad~orhidas no intt.·ractuan con sus vecinas ) 

U11 nHH.Jclo sencillo de dcs.:icti\ac1on para unn s.ola p:.irtícula catalítica que cumple 
la suposición antcricr es el siguiente Supongamos que los pasos de adsorción y reacción 
son rápidos re~pecto a Ja dili.isión inlraparticular Entonces la superficie de la partícula se 
envenenará unitOrmcn1cntc. Si et ~s la fracción de Ja supcrficic envenenada. la constante de 
reacción de b rcacc1on principal sera k 1( 1-et.) La rapidcL. de reacción de la partícula 
catalítica ser a [ 71 

r" -. 11 • (I-a.) · k,· e:'. F.cuación 2. 2•' 



donde 11 es el factor de efectividad parn Ja panícula catalítica y ( 1 ·o:) concspondc a 
a (historia pasada) 

Tanibién ~e han realizado estudios en lo..-. que simultimcamcntc "C plantea Ja 
activación y la dcsactivaciOn del cata1i7..ador Estos modelos ~on ma~ con1plicados y ~e 

empican para el análisis cinCtico f"iguroso de sistemas en los que la activaciOn y la 
desactivación suceden al tnisrno tiempo. Incluso proponen qw.• de cit:na 1nancra las 
especies (soporte. promotor. fase activa. reactivos, intcrmcdianos y producto•>) 
interactúan pata producir un comportamiento l-"n el que la dc:-.acti\.:1c1ón no es ~olo un 
descenso de actividad contra el tiempo, sino que la actividad alcarl7a un 1nitximo ante<;. de 
comcn.1.:ar a disminuir [29) Reacciones catalíticas reportadas con este comporlamientn snn 
la polirncrización de ctilcno. polirncrización de alcohol hcnc1lico. proceso:<:. de 
hidrodcsulfuración fJOJ. reacciones de CO con hidrogcno y sinh.>Si<.; de Fi..,chcr·Trop~ch 
(vCansc referencias citadas por Agorrcta et al {291) 

Para el procc~n descrito en la secc1ún 1 1, lo:-. l·o11u.111111u1111L·, n1a~ frecucn1es son 
a=ufn-. n11rci;:c110. 111..:ta!l.'.\ /Jt..".\ado.\· y arst.:111co (3:2) T.unbién cumpuesto<;. oxigenados y 
cloruros contenidos en la carga pueden ser considerados contaminantes debido a que 
cambios en lo~ rnisrnos oC.:t!'>ionan el descontrol de la 1clai.::ión agua·cll1n1 ..... n el catali...-ador 
(ver ~ección 2 ~ 2) 

1:1 an1frc :-;e encuc:itr;t en proporcione-.: que- pueden 1r del (1 (l<;, º,, ha"ta el o:;~ .. 1.'n 
pc-.n En la~ fra(.'.ciones pe~.adas el contenido de a7ufrc e~ 111<1\.01 que 1..·11 la~ hger.as v ~e 

encuentra e11 fi.>Ttna lle dcn\.·ados del tiofeno. n1ientras q11c 1.. .. n l:is l1gl·ras :-.e h¡11Ja en ti.:1rn1a 
de sulfuro~ o de d1sulfU10~ organicos. n1crcaptano:... tiofi:no~ y ~ulfurn de hidró1c!cnn Si :-.11 
cotll.:e11tracion l-"S 1nayor a U 2 pp1n en la carga, la npcraciún scr.1 d1..·ficicnlc El .v:ufre es un 
vcn1..·no c.h: la !i.Jncil'ln mct:.ilica en !ns c;i.tali.radnrc~ bifuncionak"-. p1.:1n es t<..'"mporal S11 
cli.:l"l1) nega11v1l :-e debe a que proniucve el <l1..·positc.1 de c-arht)il 

l 1 ... u.tlinc11te el nitn)gcno cst;·l en concc11trac1onc~ entre (1 1 ",, v <I '>""en pc:..o .•\.I 
i!;!u:il qtu...· el a.rufrc, la p1npt1rc1ón de- nilrógl·no s1.· in<.:r<..'"1nc-nta l."11 la-.. ft.:1• .. :Cil111cs pesadas. 
aunque -..u~ Cl'Inpul.·stos ne• ~<..·han identiticadd tan Uicn con10 Jos del a...-ufrc L.a 111a...,.·oria 
~on hl.'ternc1d1cos. b:i<>1cns tpiridinas, quinolina~) y 110 hasic<..)S (dL·1iv;it.h1s del indDI. pirro! y 
carb<:l7ol) l.o .. 1,·on1put:stos del nitrog<.·no producen 1e111oc1ón de L·l~ffurn.-.. del c;na!Í?ador y 
el deposito de sales d<..'" clur·u1 o de an1oniu en In-,. equipos CtH"ril.'ntc ;ihajo d1..~ lo!-. rcactl"'>I es 

¡:1 º'1~ertt ... e·'1a en las li-accionl-"S li~•.cia-.. ;.· inedia-.. pri•Kipahncntc cunlt) úc1Jo!'. 
cnrho-....ilH.:ns ;.·.en pl.·quef1as ..:.antidack·s. conH.1 fl·nolcs Prn\.ocan t.'l ar1;i-..crc de cloruro!-i en 
el catali.;:ado1 y C<.lnlo consecuencia pruducen i111 dc~ClJu1l1bril'> t·n d h."ll.1nce aµu.:1-ckn·o 

(,a conta111inacillll con metales pcsad1.)~ ~ arsénico es i1rcv1..·rs1hlc. pc.lr lo que debe 
locahzar~c y ehn1inarsc ~u ti.1cntc Los con1pucstos c.h: rnetalc:. pc~<td\)s y ar~énicu se hallan 
en las fr,¡u.;cioncs. pesadas dr.:! p..:lrólco 



CONTAl'\.11NANTES 

Cobre 
Plomo 

Cobalto 
f\.·1olibdcno 

Sodio 
Fósforo 
Silicio 

Arsénico 

INTERVAl.O DE CONCENTRACION 

150 - ::!50 
300 -500 
400 - 600 
400 - 600 
•100 - 600 
400 - 600 

"".> 1000 
100-200 

Tabla 2.2. Concentraciones má,imas dr venenos pnr.:11 cacnliz:tdon.·s de rrfonnación 
den:tfl:ts.. 

Una sobrccloraciún ta.n1bicn produce efectos 11C!!ati"·o~ comn pCrdida del gradiente 
de tcmpcratul"a en los rc.acton .. -s y disminución drá;c.tica de la duración del ciclo de 
operación. aunque al inicio ~ incrementa el nUmc-n~ de octano del reformado Del mismo 
modo. el exceso de humedad arrastra los cloruros y baja la act1 ... idad dd catalizador~ muy 
poca humedad producirá dcsmtcgrac1on en rnetano y etano ( 3 1 J 

En la s.irnulacion des.a.Hollada en este trabajo no .. e totna en cuenta la desactivación 
del catalizador 

;!~_:."; _ _4 -~Jo,deln_ c1í!é_pql_<.::_rnplcad1..1 t.-•n b.:.imulacion_ 

1 La alún11na esta cubierta de una tnonocapa ele- iont:-. hidroxilo ')Uc pueden sustituirsc­
por cloruros No s.e considera la participación d..: iont:s uxido en la ~upcrficie 

:!: La sun1a de la~ conccntracicmcs de los iones hidroxilo y cloruro es constante 
3 El paso dctc1minantc es el de la rcaccic.:ln ~upcrficial Ln :i.._horciún y dcsorciún son 

relativamente rápidos 
4 La reacción de dcsoici1..1n e-. 

l !_,<.._) ,, , • X CI ,,1 ¡::::::!. X-()11 ,., ._ l ICI q, 

que e~ rcvcr~ihlc v !>UCcr .. h: en un solp p<1so 
S La rcacció11 de adsor....:iun ~l11.:cdc entre hidroxilo~ vecinos y es 

RR.'CCb (") .¡ 2 X·Ol I ,., __ , ~ X·Cl t•l ..- 1 t_,0 i~1 ' RllT'0.;-, 11 , 

que ~e considera irrcver~1hlc porque 
• S·CI ' RR ·co no product: nada 
• S·CI -+ 1 t .• o se cons1dcrn en l:t rcacci6n de dc~orciún 

E cu ac iún 2. JU 

Ecuación 2 . .J 1 
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• Es muy improbable el orden de reacción ·1 en la rcaccion inversa 
• Aunque para esra simulación la consideremos así, no es una reacción en un solo 

paso, como puede verse en el siguiente mecanismo para compuestos biclorados, 
análogo a los de la p.igina 27 

RR'CO 

Las expresiones cinCticas qut.~an, considerando al fó~gcno como ejemplo 
particular. 

Ecu.oadcin 2. 32 
_, 

1;, = k.1<- .. ,·oc·1:?. (-.. ;J!f 
Ecu.oac;ilin 2. JJ 

Sean nuesrras Vilriahlcs adimcns1on~1lc-> 

CD 1) = 
_C~ ... 11 ~o 

$, = -~~J.:}__ cf~ 
CCOC/2 

! 

P.r .r.-1 P r .r•·f P.1.r.-.1 

et>·' 
c .. <.º='- et> 

C' c1 
<l~' 

e,º" 
·I 

p, , ... , p, .r .. ·f P_._,..; 

donde P~.•d y p, .. 1 !.on <lc11.sidadcs 1110/arcs en la superficie y en el íluido. 
rcspcclivarncnrc Enroncc.s fas expresiones cinéticas en fi:."lnJla ;u1imcns1onal quednn 

.12 



l:cu:tciún 2 . .J~ 

EJ buen ti..111ciona1nit-·nto de ln..:. rcactt1rcs de isnmcri7ación de parafinas dependerá 
en mucho del adecuado balance agua-duro en el cataliJ'_a<lor 

2.4 Problenl.as num<'rico"i: 

La clcccion del tani~flo de pa~(1 p<ua la'; i.::norcknadas c~pacial y temporal es critica 
para los método~ de difCrcnci.:l!'. finita~ También el tiempo de cálculo es un inconveniente 
para resolver los pr0hlcmas con csti.:: enfoque Cuando se escoge un tan1año de paso 
grande pueden obs.crvar~i: o.'>cilacionc'> que no tienen ningún significado flsico 

El cnla?ado de las rutina.-., FORTRi\~ con el programa principal en C++ tambiC:n 
represento gran dificultad 
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CAPÍTULO 3 

DESCRIPCIÓN Y APLICACIÓN DEL 
MODELO DEL REACTOR TUBULAR DE 
ADSORCIÓN/DESORCIÓN DE CLORO 

En c!->tc capítulo se rc:-;unH: el modcln dd u:actor tubulat de lecho empacado con 
gamrna-alúnlina sobrc la que se n.:ali.,an las rc;u.:donc~ <le adsnrciún y dcsorciún de cloro 
en forn1a isotc1111ic.1 st..•gün las ~1g.u1.::n1c-. rt..•,1<.:c10111.:s 

l t_,o 1ri • X·CI 1.~ ~ X·Ol 11 .. , ; 1 Il ·1,,..1 
RR c_·c1 .• ._., ~ 2X·Ol1,.i - ~ ~ :\'.·CI ,,, • i l:C> ,,., ' RR"CO¡,,i 

(1) 

(2) 

donde X es d sitio activo y cn1plcando COCJ_. como 1.:0111puc~t<.l cloruntc. Al inicio de este 
capitulo se escribe c,phcitan1cntc..· L"1 s1..;.tema de ecuaciones diferenciales parciales a 
resolver y se rc!->utncn las ~upo~icionc~ qul.' ~e a'>unlicron cuando se planteó el modelo 
Postcrion11cntc ~e dc!'>crib1..·n br-\!vcmcntc lo!- 111otklos que se usaron para probar la 
efectividad de los mctodos nun1..:=1ico:-. y se discuten '.">11"> propiedades. aplicaciones y 
cxacti1ud Final111t:ntc se propone un j11cgll de parán1ctros de n:ícrcncia (para los 
resultados con1plcto~ ..:on l!~tos valnri:::,. "..:-r Ll o..,cc...:ion -1 :: } y ~t.· plantea un an31isis de 
variación part1cndn Uc t.•stos par~1n1ctH1s 

l.as ccu;.11.·il-.llt."'-' ">C nbtu,:ic1on 1.h.· •1cuc1dn a la:-. :-.1gu1c1itco.., suposicionc~ 

l. El rncdin dl!ntro del rc;:1ctor e:-. t'utnip1< o y '"'"11111110. e::-. di:cir. sus propiedades. son 
constantes en cu<1lquicr punto del :-i:-.tcrna ' en .._·lialquie1 rno1ncnto (rnoddo 
pscudohon1ogcnco) 

11 El reactor opc1a <.h.· manc1.i í;.,;,)t..!1rn1c.1 t•n lllda :-.u ll111gitud 
111.1-tay ausencia de gradientcs radaak:-. lh.· calllr. 1nasa y 11101ncnt11m 
IV El perfil de velocidades es plano, e d u .:- u ( 1) 

V La vclocidi1d, den~id:id v difu:-.i•.id,1d de la UHlicntc.: ~a~eos.a no son funcion de la 
coo1dcnada a"Xial 

VI El pa~\) l1111itantc e~ el de 1e:ic1..'1Ún, 1~1.-; "'ckicid<l<.h.:..., de ad~orciún y desorción se 

con~idc1an en equilibrio Los p:i.~o~ <le t1~Ht'>pü1-it: de lo ... 1cactivos desde el fluido a \a 
interfase ~l la superficie y de produ.::-t<.)S dc,dc 1..i. <;.upcrticic a la interfase al fluido se 
consideran rap1dos (ver ( 1 n 

Vl 1 N<.1 hay n..~acciún entre las especies de la ti1sc !luida 

Si dclininH1s la~ variahlcs adinn:n~1011alc" 
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I 
s = --

L 
r = -----

(L / u) 
t'.cuacion~ 3. 1, 3. 2 )" 3. 3 

PeM.k 
u -dp 

(D, .. k),. 
Pe - !.!....:._!IP 

11 .k - (k ) 
._. /, 

e T 

Ecu:u:ionc:o. 3. -1, .l. S;. 3. <• 

entonces las expresiones cinéticas en forma adimcns1onal son 

!',¡ = P., .re/ p Í .n·/· ( k 1 CI> ()<D.¡ 

El.·uación 3. H 

los balances de materia quedan 

_____ d" <7:. I 
/;1eu.u!o l. r~·•:.c' 11 :' .. _e_ clJ "·" - --

1-·--(r.1 ) _!!_et> 
.-:.:,· . 11 p fr.-f - r,, = r7r ll 20 

1-:cu:•ción .J. •J 

----- d J> ~~- r]:> 11 ,. 1 - :; <ll /f( ·r 
Pe\/ l. é7S rs 

ti,, é7::? 

-1-,-<.é-,-.,-.,-.-,,-, .-,.-_ f, (~\ ;: <J> 1 "OC I; 

Ecuaciún .J. 1 o 

1-~cu~ciúu 3. 1 1 

t:cu ... ción J. 12 

l. 
+ ----r,, 

11 Pfr.·f 

J. ----r,. 
up fr··f 

l. + ----r 
llp fr.·f " 

_:!_ <l> JI e I 
c7r 

_!!___ Cf) COC"I 

<'ir ' 

~<t>,.o 
or ' 
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__ !_, __ ( r,, - r,
1 

) = _.!:___ <l-> -.,-­
u p _.,.-f é"?T <-I 

Ecuaciún .J. l.l 

/, ,, 
---{ r.1 - r,, ) -:-: -7- ct"l (Tii 
up,,.f <· 7" 

y e1 balance de energía t:s ( 01qw se plantea peru no ~e resuelve en c1 modelo: / va desde J 
hasta el número de cl.'.uacinncs a cuns1dcrar) 

Ecuación J. I~ 

ya cscri10 en tcnnino!'> de "anablcs ad1mcnsionalc!'> Al inicio de la simulación hay una 
monocapa de cloro ~ohrc la alúmina y no hay agua. fi.)sgcno. acido clorhidrico ni dióxido 
de carhono dentro del reactor E.,tn se cxprc~a en la!'> con<l1c1onc-. iniciales 

Al tiempo ct.•ro 

<D 1 =I f/2() ' o 
() 

t:cuacinn(.-.. .J. lf> ~.J. l ... 

<D 1 = {) f/( ·¡ .\.=-{) 

Ecu;aciono.·,. .J. lK \ 3. l'J 

<D 1 = 1 ("()( ·12 \=c-() o 
Ectwciunc!I 3. 20 ~ .J. 21 

<D 1 =0 
<'02 -~-º 

<l) .,,, 1 =o e - ,_,..o 

<D~I =1 
('/ ·'""º 

Cf) ··· I 
('/ \'1'(1 

Ecuadnnc!" .3. 2.4 ~ J. 2~ 

<D 1 =0 ()// ·'"'"º 
Ecuacionc-:o. .J. 2<• '!i 3. 2 7 
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De acuerdo a Danckwerts (secc. 2.2.3) las condiciones de frontera del problema 

A todo tiempo: 

<1> 1 = 1 H20 .••=0 

d<D 11201 =o 
c1s I,º" 

Ecuacinnc!ll .J. 2H ~- .J. 2'J 

<1> 1 =Ü llC! ···~o 

?©11nl = 0 
ds l,~1 

l-:cuaciortc!ll J . .JO ~ .J. 31 

<J>('(X'/o 1 = J - -~ _. () 

d<D('(}('/21 =o 
ds l.~ 1 

Ecu;.u::innc, .J. ~l2 ... .J • .JJ 

<1> 1 =0 ('{)2 S-'-0 

dcr>('()~ 1 . =o 
ds ,_ 1 

d<D---1 ___ C_l 

ds ,_ 
=Ü 

F...:uacionc"' .J • .J<, ) .J. J7 

d<Du;il =Ü 

ds '°' 
t:cuotci11nc!Oo J. JM '."- J . .J'J 

En las tablas de n:sult<tdo~ se llama a ...:"'da componente por un número. 
comenzando poi" O parn el agua. 1 para 1 ICI. 2 para COC-1~. 3 para CO;:. 4 para CI y 5 
para 011 
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3.2 ;\.todl."los d<" prul."ha: 

Para comprobar la validez de los mCtodos numCricos usados se probó la solución 
de dos problemas diti:rcntc-.. 

• La difi1s1nn y convccciún dc vapor di: agua en gas inerte a travCs dc:I reactor. No se 
con:-.idcraron tcnninos de reacción E".->tC problema tiene el mi"in10 tipo de condiciones 
de fn~ntcrn que el sistema descrito en la sección :1 l con las ecuaciones 3. 16 y 3. J 7 
con10 cnndicion.._.s imcialt.·~ y 3.28 y 3.29 corno condicione.-. de frontera 

t:cu;u:iún .3 • ..en 

• Un sistcn1a de ccuacionc:-. d1fcrcm:1alcs parcialc:. que tiene la 111is111a fonna que el 
sistcrna de la .<>cccion J l \'que tiene :.olución anahti{..'.a 1:1 L:\.'.. condicione:-. de frontera 
de este sistema son del tipo de Dirichk·t (vc.1:-.c :i.pcndu:c A) El sistema es 

Enrndón .J • ..&l 

1 /'' ----,-et> 
/'e <~'. 

"~' (f> 
1 

+ 2 ~ -- ( ~- + 2 } el> 1 <' ... ,. et>,_, /)t.. 

Ecuaciún .J. -'2 

~ CfJ ., t· 3 <J:> ~ - ( .-.:!__ + 3) <-f> ~ 
t:--;s • <I> " /' 1.~ 

t:c.:uaciú n 3. -U 

cuya solución analitica es 

t:cuaciún J . .,¡.,¡ 

et>,( r.s) = (1 + r 2 )e 2
' 

l:cuadón 3 • .,¡~ 

J') 



Ecuaciúu 3 . ..Jf> 

Esta pn.1t.!'ha produ..:c, con un ta111aflo de p<1so de l · I O' p.ua an1has v~u-iablcs 
indcpendienlcs~ un error rc:-.pccto a la ~oh1c1on L!nali1ica de O 5 " sin problcmn.s de 
convergencia para difi:1c1H.:ia~ fimt:ts l .a "l'hu:iPn ..,._. ,:alculn ha:--ta -i 

La si1nulac1lln d1na1nica de rcaclor..:!'> cataht1cu~ es de gran 1111porta11cia para la 
industria Se ha dt:rno!>lrado [3) que la operac1ún en un n:gitncn ciclic<1 puede mejorar el 
desempeño de los equipns comp:irada con la opcr·ación a rcgirncn pcnnancntc Esto ha 
pro ... ·ocado un gran de~arrollo en el an.ilisi.s taunér-ico de las ecuaciones <lifc1encialcs 
.. rígidas·· ( stitl) Aunque no existe una definiciDn ri~urosn. de la "rigidez" de los sistemas 
de CCU.J.CIOJlC'i ( YCí por c_jcmpJo f 4 ]). Ull SIStema puede COllsidcrarSC rígido Cuando el 
nHh.in10 valor propio (cigcnvalor) es In bastantc grande para que la cstahilidad o el error 
de la sulucion nu1né1ica se.in inadecuados. a rncntis que ~e 1..·"tahlc.rca un tan1año de paso 
C"\ageradamcntc pcqucfi.u. tanlo que el calculo no ~e justitica {5J La rigidcL. es un 

problcrn;i inherc...·ntc .:t l.l~ ccuacinncs Signific:1 que !o<> v:1lnre-. de la<. variables p:u.:i las que 
se resuelve tienen dif'crcnc1as de varios órdcnc~ dc mag.rntud y c~lo p10\.t>l,'.:~1 una pérdida 
en la c'.'l.actitud de los calculos 1..> incstab1liJad se\ era 

.-\ grand._-.,. ra~gU!-.. podcn1os clasificar lo~ 1néllH.io-. de ':>oluc1on en tnc'lodos úe 
ch(.·1·e1h"ILI\ fi111/U.\ y fllt.'/oc.fo.\ tfe r .. •.\ldlltl\ f'U'1tierado\ .-\n1bos rnetodos liCrtC'n 

des\.cnlap~. que: ;: continuación ":>e rncncionan 1. 111.1 de~cripc1ún gcner.11 ':>e puede hallar en 
t.:I apendi..::c :\ 
• I J1fl.'rc11cra' .íunru' - Sc•n los tnC:todo'"> que han -;ido 1radicionahnen1c u~.:idos. pues son 

1clat1,amentc sl."ncillo:.. de i111plcn1cnlar S:11 crnbargu pre:-.cntan un problen1a 
1r11pnrta11tc l:i tn<.l)'oria sufren de oscilncitmc.;; numt~ticas (-.in :.iµnilicatlo fisico) Este 
p1ohkma es ~spL·cialincntc grave si en el sblcrna de ccuacíonc~ do1nina la convección 
fhJ l:"i:.t<..' una gran \.a1icdad de métl'dos dc difCrcncias finitas A su vez pueden 
da:.1fi.:.a1-.c t:<.Hll<> l'tplic1/o.,, .\ .. ·rn111t1¡ilic1h1' e u11¡,/ic110' l.a dctin1ciún forn1al de cada 
tipo puede hall~trsl." l'rl r .s J 

• /\l•HrlllfJ\ ro11<lt·rad1n - 1.os n1étnd11:. de fL•:.1<lun:. p<1r11,Jc1adt1~ rna~ utili.r.ados son. 
\11/>,fottf/1110. fí11h11u\·-( ;uJ.·r.l,.111. o.le lo.' 1t10111<·1110,, gen<.'ral 1,. co/o,·acu)11 Las 
de-.' ellt:tjas de ec;lo-. 111ct1._,dos son l.t 1nayor dific11ltall pa1a pn1gramar:--c y la nt!ccsidad 
de 1c-.t1hcr :-.i~tcma'> de ecuacioncs difcrcuciak·-. ordinarias~ algl..'b1aica~ rnc.-:cladas [7]. 
aunque en r'' 111cipio :.u elic1c11cia e~ 11\a'.°"'OI 
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CAPÍTULO 4 

ANÁLISIS Y DISCUSIÓN DE RESULTADOS 

1:11 c~le capitulo ~e juslifi<...'.a un JUCgo de par;uncfrPs Lle rcfC1cnc1a Con estos 
paramctro-;. :-.e calcula la soluciúu asintótica y dc:-.pués ~e pr•lJHm~ un anúlisi~ de variación 
de parúmetros en las ~c<...'.ciún ·1.1 clasilicúndolos en par;;írnetros c1nctic¡1•-. do..! transp(H~C y 
opcraci0nales y ~e <l1!-.<...'.utc su ~igmficaúo li:.ico 

~-1 Pnr:in1'-"tros de r(."feren\.·ia: 

Se proponen lo:-. siguientes \.alorc!> con el fin de cstahlcccr una (CtCrcncia para 
hacer análisis de variación; cslos pararnctros son Jos usados por un reactor tubular de 
laboratonu l .os progranrns desarrollados producen directamente tablas de ~alida en 
fi.-1rnrnto de rcxtn que pueden abrirse efl cu.:llquicr cdihff 

Co11ccntración de 1-t_.Q a L 
Conccnt1·acion del ICI a L ~-

Cum:L":nlraci ... H1 <le COCI: a L O 
Conccntr:rción de CO~ a L ·: U 
Conccniración de 112() a t O dentro 

-~-~~~-l_Q!:____--------~---·--
í'oncentra..::il'>n de 1 ICI a t O d~tHrp 

dcl_!_c.:!!_~---------·---
("onccnlrac10n de COCI~ a 1 O denl'o 

del reactor ---,--~=---
Cnncenl racion de C'f)_, il t O 1.h:ntru 

del .!._i..·act~I~-·----

O 0003 5 mmof/crn 
~--~.Q!/911 ----~ 

O 00035 mmol/cm 
O nnnol/cm' 
O mrnol/cm· 

O nnnol/cm· 

---O-rnn1ol/c111--

O 016J cm /mrnol min 
---~----- 2E·05 cm /mmol min 

0.0032 
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A continu¡u;rón !'>C explican las ra..-:oncs por las que se juzgaron aceptables Jos 
valore~ de la tabla anterior 

J. Lonxuud Je/ reactor, /Juin1,·1ro del reactor - Son la~ características fisicas del rc;:tctor 
que se empica en la Unidad de Jnvc~tigaciún en Catálisis de la Fucultad de Quimica de 
Ja UN.r\.~f Son tubos de vidri0 en forma de .. l r~· con una cuenca para introducir un 
tcnnopar 

... _ l·l1uo - El flujo cniplcado c.xpcrirncntalmcnlc es de aproxin1adarncntc 50 mL/min 
3. /Jiúmetro de partícu/cJ - El ca1ali:r...ador industrioll tiene íorm.J de pequeños cilindros de 

alrededor- de 1 mm de diamctr-o y <; mm Je longitud. pero para los estudios de 
laboratorio .se cortan para obtcru.•r cilindros de J n1n1 de diámetro y de longitud 

-l. (~011ce11trac1á11 de cloro a 1 O - .-\.J inicio de la sin1ulación se considci-a que Ja alümina 
tiene adsorbida sobre sí un:i. monocapa de cloro_ Se sabe c¡ut: Ja efa-alümina utilizada 
conticnt:" 1 O'!,;, en peso <le cloro y que su densidad es d1..~ O 75 g/c1n' Entonces 

( 10.':-"Pf'/ \( I000rnnuJ/>(Ll7C:..g'J~41~0-"• mrno/CI 
~ 90.i:----;,.:,-,~¡)~)~ J5~\t,"t' ., )\ - (:,,, - ) 2 -1·17·1-- ;.;;,1~·--

S. ( '011ce111ruc1ú11 J,_. agua u 1 
entrada 

O - Fs In concentración de agua en In corriente de 

6_ Co11c,~111racui11 J,__• cloruro Je /uJrágeno a J. U - Se considera que el HCI no es un 
agente dorador muy efectivo (como puede ver5c poi- el valor <le la constante 2) y que 
por esa nuón no C!. necesario introducir-lo a la alimentación 

7_ ('011ct•11trac1ó11 clt~ fú'>¡.!l.'110 a l. O - El fósgcno es un mejor agente dorador que el l ICI 
y por ello se alimenta junto con el af_.,..-Ua y el inerte Siendo su concentración idéntica a 
la del agua podemos comparar mejor el cfocto de las cinéticas de adsoi-ción y dcsorción 
en el perfil de las especies adsorbida.:--

/{_ (~011ce11traciú11 dt• cÍIÓxll/O de cur/•()110" '- o - El ca_. e~ solamente un producto de la 
adsorción 

9. ( '011ce11trac1011t•s d<· a;....,1a, cloruro ,/e ludrú).:cnfJ, fih;.:t·110 y du)\"1t./o de carho110 a t 

O dentro del reactor - Como rcfcrcnc1a. con!l.idcran105 que al injcio no hay ninguno de 
estas especies dentro del reactor 

JO.(~orntante / - Para esta re.acción it.'S para la que se tienen n1ejorcs datos cinéticos. Para 
calcular su valor >C hicieron ta.e; !>iguicntcs suposiciones 

• es razonable suponer que: solo mienrras se cslabfeccr el rCgimcn de flujo Ju 
concentración de agua no e:-. uno. 

• el ténnino convectivo es tan import.u1tc que b conccn1ración de HCI es 
practican1cntc cero dcnllll del i-cactor. es decir 

Ecuación 4. J 

l<J - k'1 (',., Ecu)llciim 4. 2 



que es la cinética de la que se muestran los resultados en el apéndice B se considera 
que k1 ~ k ·, y se aplicó el siguiente tratamiento 

• se calcularon los valores de la!> cnn:-.tantcs que se tienen a cada temperatura 
(120yl50"C) 

• Con estos puntos se hizo una regrc:-.tón y ..,e obtuvo una C'-prcsión del tipo 
Arrhcnius para k1 en funci0n de la tc..·rnrc.-ratura 

Ecuadbn 4. 3 

y cJ cálculo se hace p¡tra T -1~1 K 
l. (~011.o,;/a111e 2 - Se sabe que la constantt.! de ad:-.orción de cloro con l ICI es tr-cs órdenes 

menor a la de dcso1cil.">O, pl(..~ro no se di~ponc de n1ayo1· infonnación. El valor de la tabla 
es arbitrario 

., (:011.\/Ull/e 3 - Tampoco ~e dispone de infom1ación para esta constante. Se supuso 
al""bitrariruncntc un valor intenncdio entre las constantes l y 2 

3. J>eclct a:nal de l.1}..71UI, ,¡,_. cloruro de /11drÚJ;t.'no. ,/e _/{)sxeno y de Jiúxulo de carbono -
Se sabe [ 1. 2] d número de Peclct para ga~c~ está entre uno y dos l\.1icntras mayor sea 
d número de Rcynolds para gases. rnayor es la aproximación a :!: 

Par-a resolver el problc1na. se empicaron dos aproximaciones diferentes: 

l. .\,fL;todo de linea.' y diferencu1s.fi11itno,; Empica un método de Rungc-Kutta clásico de 
cuarto urden En c~lc trabajo lo usarcmo~ para el amilisis de los tém1inos relacionados 
con la difi.Js1v1dad. Estos tCrminos serán los nllmcr·os de Peclet de cada componente de 
la fose fluida. el di<i.mctro de pa1·tícula y la longitud del reactor. Cclmo la difusión l..""S 

importante solo "1 inicio de la simulación, las corridas con este rnetodo terminan en 
tiempos conos (S tiempos adimcnsionu.Ics) 

11. A·ft!todo de líneas y co/occ . .u·1ú11 Orlt1}..:01Ja/ en ch•;n .. ~111ofi1111u. Emplea una subrutina en 
FORTRAN obtenida de /"ra11.,ac11011.\· On ,\fa1h .. •111e1t1cal Sciflwan• (TO"l\.tS) (3. 4]. 
Usaremos este método para estudiat los témiinos rduciunados con la reacción y Ja 
con ... ccciun. Estos térnlinos serán el flujo y las concentraciones iniciales de las especies 
de b fase fluida Como los cft.>clos <le In cinc..'"tica son los que requieren más tiempo para 
aprccia1 ~c. la!> corridas se h.ir<in a tiempos mayores ( 1600 tiempo::.; adirncnsionalcs). 

4.2 Solución nsintóticn con pnrámt""tros d(." r(."ferencia: 

Todos los resultados en el prc.-.cntc trabajo se presentan en fOrma de gráficas. Las 
abscisas se muestran en unidades de tiempo ndin1cnsional. Una unidad de tiempo 
ndimcnsional se define como la__JQ!!,g_lt_u.f) __ Q~l...!_~!:l~!Q.f_~ptre l~~J_g~i!-"IJ.l..Q_c;i~_flvjg en 1!! 
fil!m.~f1t<'\9<ol_ry. que según la tabla 4.1 equivale a 60 cm/ t>3.67 cm/m.in ·""" 0.94 minutos. Las 
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ordenadas rcp1 escntan las composiciones del compuesto quimico correspondiente de 
acuerdo a las siguientes ecuaciones 

_C'11_.o 
$11,0 = 

P f .r<"/ 

~~!_;_____ 
¡:J f .rt•j 

<!~ {/( ., .. ~~ 
I' t .r~·.r 

.. !:_.~~ 
P .. , .. , 

Ecuou.·ioJH.'" ... 7, -l. M ~ ..f. 9 

cp ("()('/_. 

cp .. _. 
()/( 

C'cuc1, 

P f,ref 

e,,.,..,_ 
P .... n~r 

donde las ca1uidadcs Pr.1.r . p."·' <>on dcn'-.icl.1JI!.., 111olarc~ de referencia en el fluido y sobre 
el catali7..ador sólido, respectivamente 

Con los par~unetros de la tabla -t 1 ~e ohticnc Ja \.:triación de los perfiles hasta un 
tiempo muy avan.r.ado ( 1600 tiempos adimcn~HHlalcs por mCtodo de colocación en 
elemento fimto) Cabe obscn•ar que, debido a los términos de reacción no lineales. ~~L.~~ 
~i.bJ~!?.l~l)-~i:_ _ _v._na ~p_l~~i_ó.D_a11~!üi~a_p;~r.1_cl_ c~tad_<-u::::;t_a_;:_i_Qn;;tr!p ( 1 J 

Para cada cornponcntc se prc~crna una gralica de variacion para Jos prin1cros 
tiempos adimcnsionalcs (hasta 3 S L,"u) con 1e~ultadus obtenidos mediante diferencias 
finitas. y otra para tiempos mayorc~ (ha5t<1 1 úOO L/u) con resultados calculados con 
colocación onogonal en elemento finito Fst.i <;,Cric de resultados cor-responde a las 
gráficas 4 1 a 4 1 O 
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Variación del Perfil de Agua con el Tiempo 
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Variación del PerfH de Agua con er Tiempo 
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Perfil de HCI a través del tiempo 
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Variación del Perfil de COCl2 a través del tiempo 
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Variación del Perfil de COCl2 con el Tiempo 
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Variación del Perfil de C02 con el Tiempo 
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Variación del Pel1il de Cl adsorbido con el Tiempo 
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Los perfiles de rcactivns ( agu.-i y fósgc-no) se c:-.tableccn casi completamente al 
cabo de 3 5 tiempos 3dimcn:-.ion~tlc" (gr.ltica:-. -l 1 v -l 5) La!-. gralicas ~l 2 y 4 6 representan 
la variación del perfil <le c:-.tos comput.:...,to:-. d'l::-.dc 10 ha:-.u 1 (•flO tiempo~ adimcnsionalcs: 
nótese el cambio de 1..:~cal,\ en \;\'-' 01dl'n.1dL1s en ..imh.:i:-. grática..., l.os pertilcs de: agua y de 
fósgcno son lincalt.•s En el ca:-.t"' del ;1!-'t1,1. l.• p1..·ndicnt1..· de c~t.-t f<--'C'ta se va incremcntandu 
hasta llegar a una co11ccntrac1ún con,.tan1t.· e igual a uno a tnil ~ciscicnto'> tiernpos 
adimcnsionalcs En 1..·l caso tkl fósgertP :-.un.·de lo contrario la pcndient1: va disminuyendo 
Esto se explica de la :-.1guiente n1ancr:t .1! rnJt.:iu ch: la c,11nubción el cquilib1io cst.1 
desplaz.ado hacia la de~otciPn d..: ..:ln1u, k• que f.n . .:orecc un mayor con~umo de agua y 
poco con:.urno di..'! c'-"'lllpt1e:.tn clnranlt·. ;1 11H:d1da qu...- no<, acercamo'> al equilibrio b 
velocidad de adsorción de cloro cumi1..·11_¿..i a ~cr importante y d c.:on.sumo dd compuc~;to 
clorantc autncnta, n11entra:. quc el cun;:;t1n1p de agua di~n1111uyc 

El valor Je la concentra!..-:ión dc c!u1L, a \6í)0 tiempo~ adm1cnsionalcs en Ja gr.afica 
4.10 nos permite asegurar que, al m1..•f1¡1~ c<Hl el 1ucgo de paramctros utilizado (tabla .i l ), 
la cinCtica de dcsorción domina ~ohrc la de ddsorcion Esto nos ayuda a explicar el 
comportamiento de las conccntrac:ionc~. de lo~ t.lcm.:l.s co1npuc~tos, por ejemplo, Jos 
productos en fase gasco~a (llCI y CO.-) El flCI {product(l de tk~~orción) se produce más 
rápido que el C01 , con10 put..·dc vcr:.c pur la diferencia de ordt..·ncs de magnitud entre las 
ordenadas de las gráficas .i J y 4 7 El f ICI es arrastrado por la corriente al mismo tiempo 
que es producido. y a c~o se debe la for·ma lineal del pcdil antes de la caída Las caidas 
bruscas en los perfiles de la b,'Táfica .i 3 coinciden con el frente de los perfiles de agua y 
fósgeno en las gráficas 4 1 y 4 5 En el equilibrio lus pedilcs de EC'I y CO,;o coinciden 

En la gTáfica 4 9 (en la que se rnucslran los resultado<, en Jos prirncros tiempo<; 
adimensionales) podemos ver que en 1..1" primeras ~cc1onc!'> del reactor. que han estado en 
contacto con el agua por un n"Iayor tiempo. la i;:oncentración de cloro es n1enor que en las 
secciones finaJes. Este pctiil es lineal v tiene pendiente positiva hasta llcgaT a la 
concentración 1 O, y a panir de ahi es CtHlStantc Sin embargo. la pendiente de estas rectas 
es muy pequeña (alrededor de l 3 E-5) y P("'r c~o nn se aprecia en la gráfica 4 Q 

4.3 Análisis de vnria<-ión dt"' parámNros: 

Todas las constantes y coeticicntcs de la~ ecuaciones J 9 a 3 l ·1 ~e pueden agrupar 
en tres grupos: c111t-;/1ct .. H. o¡k'rac.:1011ah•, ;: de lran ... por/c Los par<in1ctros elegidos para 
hacer el análisis de variación son 

• constantes de reacción. 
• longitud del reactor_ 
• flujo de alimentación. 
• composición de reactivos, 
• diánletro de panícula 

A continuación estudiarcn1os el efecto de variar estas cantidades 



a) cinCticos 
("on.,·1a111e.\ de rean·u>11 - Se u~an los siguientes juegos de constantes (Método de 
colocaci0n en clc..~mcnto finito). 

juego 1 1 - 1 o-· 
juego:! 00161 
iuc•o3 ~ 

Tabla -1. ~ 

que conc~pondcn a tres c3lculos isotCnnicus a tcrnpcraturas diferentes. donde la 
temperatura dd juL"gn de con~tantcs 1 e-. una temperatura baja, la temperatura del 
juego de constantes dos es una tcmpc1atur<.1 media y el juego 3 corresponde a una 
temperatura alta Notar que las constantes incrementan un orden en cae.lit caso. 

b) de tntnspone 
/Jifu_ .. ·n.•ult.ul.- Se obtuvieron resultados con lo~ ~1guicntcs valores (l\.1étodo de Runge­

Kutta) 

e) operaciounle-s 
/.011g1111d d1.:I rL·aclor.- Se cambió la longitud del 1 cactor a 45. 60 y 75 crn (método de 
Rungc-Kutta) 
/Juimelro de pur!Í .. :11/a.- Se cambió d dián1ctro..> <le panícula a O 05. O 1 y O. 1 5 cm (método 
de Rungc-Kutta' 
Fllyu.- Se usan tlujos de 35, 50 y 65 cm3/min (nH:tnrlL• de colocación en elemento finito). 
( ~"'"l'º''c1án.- Se v;Jrian las composiciones <le l(l!">gcno v de agua según las siguientes 
tahlas (ntClCllki de colocación en elemento fin1tn) 

Cmo (ml\_!L -~~;9_q~--~l 
0.10 o 10 
010 
010 

Tabl.a -1.-' 

C1120 mi\.1 
0.35 
o 35 
0.35 

Tabla-'·!" 

o J5 
o 60 
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C~n2 (_m1'.l) l 
n rcJ 
(J )'.'\ 

--~<} -----

() (}0 

___ _Q __ ~<!_ 

Ta•hla -L (, 

Para cada una de las rabias antt:ril>r.._ . ., se 111uc-..1ra 11na gráfica en la sección 
correspondiente del capitulo ...J a 1 (•íJO 1ien1pos ¡1dimen'>1011;dc~ 

:!_1._J_C_Qn_~t_f_tf.IL~~d_c __ r_cacció_n 

El efecto de la.-. constantes <le rcacr.::ión en el perfil de clo1<l ad<;orbido (cspc:cic que 
confiere acidcJ.: a la alúmina) !:>e nuiestra para los tres juegos de constantes (tres 
temperatuoas) propuestos en la sección J ~1 1 en las gráficas -1 1 1 a los dieL tiempos 
adimcnsionalcs y 4. 1 ~ para mil sciscicnlo!:> ticrnp("I<> adinwnsivnalcs 

En estos parámetros ubscrvan1os las ~iguicntc~ variaciones En el caso de una 
tcmpcr·atura n1cnor (juego 1 ), la concentración adirncns1onal de cloro adsor bid u pas.a de ""' 
O 98 ( t =-- 1 O L/u ) a ""- O T2 ( t 1 {100 Uu ). 1~1 que !->ignifo.::z1 que domina la dcsorcion En 
el caso de una temperatura media (juego 2). pas;.imo!'> de.· ""- tl 71 ( t 1 O lJu ) a "" O 26 ( t 

-= lbOO L/u ) Dontina nucvan1cnte la dc~orción. pero la rapidez con que .-..e desorbc el 
cloro es nrnyor a temperatura media que a la 1crnpera1ur.a r11cnor Cuando la tcmpcn1tura 
es mayor (juego 3) tcncn1os una deson.:ión más rapida que a temperatura media ( "'- O :15 a 
t ,- JO L'u ). y a 1600 tiempos adirnc.-nsionalcs tenernos casi la misma concentración que a 
los 10 (Ju Podemos notar en las gráficas •l 11 y '1 I~ c1cna pendiente en el perfil de CI. 
posiliva para la temperatura media en ·l 1 1. negativa paroi la rnisma tcmpcoatun1 co 4 12 y 
ne:g.ativa para la tcrnpcra:ur•t mayoo en ambas goafica.... Fsta pcndicntc es ca .... i cero para la 
tempcratuoa n1cnor (juego l) en arnbos casos Esto se explica de la siguiente manera las 
secciones iniciales del reactor han l..'~tado expuesta.-. a la corriente de reactivos (agua y 
fósgcno) durante un ticrnpo un poco niayor quc las tinalc" El <ivanr.::c de la n:acc1ón y el 
consumo de productos han sido un poco rnayorcs en las partes cercanas a Ja entrada del 
reactor que a la salida Cuando la pendiente del perfil de cloro adsorbido es positiva. 
domina la dcsorción, cuando e.o; negativa. dontina la adsorción l\.ficntras n1ayor sea la 
pendiente. menos uniforme es la monocapa de cloro dentro del reactor 
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Efecto de las Constantes de Reacción en el Perfil de CI 
(t= 10 UU) 
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Efecto de las Constantes de Reacción ~n el Perfil de CI 
(t =1600 LfU) 
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Los •esultados en la va1iacion del número de Pcdcl par-a los componentes de la 
íase fluida se presentan en las gráficas ·l 11 a -l :20 Rccor-dcmo~ que Pe, '-' (u dr) / D1 .•· En 
todos los casos d incrctncnto de Pe, pruJucc un incr..:n1cnto en la "vdocidad con que s~ 
establece el pc!rfil de la C!->pccic i en la l:tsc tluid.:1, mientra~ que en Tos pcrl11cs de las 
especies diícrentcs de i esta rapidc.<" nL~ cambia. En lu variación de pan'unctros de esta 
sección este efecto ~.e debe al can1biu e11 D 1 ·" por· l3nto es de esperar que el efecto de 
incrementar 11 sea un aumento part:jo en la vclo..::idad con que se establece el perfil de todas 
las especies en la fa!'>L" fluida l.~1s concentraciones de las especies alimentadas (r-eactivos 
agua y fósgeno) se asemejan a füncionc:; e!'>calún, aunque en composiciones muy altas o 
muy bajas el pcrfll se suavi.?a un po .. ;o Esto puede explicarse facilmcntc en términos de la 
diíusi"v;dad. Como se dijo t..•n el capítulo ~. la difiisividad produce un efecto de mezclado 
de reactivos hacia adelante y de pr-oductos hacia atrás Este mezclado corresponde a Jos 
bordes suavizados de la'i cut""vas. aunql1e pa1ecC'n ser tnayorcs a los que reporta Ja 
literatura Por otro b:do, ~¡ Cllmparamos las gr-<ificas ·l ~ y 4 6 n0Ia1nos que la 
concentración máxin1a de agua es mc-nor ;1 la de íósgcno al mismo tiempo y en la mis1na 
posición Esto s.~ Jebe,\ que d '\.alor Je J.1 con!>tantc de dcsorciún de cloro e·; mayor a la 
de adsorción y por eso el agti<t !>C ¡;onsun1c t:n mayor- cantidad. 

Las cur.:as Je !o~ p1oductus tienen mayores diícrencias entre !->Í las de HCl 
comienzan con la rnisrna pcndit!ntc p.:tra todo:> los valores de Pe y disn1inuycn bruscamente 
en un punto que coincide con la posición del po.:rtil de reactivos Mientras mayor es Pcm:1. 
mas bruscamen;e baja el perfil Esto significa que el HC1 es producido al mismo tiempo 
que es arrastrado rapidamentc por In corriente; un Pem:1 pequeño representa una 
difusividad grande y por tanto un mc.l'clado mayor. que se traduce cu una pendiente menos 
pronunciada (ver el perfil de l-ICI en la gráfica 4 4 con Peuc1 """"" I _3). En cambio, como Ja 
constante de producción de C0 2 es meno• a la de HCI, las curvas son bastante más suaves. 
Por esta razón y porque la cxpr-esión cinCtica de Ja adsorción incluye la concentración de 
OH elevada al cundrado. la diferencia en órdenes de magrUtud entre las concentrnciones de 
HCI y C02 es muy grande 
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Efecto de Pe en el perfil de COCl2 a t = L/U 
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Se eligió un componente de la fase fluida (agua) y un componente adsorbido en el 
sólido (hidroxilo) para el an<ilisis del efecto del cambio en la longitud del reactor. Las 
gráficas 4.21y4.22 se presentan a un tiempo dimensional igual a 0.5 minutos. La razón es 
la siguiente. la unidad adimensional de tiempo depende de la longitud del reactor y de la 
velocidad de flujo a la entrada, si se altera la longitud del reactor o la velocidad de flujo. 
no se puede establecer comparación en términos adimcn~ionalcs Los resultados n 0.5 
minutos son tos siguientes 

1 OOE+CO 

B OOE-01 

! ! BOOE-01 
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Efecto de la Longitud del Reactor en el Perfil de Agua 
(t=0.5min) 
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Gr¡\fica .i.21 
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Efecto de Ja Longitud del Reactor sobre el Perfil de OH 
(t=0.5 min) 
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Posición atlhnenslonal 
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Se eligió un componente de la fase fluida (agua) y un componente 
adsorbido en el sólido (hidroxilo) para el análisi~ del efecto del carnbio en el Uiiunctro de 
particula catotlítica. De las gráficas 4. 1 1 y 4 l 2 ob~crvamos una sensibilidad muy grande 
para este par<imctro~ con cambios muy pequeños en el valor de dp obtenemos una 
variación muy grande en las curvas de cada especie. Vale la pena mencionar que el 
método se vuelve inestable con valo1-cs cic diámetro de panícula n1ayorcs a 0.14 cm o 
menores a O.OS cm. 

Es interesante notar qu1.: el efecto de incrementar este pará1nctro es el mismo que 
se cspcraria de acuerdo al análisis del nlimc1·0 de Pcclct El aumento dl· d 1, produce un 
aumento en Pe y por consiguiente una disminución dd término difusivo (el de la segunda 
dc1;vada en el espacio. y que favorece al convcctivo, el de la primera derivada) Esto 
puede verse en las grilticas 4. 1 3 a 4.20. donde al aumentar Pe, aumenta la rapide.z. con que 
se establece el perfil. 

Los resultados son los siguientes: 
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Efecto del diámetro de partícula en el perfil de agua a t = 1.5 L/U 

l =====·~~~~.11 dP"'-~~-
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Efecto de dp en el perfil de OH a t = 1.5 L/U 
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El aumento en el diámetro de panícula retrasa el cstablccirniento del perfil de 
todos Jos componentes. ya sean fluidos o adsorbidos en el sólido. Para los compuestos en 
el fluido un diámetro de particula mayor rcprc!-.cnta mayor dificultad para moverse a Jo 
lnrgo del reactor. Para las especies adsorbidas esta dificultad en el trcrnsporte de masa en la 
dirección axial de los 1cactivos se traduce 1..•n lllla pendiente más pronunciada. Existe OH 
adsorbido solamente hasta la posición a la que haya llegado agua en ese momento. En 
otras palabras. las rectas de fa gráfica 4 12 intcrscctan la!> abscis.:is aproximadamente en el 
lugar que corresponde: al perfil de agua p•u~1 el mi~m(l diúrnetro de pa11ícul<:1 

El incremento del flujo produce un aumento l..'11 la ,·elucidad i::on que se arrastran 
los compuestos de la fase fluida Como t:I tit.•mpo de rcfcr encia es L/u. nuevamente 
debemos tomar como referencia un tiempo real. Para el ;igua. que se encuentra en la fa.se 
fluida. este tiempo sera 0.5 minutos. parad cloro. 14-10 minutos (:".4 horas) 

De la gráfica 4.:!8 podemos observar que a flujos (vclocid:l.dcs) bajos. el tiempo de 
contacto de los reactivos con las partículas es mayor. por lo tanto ~e consume tnás 
reactivo a la entrada y llega menos reactivo a la seC"cic.:1n timli del reactor tubular, por eso la 
pendiente del perfil d~ 3 5 mL/min es ma) ora un ticmp0 dndo 
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Erecto del Flujo en el Perfil de CI ( t = 1440 mln) 
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De las gr:ilicus --1.29 ;..i --1 3 1 potf.crnos comprobar q1h: t1 conccnt1 ación úc cloro 
adsorbido (.!t:pcndc de la concentn1..:iun de a~u~1 ~ d(._·I .:1~eritc du1·;_11Jor La rnúx1ma 
concentración superficial de cloro /;t lt:ncrnns en l.t gr;11i..:;1 .¡ .::'.') C<)IJ O 5.5 n11nol / cnx' 
cuando Jrnv O 1 n1.:\.f dt.~ agua v O 6 m\.f de (úsL~eno v l:t n11rn111<1 (.'~ O 0(1~ ni mol / cin' 
cuando ha)· O (i nt:\I dl.' agua ;. n 1 m\-1 de fo~~cno De acu..:rdo a l;1 cinétic-a con que 
cstan1os rcprc~cntando el sistcn1a, esto~ re.<.u!tado::> .... un (¡ino;;1~1cnres '\·crnos que l:i. 
dcsor·ción n.•sulra rnús importante puc .. ·s tud1.ls lo.<. pedilc~ de...· doro excepto u110 cst::tu por 
debajo de O:" n1¡\,1 por crn-'. aun cua11do t1..·11~:11no~ 1.."1•11...:t.·11t1.ic11Hu.:" di..· r,·,~~c...·no 1nuchn 
m;iyorcs que l.i~ de agua - -

Para comprobar la validez d(._•I moúdo, .<.e h.-icc el h.:i!ancc d~ r_r1a~t.~rj~ _ _gJc~.Q_a~ dcJ 
reactor en el rCgirncn pcrmancrnc. En d ré~irrn:n estacionario las velocidades de las 
rc<iccioncs de adsorcion y dcsorción son ig:uaJcs. por lo que: t.1 c;mtidad de 1nasa que entra 
aJ reactor debe ser Ja mi~1na que sale. Entonces 

ll\.1'1f:'OVC11_•n-; l\.fn:1q:-VCcric1~J ... u -- f¡\,,111.:><1\'Cn.·.i ·'- ,\f,·,,.·¡;\'C, \'<. 1~ r 1\.f11c1'-'C'11,·1 f 

~("(•.·'/{',.,,iJ. J 

'\.-'se cJirnina. Como todos los componentes cst3.n el b fase fluida. C, Pt. ,.._r <l>, y 
i:"r. """ t.ambiCn se elimina. Para los componentes de la alimcnración. <!>, 1 EJ balance 
queda. utili..-.. .ando Jas concentraciones que se oDticm.·n c-n d cálculo úc 2000 tiempos 
adimcnsionalcs 

18g·t 99g~ l8(J O)g+99(099087)g - J65(91316E-J)g + ...J4(9.J3J6E-J)g 

l 17 g ::- 1 1 <l SJ g 

A Jo largo del presente capitulo se ha cfrctuaúo 1~1 ~•molación dinánlica de la 
adsorción-dt.•sorción de cloro en un reactor de lecho empacado empicando dos 
aproximaciones Ja primera rncdjantc el uso de mérodo Je linea.<> y diferencias finitas para 
el unálisis de variación en tiempos cortos (ha~tu cinco ticmpos adimcnsionaJcs) y la 
segunda mediante mCtodo de lineas y colocación ortogon¿1J en elemento finito para 
tiempos mayores (hasta 1600 tiempos adimcnsio11a1cs) De la comparaciOn entre ambos 
n1étodos de solución podernos notar Jo siguicnre 
• El mc..~odo de colocación es más eficiente que Jo~ métodos de diforcncias finitas dado 

que, µara la misma tolerancia de tff'. las diferencias finit~"ls rcquic..--re-n alrededor de JO 
minutos para IJcgar a 5 tiempos adimcnsionales. mientra..."" que la colocación necesira J .5 
minutos para alcanL.ar 1600 tiempos adimension~1Jcs Independientemente de que c!'ta 
rutina está probada y es parte de una biblioteca comercial. Ja mayor eficiencia del 



algoritmo de colocaciún se d1.:bc a la menor cantidad de cálculos por punto y a la rutina 
de ajuste de tamaí1n de paso que tiene incluida 

• Cuando se rc~uclvc por coloc.acion ortogonal, !-.l." cmplca 111:1-. tienipo de cúkulo en lo~ 
primeros ticn1pos adunc11~i1.1nalc-., pu\.:s c~ cntu11..;1.:-. cu;uH.Hi o.,c dan 1nayon!!-. variacinnc~ 
en las derivadas cspacialc~ de lo~ ¡icrfiks l\quí 1..·I 1nétodo de colocación rcquic1c 
tamaños de paso muy pcqucrlus I .a velocidad del rnctl1Ju Je <.hll..:rcncias finitas t:S la 
111isn1a cada ve;.;_, pues su tainaílc1 de pasn ce.; co11:.t<111lL' 

• l.os n1ctodos de difen:ncias finitas snn muchn n1ú" !-.CIH.:iJlp-, de prug1amar. sobre todo si 
son úd tipo predictor -r.:or rt.·ctor 

• Existe una gran cantidad <le algoritmo!-. en la litcratLu-a. c::.pccial111cnte los publicado::. 
durante los últin1os 20 atlos !\1uchP<> de ~110~~ fi.11.·ron publicados ptu p1i1ncra ve...-. en 
revistas técnicas de Ingeniería Quirnica 

La dureza (sliflhcss) de una ccuac1011 Uifrrcncial puede interpretarse como una 
diferencia de 01ucht1s órdenes de magnitud clllrc los val(>rc:-. de las variables 
dependientes Fs1a propiedad <.,ucfc presentarse cll problema ... que n1.1 son i~otCrrnicos 
Aunque la dureza dt! las ecuaciones resucita~ en C'>la tesis es poca. sobre todo cerca del 
estado estacionario, el algoritmo de CL1locación empicado y algunos otros publicados 
pueden enfrentarse a c..,ta dificultad 

Acerca del prrn..:edin1icntn de pro gr amación vale la pena notar lo siguiente 
• Existe un.a gran variedad de rutinas de solución QllC vienen incluidas cn los paquetes de 

dcsanollo comerciales Dichas rutinas son rnuy cfidcntcs, c~tan bien probadas y vienen 
bien documentadas Almquc todas ellas fücron escrita~ uriginahnente en FORTRAN, 
los compiladores actuales de l\.1icrosofi pern"litcn mezclar lenguajes sin mayor dificultad 
para aprovcc:har el código existente En l.i biblioteca numérica de ll\1SL cniplcada hay 
rutinas para rcsolvc-r problemas de arilmClica. tcoria de nlimcro~. fi.mcioncs especiales, 
álgebra lineal. interpolación. solución de ecuaciones no lineales, optimización, 
ecuaciones diferenciales e integrales, transformadas y probabilidad y estadística 

• El algoritmo l'\.10LCI 1 es el mistno que utiliza la ~upcrcornputitdora C'RA Y para 
resolver sistemas de ecuaciones parciales con una cuordcnada espacial 

Reícrencias: 

Fromcnt, (J F . Bi~chofl: K B . e 'hc1111nll H ... ·actur .·!11a(l..'.tl.\ and f Jcs1gn. 2nd cd . John 
\.Vilcy and Sons. 1990 

2 Carberry. J.< "!J1.·m1cdfand('ataly11cl?t!ac110111~úg111e(!r111K. !\.h; Graw-llill. 1976 
3 C'ollcctcd algorithms from AC1V1. Transactions on r\.1athcmatical Sofiwarc. 18. 343-

344. 1992 Algoritmos 5·10 y 688. de http //rnath.nist gov/gams/Classcs html 
4 AIO!.Cll. 11\1SL FORTRAN Library. Visual Numcrics lnc. 1993 



CAPÍTULO 5 

CONCLUSIONES 

De los n:-.ult¡1<.Jo~ nbtt.·nido~ en t.-·I c:1p11uh.• .1 J.1..., ~-..r1c..h1-.H•1k·.,, :-.<111 

• La solucinn asintótica :-.c ;ilcanl'a rapida1ne1lle. ptH: ... p.na ¡,,~Ju-. h,:-. \:0111pn11entc~ el 
perfil a 100 tiempos adin11.:n~ionak·s, qta .. : unrc-.,pn11d1.:11 .1 11:¡, 1 111i11utn~ 1 hora 4ü 
minutos<> ~cgundos. e'> ca~i igual a 1 <•OO 111.:111¡,o-. :1d1n1L·n-..1011.ile:-. ( 1 {¡q-¡ (_• 111i11uto:-. 28 
horas 1 7 111inutos Jü :-.cgundo:-.) 

• Ln:-. perfile .. ., dL· los •;01nponcntcs l ICI y C()_.. que :-.un prud1H.:lu-. de 1c;1c-.::HHI y que no 
son paílc d~ la .i!inicntacil..ln. prcs..:nt:tn .i rt.;g1rncn e:-.taC1l1nadu un perfil lineal ClHl 
pendiente po<>Ítl\,a que p.:1sa por el origen F-.tn :-.c debe .i qut._· c:-tP~ cu111pue:-.lllS se 
producen al tni<>nto ticn1po qtH .. " S>..Hl .arraSU:ldos por l.t 1,:nrru:r11c En [a.., -..c.·ccionc':> finales 
del rcaclor la cunccntr-ación de producto':> C!-. 1na}PI- pu1ql1c -..c.· cu1h:entr<1 Jo que ~e 
pro<lllcc ahí rnisino 111ás lo que .se ha arrast1adn de la-.. ~1..·cc1(l111.;-. ir110.:1.1h:~ 

• l)ado que '>C ha justificado para la dco.;orciún c.k cloro qui:: la rcaccion e-.. el pa':>o 
dorninantc;. que se ha supuesto lu 1nis1no pata l.\ .1d-;.l..HC1on, L1 fi.,n11;1 c.h: la-. exprc~iom.:-~ 
cinéli.::as 1nd1ca qut!' la ad:.orción scr-:t n1Ú<:> lenta a haJas conccntracion<!':> de S·Oll 
c-01110 .d 1r.i..;1~l de la s1rnulaciun ~e tiene dcraru del rc;:!ctor un pcdil ;:h.: dPHl r.:on~tantc 

e 1g.l1al a 1. la adsurciún de cloro nunca pucch.~ donlÍn.ir :--: por ello ¡¡I régimen 
c~t:i.c1nnatill l;t 1naxin1a conccn1racion de cltno lJUc llc!_..:an10:. ;i tcne1 l'S u 34 

• I"li-..1111nuir· l:i difu':>ividad se traduce en un i1J<..:1crncntl1 1..·11 la v1..•l,1.:idad .._-._--,11 c¡ue ~e 

cst.tblccc el p..:dil. Rccordernos que la difu!>.ion y l.t cunvccc:inn operan en ~c11tido~ 

npuc!>.tos E-..tl1 es evidente cuando notamtJ~ que 1..·n cada 1.."(;ll:ll·iún. el tcrrnino la 
!>.1..'gund.t dt.:1ivada en el cspa1,;iu t!'S positivo y el d~ la prin1cr;i <kri ... ada e!'- m.:g<-1tivc1 Por 
lli 1:11110. redu\.".ir d cfCcll.l <le la <lifi.1siun hai.:t• n1a!'- .._. ... ·idcnle el dCcto de la ct1nvccción 
lncrcmcn1a1 cl diá1nctro de partícula o aumentar el tlujo pr,1ducc lo~ mi~n111-.. efectos 
qu\.". d1!>.n1111ui1 el cocficicntc de dífüsh.:idad 

• I_a litt:1:1tura reporta que r.:J clCcto del rct1omc-.?dado debido a la difusión ~e 1nanific!>.tn 
en d1~tancías dt!' .t!it!'dc-c.Jor de un Jiátnc-11·0 de panicula F-..tc 1.:fccto no ~e aprecia 
cl:uamcnte en la grafica ·1 l Fn esta gr.-i.!ica ~e observa quc el pcriil de agua canll:1ia de 
.:a~t u1111 a <...Cfll en ,._ O:'.'. longitudc~ adi1nens1,1nal1.:~. lo l[llC 11..·11resen1:i l:! c1n. unn 
di~tanc1a nHH.-ho rna'.\-·or a un dii11nctrn de p.nticula Lo que ~1 ~e nota es que el pcr fil es 
1111.·1H1~ e1npinddo entre 2 y 3 5 tictnpo~ adin1en:-.1unah.:-!; qu1..· cnu..- O y 1 5 ticrnpo~ 

ad1111cnsion;ilc-.. I . .t 111ayor curvatura en 1icn1pn" de alrcdcdo1 de. J. Liu ~e debe- ;:\ que . 
..:-u.ando el flcntc dc conccntracion lh.:g~l a e•,a di:-.tanci.l. 1..•\ :tgu.1 h.t h:nidu n1,\s ticn1po 
par ;:1 Jdi.mdu !>.C 

• Un d1:i.mct1 n de partiClila pcqucf1<1 t:n'or1..·cc un perfil de ch.H<• con poca pt:nd1entc 
dentro del re<H:ll1r. (l sea. una disuibucion Je especie~ ~idSlHh1da'> 1nas unifonnc 

• Si !'C incr1..·nwn1a J,1 longitud del reactor ~e 1equicrc cntnnet.."s un n1nyor ticrnpo real par::1 
lograr el reg.inh.:n pennancn1c Cuando el perfil de cloro lcnga una pendiente muy 
grande en c:I e..,tado estacionario como c.~n el juego de constantes 3 de la gráfica 4 I:?. 
scr<l 111..·n.:~~tr1l1 u11 c,,•-.;tudin n1uv detallado si s1..~ quiere lt:ncr un reactnr- n1uy largo. pues 



en las panc~ finales podria hahc.·r una .:oncc.·ntración de cloro demasiado baja con10 para 
que se produzca la 1son1cn;.at.:iú11 

• Las conccntn.H.:i<.HH:~ ~on el par:11net1 u tna~ i111pnnantc p.lra la opcracion del re.actor 
parece o:;c1 que p;..ira tt.:-rH.:T gran c;1111ida<l dt: cloro sobre la alún1ina es ncce!>ario que la 
conct..•ntrac1ún <le.- fósgcno '>Ca 111ucho niayor a la <le a!-!ua E~to concuerda con el 
modelo cin..!ticu ptllpttc:-.tLl, aunque p<1ra h.acer una ~ugc1cncia de utilidad para un 
reactor rc;1l sera 11r.:cc<:.ario !'-1mular la~ reacciones de i~limcri,-ación <le parafinas Con 
estas rc;ic.;1nnc:> ... t: ptH.·<lc.: <l1.·tc1111i11c11 una C•>lltTntraci('tJ :lpti111:i de cluro en el interior 
del rcnChlf para nbtr.:ner el n1cjor rcndirnil.'nt0 de con1pue~1os rarniticado~ 

Fi11almenlc, la nh.:jor comhinacilin p~ira obtener una alt.t concentración de cloro 
dentro del Tc.1ctur es una alta ti acciún de tO!.gcnu a la c11trarJ;i, ha ja conccntTación de agua, 
diámetro de.· partícula p1.·qucfln , ... clol.'.id.H1e-. haja...; o media:-. de flujo y altas tcmpcTaturas 
(constantes l.!T.:tndc~) El ..,. alor <le la co11:-.ta11tc de <litUsivid.td no puede cambiarse, pues 
depende <le la alúmina y <le Ja ~ustancia que s(.· difunde, pero :-.e hizo la variacíón para 
conocer su efecto a través del tiempo 

Si !-C '>lrnulara l;i iso1ncriz.aciün, !-t:ria de esperar que In~ hidn,carhu1os rarniftcados, 
al ser los producto~ dcst..'.:ldos. tuvieran d 111ismo patrón <le componamicnto que el 1 JCI y 
el CCl~. es decir, !>e cncontr.'.lrían 1.-·n n1ayo1- cantidad al final del reactor Pero su 1nayor 
concentración en este punto alterarla d tcndimicnto en Ja-.. ~eccion1.·!> finales A partir de 
este razonamiento 13 longitud del rc:?ctor conv(.·nicntc p;!r:t. !:t. ison1crÚ.:lCÍÓn no puede 
detenninarse con los resultados obtenido!> en este trabajo 

Con base en todo lo scflaladu antctionncntc. el prc~cntc.· c~tudio puede ampliarse 
con~icJcrando las Tcacciuncs de isomcrización, la desactivación del catali7...ador durante su 
tiempo de operación. explotar la caractcristica din<i.mica del modelo introduciendo pulsos 
de reactivos y, en una etapa más avanzada, proponer un rnodclo hctcrug,Cnco 
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C Concentrac;iún 
Cr Cap .. u::idad cak1rifica 
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s Coordenada axial adimcnsional 
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Grupos ndi1nensionalcs: 

Da Núrnc10 de Damklhl\cr k.,O,, C,,"· 1. n es'-!) orden de la reacción 
Pc1. Núnwro de Pedct <ht3\ (u <lp) / U1.. ó (u L) / D 1 ·- convección axial I dispersión 

Pe,. Nú111c10 de Pcckt r<.ldial tu d 1,) i D,. 0 (u L) / D, CtlO\.•c..:ciún axial/ dispersión 
tadia\ 

Nu '.';ú1nc1n ,_k ;-..;u-,.-.t:lt 111 d 1.1 k. 1, g1·adicntc de tcn1pcratun1 adinH:nsional I 
superficie de tr¡m~n1i~ion de cah._,r, k1> es la conductividad ténnic;:-i en la pa11icula 

Sh Nú111c10 de Shc1'\Notld (f\ d,,) ! [)1 incrcmcntn de temperatura I dispersión axial 
4> Múdulo de Tl11..:le l. ((k en 1

) ! n,n 1
'--' rnpide..- de reacción en la superficie I 

rapidcr- de la difi.1<:.iún irih:rl"'":.1ci<1\ 

Fracción de super ticic envenenada 
p llclativo a fa película gasco:-.a que rodea la pnrtícul.a c¡1talítica. incremento 

adin1cnsional de temperatura adiabútica 
'1 Factor de cfcctivid.3.d de la partícula catalitica 
0 Te1npcoatura adin1cns1onal 
<t> Composición adimcnsional 
tp Fracción de 1;, supcdicic cubierta 
p Densidad 

Tien1po adimcnsional 
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APÉNDICE A 

CONCEPTOS SOBRE ECUACIONES 
DIFERENCIALES PARCIALF.S 

A. t Cltt'!.ificaciñn: 

1,a~ ccuacie>tH:s difercnL·talcs parcialc~ (FDP) ~e c1;l<.ific111 de acuerdo ,l ~11 litdcn. 
lincaridad y condiciones de fr antera 

El orden de una ccua<.:1ón <liti..·rcncial p.ircial ~e dch:rmina por la derivada parcial de 
orden 1nayor pte<>cntc en la ét;uacion A c~'lntinuac10n ~ ... · d.tn CJcrnplos de EDP de primero. 
~egundo y tercer urdc..:n 

Primer orden 

,o 
" 

,, 
" o a 

< 7 ,. ;' \" 

Segundo orden 

,, ;' 11 o 
~ 

+ 11 --
;7 \' 

Tercer or-dcn-

= o 

Por su linealidad se clasifican cnrnn line.a\c!', cua~ilmcak·!'> ~ 
siguiente ecuación de ~cgundo orden (ce A 1 -t) 

E..:u~ción Al.-' 

t:cuación A 1. 1 

Ecuación Al. 2 

Et:uaciim A.1 • .J 

lineales Para la 

donde (•) denota b funcion.l.lidatl del C~H:ficicnlc S1 los cocficicnlcs son <.:onstantcs. o 
función de \.-;Hiahlc~ i11dcpcnd1cntc!. s ... -,1atncnte [(•) (x.y)l. entonces la ccuaciún t.~s es 
lineal Si lo!-. t'l-..dic1cntc'i ~on funciones de l.1 variable lkpl.!ndic:ntc y!l' cualquiera de su~ 
derivadas de orrl.t:n mt•nor ~,1 de la ecuación difc1cnciat entonces Csta. c.:s cuasitinc.al En 
can1bio. ~¡ los Ct.,cflcicnte~ fuesen función de dcTivada-s dc1 mismo orden que el de la 
ccuaciún. cntclnct..~s la Fl)P' e-. no lineal Según c~tc cr1tcno b ccuacion i\ 1 l es hnea.1. la 
t\ 1 ::!. es cuasihtH:¡tl ~· b ·\ l 3 e<> no linc;1l 
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Las EDP de ~cgundo mJcn con dos variables independientes se clasiticnn a su vez 
en tres formas canonica~ ..:liptica.s. pa1abólica~ c hiperbólic<ts La forma general de esta 
clase de ecuaciones es 

Ecuaciiln A l. 5 

donde los cocticicntes son constantes n función de Ja .... ".uiahles ind..:pcndicntcs solatncntc 

Se dctcnnina .,,¡ una t:cuacion es d~ alguna de b.s forn1'ts canónicas según el 
siguiente criterio 

h 2 
- ac < O > t·líptica 

h:: - ac =O ->parabólica 
h 2 

- ac >O ·-> hipcrbólic:t 

y si g = O, entonces la c.;uación :\ 1 S es hnnrOJ.!t.'neo 

Ejcn1plos das11.:os de ccuacione:- diferenciales parciales que se ajustan a las formas 
canónicas son 

Ecuación de Laplacc (cliptica) 

+ 

Ecuación de difusión (parabólica) 

Ecuación de onda ( hípcrbohca) 

t3 u 

iJ I 

o 

d 2
11 

~ 

Ecuación A 1. <• 

Ecuaci{,n A l. 7 

t:cuación A 1. M 

Una clasificaciún similar existe para ecuaciones diferenciales parciales de segundo 
orden con tres vai-iable~ indcpcndicn1c~ Esta clasificación incluye fonnas canónicas 
cliptica. parnbólica, hiperbólic¡1 y ultrahiperbólica La mayoria de las EDP que se prcscn1an 
en ciencia e ingcnicda son de sl.'"gundo orden ~on hasta cuatro variables independientes 
Casi todas tienen tOrmas canónicas 
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El 1néto<lo <le snluc1on de una ecuación da<l:1 depende de su forma canónica, pero 
corno los cocfi.cicntc~ <le la ccuaci<Ht general de ~cgundo grado (Al .")pueden variar en 
función de la$ variah\c~ dcp~.:ndicmt::-., una ccuacion dad<1 puede c;11nhiar ..,u fonna canónica. 
a lo largo del pro1.:c~ü de inte!-'.f acion 

A.2 Condieinlll"'"ó de frontrra~ 

l.;;! ~ignific;-HJo li~ic1._1 d1.: bs cnnd1cionc~ lk frontera puede intcrprcta1 s.: como las 
interacciones del s1stcn1a que c~tudiamo~ ~1.H1 el rc:-.to del uni...,crso Son adcnt<is una 
necesidad rnatc1n{1t1ca para la rc~oltH:ion del rnndclo. aunque los alredcdnrc.-. no sean 
descritos poi Cstc 

E"'isten u..:s tipos de condiciones de frnntcra 

c.·ondicioncs de Dirichlct (1•rl1ner lipu) - Lo~ valores Je la variahlc dl:pcndientc se 
dan co1no valores fijo~ o en funci1·rn de la variable indcpcnd11.·nte 

- u(x) ó u Uo a. t O y O ' 
u(t) o v t :- n 
U1 l y 1 -' 0 

Condiciones de- Ncun1aun (sl"gundo tipo) - Lil derivada de lél va11dhlc dependiente se 
da con10 constante o con111 func1on de la variable independiente 

a X \ y t :> 0
• 0 

'·' j' = o 

Se dice que un prnhlcm~t llcrH .. ' condiciones d~ c:auchy ~• combina condicionus de 
Ncumann y de Dirichlct 

Condiciones de- U.ohhins (h•rccr ti110) - La derivada de la variable Jcpcndicntc se da 
como función Je l•l variable depcmlicnte 

o. o y t -· o 

k '2- ce h(I - r) 
rX " 

Eruaciún AL'} 

Los problcrna& pueden tarnbiCn cl.a-'ific:trsc cnn10 J,• n1/"r 111h·u1/ o J,• n1/01' <"11 Ja 

frontrra En los problema~ de v<.llllí inicial al 111'.!!lo~ para una de las var·iablcs 
indcpend1cntcs no ~e tu.·nc un valo1 c~pccificado en, por ejemplo. cuando t tiende a infinito 
(ejemplo conduct.:ion del ca!ol") Cuando la región e~ cerrada para todas las varüsblcs 



independientes y se tienen condiciones en tudas las lrontcras. el problema es de valor en la 
frontera 

A.3 Z\.1~rodos de r~sidun"' pond~r:ulo"': 

Sea el problcrna de valor inicial 

U, l. lJ 
U(~, O) U., (x) 

1_1 (-.;. t) r: (x. t) 

X C-c V 
X e V 
X t. S 

t>O 

para U ~· U (~. t), donde l.. denota un operador difi~rcncial en las derivadas espaciales de 
U. ~ es un vector de variables espaciales y V es el don1inio espacial con frontera S. 

Para explicar de manera general los rnétodos de residuos ponderados 
propongamos una solución U, de la f<1n11d 

U1 e~. t) t ·.h .. n • 
1
¿, 

1
c. (t) l ', (x) 

Ecuadún Al. JO 

donde las U, (~) son f"uncioncs base r..·nnoc1dns (!Unciones trigonomCtricas. de Legendre. 
etc.) elegidas de un conjunto completo lh: funciünc~ base (tal ve;.. onogonalcs) que 
satisfacen 

u. ---r. ll,. () 

Para i-csolvcr se define d residuo de la ccuaciótr 

R1 (l.:1) LU1·-(U1), 

y el residuo inicial 

R, (U t) l !., (' J - t 1, h. O) - ~1 C, (O) U, (~) 

Ecua<"ión Al. 12 

Estas cantidades son n1cd1das Je qué ran bu.:11 la función de prueba sa.tisfocc la 
ecuación y las condiciones iniciak"'. rcspcctivMncntc Si la función de prueba es la 
solución exacta. a1nbos residuos :-.on cero Fn los rnCtodos de residuos ponderados las 
constantes C, (l) se escogen de tal fonna que In<; re.:;iduos o;;,e vuelven cero mediante el 
siguiente procedimiento. 

Elegimos N tUncioncs de p1.mderación wJ, J 1. 2. N, y definirnos al producto 
mtct"ior o inlcgral pondcrad.-t 



(w. v) = f (w v)cfr 
' 

Fcuaciún -'l. l.l 

luego igualamos a ccr-o las N integrales pon<lerada~ de los residuos Je las ecuaciones: 

(w,,R 1 Cll 1 )) O 

Ecu~u..·jün ..\1. 14 

expresión que representa un ~istcma de N t.·cuacionc~ algebraicas a n~solvcr para C., 
siempre que CJ sea constante Si, en can1h10, Ci -- CJ (t). se tiene que resolver un sistema 
de ecuaciones diferenciales nnJinar-ias Lo 1ni'..mo hay que hacer con los n:siduos iniciales 
para encontrar C 1 (O) 

Cuando ~e cn1plca colocaciún ortogonal las íuncillllCs de pnwha l ', son conjuntos 
de polinonlios ortogonales que satisfacen la~ condiciones de frontera y las raíces de los 
polinomios sPn !ns puntos dl"' Cllloca,·i()n ~ca 

P,. (x) ~ Ci .._i 
'" 

Ecu:.u;:-it)n A 1. 1 ~ 

un polinomio de urc.Jcn 11 cuyos coctic1cntcs ('¡~e <lelcrniinan con el requerimiento de que 
Pn sea onogonal en a ~< x ~- h a todo'> los poltnon1ios de orden rncnor a n, relativo a la 
función de ponderación v. (x) -, O 

J
¡, 

,,(w(x)l'.,(x)!~.,(x))cfr =O 

t:cuou:::ion )\l. lb 

Los polmornio~ 111;1s ._·n1pk~o.u_lo<,. ~l)ll los de J ._.gendre. ( ·¡,.,-h~v.••lh''" /.aguerre.> y 
lfrrmllc (2. JJ 

A.-1 Algoritmo :\10LCll de li\1SI. <"mph·ntlo l"ll la !"oludñn: 

La rutina l\.10LCl 1 usa el rnt!1t1do de lineas para resolver el sistema de ecuaciones 
diferenciales parciales 

con condiciones iniciales 

a:...·. 
"".fl,/•"j-;-·· 

Ecu:u::iún Al. 17 
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uk 0 ~ uk(x. 1) a I = 10 

y condiciones de frontera. 

para k =l. , ,\f 
Se usan polinomio~ cúhicu~ de l fcnnitc pant aproximar la variable x de tal fonna 

que la solución de pn.11:..·ba ... e cxp~ndc l.'ll la .'.cric 

M 

u .. (•. 1) · :i:(...;z,.~ lt}t, (•)+b,.A::(t)w,( •)) ,_, 
l::cu:aciún Al. IH 

donde ti( r) e v1(x J .<-.un la .... fi.ir1>.::a111e·-. d..: ba ... c cmnunc;,. para los polinomios cUbicos de 
Hcrn1itc con l;s puntos ,. ¡ · •·2 ·· ,·N l .os polinomios cUbicos son los elementos 
finitos con prin1cra.., Lieri\.ada.<-. continua:; En lo .... punto..¡ de union .... atisfoccn 

t,t .,)- ("»• i.¡.1,(.,) ... o 

~~'-...{1 1 J-•Ú ~..!.(1¡1-~,J 

Ecuotl·iorH'!> Al. l'.J. Al. 20, .A l. 21. Al. 2::? 

De acuerdo al n1Ctndn de colncacion, los coeficientes de la ap1oximación se 
ob1ienen de tal forma que la solución d..: pn.1cba ;,.atisfocc la ecuación diferencial en los dos 
puntos gaussianos de cada submtctvalo 

paraj--= l. 

para k-== 1, 

p~_.-1- ~J • ... ~ .. _,

15 ('J··l- .J.) 

PJJ "''; + 
3

-
6
..fi (J_,. 1 .+ J_,) 

Ecuor.cionc:.. A 1. 23. A 1. 2-1 

• N La aproxin1a".:ión pn1 (·nlocanl1n a la ccu;::ción diferencial es 

"".;;• +,(p_,)+ ~f '<',(P;)· 

fk(p,,,.ü,(p, f ··- ,;_..,(P; f ···· (Ü, )v(P; ~ •• ~ (ü,.,)u(P; )) 

,Afy¡ 1. ' :2(.V - 1) 

Este es un sistema de 2.Af(.V - 1) ccu;:1cmncs diferenciales ordinarias con 2\/ ,N 
unknown funcioncs-cocticicnlc <lc~conoc1das. o, 1.. •t h,.1.. Este sistema puede escribirse en 
tCnninos de vectorc.s y matrices com!> A dc!dt ¡.· (1. y) con c(tO) = cO donde e es un 
vector de coeficientes de ta111añu :_\ / ,V y ! O contiene los valores iniciales de los 
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coeficientes. Las última'i 2\-1 ecuaciones se obtienen de diferenciar las condiciones de 
frontera. 

J:c:uaciún AL :!<• 

para k = 1 . . ,\ I 

Las condu.:1onc:-. iniciales 111.fx, 1,, J d_d~cn .... at1sfacer l;,1.<-. ~ondicionc.<-. de frontera 
Aden1ás las y1.,{I) deben ser continua~ y tener una d1..·Tivada .<-.ua\."l". ll l.1s cond1cionc:-. de 
frontc1a no scr.án irnpuc-;tas de 1nant·ra correcta para 1>1,, 

Si a1.. t"li.. O, se a.<-.urnc que no -..e dc.·st·a condición de frontcrJ p.ua La k-ava 
incógnita en el punto inicial l.o mi~1110 par-a el punto linal. ~- ~1 cslo <.ucedc, en esto" 
puntos tan1bit!'n aplica la colo..:3ción F~to ge11craln1entc C.'- útil par-.1 s1:-.te1na~ dt· c~:uac1nncs 
diferenciales parciales de prirncr orden 

Si el número de ecuaciones dili.:renciales parci3.lcs t:s ;\! 
de coloc.:tción es ,v -= -t. 1:ntc-,nce<. 

A-

El vccror <.." es. 

a.¡ ~1 

~1CP1) ""1lr-1) 
•1(F:l) 1.t11(J."J) 

+ii'.P1) 
+:l(pl) 
• 3(p3) 
+,(,.,) 

W2(P1) 
,..,(p,) 

'+'3(p3) 
..,,(p,) 

•• (p,_) 
+ .. (p.) 
.,(p,) 
hl'.r.) 

Ecu.ación Al. Z7 

y.(p1) 
"+' 4 (p~) 
...,,(p5) 
'+15(p.) 

[al, hl, d2. h~. aJ. h3. a-i. h4}T 

Ecuac-itín A 1. :!H 

y la función F al lado derecho es 

f:cu .. ción A 1. 2•J 

1 v el nún1ern dL· punto!>. 

'*" .lr-5) .... (p,) 
~dP1) .... (p,) 
~. ~. 

Si ,\f -· 1. cn:nnccs cada ckmcntu de la n1a1n.1: .anterior es rcctnphvndo por una 
malriz diagon.d ,\f ,\f El ckn1cnto al es rct.·mp!azado por c1iag(al.I. . a1.tv1)_ Con 
los clerncntos ª'· h1 y b-..: ~uccdc lo rni~mo l .. o!'. t:IL·nu:ntos f.(p,) e y,(]',) ~nn su~tituidos por 
f,(p,)/-..1 c y.(p,)/.,, donde h1 e~ la nt~llri? identidad de (.'t<.h.·n .\/ 

l.a n1ti11a :\.1()1.Cll recibe como argun11..·1Hns. entre otra-s varittblcs. Ja función que 
representa el ..,¡~tcn1a c.h .. · ecuaciones di!Cn ... ·ncialcs p:ircinlcs, la funci(Hl que representa las 
condiciones de frontera. la tolerancia, d 1 amai\o de pa!.o inicial en el 1 ien1po. el tiempo 
inicial. d tiempo final y un arreglo que alrna.:::enar~t la solución par¡1 cada variable 



H.cferench1s: 
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APÉNDICE B 

TABLAS Y LISTADOS 

En las ~iguicntes pfiµinas sc pn:~c111a11 \:1:-. 1ahl:1-o. :\S("ll 11ar.1 los parán1c1ros de referencia 
de la taOla J 1 tal corno la:-. prcu..iw • .:l" el pro~r ama dc:-..u 1 t lllad, i 

El problcn1;:1 fue rt."'>Ucltt1 con el s1gu1t:ntc equipo operando en \Vindo·ws 95: 

J/ardwaro.•: 
• Computadora Pcntium 200 r'vth..-:. J:2 !\.·1B RAl\.1 

~'ú~fru·are: 

• l\.1icn.1sl...,ft Dc,clopcr Stud10. J9l)5 

• Fortran PowcrStation .i o. 1'>95 
• Visual C• + -l O, 1995 
• lntcn1ati(.lnal !\1.:ithcnMtical Suftw;uc L1brarics (l'.\.1SI,) p1Jr Visual Nutncrics lnc 
• Oorlan<l C t- • ..t O:!. 1 t)(>J 

B.1 Dl·sc-ripciún: 

1:~1c ¡1rogr.1rna fue..· dcsa11nllado pa1a smnilar Ja:<,. v01riacioncs en la concentración de cloro 
adsorbido a t1..1vc~ del tir.:=mpo dentro <le un reactor tuhular de lecho empacado con gamnm­
alun1ina ... cgún las sigui1entcs n.:acc1l)ncs 

11:-0 1 ~ 1 .,. S·CI ,, 1 "- > S·(Jl I,.¡ ~ f ICl.r. 1 

RR ·ccl:1~J. ~ S·Of I !•) - .. ~ S·CI ... l l.-0 ·~) i RR co (~) 
(1) 

(2) 

dnndc S c.,; el sitio activo l .ll~ cnmponcntc~ l I:<). f ICI. RR CCJ_. v Rll' CO se cncucntTan en la 
fa~c ga~c1..lsa. rnicntTas que ()11 y CI se cncucn!Tan .1d-.lnb1dns en el sopnne 

FI pToblcn1a se rcpn:..,cnta en fnnna 1n:1tcn1at1..:-a como un sisteTna <le ecuaciones 
dilCrc11..:1alt!s. parci<ilcs qut! ~c 1c~uch:cn 111cd1ant._· c1..lkh:ac1ón ortogonal en clcrnento finito y/n 
diferencia~ finitas Para <.,u rc~olucion se 1 cquic11..· cnno..:c1 las condicionL"s iniciales y condiciones 
d€" frontt.·ra E~las condicinric:-. se encucnlTan en el cPd1gP quc ~e incluye en este apcndicc corno 
la~ ti.Hh.:inm.:~ i:NüC (paTa coloc.u.:inn 0110µ011.tl) :--: 100. 101. sOO. ~01. para di1CTcnci;:1s finitas 
en el pn1gra1na principal 1.o~ li<:.tadn:. tienen con11.•ntanos ~<Jb1c la tlinciún que n:.::aliza ..:a<la p::it1e 
del código 

L.ts ,·ar·iablcs de µrngTar11a<..'.H1n que rcprt:~cntan [o.., pa1·arr1ctTo_-; fisico~ se incluycll en una 
c..,tn.1cluTa \lan1ad~t Pro1Jle1nD:11a que ~e dclin1..· t.•n el listado Re:tC'1ub.h. El programa indica al 
u~uari<l lns unidades que deben utili.rarst' Para ... u comptlacion debe CTCaTse un pnlyccto de 
consola en '\'i~ual C-1 -+· y clt.~g.ir, en 1<1 opción Uuild/S€"ttings. la lengüeta Link. donde ~e debe 
c<:.cribi1 t.•n el cuadro de di.i.logo (lhjcc1/lihr:tr)-' 111od11le" el texto mathd_s-lib mnths_s.Jih 

KO 



libf.lih Esto da accc!'>O ¡11 ..:trn1pilador a la~ rutinas l:\ISL (escritas en FORTR/\N) que realizan Ja 
integración numérica 

1\dcmiis de las rutinas d~ cnlocacion ortogonal. esta biblioteca permite rc~olvcr t:cuaciones 
algebraicas no lineales, ~istcrnas de ccuaci(lnes diferencia/es Prdinarias. análisis estadi~ticc1!>. 

n1tinas de optirn1.?.ación, l1pc1-acion1.:s con "'cctore.-.. n1atriccs y nun1cros co1nplc1os. funciones 
especiales y otras n1tinas nun1éricas I.Jc!>afortuncubmcntc, C!>t.1 hibliotcca no fum..:iona bajo 
ambiente \\'indows 

H.2 Entnuln de d:tlo~: 

Lo5 siguientes diagranM.s explican el significado de las C1...)ndicioncs de fron1er~1 e iniciales. 
Las entradas que se recomiendan para reali.?af los calculo!> están enumeradas en la tabla 4. J Se 
pueden realizar las variacionc:-; que se juzguen conveniente~ a partir de estos datos DcspuCs de 
los diagramas se incluyen todos Jos listados 

s=O 

) 

Contlicion inicial: concentración d~ cada uspeci:­
dent:To del reac~or al tieJnpo cero 

Condición de f"rontera: concentración de cada especie en la 
alitnentaci6n del reactor en rualquirr momento 

s=l 

( 
:::===============================================---------< s=O s=l 

lt.rfrrencÍJts: 

Svw·an. Torn, ,\.fas1c:n11K ilorla11d e.• • -1. 5. 2nd cd . Sarns J>ubl1shing. Jndiana. USA. 199~. 
2 Visual C+ + 4 O Books On Linc. 1995 

Collcctcd ¡tlgorithms from ACl\.1. Transactions on ¡..ta1hcmatical SoHware. 18. J43-J44, 1992. 
Algoritmo!> 540 y 688. de hnp-//math nist gov/gam.s/Classe~ html 

4 ,\/(}/_('/!. l!\tSL FORTRAN Librnry, Visual Numcric!-o lnc. 1')93 

XI 



Adc111{1!'> de que no se r..li!-pune dt.• datn~ ~obre la~ con~t:intcs de 11:1n-.!Crcncia de 
n1asa entre el bullo y la t:1~e gaseo-...;:1 ni de la:- cl1ns1antcs cineticas (h_· L·ada pa!'>o individual 

l~eft'"re11C"i:1s: 

l. Sz;ihú. 1 , Bltdc, T. lJjhidy, ·\ . Jclinh.u. R . A·111t'//(' <~/ .-1/111111111u11 <Jx1tic 
< "hlort11at"J11_ /. /he ,\f,•cluun.vn a11d ,\ fa1he111u11nll ,\fod.·I. lnd t:ng Ch\..·111 Res., JO, 
_::<1:2-:?.'J8, 11)')). 

2- Sz.:ihó, 1 • Bliclc. T, LJjhidy. /\. Jclinko, R . K111c/Jn <~( A/111111111un Oxu.le 
< 'h/on11a11"11 :?. l·~r¡1eru11c11/.\ anJ l·.\'l1!11a11on ,~f Ue.Ht!t.\, lnd Eng Chcn1. Res., 30, 
-='.98-101 19'>1. 



l\JN.CPP OctobE.or. 2ü, l~~"l 

l "l.llC:lud,.... "r:-,..dCt;Uli. 

2 U1ncluc .. h~ "numlLb,f;º' 
3 n1nclude <ctyp~.!1> 
4 ninclud~ ~mdth.11> 

5 ninclude -~r-:\1m,;l_\for:t ~..tn\1ncJucJ(~\m<lt:lld.h> 
6 #1ncl1Jd.- -:c:\1rnsl..\t;;)rtL.•fl\Lnclude\rn...it.h~ •. h.· 
7 
O /" J)ct1ni.c1,,11 d.· ,·o:is~,111r•• :;1rnholica ¡..•<-'r.1 co.loc~.1.:1on ori:ogon.i.J.. •/ 
9 /"' Corrc.:;pond<" d l·Vl.\"f"Jil', deflnlcJd en t111mlll• . .'1 "/ 
10 ndPfln~ COLOIV l~O 

J l 
12 
13 /" ................................................................................. .. 
14 • • • • Decl.ir.1c1un d~~ Lunclan~·:- qu•· 11:;,1 1,~ :-11r.111o.1 dt• • """ 

15 • """ C'"oloc~'-·.1.on ort:c,90:1.11. """ • 
16 .................. " ................. - ........ - .................................................... / 
17 
lB void _st:.dc....J..l FCl.:liT ll.009 •, doub.l.o •, doubl.o •, <.touhl.e •, 
19 dou.b.le •, doubl.Q •, douh.lc "); 
21.) void :it:.dcoa.l.l. r-·cr:i;ó.- 'l.onq •, doub.lfl •, doub.l..,. •, doubl.e •, 
21 doubl.a - , clou.bl.e • ) ; 
22 
23 /" ....................................... - .......................... - .. - .................. - .. . 

24 '"'""" [)eclc1c<1c.l<.~n cit• tu;1c1nn.~-. <flH:!' 11:"1 J.1 rut1n.1 d1• ..... .. 
25 ........ D1fcrPnC-..lds fJ,"11r.~: •••• 
26 ............................................ - • - - - ......................................... "'/ 
27 
28 
29 
3•.l 
3 J 
.J2 
J.l ,, ,, 
3€. 
37 

doubl.o 
douh.l.o 
douh.l.o 
douhl.o 
doub.l.o 
doubl.o 

doubl.u 

ldoub.le 
(doub.lo 

DXü {dou.bl.o 

DY.l (doubl..o 

D/.~' (dou.b.lo 
D;.;J (doubl.O!I 

D/.4 ;douhl..o 
(doubl.o 

(dou.bl.u 
) fl doubJ.o t. lJ J ( dOuhl.H 

• e [ C()Ml'OUr.'.NT.:..; J f ¡•;:::~V lUUSf-';:)1/JTS-+ l 
.. e/ CüMPG!lE!;T:; 1 r Pf<!-;V IL•U.~J"<)!HT.'.i+ l 
'"2 / ,_-:-.MPCflEIJT~;j f !'HEV[~·ü;~{'UIHT:.;+ 1 
.. t" í C0MPO/JEl~T.S J { l'fi.~VI üU:::!'OINTS t-1 
• .__- [ COMPOHEHT~ J [ f'F..r·:v¡ 0rl!::!'OJ NT.'>+ l 
.. ..._'. f c:;MPOllSNTC. J { l'f-1.EVlOU ·;f"J1/JT'.•~ 1 
'"'.._' ~ ,-üMPOlJF:NT.<";j 1J>HI::V!OU!:>f-'~~JNT!...:+1 
.. ,: 'CC!'tí'o:•l:;!-l"L~ 1 ¡ PkEV ¡(_)U:> ro~ rrr:· + l 

j? doubl.o t. o;: ldoub.lo ~); 

·10 doubl.o t.OJ 1doub.l.""' ~,); 
.: l doubl.o (doubl.a 
.;2 doubl.o t_I)~, (douhl.e !: /; 

,J1 douhln :;tl:l (doub.to 
4•1 doubl.n ~tJl (doubl.o t..); 

.:¡~, doubl.u ,;(I~ (doub.l"" 

'1L> doubl.e ~OJ (douhl.e 
.:¡-, doubl.e !::Ü4 (doub.l.o t. i; 
48 doubl.e so~ (doubl.e t..); 

int 

int 

45 // doublc :;10 ¡do1.1b1.e t), 5floundaryCor.di r...zon.s ld.s inc.luye 
~O // Qoubl~ ,.,z1 (t.Joubl•• 
51 // doublt..• s12 (do1.1bl~ (,; 
52 // dou1>1,• :<13 (do111~1 ... i':'; 
53 / / doubl e ~· 14 {c101.1bl e 
54 // dou1~1P s15 (doul:~~._. 

56 // JJCpt:.r Cond..lt:lon.o;/3"C0!'1.i-'O.VE/ll'rSJ; 

j) 
J.nt Jl 
.1.llt j) 

j) 
.1.Ut: J) 
1.nt j) 

J) 
J) 

57 BCpt.r Condl.tions {2"CCMf'ONENTS]; // ojo: por condic:J.one.s de front:ercr 
56 
59 ProblcmD~trl 3t; 
60 ProblcmDdt~· Global~ ~ &St; 
61 
62 /• ri.:-cl..ir.:rcion <.!~~ :i:i o.?;<.~t:o cldse Tool.:; •/ 
63 Tools Ro~ctor; 

p 



MAIN.CPP Oc:t::ober 2tJ, 1997 

64 doubl.P- cb,; 
6~ 
66 vo,i.d Show:-1.·n•• 
67 vo;t.d A,,~~Fnrr.1t1<',.l¡; 

68 vo:id A:'.kF~:.r 1.·~1ll<>c.(i; 

6G void c .. ~ul,•l ··L1r .. ·,:(ch•r r•Aportf.llc!MAXLENJ, d.oubl.• FindlT.ime, doubl.• cttJ; 
70 .:.:,1 ! ,-1; ! .o! o•Ccl iu': \); 
71 
7;-_ /'" ............ - - ••••• " ............................. .. 
73 i'TO<J!•lí"•~ f': ~tlC-1p~l 
74 ................................................................ / 
7~• .i.nt m~11n () 
76 1 
77 ~howM~·nu ( ¡ ; 

78 return \); 
79 

"º B l Vol.-d ~>tn">wM(,rlU () 
82 1 
63 ch.ar o¡•t::.on; 
64 int done FALSE:; 
85 
66 
87 
88 
89 whil.o ( 'donP J 
90 1 
91 pr.int.fí'. 
92 pr1ntf("'',n 
93 pr1ntf{"''\n 

UNIVERSIDAD NACIONAL AUTONOMA DE ME:-(!CO"); 
FACULTAD DI:: QUIMICA"}: 

U~IOAD DE INVESTIGACION EN CATALl::>IS\n\:--;" J; 
G4 print.f(-'\11 Progc.1md fJdc.1 la solucion del modelo dinJm1c:0 de un ::-e~ctor tubular" ,, 
9~> p::-1nt.t ( '"\n ,h.• <.Jd5orcion/d<.:!iOl"C1on de .::-lv:·c." t; 
4G print.f(''\n\n 8l1ge ur1~ opcL011:\n-); 
9·7 pi:-.int.f( .. \n\n\tl.- Cre.:ir- drchi.vo de p.'lrdmet:ro~ fis1cos.\n••¡; 
98 pcl.nt({ .. \u\t-2.· J\.brir/EditaJ:" drChivo de p.:iramet:ro:s fl.~l.cos.\n'"l: 

99 J•r.111Lf("\n\t.). C<1lcul.:ir- m<.•d1ant:~ diferencias finit:.t.s4º"); 
100 pr.intf ( '"\n\t (Metodo de 1-<l.ung ... •-Kut:ta de 4o. ordenl \n"'); 
101 pr1ntf ("\n\t.;. C<.1lcul.1r medl.•1.nt:<-~ colocacl.on ort..ogonal t..•n ""lormento finito ... ); 
102 pr1ntt ("\n\t:. iM·'~ ~[L•=lent.t,J \n"); 
103 prJ_nLfi'"\n\tS.- Ay\ida sobr~· Pl proqc."lm<l.\n"J; 
104 pc1nt.[!'"\r':.\tb.- S.\li.r.\n"l; 
10, 
106 opt:1on q.-tch{); 
107 :sw.i.tch 1 opT:1onl 
108 1 
109 C<il.:Se 'l': 
110 ( 
111 H .. >-.::sct::or.Cr.eatePO(); 
112 
113 
ll 4 

pr.int:f("\11Pres1one cu.J.lqu.ier tecl.a.\n\n"); 
q<'~tch(); 

) 
11~ bre.-..k; 
116 c.1.ae '2': 
117 { 
118 R...,..:tct:.or.t:dit:i-·D¡); 
119 pr.1.ntf("\nPr~s1onc cu<1lqu.1.er tecl.a.,n\n"}; 
120 g<.'!:tc:h (); 
121 \ br:o..U.; 
122 c.a.•e- '.3': 
123 ¡ 
124 1·1.~kF"or.L1n~:!>íl; 

1.25 ) bru¿k; 



MA.Il"- C['[> 
oct:ob"!'r :!8, l~97 

e.a.•• '•I': 
127 1 
l.2il A,.l;f'orCol.loci); 

l:!~ ' b.r•.a..k. J 
l Ju e.a.•• • 5 • : 
lJl 1 
132 fte.:.ctor.Help{J; 
133 q<-·tch/); 
134 J bra....X; 
13!:• COI.•• 'ú': 
136 1 
137 printtl"\11\11Gtd~.l.,,.:; por u.9ac este programa !~!\n"); 
138 don<-• ~ '!"r~ut-:; 
139 ) br••~; 
140 
141 1 
142 pr111tt-lº'\11\.tOpc::1on no val.ida!!!\n\n"J; 

143 <l<'t ch e); 
144 J hrc•k; 

14!.> 
l'6 
1<7 
l4B 
¡.¡<;. 
150 
151 
152 
153 
154 
155 

c..i..lcu.l.•::•-·l.in~·» (ch.a.r report!1l.ell-tAXLf:Nl, 
t-".in.:.lT.i:ne, doub1a dtJ 

156 

' Fil.t:: •out.1; 
.i.nt T.l.m<-~To,<;.~v"'" 
douhle s ... vn1nt.-r ... :<ll5 ., 0.01; // s.iJv .. 
doubla ip.-. rt; 

157 Condit:i.on:.fOI - tOO; 
158 condit:i.onsfl) t'.:11; 
159 Cond1tionsí2l tO;~; 
160 Condl.t-1-0ns ( 3J :.:03; 
161 Cond1t:i.on~!4) - tC>4; 
162 Ccn~i'::.:'.-on» f:.] ::C!>; 
163 Cc:-.di~:i.on>Jítil sOO; 
164 Condit:i.on!1(":'J .., sOl; 
165 Condit.1.on,...(8J .. :;02; 
166 Condition~ (~·J ~ "'.13; 
167 Cond1cio:-.i.:s[luJ .,, ~04.1 
166 Conditl.on!l(ll} "'.:10':>: 
1€5' // Concu.t:ieon!:i/121 - .510.-
170 // Co.-.d.it:.ions[J3J - .sll,· 
171 // condi.t:ion.~/14} - .s12; 
172 // co:1d.it:..i<-~n.!<[.l~} - .slJ: 
l7:l // Cond.i.t:.lons/J6} .. .sl4: 
174 // Cond.i.t.lon.s/17} .. :-;JS: 

175 
176 /• ~C1dr~c.1on de un objeco c.1.:..!le L.1ne.!I •/ 
!. 77 Lines Ph5y.,,t:.em !Condl.tl.OO.!J 
178 PhSyst:.em-OESyst.em{OJ .., DXO 
179 PhSyst:.em-OESystem[l} ""DXl 
180 PhSy11t:.em.OESystem[2J .. DX2 
181 PhSy.111t:.e:m.DESyst:.emf3J "'DX3 
182 PhSy.111t.ern.DE.5'./.111t:.<'ml4l .. DX4 
183 PhSyscem-DESy5tem(5J - DX!> 
184 
185 t.1.nes •phsPt:.r; 
186 PhSPt:.c - 6.PhSyst:.em; 
187 
188 - PhSystem. d"'; 

O. 01 Jongi tude.5 ddime-n.sion•.l~:s 
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r·.Ln.'ll°l'.L•n•.• • t'.otlo\lT1m·· • 1•11sy.st....-111.dt.: 
l•O 
191 outt:., !oµ.:.n l'"l'/\TA.BlH". º'wb-l; 
192 J..'L' (!out!) 
19.J 1 
194 put:< { .. Ho : • .,- pu._-...i~· ,.,e,1:t DATA.OIH-J; 
19S ~xi_t ( l): 
196 1 
197 
198 doub1e f'o1nt:0iI'<~11'lc't.; 
199 ?0.1.nr:,~í·••rr·:ot J.•J/:.,·..:··lrit.••::v,..,J,_,-+ l; 
:200 !wrl.t.c í&l'ol.r1!::1P<·r!'l<">I, n.l.zeot' (c:loubl. .. l, l, outt:); 
201 Ro· .. ct.or. ~'""•~L.:. n,.,.,. :·~,~.\'t r • .">..sv"' ! nt.-. rv.1 l". out f, l'REVIOUSPOINTS); 
202 
203 W"h.íl.e (!'h'.;}'"t•• ,,_.-_¡r.¡ 1 l.fle'l}T1r.••) 
204. 1 
20!> Tim•~To:; • ..,v- ( l'h~;y!it..-m. t ¡O J / <H .• &.Lpa.rt.) ..:: O + PhSyst-em.dtJ 1 1 
206 1m<-:><J! (l'h!'.;;:r.t•·r.i.t.[OJ / dt, &ipart) > J - PhSy.stem.dtJ ) : 
207 (Tim•::!r<:>!>.~v·~l 

208 H•.,,H::to1.;::;.,.., .. .r.111<·" ,J't1~!'tr, :;.--.vo--l:cit<•rv"'l!'I, outt); 
209 
210 // .i.f (f'hSy.·.r.1·-.r¡,;• d;Jtn:"l}'' 
211 /"!•f.l'lrlU~:rD!."JT~; l; J.•:::::: J· 
21;' // 
;o 13 // 
214 /,' 
215 // 
2 lti // 
217 // 
218 
219 
220 
221 

Eh:>y,,t._.m .. ·,::iit.J..1-1Conditic;1:; IJ.': 
l'h:.}·st.-.m.rredJctL"rcarr<-ctorlp t)J; 
f.'L>C:l .H.tk<•Tc;1!>lr U'l'lSl'tr); 
~'h:.:y~t•~m. •·i·.f•ryC.:-.-id.Jtl.::>ns (J): 

l'h;.y~t:••:-r1.·.!n1tt-'IL·"<n.!l~.:.o•).:< (1: 
i'h:::;y:.t...-::i. kun<1~·Kut. t..-o 

Ph.Syst:·~m. '·~:>und.o r·,-c, nd1 t. J.. o ns ( l: 

:!22 ["'h!'.;ynt.".·m+ •; 
1 

;;z4 
22~ rc.:10:-:1· Joe>t: t 
22C 
227 i:<.:-,-...~to:-.M.1•···:-,,¡:,o~t. :::c,.port.fi.J_e, Fina.J.Ti.rne. dtl; 
2.::!8 1 

230 
231 void A!ikF"orLl.n~.-~ () 
232 1 
233 doubl.• dt., rin.ll.T1n1e; 
234. 
235 FILE• J..npt; 
236 clu•r• nti::J.nqR ._ (c.h.a.x .. , l'f'.~J.J.oc(HAXLEN); 

237 ch&r'" .-iti:::LnqW ~ (chA.c~) ~l.loc(MAXLEN); 
238 
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239 prl.ntf C''\n\r1 ~e recornielldd. u:s•1i:: tiernpo:s final.es menoi:e~ ,~ ~ ti.,,rnpos .'l.dirncn~ion ... .leti, "); 
240 pi::int:f ( .. \npu(>n lo!< metodo:rs de diferencias finitas l'Jon muy lentos. se puede s<1.lvar"}: 
241 prinL!( .. \nf:c'n el t:i_empo, po1. t:'!"jemplo, cada 0.5 o 1.0 tiempos .,,dimen.,,ion<11le:1.\n'"I; 
242 printf l'"\nNo~re del ai::ch.ivo a abe.ir para calculai: (s.in ext:en:s.ionl - '"); 
243 scdnf {"'1-,s'", :n.ringRI: 
244 sti::cat: (:str.LnqR, ". DAT'"I; 
24> 
246 .inpf "' fop(~n tu.trinqR. -i::u-J; 
247 J.r {!.i.npf) 
248 [ 
249 printf ('"\nNo sor.- pu .. de- .:sbr.i.r ;¡.5 ... :otringR); 
250 .exit (l); 
.251 1 
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252 t:rr...id (.COH,,..1ctOL.f'-•t••m•·f··r, s.Lzoor il'Lobl.cmD-it..tJ, l, ln¡>f); 
253 t:c1osc=> ( inp! l; 
2~4 fr;e ... (st;i:J.ngR;; 
255 
2!>t: prJ.nt;f ('.NOml.>f•• d•.•l ,.-pr.>:I• ""·''· .-:-.':: .. U::J~Onl: "); 
257 sean! ¡"'-;.o••, ><l.~ 1n<J',.,..l; 

pr1ntl (":;.'llv.·or •·11 •·J t 1.·m1"-, ···•''·': 1 tl~•mpo!; .1dLm.-.n.5lon<11les, t./(L/u}J """); 
259 sca.nt ¡" .. ltº', &d~!; 

2C.O pi-intt (º'TJ.~·mpo t LTl·•~ 
261 scant t"~lt"', ~F~1>.1lT1m•·); 

26::! 
2!>3 Glob<-0la-::-L 
264 Glob.,.ln -:.dp 

Glob . .,l.-,-:•t-10....,. 
266 Glob.11,;-;.fU:.0 
267 Glob.ola-··kl 
260 Glob<11l<1-:.-i<::': 
269 Gl.ob.11!';- >k3 
270 GlobJ.ls->f'•~H.:!0 

:':71 GlOb•llla--;.p.,HCl 
272 Glob<ll,.-:>l•••COCl.' 
:<:73 Glob-•ls->P~.-co2 
274 Glob.11,..->CLO!l.:!0 
::!7~ Globalr-.··>CI.OH'--1 
27C. Glob.1.ts-:..ct.OCOCI _. 
277 Gl ob..tls->CLOCO~ 

G1ob.-1 l s - >Ct. OH20 
279 Glot.><•ls->CtOHCl 
200 Glob .. ls-··ctococl.; 
281 Glob~ls->Ct.OC-0:'.: 

267. Glob••l~----c1.nc1 
263 Glob._.l!'<->U 
=::e-1 Glob.1ln->1·or.r<~: 

26!> Glou ... 1=1->roi.t"•·t 

.!· 11,1in"'t•:r. L; 

. ;-., t ,un.,t"~·r. <:::p; 
f'.•tdn•·l••r. rl.nw; 

. ¡•,, r.n< --~ .-r . P r•; 

i· •. , ·to 1 • ;•,t r .,rtu•r.•· 1 • ;-. ~~; 
¡-.,.,,c;t "' • !".>::ar"'~' ._.r • J.:: 3; 
i«· ... :t <>1. l'.>r . .rn,.~ ••r. !«~1120; 

. !',1r . .:.,._.t1•1. P..-,tiCl; 
. J·.1c,1m<~t.·r:. P<·C0C12; 
• l'.1 r<tll1<"t"r. i'•~C0.2; 

f·" 1 .u-;•·t.~~1. C!,:.Jt!2D; 
• i'.>l .i1n<·t .·r. CLOHCl; 

f·.1 r;<'"''-·! cr. CLüCOCl ~; 
i-·.l r ..om•~t.••r. CLOC0.2: 

• f',->i .ur"·t•·• .. Ct.Uli20; 
. 1·.1 r .H:IPt <.'.t. C~OJIC}; 

p,,, "'~•·t c.:. C~OCOC12; 
. ¡o,, r .u~•·t.-r. Cr. oco~; 
. ¡•.1 r,w:.-,t .. ·r. C:~OCl; 
.;:.>r.0:1-.<·t••r.,:; 
• ~'<• ~ <1m<-t •' r • :: <.'>" 1 .- f; 
• ¡...,-,: .. :.,•·tP-r. ~e·! r<.' f: 

vo.i.d C.tlcul.~t· ~:::ello•.: :-•·p:;_,.tt!~l .. {l'-t,.-;.zLC!IJ, 
291 dou.blu "i' •n·•:T1r:--~·, d<>ublo c-J':...) 

:o c.: l 
2c<3 FILE •o'-lt:f; 
2'.:-4 // .!nt: T.imrTo.'.>r"lv.-~ - FALSE; 

// d.JubJ,.· 5.:.v••::;t•"rv.1lr- - ,J.~; 
=9.0- doubl.Q d:; l. O / cO!.L)IV; 

"hor.1 es de dCgtJmento 
C.!! lonq.i t:udt'."3 oT.d.l..men~.J.on.!t.Jes 

.'.;.?7 
29f::f // rvnr;t'.":ros. 
299 l.onq Index, L~·..ody·. Nun·p"L• H.1.nl; 
300 l.on.q"' Ir>O, •LDY, "'fli'DF.:S, •tlX; 
301 douh.1.- dt:O. Tl-nl, Tt:in, Tolcr; 
302 ctouhl.• • HINIT, •T, "'Tl:::ND, "'TOL; 
303 douh.L.. XBfi.E:AK[COLDIV -+ 1}; 
304 douhl.o I.inc (COI.r>IV -+ l J ¡..:oHrONE.!':T5]; 
305 Y; 
306 
307 H~a.ctor;. f' ~ l·"CNUT; 
308 Heac:t:.or. E:IC .. FC?JBC; 

309 
310 Numpar .. COMPONENTS; 
311 Le."\dy ~· Nutn¡pa. r; 
312 Ni.nt - COLDIV + l; 
313 
314 to~ ( .i.nt. J. "' O; ~ < COLO!\! + l; i -+-+) 
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llS 
316 :-':UREJ\K{lJ - d,_•i; 
317 / .. c•ondJc_¡on...-.s ,i,1.JcJdJ.,-.s 
310 ;i,_f: (i ... 01 L.Ln~IJ]{CJj !~t.CLOH20 /St_.rv!r•c:f; L11u_•(oJ(Oj O.O; 

// .'120 
31~~ (i ~..- Ol LJ.H•,[l!{lJ /St.rof.r:ef; L1n~·t.1./[l! O.O; 

// llC.1 
320 !i ~"' 0) Lln'-"lil!~-.1 5t.CL0COC12/St:.rotl'.~·f; -:o1,.e l.1nc[1][2J O.C•; 

// CDC'.l.! 
321 (i .... --. 01 Llll••I;.) [:!] /St.l-C.>Ílc>f; ..,J. .. e L.1.n ... {¡J 131 o.o; 

// ¡-·o.~ 

322 (l ·•~ ül Ll:-i.c!1:!4J /!>t-.rosc._.l; Linoe(.1.Jf-ll ~ St..CtOCl/S 
t. rO!iJ:Ct; // C.l 

323 ir (1 ~~O) L.in•-·[J![~•l (5t:.r<>fcC'f-$t.,Ct0Cll/!>t.ro"r"f; Lin"-diJI~] =O.O; 

32!J 
326 
327 
32B 
329 
330 
J31 
332 
333 
JH 
J3~ 
336 
337 

33"..l 

"º J4 l 
342 

// 011 

Tol~r = 1.0.,.-~~; 

dtO 1.0~-7; 

Tl.OJ.. " O. O; 
Tfl-n " O.O; 
!ndP.K (l-009) l.'•; 
// ctou.bl~· NSTf:J• 11. •': 
Y ,._ 4L!.I'.:'-"[ OJ ¡o¡; 

"'º LDY 

rn'D!::-" 
.. x 
HINIT ., 
TEND 
TO!. 

... 6. Ind••X; 
1oL"'·ldy; 
1-Nur.'p-'::; 
&NJ.nt; 
&dt:O; 

4Ttl.n; 
= l'oTol••r; 

343 ., iop.on r"r-'AT;,.!itll'·. "wb"); 
J·t-1 '!:=-1..:tf) 
3~:, í 
J.;b r .. n . ..tt.o;. ¡"!:.::>~(e' p....1ede t::r.e_.:: DATA.BIN"); 
3.;7 <o'",.;l.':: ( 1): 

¡ 
.:;.¡'0-
·~">f• doub1• t'oint:Jf' ... t:"t'lot. " ·=o:.orv + l.; 
35! =:-. .. :=-it._- (&f'olnt~rerf"lnt, .izeor (doub1.• l. l. outf); 
35:: 

354 /.' ..:nicJ..oles 
35~- !:wr.l.t,.. {&Tfin, •izoor 1doubla), t, out.f); 
356 t:or ¡i ""'O; J. < roint.:JPerPlot..; l.+.-¡ 
3.57 :ror (int k = O; k < COMPONf'.NTS; ~++} 

35t1 (&L:::.nc{L] [k], (d.oubl-o ), 1, out:f); 
JS9 
360 // F::;crj1,c- .-n <.•1 .~rchJveo df:" r•~:>u.1 t..t.:J••-"' C"l r.-sr.o d<-•1 
361 // c-o1lcuJo. 
362 do 
363 1 
364 Tf".l..n +"' dt; 
365 p.rintt: ("\nC<'llcul.tndo t m •J.2lt fL/c)\n", Tfinl; 
366 /'" --- Rut:1n<11 dt:!! .$Olucjc,11 por colocJc_¡_on ortogon.11J --- •/ 
367 DMOLCU (roo. Redctur. r. R(C•ac:tor. BC. tlPDES. T. TF..ND. 
368 NX, XBRE.AK, TOL. HIUIT. Y, LDY); 
369 
370 fwr.l..t.e (¡,Tt.in. ai.aeor ld.Qubl•). l. outf); 
371 t:or (i '"' O; i < PointsPerPlot; J.+-+l 



3·1~ ror (int k ~ O¡ i.. --: COMPOfH·:~rr~>; J.-.+--t l 
373 fwr.lt:.e (&Ll.n••IJ){j.;J. m.i.z,..•ot'" (do~l.•l. l. ou't.f); 
374 lT1l.n -"-.~ ¡.·l.nal.T11l"'' Inde . ._ - (.louq) '.l.•); 
37!> 1 wh..il.o «rt1.n < r1n.tlTl.t"'l•·l; 
376 
377 tclo6<::" tout{l; 
370 
3'79 Rc- •• c-t.or.M<'>l-..--h-.po1t (r~·pot"lll••, <-Ln.•lTtmc·, dt.); 
380 1 
38 l 
392 
383 void A>--•:r·urCul lo<~ 1) 
.Jl:l4 ¡ 
3b~ doubl.., dt.. r·.1.n,1lT1rn.·; 

'"º 3&7 
3'3B 
389 
390 
391 
3G2 
393 
}i;.4 

39~ 

3% 
397 

t•It.1-." Jnpf; 
c:-ha.r • :>t"rl.tl')H 
Ch.•r • :--.t.r 1 n.J<-l 

(Ch4r"J m ... lloc\M.." ... XLLll); 
{ch ... :i::.- • 1 :· .. 1! !.e-:-- (~..;:..::-::Ll:::!J); 

pr1r1t.! ("\n\n :Je ¡..>< ... ·,1'· """'l" ... ¡ t.l•·mp<.' r1n.-.l qu~ :i.e dese~. pues ot<l metodu de"); 
prin1 ! : .. \rH."üloc,..cion <">!'"tcH1on.~l e11 •·l<::nenr.o t.i.ni.to ~s muy efici.ente. Se puede"); 
pr::..ntt l"\,,s.1lv.or •·n •·l •.!.•·:--:opo, ,,c;.r ••Jef"'plo, c<1d<1 10 tiempos adimensionale:s .. }.; 
rr1nt:- t""\nh-·1,;t".1 un t.1en·p<> fln..il .td.l.r..""n"'.l.''."'.'-'l de 100.\n .. ll 
P'-l."tf ~"'\nJIC'F-.hr.:· ~1el <1:.::h:.ve>" .i.br1.:- r,-.ra calt.:ul.i..r {:!'lin extcnsl.on) ... ••¡¡ 
:;c,int "• ,"", !lt1inqr~,; 

:.t rc.tt. ("t.:- lr.q? .... t'>AT'"l; 
3:91;) 
399 .1.11p~ l:i¡,.-n ¡st r;.nqH, ''rb'"l; 
400 {' 'I\¡• ! ) 
401 { 
40:' print! i"º\n!<c- ,,._. pu•·d•· •• brir ·s-, ~t:l.nqRl; 

4 o:, ~'"'l. ~- ( l 1 ; 

404 ! 
.<;05 t:-v.~d ('-Q.,-.,-.._;:tc-r.l' .. r,,met:t_.I, a:i.zeoC (í'robl,-.,m:Jat.J.), 1, .inpfl: 
.;cc;. t'la:;c {.l.np~); 

!.·r, .. , !' "..:: ng;;;i: 

.;.:·.~ ~'!!.ll"..Í ''"!lcr.-.hr°" dc-1 r•~pc=t.,.. 1s.1.n e~.t.<-:":!.l.C~·: "!; 
· .. ·., "', "ti:-1.n<¡t.i;; 

pr~n;:!: ("3,.1._..,r r.n ""°l. t.ie:T'po l>;.::...-:Yipos .... dimensionales, 't/IL/uJ} • .. ); 
!' ,- •• n! --1 t .. , 4dt: l; 

.; 1 ! ,.::. :-it ! : "'7i.,,::-l--"o finJ.l •- ••¡; 
'"14 ·-.1!.-, 4FinJ.l.T.i.m·~J; 

-#.l"c> 
··:. 

417 G:,,~,_,1~-:-d.o 

4lf! Gl:-·b<.ll~-:>:--iow 
419 Glob.tls-:~hD 

4.::!0 Glob<1ls->l-:l 
4:21 Glob.'1l..:;->k2 

Glob .. l=>-:->~;3 
Gl ob.i.l:'>- >í'eH:'O 

Gl cbd l :;-:>PeCOCl ;;::' 
426 Glob..1.ls->PcCO~ 

427 Gl.ob.i.ls--:>CL01120 
426 Glabal:i.->CLOHC!. 
429 Global.s->CLOCOC12 
430 GlobJl:i.->CLOC02 
431 Global.:i.->CtOH20 
432 Global$->Ct0HC1 
4 33 G.lobo1.ls->Ct0COC12 
434 Globaln->CtQCC2 

lü·Olctc-i:-. Par-cJ.m<'t:•.!"r. L; 
R<."act.or. r .... r.:unetcr.dp; 

"'" Hcactor. P.:.r.ameter. Flow; 
F<c.i.ct:.oi:-. P.iz:-,"lmet.er. RD; 
l<.-·acto::. l'd.ramct~r. Y. l; 

~ l'<c.1ctor. p..,,z:-.•m,_,.t.,.,. \...:.!; 
~ He .. cror.l'<o:i:-."l.m~~t..-i.~.3; 

Hed.ctor. P<\rnmcter. l'~H20; 
~ Rc.l.Ctor. Par ... mct.er. PcHCl; 
~ koactor. Para.meter. P~COC.12; 
,.. Rc.i.ct.or. Pdr.t.met.er. p.,.co2; 
'-' Reactor. E'arametci:-.CLC!ri20; 
... Reactor. Par<'lm.,,tcr.CLOHC1; 
- Reactor-. P<'li:-am""t""r.CLOCOCl2; 
so Re.:iictor.P""i:-"'mct:cr.CLOC02; 
... Reactor-. ?ar3m.,.ter. Ct0H20; 
~ Reactor-. Pai:-anw~t~r. Ct:OHCl; 
~ Reol\Ctor. Pardmeter.CtOCOC.12; 
"-' f~O.!"dCt.ur. Par.i.m°"'t.oe-r.Ct.OCC2; 
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-135 Glob.-,l.,.-::>CL0Cl 
4)6 Glob.:il.s-::-u 
.,i3·7 Gl.ob..¡l.,;-.•l'.("">:'.JC•Jt 
430 C.lob~ls-·>rntrL•f 
439 

O<·tola.•l" :."!U. l~~17 

"' Re..1oct:or.1•.1r.un.·t- .. r.Ct-.OC'l; 
~ R...-.ictor.1' .. z:am..,tec.u; 
~ HC<'lct.o:r,f•.1r..1om<:t•·r.ro:.c(•f; 

t-<•"•ICt:o:r.l'.tr""·"~l •·r. ~of"r•~[; 

-140 C<i.l<.:ul«t.cLulloc (.:n:rlnq~.;. Fin<llT1r,, .... ut 1; 
4.4.l 1 
442 
44 3 
444 /• ...................................................................................................... .. 

44~ •••• J.,,~; .'.ll<J<lJ•·ntr•:' :tunc.zo.--:••!t S<~ :..;_,;.,:: <'11 L• :·utz:1._, d~• dife>c<!"llCi.is 
4 4 ... • .. .. .. !'" l i 1 .: ~ '' • 
4-17 .......................................................................................... / 
448 

douhl.~. Id (douLl..,. •c(cOMhAH:flT:i) [!-"'ln·:'¿i()USf'Olll1'.'::•lJ. 1nt. 1-, ~nt jl 
1 

4~1 

452 :~t:.t~dr•,! • :-a.ro'-'r•·[ • ( St.l-.l"L[OllJ){~J•c[4]fJJ[l] 

4~3 - St..k2"C(1)!J)/iJ•C[~•l!JJ[iJ); 
454 

·1t> 1) 

401 

ºC"[COMPOHU~T!J:] { l'REl.'IOU::;,·orHT!_~+l J. i.nt i. j) 

46::! douhl..-. t>:.;n (douhl.n •c[CCMPO!H:!l'I'S) { E'f>EVIOU.c:;f'Ol!IT'-""l] # :1-nt 1-, Lnt JI 
~o 

463 ( 
·1l>4 

// H 

< :;t.dp/(St..L•!;t.?ell::o•po.., (d-., ;'¡¡ • {CfO]ljJ(.i+l] - 2'"C{O](j](i_} + C[O)(j)(i.-1) 

466 
4.(07 
468 
.; 69 
4-70 

479 
480 
40 l 

douhl.e 
1 
1 

l)l 

( IJ. oJ:;) • IC {O l [ 1 J 1 i.¡.l J e!{.'] [ J J [ i -1)) 
s~.J./r.;:._ ''t:.:-o~iefJ • :rd(C, l, ::;J - :;,1rc 1 1. J))J; 

// E 

.dp/ :.--t_.!_.•=.-;- .••·:'!C.l";.•cn .. ; (d~, 2) l • (.::(l] fj} {.t+-l) - 2*C(ll [j) [i.] + C{l} [j) (i-1) 

: :- r 3; ; J ¡e! +1 J - e r 11 1 J J 1 i-11 1 
~ .. ro t ::"•~ ! ) • t <1 (C, i, J ¡ l ; 

t:·:2 (doubl.o •c[C'.:'1-II'O!H:HTSJ [i'RE:'.'lUU!.>PO!tiTS+.lj, i.nt l., l.nt J) // e 

( .<;t..dp/(~t.L":Ot..-PeCOC.l2"pow (:ls. 2)¡ .. {C(2Jfj](i+ll - z•c[2J[j](i) + C[2J[jJ(1-

462 - (0.S/d:o) • iC(2J {J]iiflJ - C!:.'lljJl.i-llJ 
463 :~t.L/(!lt.u•!.>t.ro!':r~f) • r.t (C. 1. J)); 

494 .. , 
4B6 doubl.o l1X.l (doubl.e "C(COM?OHEHTSJ [PRf:V10UZP01NT~HlJ • .1.nt .1., .1.Qt j) //O 

H 
487 1 
489 
469 ( St.dp/(St.L•st.PeC02"pow tds, 2il • {C{3)[JJ[i+l) - 2•C(3J(jJ[.iJ + Cl3Jfj){.i-1} 



4 '~º 
491 
492 
493 

p ..... qe q 

tO.~/d:s) .. (<"lJllJlt~..-11 "'-\>l!1Jl1 lll 
St.1./(St..u•:;1:. >1..•fr.,,t} • l".S ti..·. i, 

494 doubl.• 1, ;a..nt jl 
H 

4.95 1 
496 
49"7 
4q9 
499 

1 -4- $.t.L/(St.l..J'"C.l.te> ... : .. t) .. •,;<Jo ~c. l. Jl - rrl \C, l, J))l; 

500 doubl.• DX~ {doubl.o '"ClCC.,Ml'Otit::HTS\ \l'HE'•'10U: i'OlllTS•J.J, .1.nt :r., .J..nt JI 
H 

/-' o 

50 l 1 
50:! 
503 

'º' 505 
500 
507 
50tl 
5oq 
~.10 

511 
'12 
5l3 
514 
515 
516 
517 
510 
519 
520 
521 
5:0:;.' 
523 

<00 

t.01 

tO;:; 

sOO 

ºº' :!>02 
.sD3 
so• 

tdoubl.e 

\do\lhle 

\doubl.• 

idoub1..,. 

{doQbl..-

(doubl..• 

(doubl..• n 
\d.oubl..- C) 

{dol.>bl.- u 
(d.oub:l..• <) 

{doubl.-
{d.oub:l..-

1 •< U; 

1 H \5 
•l.•• 
•< 

1 1f (5 

el.•e 
1 « I• 

•l.•• 
1 H I • 

r.~ lC, l • J)) ) ; 

!.~t.. ::LOH20/ St. rof r<• f ¡ 

;";;t .,:-t.OH20/!it. rotret; \ 
O.V¡ :~t.Cl~OHCl/St.rofi:;<,f: 

"":t .ct.OHCl/St. toft.ef; l 
~t.CLOCOC12./St. i:cofroef; 
·>t..2:oc:oc12/~;t.. t<>!i:4'-·f; l 
St. -:~.OC02 /St. cot rct; 

l<"•turn :J-:c .• -:~OC02/St.t:oftt~t; l 
return '•. Ú/ .;t .. tos. i:ce!: 

::-.t .• c:OCl/St.. rosc.,.f; l 
.S• •• '.::tOCl./St. r-on r et; 
').<'.'/';t. :f03:C-~f; J 
St.CLOH20/St.i:ot,et: l 
!;t.C!,OHCl/St.i::otcct; 1 
:;t. ::LOcoc1;;:/st. i:o.tr~f; l 
r;:.-:!..OCD.2/St..i:cofr.,.-~; ) 
•.J. fJ/St. rosr~f; l 

52·1 / d~ubl.- :>10 (doubJt" tJ 
.-.t .C::.Ocl/St.J:CO:itet; ; 

!"<'!.<11'"'1 .i-'fl!~T'::t.<'!m . .'<[O/{]/ [l'::J'l.XI"l!I.' l J 
-:;.-t11r:1 i'.'lSy:;.t.,.:n.X[I] {J] {MA..XDIV - ll 
~·-:r•i:" J"!,S~·.-.o:em.x{;:! {] 1 lHAXOtV 1] 
:,..turn Pt•ST·,,tem.X(:JJ (JJ {Mi'l.XDIV - IJ 

~;:~ · .:Joubl'-· .-111 tdo'-1b.1.,, t 1 

52f', // d::>uhJe sl;' (doublo• C.) 

527 ?,· doublt~ .:;l.J (doublc c.¡ 
528 ' doub.lt.• _!;}-1 (doubJe c.¡ l't1:>7'5!._•m • .X[3J /JI (M.A.:'l."DIV - l/ 

:-<-turn I'hSy:rtrm.x/.J/ (JI {MA.XD!V - 11 szq .·/ douoJ ... :o;J5 (doub.1 .. • ti 
530 

542 

........ L•l!l siquientc.s func.1unt•_,, 5e "·'"'";-: «11 ¡,, :tJfJt1.• d•• coloc,tcior. 

........ c•rtoqonJ:l en "'~lcm.,.nta r 1n1 t<>. 

void •t.dcAl...1 FCNUT (l..ocq • NPDt::S. doubl.• • X, doubl.•'" T. doubl.e * U, do~l..• • UX. • doubl.e * 
UY.X., ~ubl.o • UT} 

1 
UT[OJ ~ \l.0/5t.PeH20 i'"(St.dp/::;t.I..1•UXY.[Oj UX[OJ St.L/\St.u'"::;t.c-ofce()•\St.1:0.:01.et.• 
St. i:o! cet.'" {St. kl.•U[O l .. u\ 4) -St. k;:;•u ¡ 1 j •U [ '>l; '.~':..to:> i::r! •St. ros re f .. St.. 1 of:c.,.[•St. k3•u 12 l •u 
l ~1·ul~11: 
UT!ll '"' 11.0/st..t>eHCl. 1·1st.<lp/St.;..1•ux:-;¡1¡ \.C:..:111 st.Lí(St...u*-:>t...rofr.:-f;•¡st:..icosi..,f· 
St..tofi:'"'t•tst."k.l'"'lllOl•U[4J-St-k2*Ut::.J •lJ!~1) 1: 
UT\;::l.., (1.0/St..PeCOC12)•(st.dp/St.LJ•UZ:.O~¡;; U:·:{21 51...L/!St..u*St".i:co:fr~fl*(St.ro .. c..,,f• 
St. i:o:-r..-f•St. c-ofcef'""St. lc.3 .. U {2) •u l ~¡•u { ~) l: 
UT{3J - \l.0/St..PeCO~ ¡•(St.dp/St...Ll'"llXX{3J - UX{3J SL.l./{St.u'"5t.cotc~t)•{St.ronref• 

St. i::o~ret •st... c-of :c-ef•St. k.3'"Ul21 '"Ul ~ l •U 1 ~l': 
UT(4] - S~.t.../(St.u*St.r::o!i:;ef)•\St.i:osce!'* 
St. rosref•St. i:ofi::e!'"St. k3•u [21 •u l ~¡•u l '.:>J - St. r csi:et:•st... rofrct• \St. kl .. U l O} •u {4) -St. K:::•u \ 



MAl'.N.CPP 

11•ur~I11; 
UT(SI "" 

O<::t:Obf'>r 28. 19,7 

:"\t • L/ {!>t. u• $t. r;o( re t i " e .<,-r • 
::3t.r·o(r:~f·(~t.kl"ll[íJl•L'!·lj .'il.~.;'"tl!JJ•U¡'.! 

151 "UI ~·J 1; 
. , -~~-r:"'t •!;t:. ro:s t~f·st. 10(1:.,.,r• 3t.-. $.,, 1.-: 1 ·u 

1 

....... l..:1s. cond.1.c10T1~s d"" ll•>llt••r·,,i •"n c.:oJ<><'.'u~·~o., orrc«J•>r>.,.1 

........ :ir expr.,.SdTI d~ .JC'lJ .. rd.> ~· AJ.J'l!A. l..! - I'IE;'A. UK ~ (;;>,,.u·rr.1 ...... .. 

....... dond~ GAMPrr.J - fd·<-1~1 G.-1.."'!"f..1!f/, G~L";:'..-"l(!) ;,_. .... . 

'"'""" cond.J.C.-..fOfl d·~ trofll<'•·•· 
5~1 ................................................................ - ............................ •/ 

552 
!>!>3 vol.d _•tdc..-..l..l f"CNlh.: tl<>nQ • Ul't11:~. dol..lbJ.v • :·., dol.4.ble" T, doub.l•" ALPUA, doubl.•" BETA, do 

ubl.•" GAMP) 
">!>4 1 
~5!> 
556 
55? 
556 
5>9 
560 

{ •:-: .. ~ o .0) 
Cor (int i "' O; l- < •r:PDf:~; 

1 
/\iLPHA[iJ ~ 1.0; BET~"\í1 l 
1 

!>61 Cor (.1.nt :;_ ~ O; i -.: 
¡ 
ALPHA(l.J - o.o; BETA(.1..l 
J 

~O.O; G.f.MI'[..¡_) "'O.O; 

"'l.O; GA.HP(.iJ •O.O; 



l 
2 

redct.ub. fi 

// UNISO."'"T {IU 

W.i.tnde-t fH:A•.:·ru !l H 
J . 
5 
ú 
7 

#defin..- __ Rt::l\CTtll\ _11 // l'r.~v.l•nH"' muJtipJ<(!<:s #lnc.!udo.'" 

• 9 

#ine1ude <con.to.11·~ 

#.inelude <:\t.dio.ll> 
#.inc:lud"" <:.;ti l.ng. 1, ·. 
lfl.ncl.ude <ctypr.h> 
#.include <::!;t.dlib.li"• 
#incl.udc ""numl .1.P. 

"defl.n~ 
#de!l.ne FAI.;.E 
Hdefl.nP MJ."VCI~F.N 

10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
10 
19 
20 

// P.J no r.stJ a.·:f2n.1d.1 .-.11 1.•s b.ibl.Jot~--.,~ csr...inddr d.!! Mic:ros;:,rt.. 
M_P? 3.14 l~>92t>'.,J~A97932.lti4f. 

le'". 
22 '1?1ll>l~··, LJoubJ._•";, vnJd r . ~tdc.il .! •'(long", dOuhlc", dnublc..••, <tou.ble"'", 

<J.,ubl••", <1oub1<~"/, /<>;17•, -do,Jbl~.··. :;;Joublr", lonq•, doul>l~·. doublo:"'", 
d0ut>J.-•, dau.t•J,••, }".-:::;· 1; •," 

26 t~t: vcud F<.."NUTp! el . lonq •, dotd:>l..., ·, doubl.• •, doub.le •, doubl~ •, doubl.• •, 
doubl.e ";; 

27 typedet: V'Ol.d :_•tdc.:a...1..1 FCN~Cpt r 11onq •, doub.l.., •, doubl.ei •, doub.l.., •. dout>l.• •, doubl.• •) 

28 
29 /• ~ <:'"Struc~ur·" '1"<" .JloJ•• l<>:· p-•Z••"'•·t:-.>:- d•• ~ .. Jcu.l<-"' "/ 
30 trv-d•r atruct 
31 ¡ 
32 L, dµ; 
33 Fl º""• RG; 
3-t kl. ....:.. • kJ; 
3!> doo.abl.• PC""ti2o. i"eHCl. P~·cOCl 2. r·..::-c::::i;; 
36 d.oubl.e CLOH20, CLOHC::l, CLüCOCl :'. cr.c.co:;:-; 
37 Ct0H20, CtOHCl. Ct" ococl 2. Ct 0C02; 
38 CLOC" l: 
39 u, rr,,! r••t, 
40 1 Prob.lemtJ.1t: .. ; 
'1 
42 
4J .. ., 

cl..&aa To<:> l 'I 

¡ 

// ..f'Jrdmc."t:r~_._ do: c.tlc-ulo. 
Probl.<!mD .. t.a l'.'l:::4m<•t~r::-; 

doubl.e d:i; 

// Puntero:; ... 
FCNUTptc F"; 
FCNOCpt.r f.IC; 

r~qucr Jdo:o: 

,'/ I'unt,,,.ro.<> d funcJone:< r,,,.qu~rJd:os 

DEptr Dt;:System[COMPONDITS!: 
BCptc Condl. t::i.. ons { :L•COMPOUENTSJ; 

dJfereneJ•3 fJnJt: .. s. 

46 
47 .. 
49 
50 
51 
50 
>J 
54 
'5 
56 
57 
5B 
59 
60 

// Func.Jones de cnrradd / 3d1JdJ .l p.tnt.,l.la. 
vo~d Ct:eatePDll: 
vo~d. Edi.tPD(); 
vo~d Hel.p 1 l; 



R&ACTUB.H ü..:tot,.•1 2H. 19'-<7 

6! 
62 // 1·u11.-Jr:>:i~·-" dL• <'.·."lt:~J.:/d / s •• J1d .. 1 d ·•r1 .. :h..1vo"". 
63 Vo.1d H.>keR~~port; (Ch•r• st..r1uqW, dou.b.l_a F'in.-.lTitnc-, dou.hJ.• :JtJ; 
64 vo.1.d :..,v.,LJtJ•·~ fL..1:-..-...s •c. doub1e .·•~~ ... · ... ·tnterv4ln, t"lLr: •c:...i-:.f • .:&.nt j '"'OJ1 
65 
66 // Con~•tzu<·t:or/l'~sc.- ..... ·~or .. 
67 Too!,.. rJ; 
68 -T<>ol"' CI {/ 
69 '; 
70 
71 #endif 
72 
73 



REACTUB. c1•r 

l 
2 
3 
4 
5 
6 
7 

• . 
10 
11 

// UC"Jct:ub. C}'J> ::il'J-
// U!.'!SOFT un 

#incltH_if!" ,._,.tdl.<>. ti 
Uincluc:h_,. ...,.r.rdli.' .t, -
#l.ncludr. ·-...:~•n 1o.11 ~ 
#includt• <mc1th.t1-. 
"l.nclud•· 
#includc · :it.r-1n<J-t"•· 
#l.n<:ludC' ••r..,,•ct-.1>.h" 

12 /• Ce>n:or-ruct"r 
13 Too1,., ;Tool~ ¡¡ 

14 ( 
l~ P,¡sr;cun,..t:cr.•-
ló Pac.'\m,..t:cr .dp 
17 ['""rameter;. Flv._, 
18 E'.'lr•1net•.•r. BL> 
19 Pdr"'~""t••t. >..1 
20 P<1tamet•~I. i.-..• 
21 f'ar.u!':et.c.r;. Y.3 
~2 l-'<1r.•m.--.t•:r. i'L•H:'c.. 
23 f',c¡r,-'<mete:t _ P••l!Cl n; 
24 r.trdm..,,t.••r. P.-.coc::· 
2~ P.l.r.u-:-.. o~•·t.Poo-CC.: ~'; 

26 Pnrarr:et:.C'J:. CLOH.:'.O C', 

28 
2• 
30 
31 
32 
33 ,. 
3ó 
36 
37 
Je 
39 
40 
41 
42 ., 
"' 46 
47 
46 
49 
50 

Pdc<tr.i~t<:-r .c:,(ilh:l e: 
Para.meter;. CLOCOCJ :~ 
Pac.imet:cr.CLOCO;' (1; 

P<trameter.Ct..OH~~O O: 
Par.imet:.rir.C'tOllCL ü: 
l'ard.met.-r.Ct:OCo.::12 ~ O: 
P.l.r.tmetcr.Ct.UCO.o'. Q; 

P.a.r.Jn-«.-'t••:-.Ct.0Cl 0; 
Pdlt.-u"lctt·r.u ú; 
P.J.r.-.r-..,.ter.ro,;re-f O; 

P"to1l1'<·t.t.•'. C<Jt 1 C l '..); 

.'-fe:>u • 
Void Te>Ol!.: :Cr-•:.,~ .. l't'' J 

( 
Fl LI:." .:>u:::.~; 

•.!.I l nqC (cha.r • lm--' l lo::::; (HJ\XLl:ll) I 

pcint.t ¡-,nllcl'nb:n- O•·l .11--<h1vo (::0.1.n .-xten:sl.on) 
!l<::an~ t••.,, .. , ~tr¡nq;;,; 

!lt.rc.•t. 1>.t:-ír1gC, ... L•A':'""t; 

Sl out! ., fop•·n (.!'.tri.nr,ic ... ,_,b~,; 
~Z it e •out.! l 

53 ' 
54 print! i••r•o .,,._. p....i•.!"c.i~- cr"""" ·::;•• .:>tcinc¡C); 
SS ex1 t ( l l; 
56 
57 prin:::.t ( .. \n l.ong1.t.ud del react.or ¡cm) .. -: : 
se :seo.u! c-·1r··. ¡,t>.1r ... m~t...-r.Ll: 
S9 prlnt.!: ( .. Di .. m~tr;o de p.t.rt.1 cul·• c;1t._l:1.tic_,, (cm) "" ">: 
60 ,;conf ("º•l!""", 4¡·.-1ca:-n••t.<C:c,dp); 
61 printf (- f"lu)o d.- 4!J.m~nt-"Clon (cmj/min) = .. ); 
62 :sc...,nt ("•l!"". 1or..1r.a.metcr.ClowJ; 
63 print.! e- Di"n'ct.ro d..,,l •"·•et.ar t.ubul.1r (cm¡ - .. 



\ •• • l 1 ••. ;, !•« 1 .unoo-t.•, t· • l~L.., 1 ; 

6~ pr1nt.t , •• •:~>n!ot..-.n! .. d<.~ d·~:;.orc1ot1 

tiú :i.-Jnt ¡" 1r·· • .i.t'.>:..tm•:L•or.Kl!; 
61 pr1ntt (" Con,.t.-•r;t.o• rl~· d..,..:>or~-ion .:m i/mrn~ ! 
68 s..:::.,nt i"·lt•• • .r.i'••!"·'~"-•t•·1-.k~1: 

p.icintf ("' ~-<.~n,~t.11nt" d•• '"j'"'º"'c-1'"' 
SCdn( ("•lt .. , <.['d!"..l""1Ct.~·.-.kJ); 

pl'...1.Tlt.Í ... i'•:c.!•:t. ·•Xl.~l ctL• .>CjU-' 
sc.-nt (''·lt", "'""''"'"''"-'t•·r.P .. 11.::.'D!; 
p.tintt l'' !"e•"l<=L .i:-:i.•l de HCl ~ ''); 
sc"'nf ("·lr". ,;.[',,:.1m.-t•·r.l'ellCl'; 
prJntt ¡" 1-.-.-~ .. -t «Xléil d•! RH'CCl:' 
,,c;,tnf !"·11·· ... P.11.1rr.•'°'-•·r.P.:.C0Cl.::.'l; 
p.t.>.ntf I" !'1• :l••t .<Xl<>l cit• llH't:~.> 

sc~1nl ¡··-11··. o.l'.•<·""'-'l•:•.P~·CO~l; 

p:c1ntt , .. L'o¡-,· ,J<: 11.::.'0 ,-, l.1 l!nt.r.-d-• 
sc.1nt l"·Lt'•. '·l'.1r ,;,-,,-t.,r.CLO!l:'C>J; 

prnol /c-m3) .. "); 

óG 
70 
71 
72 
7> 
74 
7; 
76 
77 
78 
79 
80 
8 l 
82 
B3 
84 
8> 
86 
87 
ee 
B9 
90 
91 
92 

pr1ntt !'º '-°'''' ~i.- l!Cl ·• .l.1 .. n.__r.-td,1 (mrt>ol/cm'J¡ ~ "); 
!'>C<tn! ¡"•lt". i.i·.t:<tm._.t..._·L.CL(l1i(:l1; 
pr:o.nt! .. ,¡,__. :..;~·L·c1.:: d 1.t •·ntr-•ó" ,¡,.¡ r ... a.:-t~r {rr.:nol/c:mJl., "'); 
s.c.-011! :'"· ! :.··. <ol-·.1~.~met.•'°r:.C!..OCOCl:'l; 

p~int: d<.• f>k"CO .... 1 •• t_•nt.t<H.::!.l :h·l 
:.c •• r.1 .. ~!··. _:.p_,, .. mct.•=::.c:...oc0.::¡; 
pr l !1t ! \ L • 

:i<.:<1nt ( •• · l ! ••. 

pri nt. t 
,.,·.,r.t "· :". 

h- 11:·,-:i d,.,..__ ro de: 
.;.¡'.,:;.J.mo-t: .. r:.Ct.UH2ü/; 

:J.- HCl. dcnt::o Uel t•.-.J.c:t.ot rt.~OJ 

irnmol/cin31 "' -1; 

,m,..,.,r~l /c::m)i -" "!; 

pi1nt! (" ~-c·n, <J•• iH-1'cc1:::. d.,ntro <1•-¡ ,:-,,.._,cto.- 11 'J ~rnmol/cmJJ = "I: 
:,;c,,¡¡f •,"·t~··, l.Pa.-.tm.c•t.~·r:.Ct:OCOCl~¡; 

93 printt i" Ce"'-º· d.,, R.R'CO dentro n..,1 1e.~<.tOt (t-~o, ,rr,mal/cm3; .. I; 
,,c.tnf !"·lt". ;,!',•.:-.>m"-'L•~t.Ct:OCO:'); 

c.~ pl'.J.Ht( (" Cun-. ~j,. C""l d.cntz;o del ''-""~·t<.>1 it"ll) :r..'lloJ./..:m31 = "); 
96 sc.•n1 !"·lt'', f.f'.l!'.<>l".~t••t.Ct.OCll; 
G7 
98 Pdram .. te::." ·i.·J·p,,z;.:i.,,.,.te<e.t·1::i ... I ''.'-1_t-'.l'pow (i'<tr~met~::.r•D. 211; 
9c; P.~::.am••! . .-z. '''t , ... ! !-.•:c.~met..,r.CL01i20; 

r.l: •Hn~·t.··'. Ct. (;C l; 
io¡ 
102 f-,.;11!•• ('-1'": .. rr .. -t,..,, •.L:Z.•ot" (i'rubl<'n-.Ild~_.11, l, out.tl; 
l 03 fcl ('<;to· ('-'ul !: ' ; 
l o.i. f '..,._. ( ,.., t ,- ~ n<::;c_:" 

10~ 1 
lQ(. 

107 /• Menu •, 
108 vo.1.d Tc.>"?.,.::F.~l;t!'~J ¡· 
1 o~· [ 
11 O Lnt dan•• F)\L:,E; 

111 
11:'. FILE: • inpt; 
113 fo"l I.C • out f; 
114 ch.ar 5••1ect .i.on; 
ll~ ch.Ar "'"t.::-1nqR ~ (cb-1.r"') m.sl.loctMAXLE.IJ); 
116 ch•Jr;" •>Str1nqW (ch•r•) mall.oc(HAXLE.Nl; 
117 
118 pr:int.t ("'\r.Ho~~re del. ,'lrch:.vo .\ <tb>:":.r {"ll.O ~xtension) • "); 
119 :ic.1nt I"•""• c.r:.-ingR); 
1.20 sti.c-at i:<Jtr1r.gP. ".DAT .. J; 
¡;;: J 
l.2:: l.r1pt .. (ap~n ~.tr.:.nQH, .. rb-J; 
123 i~ (!1npf¡ 
124 1 
l::?~ printt l"'\:-l·lo se- pu..,de .abrl.r "OJ-. !lltl'.in9Rl: 
126 ex i t. í ¡) ; 
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¡::;7 l 
128 fce<id (ioi'"r;1met:er, 
129 tclo:..,, 11-np!J; 
130 trce(strl.11qR); 
131 
132 wh..i.l.• 1 'don .. ! 
133 1 

Oct.ob~r 2B. 19~7 

tPr;or~1eml>,1t...11, l, J..npfl; 

13'1 p.tintf( .. \t.Oprion .1 ••d1r..1r:\n••¡; 
13~ prJ..nt..t ("'\n A. - l-• .. HH1J..t.uU del. rc<>..;lor 
136 pri_nt" .. f { .. \n B. - Di_,un•-t·.co d..,. p.t.ctJ..C<Jl,, i;,1t...1li_t...1.c.s 

pl'.l-nt"f("'\11 C. t-'"lu)<..> d,• <tltm..-nt .• 1.:::i.on 
• !-'lo..,); 

136 pl'..l-nt.{{"\n O .. · Dl uno•t.ro ch· r~~•ctoJ.. t.ub•Jl<'\1'. 
139 pr:l.n~f ( .. \n C .. - d,.,,<Jo1·1::Jon 

m<•t:'!"c. J.;lJ; 
ptcl.nt.f l.,\n <!•· d"'""''-'1:•:::1011 

m•~t<•c.k2l; 

141 print:f( .. \n d .. - .-d:sor-c1on 
.lr<'\m~t:er. ~3); 

142 pr1nt"{l""\n ..J<JU•• 
14) pt.tntf("\n l'•·<:l•,t. u~ HCl 
14'1 p:1nt::tC"'\n P<·rl••l dt~ Rf'l"CClZ 

.i.;~~ p:.J..nt:f("\n K .. l'.-·,:l•·t d .. Rl-<'CO 
p:::1nt.t-C"\n 11.':-J .1 l" ••ntr.\d.\ d...-1 

e. CL(IH20l ; 
147 printf~"\n ··rit.t.•d._. dl'!l 

e .CLJtl~l l; 
i.;e p:.tnt:!("º\n HH'Ccl:: .-1 1.1 <·1H~::ada. del t:c..Jc•ot 

r.c:.;;,c0c121; 
14"" Fr.:..nt.t('"\n o .. - RH'C'O ,, l..~ .-.ntr,v1.~ d·~l 

r-.ct.·.:.ico21: 
l~') prl.ntf( .. \n 11:~0 dentro cJ,..l I•.!'actor it.·-f¡) 

r .. Ct::..H;:'O); 
151 pr ... nt:t,"\n C.'·· H._::_ d.··utru 

r .c-.::..1HCl l; 
p!.:..nt_f\"\n IC- kr••,.:::1;: :l .. ;·' _1,·l tP.tc:ct.u::: 

i::.Ct.t)CUCl2); 
p:ointf{"'\n 3. RR'CCO d•·r,~.rc. •.H·l tt•.'tc::tur lt. 

i:-.Ct:0C02); 
l~-0 pr1nt.t \ .. \n n.-1 r•-""'.:t.o::- 't -o¡ 

1 r.r .:::r.nc1); 

15{, 
15"7 ~··!.,.c:t1on "" t.oupp•·r t-¡.,t....::h ; ) ) ; 
lSB •wi..tch ("~1 ... 0.-.__lonl 

1 
l(;U e••• ºA": 
1(,1 lpr1ntf("'\n l.cng1:.ud dt•l r°"<"lCt.or {cm) ~ ••¡; 
162 sco1nf (" .. lt .. , &l'dc,.m•~t:~r.L;; den.•• .. ,. TRUt:; ! b~-..i...; 

163 e""•• •a•: 

"' .. 4.4G cm"", p,.,,.,,.,,. .. t. .. ·r .. t.l; 
"' 1'4.4G cm"', Po1ro1m•=t:cr.dpl; 
"' •.4. 4G c1nJ/mi n", P .. r.•mP-t:ec 

•4.4G cm", p.,r.omet•·:.RDf; 
"' •,4. 4G cm3/mm.,l m111'", {'.1r.o 

•4. 4'- <:mJ/mrnol m¡n", I',\r,\ 

•-1. 4G lc::m..!/mrno1) 2/m¡n", P 

··1. 4G .. , l'"rdm<.•te.t. P·~ll201; 
·4 .•tG", l'd<.tm•·t:..,r .. í'<·HC1,; 
··1. '1G"', l'.or_trT\<o"tcr. p.-COC12 

· 4. '1G .. , í'.•r.ornt..·! .-·r. !'1•CO:'• · 
-'1. ·1G m.-nol /-:-m·1••, 

• 4.. 4<~ 1rvr,ol /-m l'". 

·4 .. 4G mmo!/crn.l·•. 

· ·1. 4G 1nm:->l /• rn.! ... 

··1. ·1G mmol /c1to3"', 

·'1 .•tG n:mol/cr"IJ"", 

.. 4G lTimOl /r:m.l'', 

·4.. 4fi mfn!..~l/cn3\n'", f>,1r..tr-.e 

164 (pr1nt.:: ¡-\n n1..,metro de p..o.ctJ....::ul~• cJ.t.:111-t.i.c~• (<;ml ••1; 
165' sc.:1nf ('"•lf ... .l.P.'.lr<0m~t .. r.dp); c!on•· ~ THUt-:;I br•.-k; 
166 c.&•• •e·, 
167 tpri_ntf( .. \n l·-luJo u..,. .... 1~m ... •n'.:-.i.c1on :c:mj/mi..nl - 'º); 

lC.S .'lc:;an! (" .. 11'"". <l.PJ.C••met..er.Fl<">...,}; <.Jorit• • TRUE:; 1 breólllo;.; 
16~ e••• •o·, 
1"70 {pri.rit.f i .. \r1 [Ji,1:nct:co de-l r:.,..,,ct:o::- \·--:r..) ~ ••¡; 
171 "'C•U•t i"•lf ... .1.1•.-..r.u••<·tccr.hDJ; don<·' TllUE:I breóllk; 
1 "72 C"'-•• • f-:': 
173 iprl.nt·f ( .. \n Const:.;1r.t~ d ... de::iorc:.on fcmJ-/rnmol mini .,. -1; 
174 .,;can! (''•lf"', J;i';1r.unct:er.kll; dnr.<.' =TRUE;;¡ b:r;e.ak; 
llS c ... •• •1-~•: 



fl:EJ\CTUB. CPP 

1·11c, 
t•17 
17• 
l '19 
100 
161 
18:.' 
16J 
10< 
185 
106 
187 
100 
189 
190 
191 
192 
193 
19< 
195 , .. 
197 

i p~ .1-nt 1 ( "\n r:of.»'.-•lflch· el•• 
sc.1n( 1····11··, &.P,1r.:1m•·t••1.•. 

( ... :m.$/nuno l 
TRUE:! bruól..k.; 

••;; 

tpr.1-11tf t'"\n Con,.1.1nt.•· .J,_. ' ' ,• 
,;,;,u1f t''"• ll ", ,.P.tr.;:u..-\ ,., . •.' 

C••• 011': 
tprint.t ("\n i'•·<:l,..t ••X1.\1 d·· 
~. ,_ ..• n t ' ·• · l 1 ·•• ,.. r·.,, ""''-1 ,. 1 . ,.,. " 

e••• • ¡ •: 
( ¡Jt: 1 nt { j "\ll \'o . .,- J ••t o\X .l .. l .>• h ~ ! 
:.c:,~nf (" • l (", .\, f'<'l F.,mo•L .. r. í'." ·.·1' 

¡ pt .1 rit t e "\n l'<-~l .. ·• ·""' i. •; d·· 
'-'<;.1n!. t •• • l t .. , &P.tt,1n,.·t••!. (•,.,~._¡,·:. 

1 p l J. 111· ! ( H \n i'<·(~ 1.•t. "~· l .0' d•" 
.-. .:.in t l "'• l f ". &l',, ro..1n••·t.•·t . !'•• ·~,,_.. 1 ; 

e:••• 'L': 

, cm3/"""º1 l ~/rn.1 n) 
":"HUF:; ! br.,.Jc.; 

''); 

··1: 

!pr1ntt ("\n cc-.nc. ci.- ll:'C> ·• .. r.trdd.o <i~,1 t: .... ..oc'.-or (llll!1ul/·..:m3l 
'1:.tnf 1-·lf'', i.r.-:i.r.~mct<:'r.,·t. TRUE;I bro.&lc.; 

c:••e 'M': 
!pr1nt.( ("\n Conc. cj,~ tiCl ·• :., •·:.rr • .:Lt .:l•·l ..-~-.,.-1..<>r •fTl,/n0l/ 0:::1n3) 
c..-::.1n! ("•lf", <;.p,,r_.,m.·t<:•r.< . .':.. TKU~.:;) bre...X; 

e••• 'N': 

.. "); 

.. "); 

200 l;·r!.:1t.t ¡"\n Cc-;:n,..;. d•.• .,;.¡·~-~·;_ • , • ~rit•••'-'" ..!•·l =•=·•·-10! 1Min<->l/~m3! "',.); 
201 "'·"·"nf 1 .. ~1t••, r..r •• i·.om·~t.er.c:.,;co·::1~· ,,_ Tnu~:; 1 l.>r•¿k; 

!pr.1-ntt ("\n Cene. ch= HH'C0 ,, ~·• .. ,-.-_:..H.Ll c.t~:: r<··~·..::t<.! 

"-;;ctn! ("•lf-, 6.P.,C.-tlT_t .. .-.ci.··z··-,.-::¡; :~~:~~ ·' TRUF:; ! 
e.a•• 'l'': 

n:r-i..,l /cmJl = "); 
20:' 
203 
204 
20S 
206 
207 
206 
209 
210 
211 
21:' 
21.l 
21 ... 

!pllnt:f {-\n (°C•llC, d•.• /l.?0 d•']I~~(> .!<•~ t,_.,,,-t<->[_ (t_~I)) lmmnl/• m]J ""'")3 

5:,u1( ¡- .. 1.f", &P.ir:.~m_,t.,r.C<. ·d;:'.) 1 ; .:::~,,,,. • TklJ~:;J bic:a.,)(; 
c ...... 'Q': 

(prtntt ( .. \n Carie.-. d•-· HCt d•_•,-111~, -1,•J ''"' ·'J; ¡n)J ~ '")1 
s.·a.nf ("•.l!", 6.i'.-...- .• m..,t.e¡,Ct TI<:i.H:;) bro.ak; 

lpr l:lt t ¡-\n '.:on•..::. '\. ! 1 ,r:-uTie>l l•=-m3l .... ) ; 
"'-·,in! (-· l t.", .._P.1t.«mcr . .-1. 7Ht.:~:; 1 br•...J<.; 

21S \pr:l.nt.f ("'\n Cc.-nc. d·~ ¡;u.,•c::.~ 1.-:,t :-, ~~,..1 ::--.•r.t.ur \t-(" (runol/cm3J .,. "l; 
21~.:. "':.-tn! ¡" ... .lf", IOP,.r.Hn~·t.,.<.c'.t.' -~-·.'i; d·~t:<! ~ -:·µui::;: hr-....X; 
~ 17 
218 iprint.t ("\n Cun<:. d..- Cl d.-ntl<.> n•·. ,.-,•,1c~t.nt'" (t.·0) (r.n.o!/r::m}l "'"); 
219 :lO<.:.snf ("•l!", b.l'ar.1m.~ter.Ct':-..::!.); ,-;c.-.,~ TRUt-:;J hr•.a.lc.; 

def'•u.l.t : 
221 fpr1ritf f"\n\,1··-~ .. lf•C::::lor• no V,tl!d.1''' Pr••:sio:v· --:-11.1lqu1~r t:.ecl~.\ll .. )l 

,¡ .. ::.ch (); doi.,• F/\L'..;t;; 1 hr.,..al<.; 
22J 

225 
226 Para:n.-t:,...r." - ·1""P"'rameter.Flow / !M i•!•r•ow ~h-•t•Hr.•·t~r.HD, :'11; 
227 P.-:i..rllm~t:~ e.ro t ::-"' ! ~ r· .. r<'lmr-te r. CLOH:<'O; 
229 Pct.r<1m.-,te1:.i::o:;re1 ~ Pararn~::.cr.CtOC.!; 

230 pl1.T1'::!' {"\:i!Jombc•• dt!l .1rch1vo" qu.~rd.'Or ("'!n •.:'>:te:-is:i.on) = "); 
231 
232 !'lC<'lnf , ... ,,_ .. , st:r1ngWI; 
233 stCCd':: (S!:r1nqW, ",DAT"1: 
23.;, ou.t.f t.op"'n \!'lt.r.1.nqW, -wu•·¡; 
23~ ('out: f: l 
236 1 
237 pi:!.nt.f: l"No :.i.e pucd~ crear •e;'', .str.1.nqW); 
230 c....:.i.tc ( l;; 
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239 
240 
241 (wt1t:e {&l'.1.tatn•~t.er, •.:l.:ioao:t' {i'1ol.>lemt.J.il:<1), 1, J.uptl; 
2·12 t:clo:<.- (out fl; 

t t-ce- (,.,tr.i.nqWJ; 
244 1 
:.''15 
246 vo.1.d Tool:o: :ll<•lp{) 
;?'17 1 
2·19 pr1nt.t ("\n l•r.oq.1..-.m.1 f'...t.t-• l.t ,:c.luc.ton d.,.1 roudt•l(> •ltn,,mj<..-·o df• un J..,..,ctor t.ubul .. ~ 

--'*); 

.?·I~· ptlHl.1 ( .. \u -· - d .. · <1d!ior~·-<>f1/de:..•->!< io!l d•• clu1u. - ·-- .. J; 
2~0 ¡,r1utl!"\n ONl.SDFT {í~~ 1'1'.•"! I Hn.J-.ltc• c.1.tCJ.-i\ l'".lot(:,!<',n .. ); 

pr:int!: (''\n\tl::-<t•• pr~.·.¡t.•ffl-1 ,.,,_.u,•lV•.· el modt•lo d~nc1m.tro d" un i:-~·.cic:tor t.ubul«i:- U~"¡; 

2'C>2 print:t ("\n l•:cho .-·rur.tc.1<10 d•.>nt.10 d.-1 .-u .. J ,.,. l lev,1n" ·-·"!>º 1.u1 <>J.gui~nt.••!:."I; 

253 piint! (ºº\n rt•.:i..._-,~J.On••,,:"l; 

254 pr1ntí( .. \n li20(•J) ~ :;.~:11:,) <-· ·:>.U!!{"-) • liC:ll<J)-¡; 
2!",~ p:·1r;"t!("\n HH"Cl::{q) t •' C..01! .. 2 :;.<.:\(1) -t 11:'.!0iqJ + RRºCO(qi"); 
2~6 pr111t.1("\n do¡¡,--¡.,:: r_._,rr•·HPr>t..o un 0..1.t¡,_, .Lct.1v,-.. !:::l mud•·lo r•·;>.1:•·:-.~·nt.t ••l c.Jtnh.1.0 eon ~·l .. ) 

pr:nt:t•"\n" ":.r.-t•,., • .,. d•·l 11 .... ,,,,,, ._,n;~•:J• :.•r«l<' l~·· 

2~':'°1 pr1nt t ( .. \n ~' ~•upo111<>11do i~-.•ccl.ur:.-:o ~•-'-r>p.l..-.s.•·,; 
260 p;:::1:ot!'(º'\n\t: .. •-> c-::;!l,>,:J.cn•-"~ ·' , •. ,,,-,!_·.'•·~ -•-::>!>:"; 

pcintt("\n dp/IPch;'Q•L) !·~:<(XC;, L•"-•,/.{JJ t./iU 1·otc.,.t1 (r_a-r:.tl''l; 
262 pr.1.ntt( .. \n - d¡-/(l'eHCl•t.) Ds»(>.ll !l::;{X~l 1../(U rof.1:<.·tl rdººl; 
263 pr-:nt:f("\n t1t.{X.'.) dp/{P~c0~:.i.:•t.J tJ:.,-1:-;:2¡ il"-(X.2) - L/(U rofr~~t¡ r.:i."¡; 
264 prl.ntf'."'\n Dt!X)) dp/(I'••CD2'"LI p,,,..(;-;J, IJnr:-:3) t L/IU :ofr.,!) : .... ··¡; 
265 pr1ntf('"\n tH;(X4l :./[u ro"<,-~-'f) (t.,"·ra¡·•¡: 
266 pr1nt:f("\n Dt.(Y.~) L/(u ror.re1)trd-r,,¡··¡; 

pi:-i.nt:f("º\n\t"L•c-!l..:l•.· c.:i...:la XI ~·fl u11<:> d~• :-,_; ,-·n;np<1eo,;t;o~. 'lUlrHJ.•-º"• ~>t· l.• pt:lr.1·~1.<• d·~i:-1v.id.-tººl 

20:.P. p:-lnt!: .... ,,. p.1.i:c:-:1.J.¡ en el t:1•·r;-.po 0 ::O:; l,) r,i::i.n.~·r,, dt~rlv,\d.• p.i:::c.1.d!. <.-n l.t. ~::>:::o:::d•-'r.dti,.,,":; 

264 ;->;:::.1.1.t.! ( .. \n ... >:1_.-,:_ -_,· [l.>5 l•l :>t·qund» d11:.·..-.~::-J,, p.~t.-~J<'ll <:n l.~ <:Ooordo•:1.\d'!. JX.l.d:. ::::: :::•: .. t:.o"l 

::: l 
;:·1;: 
273 

.. ; 
;:>:-lrit.t .. ,!, 

2<4 L.!"Cr.:b,,.. <'l r<·pv:-r::~ dt: 1:;,,..xt.o ,.;.scil 

?r-.-·:>1on•~ cu.:ilqui<.'r Le-el.-.---••;; 

27~> vo.Ld To.:.,;_~,:~-!.~Y.•~H·--,?·~lt. (c:b.<ar• .ot·r.:.nrJW, doub1a F"111a.lT1-mc, do~l.e dtl 
276 1 
2?7 F!LE • :::.~,,u:t.,,f; 
27t:J ~.l.!"'ln __ t the':'.1.:-:-,.,; 
2·1~1 FILE •t.o:·xt.f; 
260 
201 doubl.e p. "t, l.p.-.rt; 
282 douh.le X(CUMPCNF.1'T5J; 
283 
264 t..imc (.!.LhrTJ.mc); 

286 re!lult.,f .,. fopo--,n ("'OATA.OTN .. , ".i:b"l; 
207 1.1:' {!.Z::t!~lUlt:1t) 

286 1 
209 put.5 ("Uo puede .sbrii:-se DATA.13Itl'"); 
290 exit: C l l: 
291 1 
292 
293 st.rc,,t (st:rl.n<¡W, ... TXT"'); 
294 t.-:xtf .. topen (str.ingw, -w"); 
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2"'~ ('te:;.::::- l 
:46 1 
2 4 •1 pr.s.r.t~ t"'Ho ¡.:iu ... ·doc• ,tbr1r"'*' n", "tr.l.1:qW; 
2'>oH ~XJ.t ll; 
299 
3UO 
301 
302 !prJ.ntt tcxt.f, '•\n\11'"l; 
303 fprl.ntf (text.!, •• UUlJUllUUUUllUU 
304 (pr l.t\t f { l <!Xl. ( • "' UlJUUUUUUlJ 

lJUUUUUUUUUUU\n"'l 1 
UllUUUUUUU\n" I; 

305 fpr.s.ntt \t ... xtt, •• UUUUUUU 
306 fprint.f ~t,;,xt.t, .. uuuuu 
307 tprJ.ntf •t.•~xtf, " 
.!08 fpt:J.ntf :t..-xt !, .. ll I 

n"); 

30~ !print.t ,t .... xt.t, .. 1IllI1I 
ione:i.\n•• ¡; 

310 fpr:i..ntf ;r..,,xt.f, " 
os. \n-); 
fprlnt't ·t•:xt t, .. uuuuu 
l, 

312 f¡:,r.a.nt.t r...-xt.!, .. UUUUV 
3l3 tpi-:i.nt:l ,t<.-xt.!, .. UUUUUUU 

' 

UUUUUUU\n .. ) 1 
UUUUU\n .. I: 
uuuuu 
uuuu 

tlUlltJU 
'J'.J'UUt'.UU 

llNISOf'l' \u"'): 
Rf"poct.- de- re.iou1tolodos\ 

Solucion s:i.:;t.r:::rn.d.:s. de .._~cu"'c 

dl f.-renci.-_les polorc:i..dle 

RL--.dol.fo CdrCl.d\n-

fR) \n'"l; 
"I··, ~-1 lm•· (&th.,.Time)) 

314 fpr:i.ntf !t.~xt.t, .. lJUllUUUUUUUUUUUUUUUUt.:UUUUUUUUUU \n .. l; 
31~ tprint-f 't .. xt~. " UUUUllUUUUUUUtJllt!U'.J'U!JU:J:;uu \n-); 

316 
31? 
318 

"º 32U 
321 
322 

3::;?3 

3.24 

J::S 
326 
327 
328 
329 

tpr:i.n-::f 
tprintf 
fpc1nt:t 
fprl nt.t 
tpi:l..nt:f 
fpi::i..nt.:-
1, 
!prlnt t ,, 
:-1-':: :i. nt t 
r. k3 ¡; 
tp:c :i.. nt: 
fp:c J,.nt ! 
tpr1 nt. [ 
fprint f 
fpr:i..nt t 
l, 

:t.-.,xt f, '"\n\u Calculo.'i Ptcct;.•..:odo·. ·:c'n lo"> 
•t••xtf, "\t\t\:;r.onc.;•tud <..!~l :-.·.1·.::!.c· 
t..,-xt[, "\':-\t\t.D1 ... mci::ro d.,. pdt:CLC-c •• • 

{ t.cxt! ... \t \t \r f'lUJO 
(text.l, ••\t.\t'.tDl""'"''ºt.ro d»l 

"\t.\t\tC"on,;t.•nt•· 

lt .. xt.f, "\t \t.\t_Const.~nte 

't~Xt f, "\t.\~.\LE'•~Cl"t r.Jo• r{;:''.) 

:r. .... xt f, "\t.'\r',t:r·ccl""t. d•• HCl 
(t.ext.f, ••\t.\!\tPo·..:.1-et d~ .~f> C°-.":.' 
(t.••xt.l, "\t\1 \t:Pc<--!•·t d•- PR'<...::'.'.J 
(textf. "\t \t\tCO"l'C:"'l\t.!"dC1-'?Tl 11:".-,\L""'-'I 

fpr l nt. f { t.cxt. ~. "\ t \t.\ t.Conc••nt. r,,c; on ,, 
331 tpr:i..nt! 1 t,_~,..t.t, "\t\t\t.Conc..,.ntr.••C:l.On 

l;'\; 
332 tpr1.n>-f (te>-.t.~. "\t\t.\t:.Cnnc-ent.i.icion 

); 

333 fpr!nt'! lt••X:tt, 0•\t.,t\IC~n<·••ntr.~·-¡on 

" 334 tpr.i.~1tt (t_.-xt.f ... \t'.t\t.Conc•_•ntr.-.c1on 
) 

33S fpr 1nt. t t t.-.xt f. "'\t. \t \tCon~- .. ·nt r"c~un 
12); 

336 tprJ.ntt (t••xtt. "\t.\t.\t.C<:.>n-:-~·ntrac::1:::>n 

l' 
33? fpr:i..nt.t \tcxtt ... \t.\t\t.Conc~·ntr .. c;.::>!""\ 

336 
339 
340 fpr:i..nt! (t.ext:.t, "\n'\<i\t.l':! modelo<'!\:-,; 

5~QULC!Tll.<'~:> "'"lo~··~:\11\n"i; 
·G ,-"1\Tl". p., r ,un••t ~•. Ll; 
·G ..;;m\u'", l'ar..im•·t·~: _ HD); 
·G cm- 3/rn:i.n•,n-, P.,r.-unetei-. F'low); 
•G crn\n-. p,,[<>fnet••r.HL1); 
-G ,;m-_J/,..-;n•ol m1n\n'º. I'.tram.-.t:er.k.l 

·G <m· .!>/rarrul tnLn\n•·, P<1ra.met.er.k2 

·.-m ,,'rn.-.vi 1 ·;;:/mLn\n .. , f'<t.Cd1T1Ct.e 

-G \u-. t'.•r.\m•·t<?r-.r.-:::H20); 
·G \n-. P.-sr.i.met.er.PcHCll; 
•G \n-, f'<'lr.-.m.-t..,.r.f'eCOCl2l: 
-r; \nº", p.~ •• ~m..,.t:er.PeC02l; 

~ ~G m:nul./c-m"3\nº', P.1.i::Jm<=t.e1·.CLOll20 

•G rnrno-1./,~rr.-_!\n••, P.1.r.•met.-1.CLOHCl. 

-<G mm.::>l/•.·m-3\n", Pdt'o\m•-ter.CLOCOC 

- ·G mm.:.>l./cr1- 'l'\n". ('<1.r.1.rr>r.t.••r.Cl.OCO:? 

•G minol/rm-'l\n .. , P.lr.tmc•tf'.'r.CtOH:ZO 

s •G mmol/.:m· i\11 .. , Polot:a~t. ... r.Ct.OHCl. 

•G r.uno] /<:m- _l\nº", f'"r.>.meter .Ct:OCOC 

~ ~e minol/c-n,-_;\nº", l'dr<1met...-i-.Ct0C02 

•G mmol/<.-m-.l\n"', Pd.ramet.er.Ct:.OC1) 



IU:AC'I'Ull. CPP 

lpt:lf\Lt 
fpr1nt.f 
fprl.nt t. 
fprlntf 
fpl'.l.f\tt 
!pr1 nt f 

(Lo.•"~ 

( L<i'"...:.t. 
{ L~-.v;•: 
( t •·xi 

¡ . :, : ~ .. !!,. ( 
•• r.ft1 
.. •ilJT j 

fc.,..od {l.p, 11.iz..-or ,doul:>l .. >. 

_>, t vht•C 2ti. 199'1 

lJo,' i'"h-'cJ" LJ f13,. {XOJ 
¡·,·JiCI •Ll U...:.'> <:O:l) 
i'•~coct~· Ll Ps" tX21 
l'•·CO_'.•LJ D":<. (X ll -

r <.>"-'t.•·!! 1r1·rd)"1; 
L/ ( t o.-.r~· ti i 'd- "'J .. ); 

1 ,,_,ul t:-. t J; 

p.., 1:-:ui 
lln.(X..?) 
- n,~ ¡ :-: ::' l 

lJs (X.Jl • 

L/(U CO(LUl)\i::d··L.tt)"); 
t~/ (tJ t.ofr..,,() i::d" I; 

t.1 (U i::ofrct'J r"'"); 
L/(U r:ofccf) i::_.••1; 

341 
342 
343 
344 
345 
346 
347 
34B 
349 
350 
351 
352 
353 
354 
355 
356 
357 

1 .1•~mpo U.ido ,.. -G\n\n•• .. pJ; 

35B 
359 
360 
361 
362 
363 
364 
365 
366 
367 
368 
369 
370 
371 
372 
373 
374 
375 
J76 

{ 
:ti::e<'ld (6.t .• •J..zoot' (doubl.u 1, ,, • .,,,it'-I '; 
1.f ( rn<.">d! (!/Ll~. '·~p.11t1 ¡,, J ll ,-,,~Llt (!/<.Jt .• l.1.p••r:t.l :• l-le-31 

{ 
fprtnt t (!•·,..r.!. ... \.,\:iTu""'P'' :·¡ r t.1,.rnpou dt.• r~·st.d~nctd (t.i.ernp<:> / {L/U))'n .... t) 

fp.i:t.nt:! (L..-:..-::f, •"\n v.,r1 .. bj··" ... lllf><,ri.11011 .. les\n'•J; 
1p-l'.lntf (t••:·,r.f, •'\11~\t."~; 
ror (.J..n.t k O; k .._ COMl'Ol~ErlTS; O.•+¡ 

tpr.1.11tt ~ ... ·....:t.t, ••z.,·\r"'. •o••;;; 
fpr1ntt it . .-xtf, "\n\n"J; 
1 

ro:i:- (in.t J _,_ U; J ... p; J • •: 
{ 

C"or (.a.n.t k = U; k ..._ COMf'ON~;NT~ ¡ J.~• 1 
fr"',-.d 1.o;:.·{k], •i.z-oC" ódoubl.-.J, l. t•~:>ult.stl; 

( (mo.Jf ~/dr, i..1.p"r' J :•· J• 11 ~rno<1( (t./dt, 
{ 
t:pc1nt.f ·t.e;-tt.f, "\n·J.:'lt\t". J/1p-l)J¡ 
Co:r (.int O; _, 0; k < COH;.>C.'rlE.HTS; k-+-+) 

fpr:..nt f 1 t .... xt. f, •· -:· _ ·ll":\t:", X 11... J l; 

J 
1 ... h.J..l.• 

377 fclo:5e ( r:esul t..-. t); 
376 (el ose it ... xr t); 
379 
.JBO 
3B l 
JB2 /" EscrJbe un <ilr.:::f-;~ vn bln."fr.le> .lnt. ... rm~dJ<tJ:.1<.> .. / 
383 vo.1.d Toolz: :s,ivt.·L~nes (Lt.n"s •c. do~J. .. s.1velntecvals .. FILE •out:f .. :1..nt J) 
384 ! 
385 do~l..• 1p.trt.; 
386 do~l.e cpsl.lcn"' ("'- ... d!J; 
)fl? do~l.e chunrny l.·.· I C ·"•<..!:">; 
3BB 
369 fwr.t.te ('C-:~t.[J], •J.z.-or {d.o\.abl..,..¡, J, out.!); 
390 pr.l.nt!" ("\n C4lc•~l.tndo t ... "!ll.21.! (L/uJ\n ... C->tlj)I; 
391 ror (int :.. ~· O; ..1. < dummy + l: J.-+ .. ¡ 
392 ir ( ( mod!" (C·>!5JJJ[.ij / S.1ve.Int.Pl'.Vdls, •l.pdct.) <O+ ~psi.ion) 11 
393 ( modt. (C->':lfJJ (i] / s.-.v~Interv_,.1~. &.ipdrt) > l - epai.lun) ) 
394 ror (.:i.nt k ~ O; k < COMPOHE:NTS; k-++J 
JG!> fwr.1..t.~ fI.C->X[k][jJ!1J, aJ.zeor ido~l..•J, l, out:!); 
.3~6 
397 
398 
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// numl.Jb.J1 ¿i,..,:.1:<1, (J-k>c:l~Jo4J 

,'/ UNr$oFT (~J J•l<j"" 

l"l.Cnde! _____ NUMl~JH_JI 
#d...,f.1.11.- .. NUML!B H 

#d~! in•~ 11.;·v:orv : tlOn 
Jtde!1n .. COMf'OflE:NT!> 
#dt-1 ln•· l'Ht-:V!CU:~l'O;r;T .• 

'" ll #l.nclude -.,:!•Ld.1r<J.t1·· 
12 ltl.ncludc <:>t:ctto.h:.. 
13 #inclu<.J~ <•.::on1u.h:• 
J4 
15 /• Al.lrt5 COfll.Í.l<.-"IOIJc_••, <Í<· .fr<>.tt••r .. •, 
ló t_ypedar douhl.u (• Br·pr.r) (douhl.- v.i:); 
17 /• Al..ld$ S.l.:>t.~md de •'c."UdC.lC>:i..-s d.l l·~r<':lCJ4l.~:; •/ 

18 typo<S.r dou.b1• ~· flf:f,lr) (dou.b1e ºC('..'O!'-fPOtH':NTSJlf'REVIOUS!'OIUTS~lJ~ .int .1 0 .ibt J)I 
19 
20 
21 
22 
23 
24 
25 
26 
27 ,. 
29 
30 
31 
32 
33 
3' 
30 
36 
37 
3B 
]9 

c:l.óiaa LJ..n<;::, 

publ.:1.c: 
doub1e dL; 

d~;; 

dou,b.1.• t.fr'i'U·:V10:.1s:·0:r:·:··:.~ 1 ; ,., 
• "' { Pru·:VlOU!..>PO!tlTS ... .l 1; 
• :-: r COMl'OllF.lrr~• ¡ ¡ ¡· REV ¡ v•: -, f'".•I tlT~~. l ! ; ' 

DF~pt.r DE:Sy:•L•·m[COHl'Ot1E:.~1T:;¡; 

flCpt:r Cund1tionu/)°C0Hf'O~lf-::.NTC'i! 

/• Func.ie<:H~~ mi<-1n!1r, 
doub1., sinlt.J..:tlCondJ.t1ons (.1._nt -¡ - ',J); 

<1.ouhl.o !1Bound..t1·yco:-,d.1.r1uns IJ.nt : •)) 

/" con.-.rructor/V~:;trucc-~.r-

Lin.,.~ rRc¡-,tr Cn:>d[.J•cvJ•f}'::J:.'F.:f\.'T::', <i.~ubl<.• 

¡Jvubi•• d""-1 !.-~t ~ Je 3J; 

40 /• M••todn:; ci~ ,;;i ."<->1<' F'-'"~' • · 
41 doubl.• RUIH)Ct>ut.L •• (.i.nt. ..! •J.; 
42 d.ouhl.• E<~lcr {:1.nt: J CJ'; 
43 HCUll (..i.nt J ~ Q, dol.lbl.• T..:.1 - ¡.._.-o;.,; 

(l:.J.ClnpO) 
(po.sicion) 
(COIDpotJent. ... J 

- l . .)/MA...\"D.JV. 

"114 f'rrd1ct.orC~'l rcc-tor lp (.i.nt l • O, do>.Wl.• Tol "" lc-5); 
45 
4(; /• 1-k~l:o<los mul t.lp.J;'" •, 
47 d<.>uh1op Add.>m!>Danh!oct.h (); 
4tt douhl.e Add<tm.:!>Houlton (douh1e Tol le··~!~ 

'19 d.oub1u Predict.o:C-orr~-.·:t.<-'t 3p idouhl.OJ Tal J~-~); 

50 
51 /• Rroco::-r,,.. .ld .1.ln""'d • 
52 op.9r•tor ++ (:1.nt); 
~3 oper.,,.tor "- (conat l.in~s o;';:.:>pyJ; 
54 1; 
55 
56 #endl. f N/JNI,IlJ_H 
57 
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numl:: .~·1·1· 1mr•t••mL•1•f"'tCJc>n d<'! cld:sc.•s ~t..·1 

. 
l/NJS<:.-7 1 ',, 

U.i.to<:luc.::l• 
"1uc1u~'r ..._,,.,,:¡,.tt 
#ltir:luo-· <-:-.1 dl tl>.11> 
# 1 r1<"J UCl - ••,,,.¡ ... ! L l•. h'' 

9 /• COn!:'·:,i-·rnr ¡,,,,.,_,;~;:.• 1 ... C".!dSC Lille::~• "/ 

n11ml11'•'-"PP 

10 L,n ... s: 111¡·¡,t r r~ur1d[ l*COMPOllE:UTSJ, don.bl..• deolt~IJ .. de>~.l.• d1'ltat, 
11 1 
12 :i.nt i, _', k; 
13 doub.10 '-' 1r.uny; 

14 
15 dt ,_, d•·- ~ .. t.; 
16 c..1~ u.--~-::.d~-: 

17 dummy ~ :"-'-'"\.:•:!•!V; 
lB 
19 rc>r 1 •c·u~n-oNt:NTs.· 1 • *-1 
20 ~or (¡_ ;•(.'"o;.,l-'011r:t1;::;; ¡_-t•l 

21 Con~~~-::.io11!•il.I Co11<i[1\; 
22 

Cor ( J 
,;.[¡, 

O; ¡.. 

'); 

l l )1 

l'IH·:·.rrou:;rolN">:. 1 • •' 
doub.1.,. [MJ...:-'.D!'.' ~ 11; 

C0H.PONl-:tlT!;; k++) 
.- !'fH:VJOtl.SPOINTC. <- 1: 1 +• • 

u- doubl.e {Ki".X(JIV • i. j; 

29 for < 1 ''; 1 -... l'hEVi.G:J.Si'OIHTC. • 1; 
30 r[J¡ "Pi-!-.'.'lCU~~··ol!lT~~-J)*dt:; 

31 
32 fo~ !J ·J; } ~J.H·~'.tlu":..;:;¡·OINT~; ~ l: 
3 3 for J; dutt".-ny -+ l; l • •' 

34 l •J:;; 

,., ,., 

'" 'º 41 
42 
43 
44 

'" fo 
47 
46 

c.OH.PONEtlTS; J..++¡ 
PP-t-:"~•1cusr·otuT.s • 1; 1 • • 

::Jt.1'\l'T\Y • 1; > • •; 

' if 'I• •!. < durnmyl i 
:-;[ki!Jl !i] Cundl.Llono.~l>•-.:ol'-'!P,:)IJ!':HTS+O-.JJ (!!o[j] [i.)l; 
:1 (J. 

X[".) [JJ \l] ,c~H•dlt.lon-.[l·.:::oMFOHEUTS+k!I tt.{J)); 
11 -,_ do .. H•ITT>•¡J 

Xik!/;i {J' ~ •• -~~;"::l1tt<>llSf-'•;:-0Mro.vEUTS+k/J (t:fjJJ,; 
:-:(>.]!Jl [l) ;.'.[t.l[Ji(1-!!; 

49 :.in•~,;: :,-;Inlt:.ld!.CondiL1cn~ (.1-nt" "¡: 

~() 1 
51 :ror 11-nt k O; k. < COMl'O~L!IT.S; Y.o--+ // A.:s.1.gn.s cond.tc.:ione.:r .1n.1ci•.Jtt6 
52 X(kJ {JI ¡o¡ ~ (í'.ond1.r1onsl -..•c:rn-n·-=i1:.!:llT~;.;..¡. ;~IJll 1 
53 
54 r•t1,.1Sn 
55 1 
56 
57 doub1• :...in.-;,': ,.n,~uri.d.tt.yCvnd¡_t: ior.s <1nt J J 

58 1 
~9 ror t:a.nt i.: 0; k < cot .. Po:-n-::.UT~:;; k• +, // Asign• cond:l.c.tone..:s do .rronr:a:~z• 

60 // Xfk}/;J}[HAXDI\.'} - (Condi.t.ion.o;[O:~COMPONF.NTS+k/) (t.{j}J; 
61. ;.~lk.J 1Jl [M,'"\Y.DIVJ ~ >:(k] IJl IM/\XPIV - lJ; 
62 



NUMJ.lB.Cf't-' Oct:.ob ... r:: 20, 1~•47 

~' J • • • • r:J f;J:r.;JUJ..-nt..- codtga 1m¡>l ... •m .. 11t,.. 10!1 1n .. •t<>dus 
.::..t:1 ••••J .. • d¡t ... rrncid-"' f.1.n1t:..,_.,. 
6"1 ................................................ ·········/ 
70 
?l L1no..·:.::H.un•"J.-.K11tt.~ t.1.n.t 11 
?;' t 
?3 J..n.t : • "; 
?4 1:-;[4.J !CUMP0Nl:"~NTSJ; 
75 
?t:. l; l "' 1. O/d,,; 1 • •) 

77 ' 
"78 Cor (I< U; •. COMl'Ot.n-:rr¡·:;; I;<-•) 

f<j! l<!0J(~.] (P~:syst.-e•n[kl' t:<. 1, J .. lJ; 
80 tí J .. l] +~ dt.-/~; 
Bl for •~. '~ O; k ·: COMf'O~JJ:-:!JT5; k++I 
82 X[J.:]!J t ll[l) +~ dt."K[úJ[\.:.]/7.; 

tor ¡Y. U; ¡.._ ·~ COM['ON!::NT:~; t.+•i 
t-:!l!{k) ., (DE-"y:>t-ttn[kjJ (;''.. i, J + l}; 

t.'!::. Cor (I<. •); i.;. ·- COMPONF.!JT::;; ~.t+) 

i3f, :·:[kllJ • l!!1J +-· dr-•;1-:(l)!l..J ~¡OJ(k)l/2; 
8'""! Cor ¡;.._ ·-- O; •: .;:: COMl'O!JEUTS; k++) 

l<!::'){kJ tr•E~y~t<·mfk]I ¡;.:, i. J + l}; 
8"' :- ( J +- 1 ! <-r. dt_ / 2; 
90 1'01-- (>: u; ;, ·: CC~t~··:)!.;f",NT:;; k••l 

91 X.{kllJ * llfll •-- dt"tY.{2llkl - 0.5•K(l)[k)J: 
9;' for ;;.- O; k < CC"'Ml'<-,!IE!l"T.~; Y.+-+} 
93 K(J)[I".] LiS'.;y~r:<.·m[..-.)) ¡;.:, :... ) + ll; 
94 for (k >; < COMPOrH.:.J:T5; k+-+) 
9~ X [ k] [ 1 • l J [ 1 ! dt '"K { 2 \ 1 k) ; 
9C: ";_ i 1 J ~ t. .l J • l l; 

"' ~ () + ¡ ! ª'-: 
COL ( ¡._ -- U; \.. CoHr..JtH·:;7>; >':'"+1 

100 
!('l 
lf)2 
103 
104 
105 
106 
lG? 
100 
109 
110 
111 
112 
113 
114 
115 
116 
117 
110 
11' 
120 
121 

:>;¡1<1¡ ¡](l] "O:(>.¡~l • .:\ll + {dt:./GJ"' tK[O)(kJ +2•K[l}(k) +2•Kl2J[k) -9-K[3J(k}J; 

123 
124. 
125 
126 

doubl.• 
1 
ror 1 J.n.t i 

' 
l; i < l. P/d,...; 

pr~ntf( .. \xli!.2J .. ); 
pr ir1t f ( .. :ip • - l :- ~ • l ! ··, i, t: [) 1); 
t"or {.1.nt k U; k .;: COMl'ONl-:NTS; >t+•l 

Xl\.:J {:¡] (l] ~ X[~J [J+lJ [J.J + dt/Z. (DESystem(kJ) 

r.tura O; 
) 

daub.l• 
1 

:1.n.t :.. • k; 

'H•-'un / .i.nT. J, doubl.• Tol 1 

doub.la dumn-.y, d1::: ~ O; 
;:Ter.1[COMPONENTSJ !MAXDlV + lJ; 

ror {l ~ l; i < l.O/dl!.; J.++) 

' 

O<. i. .. j + l>; 



IHIMLIU.Cl'i' 
o._·t:obe.r :'B, 199'7 

P:tt-nt{(""XB[,.J"•; 

pr1nt:.f l"'1c ,._- ·1 ~ "'l-lúE"', l, ti¡}, :J1íl: dununy ., o; 
tJO 
l 31 
132 

ror (k ~ O; k • •:OMi'\lJIE:ttT5; kt.,. l 
1 

'" 
durnrny X 1 k 1 l J 1 ! l. ) : 

XTcm\\.:J 111 :-:1~.l [J•1J \1} t dt./.2"" t(DE5ystem(lo:.J · ·X, i, j t 11 + (Ol::SysterntklJ (X 

J !: ; ( t.~h:> (<.it. .. 1ruw,r XT .... ni!Jo".} (1 J) ;. 'rol.) 
dl.t..., t,oh,,. (<lummy -- XTem(kll1\I; 

ror (i "' t; i MA.:·:urv; 1-.t) 

ror {~; - O; k 2::>Mí.'Ot~~:tlTS; 
:-:.tkJ [ l) [ ¡ \ :-:T .. m[kl l 1 J; 

return dl. t; 
1 

do«hl.• t.1r1c"':: l'r.·d• ·:t.01corcect.orlp (int j~ d.oubl.e Tol..) 1 
doUbl.,.. dll; 

Eul._..:c 1 Jl; 
do 

<.ll! ~ H~:un ,1, Toll; 
1 whil.• (d¡{ "> T,~11; 

r•turn .J; 
1 

dou.bl.• Ll.11~·-•: :A.<1<1.-.m .. l•-•::<ht:orth () 
1 
f'or ~1ot. 1 

1 
l; 1 

p:c lOt.f. ( '''Xl•{.2.J•••; 

l. O/ds; 1 +-+) 

p:l.nt.t ¡~:_p • •J. t. .. •.l.t:-, i, t(O)I; 

16:\ 
164 
16~ 
lt:(, 
l 67 

~or ( .1.nt k ·J; i<. <. COMPOHENTS; k+-+ I 
:q;..1 {•!/[i.) :-:i•.:!l](l.) .. dt:./12. ( 23 

lOESystem(k!> (X. 1., 11 
(O&Systern(k) 1 lX. i.. 2) 
(DE.Sy.!n:.em{kl) {X, i., 31); 

¡ f,d 
169 
l"J<:.l 

l 71. return 
t7:C. 1 
1' 3 

l 7 4. double ; ;~::id~•m>-MJU l t..on ldoubl.• Tol) 
t 75 1 
i·1b 1nt. 1, 
17"7 d.oUbl• dun'll:ny, d11. ·• C•; 
l?S Y.T~-w.[C"OMPONt:!lTS] lMA.:o<:o:::v ... ti; 
l 79 

160 Cor ( l • l; l •. l. (1/ci,,;; 
101 l 

- 16 , 

162 pi:-1ntt_(''\Y.B!:?J-1; 

18'.3 pi:-1ntf ("1c '"-' ""'lf d:i.f ~ •l.lOE .. , 1, t[O), di.fl; 
164. c..1urnmy ~ O: 

ta:-:. f"oit (lo". ~ ü; ...... COMPOHEUTS; k-++) 
18¿, j 

187 du=iy ·• Ki.kl !O! {1-!; 
tea >:TemP'1 lil = ;.:p;.] (11 lil + dt/24. 

9 "" (DESystein(k]) IX, i.. 0) 



NUML.! U. CI'P 

109 j '1 

190 ~ • 
l~q 

192 (<.Junvny - :.;T.em[kl [l.)) :> TolJ 
193 t.ib'" (dunimy - XTem{kJ{l-)1: 
194 
l9> 
196 
197 1; J .; MAXlliV; i++-) 

198 t'<n:- (k 'I; k ..: COMPONENTS: k+•I 
199 >: { k J ! Cl J / ~ / .-<Tem [ k] [l.] : 
200 
201 
202 
203 
204 doubl.e : ¡·c.-,<J1ct.ocCocr:ect.or:3p {cloub.l.• Tol) 
20'5> 1 
206 douhl.• d1f; 
207 
200 Add.:omsH.\ . .,.h(oct.h l); 
209 
210 1 
211 dit ~ A.::J..t ... :n.:sMc.ult.on !Tol); 
212 1 wh..i..lo (d1 t ~ Toll; 
213 
214 r•t.urn O; 
215 1 
216 
217 vo.i.d :.1n .. -.: :opnr..o.tor •• :int) 

¡ 
dou.h.le d u:runy ! . 0/d.'1; 

21 e 
219 
220 
221 
222 
223 
.224 

t.i.nt J )'f{!'.;V10US['01tlTS: j > O; J--J 
t'or (.i.nt Y. O: k -.. COMPOflE:NTS; k• +-) 

.l<Jll<ll•-''• 

•.::i.n<t. 1 ~ O; .1- <- dummy; ..i.++I 
··: ! >: l : · l f L) .. X t k) 1 J-11 ( i]: 

225 t'or <-; " ;·f>~:vrouc.PJI!lTS; j ~ O: J--) 
226 t l J l t.¡ l - • ; ; 
22·; t.! OJ 
229 1 
229 
230 vol.d I.1n<·s: :oper0t.t.or" (con•t L:¡,ncs •copyl 
231 ! 
2J2 ..i.nt :.. 1. •.; 
233 .i.t' (t.h..l..a - w ,_ ;:-pyJ 
234 return; 
23S ds ·.:;,-.,p;·.d.,; 
236 :Cor (.J - U; J ~ l'Rl-.:VlOUS~01NTS +- l; j++) 
23"1 :Cor .1 ll; l- <;: .L/da + l; i++) 
238 ::(Jl [1) copy."[]J {i]J 
239 t'"or (i-. r· t); ~: < COHPONEUTS; 1-;-f-+¡ 

// Ojo 

2:40 ; J ~ (); J < l'RI::V!OUSPOINTS + l.; j++) 
241 t'or (::. ~ (); .i. ...: l/ds + 1; i.++l 
2 4 2 ;.: [ >: J r ; J r l- J D copy. x 1 ); J { j J ( í J ; 
243 
244 
24~ 
246 

Jl-::>yst..c..4 mlkll n<- .t, 11 
t>f.:!lystf6m(kll tX- i, .2) 
;:-~E5y!llt..'!"rn{kll tx- .iJ); 



APÉNDICE C 

MODELO DE CLORAClÓN DE ALÚMINA 
PARA LA OBTENCIÓN DE AICI_, 

S?:Jb(l el .!I /] ~¡ Jl!<lf'tJ'.'ief1•1l ll!1 l!lll<lt_·fp b.l'>ddO Cll el d·.• :\lilllL" p:!!.l /:t clol;ICJÚll 

de alUn1in:1 cn1pll·;1nd(i 1111inn,id,, de L."l<he>n•i clt11c v fi':-.!-!<..-":i.1 dd11id!1-, en un g.is inerte 
(nitrógeno) .Su 1no.!t.·I<~ h.1ce l.1~ ~l.t!Uh_·11t.._•.., ..._.:111-..icJer.1crone:-. 

a) La n1t.•zcia dt.• 1ea,-:i\.o:. en 1.:I g;i,, tnL"r!c ..,;1._· 1nt1Pduc:en al rcai..:tur l·lorador a presión 
<HrnosfCnca y tcrrlfh.·rarura :unb1c111e a un•• prc!-.i<Hl parcial p~ y a un llujo \:o/un1Ctrico vi.. 

h) La corriente de" _sas t:ntrantc es 1..alc11t:1d;1 .1 13 temp1.:rat11r.1 reqL1t.•rid.1 y la mezcla 
gaseosa n:.1cciu11:i con el llX11, . .h1 c.h: ¡1lun1inio 

e) Corno rcsultaJo. la cnn1p11..,ii:it>n de l.1 n11 ... ·...-:da ga.'>t."t.'"ª c;_.1111b1a .'>!.."~'.un b rc.:tcció11 

CO <. > CO 1 CI: J.:cu:.i:ción ( ·• 1 

El periodo de calentamiento es rclalt\.-.arncnlc corto. por lo que nn se c~pcra que Ja 
mezcla ga~cosa entre al clorador con compo~ición de equilibrio 

d) Los componente~ dt.• la mezcla gaseosa pcm::lran a través de una dclg.:ida capa desde la 
fase gaseosa de bulto hasta fa s.up1...·dicic de Ja particula sólida. El coeficiente de 
transferencia de mas.a e5. Í~ y la presión p.'."l.rciaJ <le los compo.nentcS gé\SCOsOS sobre Ja 
superficie de la pan1cula es p' (véase figura 2 5) 

e) El p.-imcr pas.o en la clonición es la qu11111.-.orc1ú11 el,· cloro El :;;egundo es la ad\orc1ún 

del nun1úxu/o Je carbono sobre Ja i.:apa de doro quirnisorbido Asi ~e f"orr11a una 
monocapa de un cr•,,1plt;_¡o llf><>fihgcno. según se aprecia en la figura 2 6 

t) La configuración de Ja figura 2 6 se fbrma en un solo paso si el fósgcno C!»tá presente 
cerca de la superficie solida 

g) A esta fase dt.• transición sigue una lranstOrmaciuu para. producir CO;.- y AICJ.i que 
permanecen en cst3du adsorbido sobre la ~upcrticic 

h) El último paso de la reacción es Ja dc~orción del ?ricloruro de aluminio y dióxido de 
carbono 
La .-eacción total es 

Al~O~ + 3 COCl 2 <=; .. 2 AICI, + 3 CO-;.- Ecuación C. 2 

!<2 



COCI 
2 

Capa de moléculas 
adsorbidas 

Fig. C. I. ~Jecanismo de la cloració11 deo alúmina según Szabó. 
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Fig. C.2. Co1n¡1lejo lipo íósgeno intc:.•-rmediario en la doración die nhiminn. 

A CC.lfltinuación derivamos el n1odclo gcncrnl par·a la rcaccii-1 en pasos. Ver 11. 2J 
para detalles. 

l. 1-te:u:cione!li sobre el si>lido. Sea S la supcrticic tolal de óxido de aluminio en la 
particula Sea l:t fracción no cubierta Scp, l.:t fracciUn cubicna solamente por cloro 
adsorbido S·.1~ y la fracción cubierta por complejo ripo fósgeno o por producros Sqh 
(Fio:. C 1) 
La ';.apidcz con (]llC se adsorbe quimica1ncntc d doro sob.-c la superficie descubicna es· 

., 



Ecuación C. J 

Ja rapidez de quimisorción de las molCculas de fósgcno es· 

r: S k:: 1/coc1~ Ecuación C • ..¿ 

Ja rapidez con que se adsorbe d CO ~ubre la capa ya formada de cloro es: 

Ecuacibn C. 5 

la rapidez de transformación del complejo tipo fó,gcno incluyendo la remoción de 
Al 2 0 1 y C02 es (si suponemos que la superficie completa esta cubierta, es decir, 
concentración unitaria) 

F.cuución C.<• 

Entonces. en un estado c:J.si cslacronario (porque en este modelo ~e supone que la 
particula se consume) 

- La rapidez con que el cloro se ~id~orbc sobre la fracción descubierta debe ser igual a 
la rapidez con que el monóxido de c¡trbono se adsorbe sobre la monocapa de cloro. 

Ecu;adón C. 7 

- La rapidez con que se dcsorbcn los productos debe ser igual a la velocidad total con 
que se produce el complejo tipo fosgeno (ce 2 2b) 

Ecuación C. H 

- La suma de las fracciones de 13 superficie dt.·bc ser igual a UIH> 

l,"l1. l¡l:;- l 1[11 Ecuación C. 9 

Combinando las ecuaciones C . .3 a C.9 

s 

donde rm es la rapidez con que se consume la panícula de A.110, en unidades de mol !t" 1 

s·' (Ver Nomenclatura) 
2. Transírn!ncia dt! masa dtSdr la íasr gas a la snprrficit. sóli1la. En un eslado casi 

t..~tacionario las siguientes ecuaciones son válidas 

•• 



p\-u-=- CJ,·n P"co / (k, •- f\,.,, óleo) 

si definimos las siguientes expresiones 

k O /J C<J<'IO 

k :! + /J ('<)( T~ a< ·oei:! 

k ,/J ('() 
k 1 + fJ ('(Ja 1 ·u 

c.._,mbinando las ecuaciones anteriores. la ecuación C.10 queda: 

s 
1:,, 

y;1 en t\.!rminos de las prc'.'>ioncs parciales en ta fa'-:>c ga!'>osa de bulto 

Ecuación C. 11 

Ecuaciim C. 12 

Ecuación C. 13 

Ecuación C. 14 

Ecuación C. 15 

Ecuación e_ 1(• 

Ecuación C 1 7 

Ecuactón C. 18 

i"'..cuación C. 19 

Ecuación C. 20 

Oe.;;.afbrtunadamcntc. el articulo de S:r..abó no da valores para las constantes. su 
111odclo c .... "nsidera que el tricloruro de aluminio se desprende d~ la partícula y se limita a 
estudiar k-. ... siguientes casos 

• Cuaitck' .... úlo se introduce COCI: en inerte v hav rca<.:cion (ce <:.11 en fase u.ascosa 
• Cuand•" ._,,010 se introducen CI:- + CO en in~rtc ;. hay reacción en fase gaseo~ 
• C'uandc..-.. sólo se introduce COCh en inerte y no hny 1 cacción en fase gaseosa. 
• Cuand(' .. 010 se introducen C1~-+- CO en inerte y no hay reacción en fase gaseosa 

HS 



Adcrnás dt.· que no .se dispone de datos sohr-c las con~tantcs de transferencia de 
masa entre el bulto y Ja fii~e gaseosa ni de b.:-.. constantes ci11é1ic:;1<; de c;1da paso individual 

H.cícrcnci:1s: 

l. Szahó. 1 . Bliclc, T, U3hidy, :\. Jclinko. R. K11h·11cs tif Alununum Oxide 
( "hfor11u111u11. /. Th~· ,\f.·clur11i.'>nl crnd ,\fotherna11ca/ :\fodel, Ind Eng Chcrn Res, 30. 
292-2Q8, 1991. 

2. SJ".abó, 1 , Bliclc. T. Ujhidy. A. Jcl111ko. R. • K111t•t1c.'> 'if A/11nun11tn Oxide 
( 'h/ori11at1011. ~- f•.:.xp1.•r1111ents and J•:n1/11a11011 <if N.e.\tdts. Jnd Eng Chcn1_ Res, 30. 
298-303. 1991. 
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