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1. Planteamiento del problema

En esta seccion se describen los fundamentos de este trabajo. Primero se explica y
delimita el tema en el que esta enfocada la propuesta de la guia de Wolfram
Mathematica (para fines practicos se abreviara como WM) en la ingenieria de las

reacciones quimicas.

1.1. Ingenieria de reactores

Una caracteristica que destaca a la Ingenieria Quimica de otras ramas de la

ingenieria es el estudio, analisis y disefio de los reactores quimicos.

Los reactores quimicos son el corazén de una planta quimica, dado que ahi es
donde se ingresan las materias primas para obtener el o los productos de interés.
Un reactor quimico es entonces cualquier recipiente donde se lleve a cabo una

reaccion quimica.

La ingenieria de las reacciones quimicas involucra muchos campos de

conocimiento de la Ingenieria Quimica, principalmente se consideran:

e Cinética quimica. Estudia los mecanismos relacionados con la obtencién de

una expresion de velocidad de reaccion para la reaccion quimica.

e Termodinamica. Estudia las variables de estado para la prediccion de estados

de equilibrio en las reacciones y cambios de energia en la reaccion.

e Fendmenos de transporte. Estudio de las propiedades que se transfieren en

los reactores: masa, energia y momentum.

e Meétodos numéricos. La integracion de estos conocimientos aplicados al
analisis de un reactor quimico generalmente involucra métodos matematicos
complejos, donde se emplea una solucion por computadora. (Hayes y
Mmbaga, 2013)



1.2 Limitacion del tema

La clasificacion y estudio de la ingenieria de las reacciones quimicas es muy amplia.
Este trabajo se enfoca principalmente en los reactores quimicos ideales en
operacion isotérmica y no isotérmica; se proponen ejercicios relacionados con la
presencia de catalizador en los reactores quimicos fluido-sdlido, especificamente
CSTR heterogéneo y PBR heterogéneos donde se analizan los efectos de

transferencia de masa (difusién interna y externa).

Los reactores ideales son aquellos en los que se considera un mezclado perfecto.
Ademas, que el estudio de este primer acercamiento permite tener un punto de
referencia al momento de disefar reactores reales (donde se analizan las

desviaciones a los modelos ideales).

o Reactor de mezcla completa (CSTR - Continuous Stirred-Tank Reactor).
Reactor ideal de flujo estacionario. Se considera perfectamente
mezclado y su composicion es la misma en todos los puntos del reactor
(Levenspiel, 1987).

« Reactor de flujo pistén (PFR - Plug Flow Reactor). Supone un mezclado
completo en la direccién radial, pero no en la direccién del flujo. Esto hace
que los perfiles de velocidad, temperatura y composiciéon se mantengan
planos en cualquier seccion transversal, pero cambien a lo largo del flujo.
(Kuang-Hui et al, 1992).

o Reactor intermitente (Batch Reactor). No hay entradas ni salidas en este
tipo de reactor, existe un mezclado completo. Opera en estado no
estacionario (Kuang-Hui et al, 1992).

« Reactor empacado (Packed Bed Reactor). Reactor tipo catalitico en la
que la reaccidn tiene lugar en la superficie del catalizador. El catalizador
esta estatico y su comportamiento se asemeja al de un reactor de flujo
piston. La velocidad de reaccion se basa en la masa del catalizador (W)

en lugar del volumen del reactor. (Fogler S , 2016).



1.3 Analisis de caso

En el plan de estudios de la carrera de Ingenieria Quimica (Clave 2105) de la
Facultad de Quimica (UNAM), se cursan dos asignaturas para el estudio de la
ingenieria de las reacciones quimicas. La primera asignatura es “Ingenieria de
Reactores I” (Clave 1642), donde se estudia principalmente el disefo y analisis de
reactores homogéneos, mientras que en “Ingenieria de Reactores II” (Clave 1740)

se estudian los reactores cataliticos heterogéneos.

1.3.1 Ensefianza y programacion

En muchas universidades el plan de estudios de la carrera de Ingenieria Quimica
no contempla un curso especifico dedicado al estudio de la programacion (Andika y
Putra, 2021). En la Facultad de Quimica de la UNAM se estan implementando
nuevas estrategias, por ejemplo la inclusion de Python en la asignatura de “Métodos

numeéricos”.

Las habilidades de programacion son cada vez mas importantes en las disciplinas
de ciencias, tecnologias, ingenieria y matematicas (McDonald, 2021). Es necesario
que los estudiantes de Ingenieria Quimica piensen en la programacion como una

herramienta importante para comprender y resolver problemas.

La ensefianza de un curso de programacién puede tener diferentes impactos
dependiendo de su ubicacién en el plan de estudios de la carrera de Ingenieria
Quimica. Segun Dos Santos et al. (2018), en las etapas iniciales del programa, el
alumnado aun no ha tenido contacto con todas las disciplinas de la carrera, por lo
que no se han enfrentado a situaciones en donde tengan que usar métodos
computacionales. En contraste, en la Facultad de Quimica de la UNAM, cuando el
alumnado cursa Ingenieria de Reactores |, ya cuentan con conocimientos previos
en métodos numéricos, transporte de momentum y energia, y tres cursos
relacionados con termodinamica y cinética quimica. Por lo tanto, en este punto del
plan de estudios, el alumnado cuenta con un buen nivel de conocimientos en el que
adquirir habilidades de programacion resulta adecuado para la solucion de

problemas de Ingenieria Quimica.



A continuacién, se enlistan algunas razones de importancia para el desarrollo de

una guia de apoyo para los cursos de las asignaturas de Ingenieria de Reactores |

y Il

e Adquirir o reforzar habilidades de programacion.
e Aprovechar los recursos que otorga la UNAM.
e Extenso campo de aplicacion del lenguaje Wolfram.

e Conocimientos que se abarcan en la ensefianza de la ingenieria de las

reacciones quimicas.

El desarrollo de este trabajo es de gran importancia y utilidad para los estudiantes
de Ingenieria Quimica, ya que tiene como objetivo proporcionar una solida
introduccion al lenguaje de programacion Wolfram, enfocado en la resolucion de
problemas de ingenieria de las reacciones quimicas. Ademas, busca desarrollar
habilidades en programacion que puedan ser aplicadas en otros campos de la

Ingenieria Quimica.



2. Objetivos
2.1. Objetivo general

Desarrollar una guia en el software de Wolfram Mathematica para ayudar al
alumnado a comprender mejor las asignaturas de Ingenieria de Reactores | y I, que
forman parte del plan de estudios de la carrera de Ingenieria Quimica en la Facultad
de Quimica UNAM. Para lograr esto, se han establecido los siguientes objetivos

especificos:
2.2. Objetivos especificos

e Aplicar las secciones correspondientes de la asignatura de Ingenieria de
Reactores Il para obtener retroalimentacion sobre el trabajo propuesto y

garantizar que la guia cumpla con los objetivos establecidos.

e Corregir y mejorar la guia en funcion de los comentarios y trabajo del
estudiantado, asegurando que la guia sea facil de entender y util para los

estudiantes.

e Ayudar al estudiantado a desarrollar habilidades de programacion en
Wolfram Mathematica a través del uso de la guia y fomentar el aprendizaje

practico de las asignaturas de Ingenieria de Reactores | y Il.



3. Wolfram Mathematica

Wolfram Mathematica es un software con amplias aplicaciones en areas cientificas,
es referente en la industria tecnolégica y comunidad cientifica. La primera version
fue publicada en 1988 por Stephen Wolfram, cientifico britanico fundador y CEO de
Wolfram Research, destacado por su trabajo en fisica, matematicas y ciencias de la

computacion (Wolfram, 2022).

El campo de aplicacion de Wolfram Mathematica es muy diverso, va desde el uso
de matematicas basicas, programacion simbdlica, fisica, ingenieria y hasta ciencias

sociales. Con respecto a la Ingenieria Quimica sobresale sus aplicaciones en:

Fendmenos de transporte

Disefio y calculo de operaciones unitarias

Cinética quimica

Solucion de ecuaciones diferenciales (Wolfram Research, 2022)

Existen diversas herramientas computacionales y lenguajes de programacion con
un enfoque similar en el ramo de la Ingenieria Quimica, tales como: Python, C++,
Java, Excel VBA, MatLab y SciLab, por mencionar algunos. Wolfram Mathematica
cuenta con ciertas caracteristicas que lo hacen una herramienta computacional

bastante atractiva, las principales son:

e Wolfram Mathematica emplea el lenguaje de programacion Wolfram

(Wolfram Language).

e Interfaz dinamica que combina la escritura y ejecucion de cédigo con texto

enriquecido (Wolfram Notebooks).

e Comunidad extensa en la solucion de dudas e intercambio de ideas y

conocimiento (Wolfram Community).

Otra razén para conocer y utilizar WM es que la UNAM otorga a toda la comunidad
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universitaria una licencia de WM con su correo electronico @comunidad.unam.mx.
por lo que este trabajo resulta bastante oportuno para el estudiantado de Ingenieria

Quimica.

3.1 Cuadernos Wolfram

Este trabajo emplea la version 13.1 de Wolfram Mathematica.

Los cuadernos Wolfram son potentes documentos interactivos que ofrecen
interfaces dinamicas arbitrarias, entrada compilada completa, entrada de
imagenes, anotacion de codigo automatica, una interfaz programatica
completa de alto nivel y miles de funciones y opciones cuidadosamente
organizadas. Wolfram fue pionero con la creacién del cuaderno en 1988 y ha
liderado la innovacién del concepto desde entonces; hoy en dia representa
un entorno para cualquier flujo de trabajo técnico, ciencia de datos,

modelado, investigacion y educacion. (Wolfram Research, 2022).

En la imagen 1 se aprecia la interfaz de cuaderno de WM; cuenta con herramientas
que facilitan la escritura y ejecucion de cédigo, manipulacion de las entradas vy
salidas de codigo, estilo y formato de texto, escritura de expresiones matematicas,

documentacion y centro de ayuda.

Imagen 1. Interfaz de cuaderno WM 13.1 versién en espariol

Archivo  Edician  Insertar Formato  Celda  Graficos  Evaluacion  Paleta:

WOLFRAM MATHEMATICA

v m ~ + Insertar celda v 1 B] S o @] ¥ G B @

100%.

En la imagen 2 se muestra la barra de herramientas, la cual permite la seleccion
rapida de diversas acciones, como la seleccidén del tipo de celda, la copia de la

entrada o salida del cddigo, entre otras funciones.



Imagen 2. Barra de herramientas

E}] v \i\ v |4 Insertar celda... v = ‘r%!] FTM v @] () G j; (6% j & @ B O\

En la imagen 3 se presenta un ejemplo del uso del cuaderno Wolfram con texto

enriquecido y codigo.

Imagen 3. Ejemplo de cuaderno

] = dxdt[x[£]], x[@] = @), x[t], {£, ®, tr}];
1 7. edosol]

Los cuadernos Wolfram integran diferentes tecnologias de Wolfram Research, en la
tabla 1 se presenta un listado de las tecnologias presentes con una breve

explicacion del alcance que tienen dentro de los cuadernos.

Tabla 1. Tecnologias incorporadas en los cuadernos Wolfram

Tecnologia Descripciéon
Nube Wolfram (Wolfram Interfaz en linea que permite la escritura 'y
Cloud)’ ejecucion de codigo Wolfram en linea desde

cualquier computadora y dispositivo movil

Wolfram Alpha? Motor de busqueda de conocimiento que
emplea lenguaje natural sin necesidad de
mayor explicacion ni documentacién

Centro de documentacion  Guia de todos los comandos incorporados
en el lenguaje Wolfram, ordenados en
grupos de aplicacion




Nota 1. Informacion obtenida de: Wolfram Research. (2022). Acerca de Wolfram
Cloud. Wolfram. https://www.wolfram.com/cloud/?source=nav

Nota 2. Informacion obtenida de: Wolfram Alpha. (2022). Acerca de
WolframAlpha.WolframAlpha.https://www.wolframalpha.com/about?banner=1

3.2. Lenguaje de programacién Wolfram

En el libro electrénico Una introduccion elemental a Wolfram Language. Trad. Garza
T. Stephen (2022) menciona que Wolfram Language surge de la amalgama de
Wolfram Mathematica y Wolfram Alpha. Convirtiéndolo en un lenguaje de
programaciéon con un amplio conjunto de comandos e informacién que se puede

acceder mediante lenguaje simbdlico y natural.

En la imagen 4 se resume de manera general el alcance que tiene este poderoso

lenguaje de programacion.

Imagen 4. Alcance de Wolfram Language en la propuesta de la guia

e Flujo de trabajo basado en
documentos

Interfaces interactivas
Metodologia simbdlico-numérica
Amplia cobertura de temas
Plataforma integrada todo en uno

M

Fuente. Wolfram Research. (2022). [Diagrama Wolfram modificado][Imagen].
Wolfram. https://www.wolfram.com/wolfram-one/

3.3. Generalidades y comandos incorporados

Las reglas en los cuadernos Wolfram establecen como funcionan las operaciones
basicas, como declarar variables, definir funciones y realizar operaciones
aritméticas y matematicas. Estas reglas representan el funcionamiento basico de

Wolfram Language en los cuadernos.

El cuaderno esta conformado por celdas, estas celdas pueden tener el estilo o
formato que uno desee, puede ser texto plano, texto enriquecido, una imagen o

cédigo. En la imagen 5 se aprecia el ejemplo de texto enriquecido.



Imagen 5. Ejemplo de celda con texto

A continuacion, se enlistan algunas generalidades de los cuadernos:

e Las celdas del codigo tienen una etiqueta de entrada (In[n]) y salida (Out[n]),

en la imagen 6 se puede observar las etiquetas mencionadas.

e Para ejecutar una celda de cédigo en una computadora se debe presionar
las teclas SHIFT + ENTER.

Imagen 6. Ejemplo de ejecucion de codigo

2+ 2

e Los comandos se escriben iniciando la primera letra en mayuscula y en

inglés.

e Los argumentos de los comandos se escriben entre corchetes y se separan

por comas como se puede observar en la imagen 7.

Imagen 7. Ejemplo de ejecucion de comando
Table[x, {x, @, 18}]
{0,1,2,3,4,5,6,7,8,9, 16}

e La asignacion de variables es arbitraria, pero deben comenzar con una letra,

preferentemente en minuscula.
o Los paréntesis se utilizan igual que en algebra y la aritmética.

e El lenguaje Wolfram es completamente simbodlico, es decir que la
manipulacion de variables sin definir es posible, se presenta un ejemplo en

la imagen 8.
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Imagen 8. Ejecucion de la ecuacion de disefio de un PFR

F.
V= J’ﬁ dx
-rj [x]

|. i 1 "I
| —_J dx | Fs,
|
VoJri[x] /
Las listas se indican con llaves {...} y los elementos se separan por comas,
en la imagen 9 se presenta un ejemplo. Pueden contener cualquier elemento

que Wolfram interprete.

Imagen 9. Ejemplo de lista

F
{3, P2, _1, 10 %1072, j

o dl){]-
-ri[x]

.05 -1, o[- [ ax| Ry

- 18 ri [x] J
El kernel es el espacio de trabajo y almacenamiento principal de WM. Para
evitar posibles pérdidas de informacion o errores en el flujo de trabajo, es
importante salir adecuadamente del kernel al finalizar la sesion. Para hacerlo,
se debe hacer clic en “Evaluacion”, seleccionar “Salir del kernel” y finalmente
dar en “local”’. De esta forma, se garantiza que todos los cambios realizados
durante la sesion se guarden correctamente y se evitan posibles conflictos

en futuras sesiones de trabajo.

El lenguaje Wolfram es objeto de constantes actualizaciones y mejoras. Esta
caracteristica supone una importante ventaja para los usuarios, ya que los
trabajos previamente realizados en versiones anteriores seguiran siendo
ejecutados de manera correcta en versiones mas recientes del lenguaje. De
este modo, se garantiza la compatibilidad de los trabajos realizados y se

maximiza la eficiencia y calidad en el desarrollo de estos.

La version 13.1 de Wolfram Mathematica cuenta con mas de 6000 comandos
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incorporados. Toda la informacion disponible acerca de estos comandos esta en el

centro de ayuda de WM o bien en la web.

Los comandos se presentan por grupos en funcién de su aplicacion y son de libre
acceso para todo el publico. Se presenta una captura del centro de documentacion
de Wolfram Language en la imagen 10.

Imagen 10. Captura de pantalla del centro de documentacion.

Wolfram Language & System

Core Language & Structure Data Manipulation & Analysis Visualization & Graphics
Machine Learning Symbolic & Numeric Computation Higher Mathematical Computation

Strings & Text Graphs & Networks Y Images @

Knowledge Representation & Natural a ‘

Geometry &% Sound & Video P

Scientific and Medical Data &

Time-Related Computation S Geographic Data & Computation e

Fuente. Wolfram Research. (2022). [Centro de documentacion de Wolfram
Language][Imagen]. Wolfram. https://reference.wolfram.com/language/
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4. Analisis de la guia propuesta

La guia propuesta esta conformada principalmente en cuatro partes: introduccion,
reactores homogéneos ideales isotérmicos y no isotérmicos y reactores

heterogéneos.
La metodologia empleada en la guia es mediante un flujo de trabajo, es decir:

1. Se da una breve introduccion a las ecuaciones y conceptos que abarca el

problema de ingenieria de reactores.
2. Se enuncia el problema con la informacién necesaria.

3. Se explica de manera detallada la solucion empleando comandos y

conceptos de WM, para que el alumnado se vaya familiarizando con su uso.
4. Finalmente, se muestran y se analizan los resultados.

Se cuenta con dos versiones de la guia, el primero es un documento pdf que permite
el acceso facilmente desde cualquier dispositivo electrénico y el segundo es el
cuaderno electrénico de WM (terminacion “.nb”) de los ejercicios propuestos que

permite la modificacion y visualizacion de los cédigos empleados.
4.1. Introduccién

En esta parte se describen los conceptos basicos de Wolfram Mathematica. Esto es
la escritura basica de operaciones matematicas, uso de los comandos incorporados,

definicion de listas y variables.

También se hace énfasis en el uso del centro de documentacién de Wolfram para
que los estudiantes amplien su conocimiento en el uso de este lenguaje de

programacion.

Por ultimo, en la tabla 2 se encuentran los enlaces a 3 videos de elaboracion propia,
donde se explica todo lo mencionado anteriormente para facilitar el entendimiento

de Wolfram Mathematica a los estudiantes.

13



Tabla 2. Videos que permiten una mejor comprension acerca del uso de WM

Video Descripcion Enlace

Nociones basicas Funcionamiento basico de

de Wolfram WM. Variables, listas y https://youtu.be/822V{31X5hs
Mathematica comandos
Wolfram

Mathematica. Video introductorio de WM

e donde se abarca: escritura de https://youtu.be/mUwu5EjBbdU
Introducmop Parte codigo, variables, operaciones
1. Operaciones,

Variables y Listas y listas

Wolfram

Mathematica. N ,
Introduccion Parte D€finicion de funciones y uso hitps://youtu.be/FQHIyZeMsDo
: del comando Plot y Table

2. Funciones, Plot

y Table

4.2. Reactores homogéneos ideales e isotérmicos

En esta seccidn se presentan tres ejercicios para cada reactor (CSTR, PFR y Batch)

en condiciones isotérmicas.

En la tabla 3 se presenta de manera resumida los ejercicios clave para cada tipo de

reactor y el titulo con el que esta presente en la guia.

En estos ejercicios, ademas de analizar los conceptos vistos de ingenieria de
reactores, también se busca que el alumnado se familiarice con los aspectos
basicos de WM (variables numéricas y simbdlicas, operacién y manipulacién de

listas, graficos, funciones y comandos incorporados).

En la tabla 4 se presenta la aplicacion de WM en la solucién de los ejercicios
presentes para cada tipo de reactor. La escritura y uso de los comandos se explica

en la guia para facilitar su comprensién en la solucion propuesta.
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https://youtu.be/822Vf3IX5hs
https://youtu.be/mUwu5EjBbdU
https://youtu.be/FQHIyZeMsDo

Tabla 3. Tipos de reactor y ejercicios clave

Tipo de reactor

Ejercicios clave

A) Reactor de mezcla
completa (CSTR)

e Calculo del volumen del reactor
e Reaccion reversible

¢ Reaccion multiple (consecutiva)

B) Reactor de flujo tapon
(PFR)

e Calculo del volumen del reactor
¢ Analisis del grafico de Levenspiel

e Reactores en serie comparacion CSTR y PFR

C) Reactor intermitente

e Calculo del volumen del reactor

e Determinacién de la ley de velocidad de
reaccion con el método integral

o Determinacion del tiempo de reaccion

Tabla 4. Aplicacion de WM en los ejercicios

Aplicacion

Comandos en WM

Serie de datos, variables
numeéricas y simbdlicas

Relacionados con listas: Map, Position, Part,
Transpose, ListPlot, Drop, ReplacePart y Total.

Visualizacion de flujos,
conversion y velocidad de
reaccion

Print, Function, MatrixForm, Manipulate, Evaluate y
Table.

Operadores logicos y ciclos: <, ==, 2, If y While.
Relacionados con graficos: Plot y Show.

Solucién numérica de
ecuaciones diferenciales

Matematicas: NSolve, NIntegrate, NDSolve,
FindRoot, NumericQ, Log, LinearModelFit,
“‘RSquared”, DSolve y NDSolveValue.
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4.3. Reactores homogéneos ideales no isotérmicos

En esta seccidén se abarcan 3 problemas, uno para cada reactor (CSTR, PFR y

batch) en operacion no isotérmica.

En la tabla 5 se presenta de manera resumida el tipo de reactor y el tema que se
abarca en la guia. Los comandos empleados en esta seccion también se encuentran
escritos en la tabla 4, al ser los mismos comandos permite que la comprension de
WM sea mas sencilla para el estudiante, ya que la aplicacién y el fundamento es el

mismo, solo cambia el enfoque del problema, ya sea operacion isotérmica o no.

Tabla 5. Tipo de reactor y tema incluido en la guia

Titulo Tema en la guia

D) Reactor de
mezcla completa
en operacion
adiabatica

e Balance de energia en el reactor

e Ecuacioén de Arrhenius

E) Reactor de flujo e Balance diferencial de energia en el reactor
tapdn en operacion

no adiabatica e Solucidon numérica de un sistema de EDOs
F) Reactor e Balance diferencial de energia en el reactor
intermitente no
adiabatico e Solucidn numérica de un sistema de EDOs

En los ejercicios presentados hasta ahora se han abordado diversas aplicaciones
de Wolfram Mathematica en la evaluacion de conceptos fundamentales de los
reactores quimicos, en particular CSTR, PFR y Batch, en operacion isotérmica y no
isotérmica. La metodologia utilizada (flujo de trabajo) permite al estudiante aplicar
los mismos fundamentos en la solucion de problemas de la asignatura de Ingenieria
de Reactores | (1642).
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4.4. Reactores heterogéneos

En esta seccion se presentan los reactores heterogéneos, especialmente en las
fases fluidas y solidas, es decir que las reacciones quimicas se llevan a cabo en

presencia de un catalizador sdlido.

Se abordan 5 ejercicios, los primeros 3 ejercicios corresponden al disefio de PBR y
CSTR heterogéneo sin problemas de difusion externa e interna. Los ultimos dos
ejercicios corresponden al analisis de la transferencia de masa de difusion interna 'y

externa respectivamente.

En la tabla 6 se encuentran los titulos y temas incluidos de los problemas de esta

seccion.
Tabla 6. Condicion del reactor y tema incluido en la guia
Titulo Tema en la guia
e Reaccion superficial
G) Reactores e Andlisis de parametros cinéticos
heterogéneos.
Transferencia de masa e Disefio de PBR y CSTR heterogéneo
sin problemas de difusion
externos e internos o Efectos de la caida de presién en PBR

e PBR adiabatico

e Efectos de la transferencia de masa

H) Difusién externa difusion externa

e NuUmeros adimensionales

e Moddulo de Thiele
[) Difusién interna
e Factor de efectividad interno

Los comandos empleados en esta seccion estan enfocados en la visualizacién de

17



la solucion de sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias. Por lo tanto, para el

estudiante que ha empleado la guia desde las primeras secciones, seran familiares.

De igual manera, en la guia se brinda una explicacion detallada de los comandos y
ecuaciones utilizadas en los ejercicios. Esto permite que los estudiantes que se
acercan por primera vez a Wolfram Mathematica en la asignatura de Ingenieria de
Reactores 1l (1740) no necesiten haber estudiado previamente la parte

correspondiente de la asignatura de Ingenieria de Reactores | (1642).
En la tabla 7 se presentan los comandos empleados en esta seccion.

Tabla 7. Aplicacion de WM en los ejercicios

Aplicacién Comandos en WM
Serie de datos, variables Print, Remove, Manipulate, Table, Clear, Module y
numeéricas y simbolicas Switch

Relacionados con listas: Import, TableForm, FindFit,
NonlinearModelFit, “ParameterTable”, “RSquared”,
Total

Relacionados con graficos: Plot y Show

Visualizacion de flujos,
conversion, caida de presidn
y temperatura

Solucién numérica de Matematicas: NDSolveValue, FindRoot, Log e
ecuaciones diferenciales Integrate.

La incorporacion con mayor importancia es el comando Module, ya que permite la
creacion de funciones mas elaboradas en WM. Esto con el fin de apartarse un poco
de la metodologia de flujo de trabajo y que el estudiante sea capaz de desarrollar
sus propios cuadernos con secuencias de comandos que faciliten la solucién de
problemas de ingenieria de las reacciones quimicas y de Ingenieria Quimica. Tal es
el caso de la implementacién del comando Manipulate, que permite observar y
analizar la sensibilidad de los reactores al modificar parametros como el parametro

13 ”

a” en el balance diferencial de presion.
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En la tabla 8 se presentan tres videos que muestran de manera practica cOmo usar

los comandos presentados en la seccién, lo que facilita la comprension de WM.

Tabla 8. Videos que permiten una mejor comprension acerca del uso de WM

Video Descripcion Enlace

#shorts Wolfram
Mathematica.
Solucién numérica

Uso del comando
NDSolveValue en la solucién https://youtube.com/shorts/JkXp

d ! de una ecuacion diferencial Koil-cQ?feature=share
e ecuaciones o
. ! ordinaria
diferenciales
#Shorts Wolfram
Mathematica. Uso del comando Module en https://youtube.com/shorts/pOm
Module. #pitagoras el teorema de Pitagoras GbkYfqu4?feature=share
#maths
#Shorts
#chemicalengineeri Uso d’el comando Module en https://youtube.com/shorts/ pD-
ng Wolfram el calculo del volumen de 8NR5M 072feature=share
Mathematica. reactores CSTR -
Reactor CSTR

5. Procedimiento

Con el propdsito de mejorar y ver los resultados de la guia propuesta se trabajé con
un grupo de estudiantes de la asignatura de Ingenieria de reactores 2 con la Dra.

Aida Gutiérrez Alejandre durante el semestre 2023-1.

La forma de trabajo que se empled fue mediante sesiones en linea con las nuevas
pantallas electronicas de los salones del edificio B de la Facultad de Quimica.
También se realizaron sesiones presenciales donde se aclararon las dudas de los

estudiantes.

En estas sesiones se presentd la seccion de introduccion y los tres primeros
ejercicios de la seccidn “Reactores heterogéneos” a los estudiantes. La manera en
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la que se presento el material fue:

e Presentacion en diapositivas donde se explico el problema.

e Solucion en Wolfram Mathematica donde cada estudiante realizé su propio

codigo del ejercicio.

El material que se desarrollé se incluye en el apéndice, donde se puede acceder a

la version final de la guia propuesta con las mejoras establecidas.

6. Resultados y analisis de resultados

En este apartado se muestran los resultados obtenidos del trabajo con los

estudiantes. La informacion se recabd mediante la interaccidon de las sesiones,

correo electrénico y ejercicios con evaluacion.

El primer ejercicio evaluado en la seccién 3, denominado "G.2. Efectos de la caida

de presion en PBR", se presenta en la tabla 9 con la nomenclatura de los parametros

del libro "Elementos de Ingenieria de las Reacciones Quimicas" de Scott Fogler.

Tabla 9. Aspectos por evaluar

Aplicacién en

Ingenieria de reactores 2

Uso de

Wolfram Mathematica

e Calculo de los parametros de By
a para efectuar el balance
diferencial de presion

e Definicidn de los balances
diferenciales involucrados en un
PBR

e Perfiles de conversién y caida de
presion

e Cantidad de catalizador a una
conversion dada

Uso y asignacion de variables,
operaciones elementales,
escritura de ecuaciones

Solucién numérica de un sistema
de EDOs

Uso de los comandos Plot y Table
para la interpretacion de la
soluciéon numérica

Uso del comando FindRoot
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En el presente ejercicio, participaron 27 estudiantes. En la figura 1 se puede
observar tanto el nivel de participacion como el grado de comprensién de los
alumnos al momento de abordar la solucién del problema. La comprension del tema
se evalué mediante la tabla 10, en la que se asignaron puntos segun el grado de
dificultad de cada ejercicio. Estos puntos se utilizaron para calificar el desempefio

M Excelente

H Bueno

[y
(%]

de los estudiantes en el ejercicio correspondiente.
Regular

25 |
20 |

1 H Malo
5 |

Evaluacion General CalculodeBya  Soluciéon de EDOs Masa de catalizador  Presion final del
reactor

Estudiantes

=
o

Ejercicio 1

Figura 1. Desemperio de los estudiantes en el primer ejercicio

Tabla 10. Puntuacion base asignada

Bya Solucion e interpretacion del Comandos y

sistema de EDOs funciones

6 puntos 3 puntos 1 punto

En la barra de “Calculo de B y a” en la figura 1, se observa que no hubo mayores
complicaciones en la asignacion de variables y escritura de ecuaciones. Solo dos
estudiantes tuvieron pequefios errores en la sintaxis o errores en las unidades,

mientras que el resto de los estudiantes obtuvieron el 100% de ese apartado.
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No hubo inconvenientes al momento de emplear la solucibn numérica con el
comando NDSolveValue en WM para la solucién de los balances diferenciales en el

reactor, como se muestra en la barra de “Soluciéon de EDOs” en la figura 1.

Finalmente, donde hubo problemas fue al momento de emplear la sintaxis de
funciones obtenidas. Pues en la barra de “masa de catalizador” de la figura 1, se
observa que mas de la mitad de los alumnos no logré obtener la cantidad de
catalizador a una conversioén dada. En la barra de “Presion final del reactor” de la
figura 1, se observa el mismo comportamiento al momento de calcular la presion
final a la salida del reactor. Cada aspecto de este ejercicio valia medio punto, pero
se consideré como uno solo en la tabla 10, ya que la aplicacion de WM en esta parte

se enfocd mas que nada en el uso de la sintaxis de funciones.

Ademas, en la aplicacion de este ejercicio, se registraron y categorizaron los errores
mas frecuentes cometidos por los estudiantes al utilizar WM en la resolucion de los
problemas. En la tabla 11 se detalla el significado de cada error y en la figura 2 se
presenta el numero de estudiantes que incurrieron en ellos durante el primer

ejercicio.

Tabla 11. Errores mas comunes que tuvieron los estudiantes

Errores

e Errores con la sintaxis:
o Confusion con el uso de las listas y paréntesis en WM

o Dudas al emplear las ecuaciones adecuadas, ya sea en la escritura
de algun término o un valor

e Errores con las funciones:
o Confusioén con el funcionamiento de los comandos en WM

o Dudas al emplear las funciones creadas por ellos mismos
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W Todo correcto
W Errores en la sintaxis
[ Dudas al usar funciones

Figura 2. Errores mas frecuentes en el primer ejercicio

En el segundo ejercicio evaluado, la participacion de los estudiantes disminuy6 a 16
estudiantes, ya que se trataba de un problema similar al anterior que requeria definir
y resolver un sistema de ecuaciones diferenciales para describir el comportamiento
del reactor de lecho empacado. Durante la aplicacion de este ejercicio, se
identificaron errores comunes por parte de los estudiantes, los cuales ya habian
sido previamente registrados en la tabla 11. La figura 3 muestra los resultados
obtenidos en este segundo ejercicio y la frecuencia de los errores mas comunes

identificados."

De los demas ejercicios expuestos no se generaron resultados numéricos, pero si
comentarios y retroalimentacion de los estudiantes que permiti6 mejorar la
propuesta inicial de la guia y a su vez creacion de material adicional con un enfoque

mas sencillo.

M Todo correcto
M Errores en la sintaxis
[ Dudas al usar funciones

Figura 3. Errores mas frecuentes en el segundo ejercicio
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7. Conclusiones

La participacion de los estudiantes permitié identificar areas de mejora en la
propuesta inicial de guia. Se observd que la introduccion escrita no era suficiente
para comenzar con los ejercicios de reactores heterogéneos, por lo que se decidid
crear videos cortos con el propdsito de explicar con ejercicios mas sencillos las
aplicaciones de WM en la solucidn de problemas de la ingenieria de las reacciones

quimicas. Estos videos se incluyen en la version final de la guia en el apéndice A.

Los estudiantes consideraron que la aplicacion de Wolfram Mathematica en la
solucion de problemas de la asignatura de Ingenieria de Reactores Il (1740) es una

propuesta interesante y de gran valor.

Con la liberacion de este trabajo se espera ayudar a los estudiantes en el
aprendizaje de la ingenieria de las reacciones quimicas y en el uso de Wolfram
Mathematica. Se pretende seguir actualizando el trabajo descrito, asi como también
se considera necesaria la evaluacion y analisis de las secciones correspondientes

a la asignatura de Ingenieria de Reactores | (1642).
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Ingenieria de Reactores — Introduccion

Introduccion

El desarrollo de este material es explicar el uso del software Wolfram Mathematica
(se abreviara como WM) para la resolucion de problemas de la asignatura de
Ingenieria de Reactores | y Il. En esta primera parte se abordan ejercicios alusivos
a los siguientes reactores: CSTR, PFR y Batch, principalmente en operacion
isotérmica y no isotérmica. En la segunda parte, se evaluan ejercicios referentes a
la cinética en recciones heterogéneas, transferencia de masa con problemas de
difusion externa e interna. Estos ejercicios muestran conceptos esenciales del curso

para el estudiante y a la vez se presenta su solucion mediante comandos de WM.

Es conveniente aprovechar los recursos que otorga la UNAM al estudiantado, asi
como la licencia de este programa, ya que tiene grandes aplicaciones en el
aprendizaje, no solo en las asignaturas antes mencionadas, sino en un amplio rango

del conocimiento de la Ingenieria Quimica.

Los ejercicios de la guia han sido modificados a partir de la bibliografia citada y de
las clases de las asignaturas de Ingenieria de Reactores | y Il de la profesora Dra.

Aida Gutiérrez Alejandre.

¢ Coémo usar esta guia?

Como se menciona anteriormente, el objetivo principal de esta guia es explicar el
uso de WM en la resolucidén de problemas de ingenieria de reactores, por lo que

para un mejor entendimiento se enlistan las siguientes recomendaciones:

e Al ser una guia practica se recomienda tener la versién en PDF abierta al
mismo tiempo que el cuaderno de WM extensién “.nb”.

e En caso de no poder utilizar el software de WM, en la guia se presentan

ilustraciones de como ingresar los comandos y las variables.

e Se presenta una breve estructura de los comandos utilizados a medida que

se resuelven los ejercicios. En caso de dudas sobre el uso de los comandos,
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se recomienda consultar el siguiente enlace, donde se presenta el

funcionamiento con mayor detalle: https://reference.wolfram.com/language/

Enlace de interés para el uso de WM para estudiantes de matematicas

https://www.wolfram.com/language/fast-introduction-for-math-students/es///

Canal de YouTube donde se encuentran los cuadernos electronicos y videos
relacionados con WM y su aplicacién en la solucion de problemas de

ingenieria de las reacciones quimicas https://youtube.com/@btrvoig

Breve introduccion de WM

En esta seccidn se explican las funciones basicas de WM. Los comandos en WM

se expresan en inglés y son muy directos como: Solve, Plot, Simplify y Print.

El formato de un comando es la instruccién, siempre con mayuscula inicial,
seguida de corchetes en donde se coloca el argumento, ejemplo: Comando

[argumento].

Los paréntesis se usan de la misma forma en que se hace en la aritmética y

el algebra, es decir 3a (x-2)2.

Las llaves en cambio se usan para designar listas o vectores {1,2,3,4,5,-},

{{1.1}, {2,2}, {3,3}}.
El nombre de la variable debe iniciar con una letra.

Una vez que se asigna un valor a una variable, éste se conserva en todo el

archivo. Para eliminarlo, existen tres métodos:

variable=.
Clear|variable]

Remove|variable]

El primer renglon y segundo renglén borran el valor asignado a la variable,

mientras que el ultimo borra el valor y el nombre.


https://reference.wolfram.com/language/
https://www.wolfram.com/language/fast-introduction-for-math-students/es/
https://youtube.com/@btrvoiq
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Si se desea borrar todas las variables en un solo paso se puede realizar

mediante:
Remove["Global *"]
Para ejecutar un comando se debe presionar Shift + Enter.

Para evaluar celdas en Wolfram Mathematica, se puede acceder a la opcion
"Evaluacion” en la barra de herramientas y elegir entre "evaluar celda" o "evaluar

cuaderno".

En el cuaderno de WM es posible que se presente algun error, ya sea por una
variable mal definida o un cédigo mal programado. En estos casos, se puede salir
del kernel para corregir el error y continuar trabajando. Para acceder al kernel, se
debe hacer clic en "Evaluacion", seleccionar "Salir del kernel" y luego seleccionar
"Local". El kernel es donde WM trabaja y almacena las celdas evaluadas, incluyendo

variables, funciones y graficos.

La herramienta de ayuda esta disponible en el software para facilitar el uso de los
comandos. No es necesario aprender todos los comandos, ya que hay una amplia
variedad. Para acceder a la herramienta de ayuda, se debe dirigir a la parte superior

derecha y hacer clic en "Help", en la ilustracion 1 se adjunta una captura de pantalla.

= pod

Dermnostraciones MathWorld Comunidad Wolfram Help

llustraciéon 1

Al hacer clic, se abre la documentacién de Wolfram como se muestra en la

ilustracion 2.
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Wolfram Language & System Documentation Cente

Core Language
& Structure

Machine Learning

Strings & Text

Geometry

Time-Related
Computation

Engineering Data
& Computation

HNotebook Documents

En la ilustracion 3 se muestra el uso de la barra de busqueda para obtener
informacion del comando Solve. En esta pantalla se muestra cémo usar el
comando, su sintaxis y ademas se exponen ejemplos para una mayor comprension.

Se recomienda usar esta ayuda en los comandos que se emplean en la resolucion

. FinancialData

Data Manipulation
& Analysis

* Graphs & Networks
~ Sound&Video

/0y GeographicData
~ &Computation

& Computation

User Interface

llustracion 2

de los ejercicios para un mejor entendimiento.

Knawledge R
&Natural Language

Scientific and Medical
Data & Computation

40, Social, Cultural

& Linguistic Data

System Operation

8

De igual forma al momento de escribir los comandos, de manera automatica el
programa muestra una ventana con informacién sobre el comando, esto se aprecia

en la ilustracion 4. Al hacer clic en el icono de ( i ), se abrira la ventana de

llustracion 3

informacion detallada del comando en cuestion.
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P A
~ Comandos basicos @'

J* y=x dfT () Lista 20 3D
Constantes matematicas

T e [ = ¢ ° |[mas|~v
Funciones numeéricas

M Abs Ceiling Round

+m Y Floor | mas |+
Funciones elementales

Lag io*® Logl

Sinh Caosh Tanh Mas |v

P

Funciones trigonométricas
Sin Cos Tan Cot
ArcSin ArcCos  ArcTan | Mas |v

Funciones enteras

Divisors Factorial
GCD LCM Prime | Mas |+
Funciones aleatorias
Randomlnteger RandomChoice
RandomR.eal Mas |"

v Escribir y formatear

A~ Compaosicidn tipografica @

W w * =1

100% =
llustracion 7

a
b

n ]
w M
(YR Vi

ab
ab

ab
6

llustracion 8

Plot|

llustracion 4

Al hacer clic en la flecha hacia abajo, se
mostrara un menu desplegable con diversas

opciones que se muestran en la ilustraciéon 5.

Plot|

Plot[f, {Xs Tmins e })

paste
generates a plot of f as a function of x from Xy, 10 Ty

PLot[{As fas s (% Tuins Vpa}]
plots several functions f;.

PLot[{.... W], 1o -]

plots f; with features defined by the symbolic wrapper w.

Plot[..., {x} € reg]

takes the variable x to be in the geometric region reg.

llustraciéon 5

Y al seleccionar una opcion con “paste”, se
coloca la estructura de la ilustracibn 6 en

automatico.
Plot[[L {X: Xmin s XmaX}]

llustracion 6

A la hora de trabajar en WM, en ocasiones
resulta mas facil emplear la notaciéon simbdlica,
para acceder se debe dar clic en >>Paletas >>

Ayudante de clase, esta ventana, que se
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aprecia en la ilustracion 7, permite elegir de manera mas facil los simbolos, y ayuda

a escribir o definir tipos de celdas como cédigo, de texto, de titulo, etc...

Otro dato importante es que, al momento de escribir operaciones en la celda de
codigo, WM distingue que al agregar un espacio entre variables se esta ejecutando

la operacion multiplicacion como se observa en la ilustracion 8.

Al escribir “ab” WM entiende que se trata de una nueva variable con ese nombre,
pero al escribir “a b”, lo interpreta como la multiplicacion entre a y b, que resulta ser
6.

Adicionalmente a las herramientas de ayuda que incorpora Wolfram Mathematica,
se desarrollaron videos con el objetivo de tener una mejor comprension acerca del
uso de los comandos. Estos videos se encuentran en el canal antes mencionado en

la seccidén de Como usar esta guia?

Listado de ecuaciones

Para facilitar la busqueda y uso de ecuaciones en diferentes secciones, se presenta
un listado de las ecuaciones mas relevantes para el estudio de la ingenieria de las
reacciones quimicas. Cabe mencionar que en la guia se presentan todas las
ecuaciones necesarias para comprender y resolver los ejercicios en cada seccion
explicadas de manera detallada. Dichas ecuaciones son utilizadas para describir
distintos aspectos de los procesos de reaccién y operacion de los reactores.

. _ FAO (xsalida - xentrada) A
Ecuaciones relevantes para un n = — (A8)

CSTR

Balance de energia:
Balance de materia:

YFiCy (To—T)+1;V(AH,) =0 —(D1)

F. —F.
y=—_ — (A2) _
-1 Q + ZFiCpi(TO — T) + TiV (AHFX) =0
F. x, — (D2)
V= _"r. — (A%) |
' Q = UA(T, - T) —(D3)
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Caso heterogéneo:

F; x;
W:_,' - (G3)

Ecuaciones relevantes para un
PFRy PBR

Balance de materia

dF;
d_Vl =1 — (B2)
dx
Fio W =T - (BS)
i
V= dx — (B4)
o i

Balance de energia:
—XFiCp;dT — Fp (AH,,)dx =0 —(E1)

dT _ Ua (Ta - T) + TAAHRX(T)
av SF,Cp;

— (E2)

Caso heterogéneo y caida de presion

dx

Fy, aw - —1'y —(G4)

Dt bent (G11)
aw = T o2ys T,

Ecuaciones relevantes para un

reactor Batch
Balance de materia:

dN;

TiV = E - (Cl)
Cio dx
=0 —(C3
N; dx
Y =2 ~(c4)

Balance de energia:
dTr
TiV (Aer) = ZNiCPiE - (Fl)
dT _ UA(T,—T)+ (—n;V)(—4H,,)

dt INC,,
- (F3)

Otras ecuaciones importantes

Py /T
V =V,(1+ ex) FO(T—()) — (B7)
k(T,) = k(T,) e[%(%_%)] — (D11)
_F G10
y= N - (G10)
Fy, ~
Cay = % (G17)
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1. Reactores ideales homogéneos e isotérmicos

A. Reactor de mezcla completa (CSTR)

Este reactor es un tanque agitado, opera de manera continua y en estado
estacionario, de ahi sus siglas en inglés CSTR (Continuous Stirred Tank Reactor).
La caracteristica esencial de este reactor es que existe un mezclado perfecto, esto
indica que las propiedades como la concentracion, temperatura y velocidades de
reaccion son uniformes en todas las secciones del recipiente (no existe una
variacion de sus propiedades en el tiempo) (Levenspiel, 1987). Como consecuencia
de esto las propiedades de la corriente de salida son las mismas que en todo el

interior del reactor, en la figura A1 se presenta un disefio clasico de dicho reactor.

Fao, Can

V., T, Xa, -Ia

Ca, Cg Fa Fe
o

Figura A1. Representacion general de un CSTR

La ecuacién general de balance molar en el CSTR es:
Fi_Fio_ri V=20 - (Al)

De la ecuacion A1 se obtiene la ecuacion de disefo:

— (A2)

El flujo de salida de la especie i en términos de la conversion, es:
Fi=F, (1 — x) — (A3)

Con la ecuacién A3, podemos expresar el volumen en funcion de la conversion
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— (A4)

A continuacion, se presentan algunas definiciones muy comunes en el area de la

ingenieria de las reacciones quimicas.

Tiempo espacial. El tiempo espacial se obtiene dividiendo el volumen del reactor
entre el flujo volumétrico que entra al reactor. Representa el tiempo requerido para

procesar un volumen del reactor basado en el flujo volumétrico de entrada.

T — (A5)

vV
Qo
Velocidad espacial. Se define como el reciproco del tiempo espacial.

1
SVE@, SV =— — (A6)
% T

Tiempo de residencia. Es el tiempo que permanece el fluido dentro del reactor.
Cuando el flujo volumétrico de entrada es igual al de salida, el tiempo espacial y el

tiempo de residencia son el mismo.

Ejercicios
A.1 Determinacion del tamaino de un CSTR
Se lleva a cabo la isomerizacion isotérmica en fase gas: A — B

En el laboratorio se determina la velocidad de una reaccién quimica en funciéon de
la concentracion de A. Las mediciones se realizaronauna T =500 K, P =8.2 atm y
la carga de A fue puro y en la tabla A1 se registraron los resultados a distintas
conversiones.
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Tabla Al. Datos procesados
X 0 0.1 0.2 0.4 0.6 0.7 0.8
-5 [mol/m’ * 5] 0.45 0.37 0.3 0.195 0.113 0.079 0.05
(1/-r4) [m”* s /mol] 222 27 3.33 513 8.85 12.7 20

La reaccion descrita anteriormente se lleva a cabo en un CSTR, el reactivo A entra
al reactor con un flujo molar de 0.4 mol/s. Usando los datos de la tabla A1 (Fogler
S, 2005, p.46).

A. Calcule el volumen necesario para lograr una conversion del 80%
B. Elabore un grafico de Levenspiel e indique el volumen necesario de un CSTR

para lograr una conversion del 80%.
Solucién

A) Primero se definen las variables conocidas (Fao), se puede escribir la ecuacion

de disefio del CSTR (Ec. A2) directamente de la siguiente forma:

mol

Fa, = 0.4; (+™4)
FAOX

mrpa

V=

(*m3*)

8.4 x

mry

Se agreg6 un “;” al final del primer renglén (correspondiente al flujo molar de Aa la
entrada) para evitar que aparezca en la pantalla de resultados al ejecutar el codigo.
Ademas, se definié como V al volumen del reactor. Cabe destacar que en este caso
no se agrego el “” para demostrar que Wolfram Mathematica trabaja no solo de
manera numeérica, sino también simbdlica. Como resultado, la misma ecuacion se

mostré con el flujo molar de entrada del reactivo A evaluado (0.4).

El problema es sencillo de resolver, ya que la tabla A1 proporciona los valores de la
velocidad de reaccion correspondientes a cada valor de conversion. Por lo tanto, la
solucion es evaluar la ecuacion de disefio en la conversion deseada con su
respectivo valor de velocidad de reaccion y obtener asi el volumen del reactor,
siempre prestando atencién a las unidades.
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No obstante, se puede resolver de otra forma utilizando algunos comandos
integrados de WM. Esto permitira dar una introduccién a dichos comandos, los

cuales pueden ser muy utiles para resolver futuros problemas.

Primero se definen los valores proporcionados en la tabla A1 utilizando la sintaxis

de una lista, que es la siguiente:

y-  lsmr, = {0.45, ©.37, ©.30, ©.195, ©.113, ©.979, 0.05};
(x1ls de list y mr, por la velocidad de reaccidnx)
lsx = {0, 9.1, 0.2, 0.4, 8.6, 0.7, 0.8};
Note que en el segundo renglon aparece un enunciado. En WM es posible agregar
comentarios al codigo escribiéndolo entre paréntesis y asteriscos, de la siguiente

forma: (*comentario®).

No se define la lista (1/-ra) directamente, se puede aprovechar que WM permite

realizar operaciones en listas ya definidas.

Para realizar esta operacion, se utiliza el comando Map y el comando Function. El
comando Map permite aplicar una funcion a cada elemento de una lista, y su sintaxis
es Map [f, lista]. Por otro lado, el comando Function permite establecer la funcion
que se quiera realizar, su sintaxis es Function[{variable}, expresién de la

funcion]. Es importante mencionar que no se utilizara el signo “;“ para comparar
con los resultados de la tabla A1, ya que imra corresponde al inverso de la velocidad

de reaccidén (mra=-ra).

Recuerde que puede emplear la ayuda de WM para conocer mas sobre las

funciones, o bien si alin no tiene claro su funcionamiento.

s;- lsimr, = Map[Function[{x}, 1/ x], 1smr,]
{2.22222, 2.7027, 3.33333, 5.12821, 8.84956, 12.6582, 20.}
Se puede calcular el volumen del CSTR de dos formas. La primera es con la

sustitucion de los valores de la conversion y de la velocidad de reaccion en la

ecuacion del volumen previamente definida.
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. mol
mry, = 8.85; (*E*)

X=0.8;
Pr'int["El volumen del reactor es de ", Vv, " ma"];

El volumen del reactor es de 6.4 m’

Se observa que se definen los valores de conversion y velocidad de reaccion a los
cuales se desea conocer el volumen del reactor. Es importante destacar que no fue
necesario volver a escribir la ecuacion del volumen, ya que se habia definido
previamente (V), solo es necesario que WM evalue y muestre su valor dadas las

condiciones establecidas (x y mra).

No es necesario utilizar el comando Print, ya que su funcién en este caso fue
solamente ilustrativa. Ademas, este comando permite agregar comentarios vy
recordar las unidades de trabajo. Para utilizarlo, se debe escribir el texto entre

comillas y la variable. La sintaxis es: Print["Texto", variable, "comentario extra"].

La segunda forma de calcular el volumen en el ejemplo consiste en buscar la
posicion en la que se encuentra el 80% de conversion en la lista Isx, para lo cual se

utiliza el comando Position[lista,valor].

Position[lsx, ©.8]

{{7}}

Se observa que la conversion del 80% se encuentra en la séptima posicién de la
lista Isx, lo que indica que la velocidad de reaccion esta en la misma posicion debido
a su relacion. Este método es util para extraer valores de listas, incluso si estas
tienen una cantidad mayor de datos. Para obtener un valor especifico de una lista,
se utiliza el comando Part, su notacion es Part[lista,posicion].

Volviendo a la solucion del volumen del reactor, tenemos que al encontrar la posicion
de la conversion del 80% en la lista Isx, podemos extraer el valor de la velocidad de
reaccion correspondiente utilizando el comando Part. Luego, este valor obtenido se
sustituye en la ecuacion del volumen V y asi podemos obtener el resultado deseado

sin tener que hacer la sustitucion manual de los valores.
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X. = Part[1lsx, 7];
mra. = Part [1smry, 7];

Fa, X
Ay Ar
vr =

mrar

6.4

En esta parte se repitio la ecuacion del volumen, pero se utiliz6 una notacion
diferente (Vr, xr, mrar) para comparar que el resultado es el mismo que el obtenido

anteriormente, que fue un volumen de 6.4 m3.

B) Un grafico de Levenspiel permite dimensionar los reactores de flujo basandose
en datos experimentales de la reaccion quimica. En un CSTR el volumen necesario

para lograr una conversion deseada esta determinado por el area del rectangulo

: F ,
igual a una altura de %y un ancho igual a x.
—TA

Como se menciond previamente, para construir el grafico de Levenspiel se necesita

. F . : : :
graficar %vs x. Para ello, se debe multiplicar la lista de los inversos de la velocidad
—TA

de reaccion (Isimra) por el flujo molar de A a la entrada (Fao).

1sfr = Fy, = 1simr,;

Para graficar es necesario tener los datos en pares ordenados. Para obtener la lista

F . o .
de pares ordenados (x_ﬂ) primero se debe escribir la lista de esta forma

TA
listagjemplo = {Isx, Isfr}. Al hacerlo de esta forma, la variable listagjemplo almacena
los valores de ambas listas, pero se guardan de la forma de una matriz 2x7. Para
transformar esta matriz a la forma de una matriz 7x2, se utiliza el comando
Transpose[listaejemplo]. Para visualizar la matriz resultante se debe escribir
listaejemplo Il MatrixForm.

Para graficar se emplea el comando ListPlot, el cual sirve para graficar listas con
pares ordenados, su escritura es: ListPlot[lista] y el resultado se observa en la

grafica A1.1.
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1sspiel = Transpose[{1lsx, 1sfr}];
1sspiel // MatrixForm
1spl = ListPlot [1lsspiel, PlotRange -» Full, PlotStyle - Red]

( @ ©.888889
0.1 1.88108
9.2 1.33333
0.4 2.85128
0.6 3.53982
0.7 5.06329

19.8 8.

0.2 0.4 0.6 08

Grafica A1.1. ListPlot

Dado que el volumen en la grafica de Levenspiel es el area representada por el

Fag . .
producto de (T) * x se procede a agregar una linea recta y sombrear el area
—TA

debajo de esa linea. A la linea se le asigna el nombre zp/ (que es un nombre
arbitrario). Para graficar una linea recta se utiliza el comando Plot[funcién, {x
(variable), xmin (valor mas pequefio), xmax (valor mas grande) } ]. Luego, para
mostrar ambos graficos se emplea el comando Show lo que permite mostrar
diferentes graficos en uno solo, esto se observa en la grafica A1.2. La sintaxis es
Show(lista1, lista2].

Se puede utilizar la sintaxis mostrada en el codigo para cambiar el color, el relleno,
los nombres de los ejes y otros aspectos en un grafico o bien, se puede emplear la
ayuda de WM. No es necesario conocer todos los detalles de la sintaxis, ya que se

trata principalmente de dar formato a las graficas.
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zpl = Plot[z = 8, {z, @, 0.8}, Filling -» Axis, PlotRange » {@, 18}, PlotStyle - Gray];
Show[zpl, 1spl, GridLines - Automatic,

F
AxesLabel - { x"," L (m*] “}, PlotLabel - "Grafica de Levenspiel "
_PA

Grafica de Levenspiel
Fa,
-
14
101

L . L I . . L I L L L I L L L 1 X
0.0 02 0.4 06 0.8

Grafica A1.2. Gréafica de Levenspiel

Como se observa en la grafica A1.2, el area sombreada corresponde al volumen del

F .
reactor, esto es: % 8 y x = 0.8, entonces el volumen del reactor es igual al
—TA

F
producto: V = % * X
—TA

8*0.8 = 6.4m3

A.2 Reaccion reversible en CSTR
Sea la siguiente reaccion reversible en fase liquida: 2A=P + Q

La reaccion se efectua en un CSTR, la informacion disponible es la siguiente:

e Flujo volumétrico de 3.5 m73 (Qo)

e La concentracion inicial del reactivo es de 48 k::fl (Cao)
3
e La velocidad especifica tiene un valor de 0.73 kmr:)ll—h (k)

e La constante de equilibrio tiene un valor de 16 (Keq)
Se desea obtener una conversion del 85% de la conversion en el equilibrio.

A) Calcule el volumen del reactor.

i
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B) Sila capacidad de los reactores disponibles es del 5% del volumen calculado

¢, Cuantos CSTR conectados en serie se necesitan?
Solucion
A) El primer paso es definir todas las variables que se conocen.

Un comentario importante para tener en cuenta al trabajar en WM es que los
nombres de las variables se almacenan en la hoja de trabajo, por lo que es
recomendable no olvidarlos si se va a seguir trabajando en la misma hoja. Si es
necesario, se pueden borrar utilizando los comandos que se presentaron en la
introduccién. De esta manera, se evitan confusiones y se asegura la coherencia en

el uso de las variables en el desarrollo del problema.

Remove ["Global™ "]

0 =3.5; (xTx)
*)

. m
k=0.73; (*kmol h*)

kmol
=

Cao = 48; (+

Dado que la reaccion se lleva a cabo en fase liquida, no hay una variacién de
volumen durante el curso de la reaccion, lo que significa que el término que
relaciona la variacion del volumen (€) es cero. Por lo tanto, se puede determinar la
concentracion del reactivo y de los productos a la salida del reactor, de acuerdo con

el analisis estequiométrico.

2A=P+Q
A= (12)P+(1/2)Q

Concentracion
| Especie A P Q
Cinicial Cy, 0 0
Creaccion _CAOxe ECone ECone
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Cinal Ca= Cy(L—x) | Cp =

kmol
=

*)

CA=Cad (1-x); (* *)

1
CP = - Ca@ x; (»<222
2 m

kmol
m3

1
CQ = — Cad x; (* *)
2

Al tratarse de una reaccion reversible, la conversion maxima estara limitada por la
conversion al equilibrio. Por lo tanto, no se definié previamente la Keq, y de acuerdo
a la ley de accidon de masas se propone realizar:

PCQ

Keq[x_] := H
cA?

Se definid la Keq como una funcidén que depende de la conversion (x). Para poder
definir funciones en WM se debe emplear la sintaxis nombrefuncién[variable_]:=

Expresion.

Ahora se debe encontrar el valor de la conversion al equilibrio (un valor para x tal
que cumpla Keq == 16), para esto se emplea el comando NSolve, su sintaxis es

NSolve[Function, {variable}].

Es importante destacar que en WM se utilizan dos signos de igual ("==") para

comparar valores, mientras que un solo signo de igual ("=") se utiliza para asignar

un valor a una variable. Por lo tanto, si se quiere escribir que Keq sea

. " . . CPC
necesariamente 16, se debe escribir de la siguiente manera Kq[x] = Q-

caz 16

NSolve[Keq[x] = 16, {X}]
{{x—1.14286}, {x — 0.888889}}

Se obtienen dos valores de la conversion, pues WM resolvid una ecuacion de
segundo grado. Es importante destacar que el valor que tiene sentido fisico es el

segundo resultado, correspondiente a una conversion de 0.888, ya que es imposible
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obtener una conversion mayor a 1 en una reaccion quimica.

Wolfram Mathematica genero los resultados en una lista que contiene dos listas
como elementos, se puede extraer los valores con los comandos que se vieron en
el ejercicio A.1, o bien se puede copiar y pegar los valores en una variable. En este

caso, la manera mas sencilla es copiar y definir directamente.

Xeq = 0.8889;
X = 0.85 Xyq

0.755565

El siguiente paso es definir la velocidad de reaccion, dado que se trata de una
reaccion de orden dos, y que al tratarse de una reaccion reversible, la expresion de
la velocidad de reaccién debe incluir la parte de formacion de reactivos, es decir el
consumo de productos asociados a una constante de reaccion inversa (ki), esta
constante esta relacionada con la Keq y la constante de velocidad de reaccion hacia

la formacion de productos (k). Entonces la velocidad de reaccidon se expresa como:

kc = 16;
k >

ki=—; =
kc’(*kmnl h*

)

kmol

mry = k CAZ - ki CPCQ; (2%

*)

Ahora, hace falta conocer el volumen del reactor con la ecuacion de disefo, dado

que ya se definieron todas las variables solo se realiza el calculo.
Q8 Ca@d x
V=

(*rn3*)

mry
1.4848

El volumen del CSTR para llevar a cabo una conversion del 85% de la conversion
de equilibrio es de: 1.4848 m3.

B) La capacidad de los reactores con los que se cuenta es del 5% del volumen

calculado, primero se define esta variable:
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v =0.05V(xm’x)

(= 0.0742401

Es importante destacar que WM distingue entre mayusculas y minusculas, por lo

que "v"y "V" son dos variables diferentes.

Estos CSTR cuentan con un volumen de 0.07424 m3, para conocer el nimero de
reactores que deben estar conectados en serie, se debe calcular la conversion a la
salida de cada reactor hasta llegar a la que se solicita (75.56%). Es necesario saber
que la ecuacion de disefo en reactores en serie es:

_ Fy, (Xsalida — Xentrada)

V — (A8
4 = (A8)

Es importante tener en cuenta que son calculos iterativos, pues hay que resolver n

ecuaciones de disefio para obtener la conversion deseada.

Primero se definen las variables y la velocidad reaccidén en cada reactor (mrAn)
como una funcioén de la conversion en WM. Note la diferencia de mrAn con mra,

;qué se puede decir de ambas?

xXe =9;

=1

Fa, = Q0 » Ca®; (*"'"—ifl*)

kmol

mrAn[x_] := k CA% - ki CP CQ; (*m3 N

*)
ne =1;

Nota. Se tuvo que borrar la variable x, pues anteriormente se le asign6 un valor de

conversion. Es necesario realizar esto para evitar problemas en el codigo. La

conversion que entra al reactor 1 (xe) es 0, ya que es la primera entrada con reactivo

puro sin reaccionar.

Como ya se conoce el volumen del reactor, se debe resolver la ecuacion para

encontrar la conversion a la salida (xs).
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Fa, * (X - X&)

1ssol = NSolve[ =V, {X}];

mrAn[x]
Xs = Part[1lssol, 1, 1, 2];
If[@ < x; <1, X; = Part[lssol, 1, 1, 2], x; = Part[1lssol, 2, 1, 2]];
Print["La conversién en el reactor ", n@, " es de ", Xs];

La conversion en el reactor 1 es de ©.331188

Asi como en el inciso A), al momento de emplear NSolve se obtiene como resultado
una lista compuesta de dos listas, y como se mencion6é anteriormente hay dos
formas de extraer los valores, en este caso resulta mas facil emplear el comando
Part[lista,[1,1,2]. La parte [1,1,2] corresponde a la posicidn del valor numérico
contenido dentro de la lista. El primer 1 corresponde a la lista completa, el otro 1 a

la primera lista y el 2 al valor numérico.

Se empled el comando IF[condicién, verdadero, falso] para corroborar que se
esta extrayendo el valor correcto. La condicion consistio en evaluar si la variable xs
(conversion a la salida) se encuentra dentro del intervalo logico 0 < x < 1, ya que
estos son los limites de la conversion. En caso de que la condicidn sea verdadera,

se mantiene el valor de xs. En caso contrario, se extrae el valor de la segunda lista.

En la figura A2 se ilustra el diagrama de flujo del funcionamiento del comando IF.

3| Valor de |a conversidn

:Es una conversion

L& Imprime[“"La conversion en el reactor”, n ,"es de", x]
légica (0 <= x <= 1)?

Figura A2. Diagrama de un ciclo IF

El siguiente paso es repetir los calculos hasta que la conversion a la salida (xs) de
"n" reactores sea igual a la conversion deseada (xq). Una forma de hacerlo es
mediante un ciclo While. La estructura es While[condicién, cuerpo]. El ciclo

repetira el cuerpo mientras la condicién sea verdadera y se detendra una vez que
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la condicion sea falsa. En este problema, el ciclo While se utiliza para repetir los
calculos iterativos de disefio del reactor hasta que se alcance la conversion

deseada, en la figura A3 se ilustra el diagrama de flujo del ciclo While.

La conversidn en el
primer reactor xs

(Es la xs menor a la
Conversion
deseada (xd)?

Resuelve la Ec.A8 para xs Fin

i

La conversion de entrada
del nuevo reactor
toma el valorde la
conversion de salida del <€
reactor anterior Si
xe = xs

Figura A3. Diagrama de un ciclo While

Xg = 8.85 * Xeq;
While[xs < Xg,
Xe = Xg3
n=ne+1;
1ssol = NSolve[ (Fs, » (x-xe)) /mrAn[x] =v, {x}];
Xs = Part[lssol, 1, 1, 2];
If[® < xs <1, X = Part[1lssol, 1, 1, 2], X = Part[lssol, 2, 1, 2]];

" 'y Xs1;

Print ["En el reactor
ne =n;]

, n, " la conversidn es de

En el reactor 2 la conversion es de @.50806

En el reactor 3 la conversion es de 0.614267
En el reactor 4 la conversion es de ©.683362
En el reactor 5 la conversion es de ©.7308956

En el reactor 6 la conversidn es de 8.765151

Se conoce que la conversion maxima alcanzable es del 75.56%, como se calculd
en el inciso A), correspondiente al 85% de la conversion en equilibrio. De acuerdo
con los resultados obtenidos, se requieren 5 CSTR, ya que se observa que al utilizar

6 reactores, se superaria la conversién deseada en el problema.
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&

A.3 Reaccion multiple en un CSTR

Se efectua la siguiente reaccion:

ke ks
A—B—>C

Reaccion en fase liquida, se alimenta A puro con un F,, = 970 mol/hora, primer

orden para ambas reacciones. El tiempo de residencia es 1= 1.5 h. Los valores de
las constantes son: k1=0.211 h', k2= 0.101 h™'. Determine los flujos a la salida del

reactor.
Solucion

Cuando se tienen reacciones multiples (consecutivas, en paralelo o una
combinacion de ambas) es necesario escribir la ley de velocidad neta para cada
compuesto. En el caso de nuestra reaccion, al tratarse de una reaccion consecutiva,
es necesario escribir la ley de velocidad neta para cada uno de los compuestos que

intervienen en la reaccion.
Parad: 14 =—k.C,
ParaB: 15 = —k,Cg + k,Cy4
ParaC: 1. = k,Cp

Se escriben los balances de materia con la Ec. A2:

F, — F

Para A: V=M
—F

ParaB: V =-—22_"8
F- —F,

Para C: V=M

Se sustituyen las velocidades de cada compuesto en los balances:
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Ay FA
P A V=22
ara kch
Fy — Fy
P B: V= 9
ard kyCp — k1 Cy
F, —F¢

Al multiplicar por el inverso del flujo volumétrico (Qo=Q) de ambos lados para cada

ecuacion, se obtiene:

Entonces:

En WM primero se definen las variables conocidas:

Fa® = 976;(*'"7“*)
Fbe = @; (*“"%*)
Fco = 9; (*“"f*)
k1= ©.211; (*5*)
k2 = 8.101; (*i*)
T =1.5; (xhx)

De las ecuaciones anteriores, se pueden despejar los flujos de salida para cada

especie. Se escriben los flujos molares a la salida en funcion del tiempo espacial.

&




Ingenieria de Reactores — Seccion A. CSTR isotérmico

Fa@

FA[T_] := i (x=4)
T kl +1 J
Fbe + ¢ k1 FA[z]
FBlt_] = —————; (+®4)
T k2+1 o
FC[t_] := Fe@+ T k2 FB[:];(*"%I*)

Se deben evaluar las funciones escritas previamente con el valor de T establecido

en el reactor:

FA[T] (#% %)

mol

FB[t] (*T *)

mol

FC[t] (*T *)
736.802
202.517

30.6813

Si se desea aumentar el tiempo espacial en un CSTR, se puede lograr modificando
el flujo volumétrico a la entrada Qo para un volumen fijo o variar el volumen para un
flujo volumétrico fijo. De esta manera, los reactivos permaneceran mas tiempo en el

reactor y habra un mayor consumo de reactivo.

Dado que los flujos se definieron como funciones en WM, es posible realizar una
grafica interactiva que permita manipular el tiempo espacial y observar la formacion
de producto y consumo de A y B. Para poder operar la grafica sin problemas, es
necesario que se hayan evaluado las dos primeras celdas del ejercicio. Para iniciar
la reproduccion automatica de la grafica A3.1, basta con hacer clic en el icono “+”

en “TiempoEspacial” y luego en “play”.

Para crear graficas interactivas se debe emplear el comando
Manipulate[Expresiones, {variable, valor minimo, valor maximo}]. Los
comandos que se presentan en el codigo son para darle formato a la grafica. La

grafica A3.1 muestra el perfil de los flujos molares en funcion del tiempo espacial.
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Manipulate[Plot[{FA[t], FB[t], FC[t]}, {t, @, TiempoEspacial},
PlotRange -» Full, PlotLabel » "F; vs t", AxesLabel » {"t [h]", "F; [mol/h]"},
PlotLegends » "Expressions"], {TiempoEspacial, 0.1, 40, 1}]

TiempoEspacial D:.
Fivst
F; [mol/h]
1000 |
800
— FA(7)
800 FB(7)
— FC(7)

400

200

Gréfica A3.1. Gréfica interactiva de Fivs 1




Ingenieria de Reactores — Seccion B. PFR isotérmico

B. Reactor de flujo tapén (PFR)

Estos reactores constan de un tubo cilindrico que se representa en la figura B1. Los
reactivos reaccionan a medida que fluyen a lo largo del reactor. Supone un
mezclado completo en la direccion radial, pero no en la direccion del flujo. Esto hace
que los perfiles de velocidad, temperatura y composicién se mantengan planos en
cualquier seccion transversal, pero cambien a lo largo del flujo. El grado de reaccién
que se alcanza en un PFR no depende de su forma, sélo de su volumen (Kuang-

Hui et al, 1992).
Fa, Ca,Fe, Ce

Fao Cag : <> .

Figura B1. Representacion general de un PFR

v
_|
<

g

La ecuacion general de balance molar en el PFR, en estado estacionario, es:
14
Fio_Fi+JTidV:O _(Bl)

Diferenciando con respecto al volumen, se obtiene la forma diferencial del balance

molar en estado estacionario:

dF;

FAC

Para obtenerla en funcidon de la conversion, diferenciamos la ecuacion A3
dFl' = dFl'o(l - X)
dFi = —Fiodx

Sustituimos en la ecuacién B2 y se obtiene:




Ingenieria de Reactores — Seccion B. PFR isotérmico

dx

Fio W = —-T; - (BB)

Para fines practicos se puede ocupar la siguiente ecuacion, que resulta de separar

variables e integrar para V de un volumen cero a un volumen V.

x Fio
V=| 2dx — (B4)
.

—r
Ejercicios

B.1 Calculo del volumen en un PFR

Retomando las condiciones del problema A.1, realice:

A) El calculo del volumen necesario para lograr una conversion del 80%
B) Elabore un grafico de Levenspiel e indique el volumen necesario de un PFR

para lograr una conversion del 80%.
Solucion

A)

Se emplea la ecuacién B4 y se reacomoda para obtener una conversion del 80%:

0.8 dx
V = FAO_]- e
0

La resolucién del problema puede simplificarse mediante una integracién numérica,

ya que se dispone de los datos de x y -ra en la tabla A1.
Vamos a emplear la cuadratura de cinco puntos:

Xn — Xo

X4 h
Jf(X)dx=§(fo+4f1+2fz+4f3+f4), h=— — (B5)

Para nuestro problema seria:
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0.8F
V=J. Lo 1x
0

h F, 4F, 2F 4F,
— _( Ay + A + A + A
3'—1(x=0) -1n(x=02) -14(x=04) -14(x=0.6)
+ L)
—14(x = 0.8)
Conh = 08—-0
onh=—
La lista % ya se habia definido previamente, pero como se empled el comando
—TA

Remove["Global *"], esta lista ya no esta disponible. En este caso, es necesario

volver a definirla para utilizarla de nuevo.

1smr, = {0.45, ©.37, ©.3@, ©.195, ©.113, ©.079, 0.05};
(x1s de list y mr, por la velocidad de reaccidn -rux)
1simr, = Map[Function[{z}, 1/ 2], 1smra]; (*m*> s/molx)
1sx = {@, 8.1, 0.2, .4, 0.6, 0.7, 0.8} ;

Fa, = ©.4 ; (*mol/s+)

1sfr = Fp, » 1simry (+m?#)

{©.888889, 1.08108, 1.33333, 2.05128, 3.53982, 5.06329, 8.}

F
40 de nuestra

. F
Al excluir el segundo elemento A —t
- —14(x=0.7)

——=2—y el sexto elemento
ra(x=0.1)

\ . Fa, ., .
lista Isfr que corresponde a la lista de — para cada conversion, es necesario
—TA

eliminarlos mediante el comando Dropllista, {n}]. De esta manera, nuestra lista

quedara actualizada y lista para su uso.

Debido a la notacién del comando Drop, es necesario ejecutar el comando dos
veces. La primera permite eliminar el segundo elemento de la lista Isfr y la segunda
ejecucion elimina el quinto elemento de la nueva lista generada después de aplicar
el primer Drop, ya que al eliminar un elemento, las posiciones de los elementos
restantes se reducen en 1. Por lo tanto, al ejecutar el segundo Drop, se debe indicar
la posicion 5 en lugar de 6.



Ingenieria de Reactores — Seccion B. PFR isotérmico

1sfr2 = Drop[Drop[1lsfr, {2}], {5}]

{©.888889, 1.33333, 2.05128, 3.53982, 8.}

Se observa que en la Ec. B5, las funciones evaluadas en el punto 2 y punto 4 se
multiplican por 4, mientras que la funcién evaluada en el punto 3 se multiplica por 2.
Para realizar esta operacion, se debe tomar el valor de la posicion 2, 3 y 4 de la lista
Isfr2 y multiplicarlos por el coeficiente correspondiente de la Ec. B4. Para hacer esto,
se emplea el comando ReplacePart[lista,{n1->x1, n2->x2,...}], que permite
reemplazar el elemento ni por el valor xi. Para cambiar los elementos 2, 3 y 4, se
toma el valor correspondiente de la lista utilizando la notacion lista[[n]] y se

multiplica por 4 o 2 segun corresponda.

1sintfr = ReplacePart[lsfr2, {2 -» 4 » 1sfr2[2]], 3 » 2% 1sfr2[3], 4 - 4 « 1sfr2[4]}]

{©.888889, 5.33333, 4.10256, 14.1593, 8.}

Para sumar todos los valores de una lista se emplea el comando Total[lista].

sumaint = Total[lsintfr];

Finalmente, para obtener el volumen se debe definir h y multiplicar por la suma
previamente definida.

0.8
h=—:;

V =

4
h
— x sumaint (xm’x)
3

2.16561
El volumen del PFR requerido para obtener una conversion del 80% es de 2.166

m3.

B) Para elaborar el grafico de Levenspiel (grafica B1.1) se debe graficar f—;‘: VS X.

De manera analoga que en el problema A.1, la solucion es:
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1sspiel = Transpose[{lsx, 1sfr}];
pfrpl = ListPlot [lsspiel, Filling » Bottom, Joined - True,

Fre "}

PlotMarkers - Automatic, AxesLabel » { 3 T,

PlotLabel -» "Grafica de Levenspiel ", PlotStyle - Red]

Grafica de Levenspiel

A
— [m)
—ta

gl

| " L L I L " " I L L L Lox
0.2 0.4 06 0.8

Grafica B1.1. Grafica de Levenspiel

Para un PFR, el area debajo de la curva representa el volumen necesario para llegar
a una conversion dada. En este caso en la Grafica B1.1 se observa que el area
sombreada corresponde al volumen necesario para llegar a una conversion de 0 a

0.8. Para comparar los reactores, se escriben las ecuaciones de disefo del CSTR

y del PFR.
0.8 FAO
Para el PFR: V =f dx
o ™
F
Para el CSTR: V = 22 x

El volumen empleado para el CSTR es mayor para una conversion del 80%, el valor

obtenido fue de V = 6.4 m3, mientras que para el PFR fue de 2.2 m3.

Para ilustrar esto en WM, se emplea el comando Show lo que permite mostrar
ambos graficos. El resultado se presenta en la grafica B1.2 Grafica de Levenspiel

combinada.




Ingenieria de Reactores — Seccion B. PFR isotérmico

Show|zpl = Plot[z = 8, {z, @, ©.8}, Filling —» Axis, PlotRange -» {@, 10}, PlotStyle - Blue],

o

pfrpl, AxesLabel - { X",
=ra

[m’] "}, PlotLabel » "Grafica de Levenspiel ]

Grafica de Levenspiel

A
— [m")
—ta

10

Grafica B1.2. Grafica de Levenspiel combinada

El &area en color azul representa la diferencia de areas entre el PFR (rojo) y el CSTR.
Esta diferencia de volumenes se debe a la forma en que operan los reactores, y no
indica que uno sea mejor que otro, ya que ambos presentan ventajas y desventajas.
El CSTR opera con una velocidad de reaccion minima, debido a que el mezclado
dentro del reactor se considera perfecto, y la velocidad de reaccion se adapta a las
condiciones de salida del fluido. Por otro lado, en el PFR la velocidad de reaccion
comienza en su valor maximo (con poca conversion del reactivo limitante) y
disminuye gradualmente hasta alcanzar la velocidad de reaccion a la salida, lo que
resulta en un volumen menor, ya que el volumen es inversamente proporcional a la

velocidad de reaccion.

Otro punto por destacar como consecuencia de que el volumen sea el area definida
por la integral (area debajo de la curva) y dependa de los limites que se definan, es
que si se limita el problema a una conversién de 0 a 0.4, solo se sombrearia el area
debajo de la curva hasta 0.4, lo que corresponderia a un cierto volumen. Si se
calcula para otro PFR que vaya de 0.4 a una conversion de 0.8, se obtendria otro
volumen comprendido en estos limites. Al sumar los volumenes de estos PFR se

obtendria el mismo volumen que si se toman los limites de 0 a 0.8. Es decir, para
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PFR en serie se puede simplificar a solo un PFR con un volumen igual a la suma de

los PFR en serie. Este caso no ocurre en un CSTR, ya que el area es todo el
rectangulo formado por el producto (F% * x), por lo que se buscaria poner CSTR en
—TA

serie con un volumen pequeno, tal que se acerque a la curva. Como lo reportan
varios autores (Levenspiel, Fogler, Kuang, entre otros) un PFR se puede aproximar

a una composicién de CSTR infinitesimales en serie.
B.2 Relacion entre la conversiéon y volumen de un PFR

Se efectua en un PFR la reaccion elemental en fase gas A = 3C sin caida de
presion. El reactivo A entra puro a una temperatura de 400 K y 10 atm. A esta
temperatura la constante de equilibrio tiene el valor de Kc = 0.25 (mol?/L?). El flujo

de alimentacion es F, = 3 mol/min y k = 0.25 min" (Fogler S, 2005, p.137).

A) Calcule el volumen del reactor para lograr una conversién del 80% de la

conversién de equilibrio.
B) Grafique la conversion en funcion del volumen del reactor.
Solucién

La reaccion se lleva en fase gas, lo que significa que el término de variacion de
volumen (€) no es cero. Este factor se debe al cambio de numero de moles en la

reaccion en reacciones en fase gas.
Para obtenerlo se emplea la siguiente ecuacion:
€ = 6ya, — (B6)
Donde: Ya, — Fraccion mol del reactivo limitante,
6 — el cambio de nimero de moles

Las expresiones de las concentraciones finales y flujos volumétricos son afectadas

por este término. Si se considera la ley de los gases ideales, el volumen final y el

&
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flujo volumétrico a la salida se pueden expresar:

P, T
V= Vo(l + EX)? (T—O) - (B7)

P, T
Q=0 +e)FG)  —(BY)

La tabla estequiométrica para la reaccién es:

A=3C
Mol/Especie A C
Ninicial NAo 0
Nreaccién _None 3NA0xe
Nfinal NAO (1 - xe) 3NA0xe

Para expresar las concentraciones se debe dividir entre la Ec. B7, dado que no hay
caida de presién el término (Po/P) = 1 y al ser operacion isotérmica (T/To)=1, se

puede simplificar a:

Concentra}aon/ A C
Especie
Crinan [NAO(l — xe)] _ (1—-x.) [SNone] _3c X,
fina Vo(1+ ex,) A (1 +ex,) | Vo(1+ €x,) A0 (1 +ex,)

(1 - xe)
C,=C, ————
A Ao (1+ex,)
X
C. £

=3C, ——
40 (1 + €x,)

Expresando la constante de equilibrio Kc en funcion de la conversion se tiene:

&
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X 3
e
Cc® (3CA0 1+ exe))

)

Kc =

En WM se definen las variables conocidas

Remove [“Global™ "]
FA® = 3 ; (*mol/minx)
k = ©.25; (*xmin~tx)
P = 10@; (xatmx)
T = 400; (*Kx)

. L atm
R = 0.082; (+=254)

yA® = 1; (xReactivo purox)
KCvalor = @.25; (xmol®/Lx)

Se desconoce el valor de C, , pero al considerar gas ideal se puede calcular con la

ley de gas ideal y también el valor de €.

P
CAB = yAB — ; (#mol/Lx)
RT

3-1; (xmol final - mol inicialx)
yAB &;

Se definen las concentraciones a la salida y la Kc en funcion de x:

(1-x) mol
CA[x_] := CAB ————; (#—=x)
(1+ex) L
X
CCIx_] :=3CA0 —; (+™4)
(1 + ex) L
ccrx]?
Ke[x_] := ;
CA[X]

Es necesario resolver Kc[x] para conocer la conversion en equilibrio. Esto se realiza

de manera analoga al ejercicio A2 (con el comando NSolve).

xsol = NSolve[Kc[x] == KCvalor, x]

{{x—>©.580079}, {x—» -©.29004 -0.1966561}, {Xx +-0.29004 + ©.196656 1} }

La ecuacion tiene tres raices, dos de las cuales son numeros complejos. Por lo
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tanto, el valor de conversion en equilibrio corresponde al primer valor obtenido. Para

extraer este valor, se puede utilizar el comando Part o la notacion xsol[[1,1,2]].

xeq = xsol[1, 1, 2];

La conversion que se solicita es del 80% de la conversion en equilibrio, se define:

xconv = 0.8 x xeq

0.464064

De la Ec.B4 lo que falta por definir es la velocidad de reaccion (-ra) para conocer el
valor de V. En una reaccién reversible, ademas de la formacién de productos,
también se considera la formacion de reactivos. Por lo tanto, la velocidad de
reaccion se puede expresar como la diferencia entre la velocidad de formacién de
productos y la velocidad de formacion de reactantes. Ademas, la constante de
equilibrio Kc esta relacionada con las constantes de velocidad de reaccién directa e

inversa.

ki = k /KCvalor; (uu;"—1 *)

mol? min

mrA[x_] := k CA[x] - ki €C[x]3; (%221 &)

L min

Para resolver la integral con los limites de conversion de 0 a x, se emplea el
comando Nintegrate[funcion,{variable, valor minimo, valor maximo}], este

comando nos permite resolver integrales de manera numérica.

valInt = NIntegrate[ , (%, 9, xconv}];(*[L min] /mols)

mrA[X]

Se define el volumen del reactor como el producto de F,  *vallnt:

VolReactor = FA@ valInt (xLx)

47.4235

El volumen necesario del PFR para lograr una conversion del 80% de la conversion
al equilibrio es de 47.42 L.
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B)

En Wolfram Mathematica es posible resolver ecuaciones diferenciales utilizando el
comando NDSolve. Este comando resuelve de manera numérica ecuaciones
diferenciales ordinarias y parciales (EDOs y EDPs, respectivamente), asi como
también sistemas de EDOs y EDPs. La sintaxis basica del comando es

NDSolve[EDO, funcién, {variable, valor minimo, valor maximo}].

Para resolver la ecuacion diferencial dada la Ec.B3. Primero se define la parte

derecha de la EDO, despejando el flujo (Fy,), para dejar solamente la derivada, esto

nos permite definir de manera mas sencilla la EDO en el comando NDSolve.
mra[x]

dxdV [x_] := H
FA®

La sintaxis del comando es NDSolve[ x'[v] == dxdV[x[v]], x[0] == 0}, x[v], {v, O
,50}], donde:

o Xx'[v]==dxdV[x[v]] -> Corresponde a la ecuacion diferencial ordinaria, donde
X'[v] es la primera derivada de x con respecto v. La sintaxis "==" indica que
la expresion de la izquierda es igual a la de la derecha. Es importante

recordar que en WM se utiliza el simbolo "=" para asignar valores.

e dxdV[x[v]] -> Corresponde al despeje de la derivada de la Ec.B3 y se escribe
con la notacion funcional de Wolfram Mathematica, especificando que
depende de x[v]. Como x[v] es la funcién que se busca, también debe ser

incluida en la expresion.

e Xx[0] == 0 -> Esta es la condicion inicial, cuando el volumen vale cero la

conversion es cero.

e Xx[v] -> Representa la funcién que se obtiene al resolver numéricamente la
ecuacion diferencial, que corresponde a la conversiéon en funcién del

volumen.
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e {v, 0,50} -> Es el intervalo de la variable v, indicando que la solucién se

obtendra para valores de v entre 0 y 50.

edosol = NDSolve[{x'[v] == dxdV[x[v]], x[@] == @}, x[Vv], {v, @, 508}]

Hx[v] = Inter‘polatingFunction{ / Pomain: {0. 50} ] [v] }}

Output: scalar

La solucion numérica se almacena en la variable edosol, WM almacena la solucién
(InterpolatingFunction) en la funcion que se define dentro del comando NDSolve,
en este caso es x|[v]. Para poder utilizar esta funcion, es necesario definirla de
manera explicita, para esto se emplea el comando Evaluate[expresién]. Este
comando permite evaluar una expresion, incluso si aparece como el argumento de

una funcion cuyos atributos especifican que debe mantenerse sin evaluar.

nx[v_] := Evaluate[x[v] /. edosol]

La notacion / . permite aplicar una regla o lista de reglas para transformar una
expresion, es decir que x|[v] sera reemplazado por la informacion contenida en

edosol.

Esto permite manipular la solucion numérica obtenida, con esto se puede construir

una tabla para visualizar los datos obtenidos y también realizar un grafico.

Para elaborar la tabla empleamos el comando Table[{variable, funcién} ,{variable,
valor minimo, valor maximo, saltos (la diferencia entre un valor y otro consecutivo
de la variable independiente)}]. De manera analoga al problema A.1, para visualizar
en forma de tabla se debe escribir // TableForm. La primera columna corresponde

a los valores del volumen (v) y la otra columna a los valores de la conversion (x[v]).
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Table[{v, nx[v]}, {v, ©, 508, 5}] // TableForm

.107865
.189049
.252881
.30428

.346331
.38113

.410179
.434593
.455223
472731

10
15
20
25
30
35
49
45
58

O 0 0 0 00 O 00 0O

Para encontrar el volumen necesario para la conversion descrita en el problema se
utiliza el comando FindRoot[funcion==valorobjetivo, {variable, valor inicial o
estimado inicial}]. En este caso se busca un valor de volumen, tal que cumpla que
la funcién nx[v] sea igual a la conversién xconv (representa el 80% de la conversién

en equilibrio).

;= FindRoot [nx[v] == xconv, {v, 8}]

{v—>47.4235}

El resultado que se obtiene es el mismo volumen de 47.42 L que se obtuvo en el

inciso A).

Para elaborar el grafico B2.1 se emplea el comando Plot[funcién,{variable, valor
minimo, valor maximo}]. Para una mejor presentacién se recomienda emplear la
ayuda de WM para conocer mejor los comandos que permiten modificar el grafico
(PlotRange, AxesLabel y PlotLabel).
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Plot[nx[v], {v, ©, 58}, PlotLabel » " Conversién vs Volumen ",
AxesLabel » {"V[L]", "x"}, PlotRange » {@©, 8.5}]

Conversioén vs Volumen

I I | I 5\0 VL)

Gréfica B2.1. Conversién vs Volumen

Como se menciond anteriormente, la conversion aumenta conforme aumenta el
volumen del reactor. Si la circunferencia del reactor tubular es constante y el area
transversal es constante, la unica de manera de que aumente el volumen del reactor

es a medida que el flujo avanza a lo largo del reactor.
B.3 Acomodo de reactores en serie (CSTR y PFR)

Se tiene disponible un CSTR y un PFR, ambos de 2 L de volumen. La reaccién que
se lleva a cabo es la descomposiciéon de A - B + C, en fase liquida (Fogler S,
2016, p. 791).

¢, Cual sera el mejor arreglo para obtener una mayor conversién: CSTR-PFR o PFR-
CSTR?

La informacion disponible es: Cao=5 mol/L, Qo=0.02 L/s, k = 0.002 (L/(mol s))
Solucion

Para resolver este problema, es conveniente escribir los balances de materia para

cada reactor y también la velocidad de reaccion.

FAO
Parael CSTR: V = o (x — xp)
—Ta
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X

Fio
Para el PFR:V = f dx

X0 _rl

Velocidad de reaccién —r, = kC,;°* = kCy,*(1 — x)?

Primero se definen las variables y luego los reactores por separado.

Remove [ "Global™ »"]

Ca@ = 5; (*mol/L=)

Q0 = 0.02; (*L/s*)
. L

k = B.GBZ,{*ml s*)

Fa@ = Ca@ * Q@; (xmol/s+)
Vreactor = 2; (xL=x)

Se define la velocidad de reaccién en funcion de la conversion.

mrA[x_] := k Ca@® (1-x)3; (*Lﬂ:*)
Se define el CSTR en funcién de la conversion.

Fa@

Vestr[x_] := (x-x0);

mrA[x]
Y se define el PFR con la Ec.B4. Se debe escribir el volumen del PFR en funcion de
la conversion a la salida, ya que es el valor que se necesita (xconv). La notacién
Funcién[variable_?NumericQ] permite definir la funcion de modo que sélo se
evalue cuando el argumento sea numérico. Esto permite que al aplicar el comando

FindRoot se calcule conversién a la salida.

1

Vpfr[xconv_?NumericQ] := Fa@ * NIntegPate[ s {X, x0, xconv}];

mrA[x]

Para el primer caso (CSTR-PFR), se pueden seguir los siguientes pasos. Primero,
se define la conversion de entrada al primer reactor (CSTR) como x0=0. Luego, se
puede utilizar la funcion FindRoot para calcular la conversién en el CSTR. Para
esto, se iguala la funcion Vcstr == Vreactor, lo que indica que se busca una

conversion que cumpla que el volumen sea igual a 2 L. Se establece un valor inicial
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l6gico para la conversion y se extrae el valor obtenido con el comando Part.

El flujo que sale del CSTR entra a un PFR. Por lo tanto, los limites de integracion
para el PFR van de x0 hasta xconv, donde ahora x0 es igual a la conversion xcstr,
ya que la conversion que entra al PFR es la misma que sale del CSTR. Se calcula
la conversion a la salida del PFR utilizando el comando FindRoot, el cual requiere

de un valor inicial aproximado.

X0 = 0;
xcstr = Part[FindRoot [Vcstr([x] == Vreactor, {x, ©.1}], 1, 2]
X8 = xcstr;

FindRoot [Vpfr[xconv] == Vreactor, {xconv, 0.5}]

0.381966

{xconv — 8.618034 }

Se observa que la conversion que se obtuvo en el PFR fue de 0.618.

Ahora se debe evaluar primero el PFR y luego el CSTR, de la misma manera como

se hizo previamente.

X0 = 9;
xpfr = Part[FindRoot [Vpfr [xconv] == Vreactor, {xconv, ©.2}]1, 1, 2]
x0 = xpfr;

FindRoot [Vcstr[x] == Vreactor, {x, 8.7}]

{x - 0.633975}

Se observa que la conversion a la salida del CSTR es de 0.633. Por lo tanto, se
concluye que el mejor arreglo es colocar el PFR antes del CSTR, ya que se obtiene

la mayor conversién en ese caso.
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C. Reactor intermitente o batch

Este reactor es empleado en producciones de menor escala. Permite analizar la
cinética de las reacciones, o bien para mejorar procesos antes de llevarse a cabo a
escala industrial. Principalmente es empleado para reacciones en fase liquida y no
tiene entradas ni salidas de reactivos o productos durante la reaccién quimica, se

presenta una figura general del reactor en la figura C1.

En este reactor se cargan los reactivos, se considera un mezclado completo y se
dejan reaccionar un tiempo determinado. Al finalizar el tiempo de reaccién se
descarga la mezcla resultante. Es una operacion no estacionaria, ya que la cantidad
de materia del reactivo limitante cambia en funcién del tiempo. Se puede afirmar
que los materiales comunmente utilizados en los laboratorios para llevar a cabo
reacciones quimicas, como el matraz bola de 3 bocas, el matraz Erlenmeyer, el vaso
de precipitado, entre otros, se consideran reactores batch. Esto se debe a que su
modo de operacion consiste en mezclar los reactivos y permitir que reaccionen

durante un determinado periodo de tiempo.

N

Vl‘ t .rxf-'-.

N~ —

Figura C1. Representacion general de un reactor intermitente

La ecuacioén general de balance molar de un reactor intermitente es:

dNi
{No hay entrada en el reactor} — {No hay salida en el reactor} + r;V = e
dN,
V=— —(C1




Ingenieria de Reactores — Seccion C. Reactor intermitente

Si el volumen es constante, entonces se puede expresar:

_dc

e ()

L8]

En funcion de la conversién, considerando que el volumen es constante:

io dx

dt - (3

Si el volumen no es constante, entonces se expresa:

Nio dx _ (C4)
dt

—TiV =
Ejercicios
C.1 Determinacion del tamano de un reactor batch

Se desea efectuar la reaccion en fase gas 2A — B en un reactor batch. La

informacion disponible es la siguiente:

T=300K=cte, P=cte, k=0.1 s’

Tiempo de reaccién (t) =40 s

Concentracion inicial del reactivo (C4,) = 40.1 mol/m?3

El volumen inicial que ocupa el reactivo es de 5*10-* m3 (Fogler S, 2005, p. 490).

Determine el volumen necesario del reactor, la conversion a la salida y la

concentracion final.
Solucién

Primero se realiza el analisis estequiométrico. Es necesario que los calculos se

realicen con el reactivo limitante y que su coeficiente estequiométrico sea uno, es

. 1 . Sye . . oy . .
decir A— =B, al realizar el analisis estequiométrico se obtienen las concentraciones
2




Ingenieria de Reactores — Seccion C. Reactor intermitente

finales.
1—x
CA:CA°*1+ex
C 1C X
B72"0 " 1 4 ex

El valor de € se puede calcular con la Ec.B6. Para la expresion de la velocidad de

reaccion, se tiene:

1—x
1+ ex

Ty = kCA = kCAo *

Dado que se trata de una reaccion en fase gas, y por tanto el volumen no es
constante, es necesario utilizar la Ec.C4. Al sustituir la expresion de la velocidad de
reaccion en la Ec.C4, se obtiene:

1—x _ Ny, dx

kC —xV
A°*1+ex* dt

El volumen final se puede expresar con la Ec.B7, y al tratarse de una operacion

isotérmica y a presion constante, se simplifica de manera que se obtiene:

1—x

— V(1 =N dx
1+ex) o(1+e)= Ao gt

o~

k(1 —x) =% —(C5)

La ecuacion C5 se cumple siempre que la reaccion es de primer orden y el volumen

no permanece constante durante la reaccion.

Se puede resolver la ecuacion diferencial de primer orden dada por la Ec.C5
empleando el comando NDSolve o definiendo la integral al resolver la EDO por
separacion de variables. En este caso, se optara por utilizar el comando NDSolve
ya que esto permitira elaborar un grafico de Cavs t y asi observar el comportamiento

de la reacciéon dentro del reactor.
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La forma de realizarlo es la misma que se empled en la solucion del ejercicio B.2

inciso B, se procede de la siguiente manera:

Remove ["Global™ »"]

k = 8.1; (#s2%)

tr = 40; (xs%)

dxdt[x_] :=k (1-x);

edosol = NDSolve[ {x'[t] == dxdt[x[t]], x[@] = @}, x[t], {t, @, tr}];
nx[t_] := Evaluate[x[t] /. edosol]

Para conocer la conversion del reactor al transcurrir 40 segundos, se debe evaluar

la funcidn nx al tiempo tr, es decir nx[tr].

nx[tr]

{©.981684 )

La conversién que se obtiene después de 40 segundos de reaccién es de 98.17%.

Para conocer el volumen a la salida, se emplea la simplificacién de la Ec. B7 con

las condiciones de este ejercicio (T = cte, P = cte).

VO = 5%1073; («mi«)
yA = 1; (xconsiderando que se carga puro el reactivo A al reactors)

1
--1;
2

€ = 5yﬂ;

<]

X = nx[tr];
V=Vl (1+ex) (xm’%)

{©.00254579}

El volumen del reactor tiene que ser de 2.546*10-3 m3.

Se puede definir la concentracion de Ay B en funcion de nx, la solucién de la EDO,

lo que implica que la concentracion esta siendo definida en términos del tiempo.
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Ca@ = 40.1; (xmol/m’x)

1-nx[t
CA[t ] :=Ca@ #; (*mol/m?+)
1+enx[t]
1 nx[t]
CB[t_] := — Ca@ —————— ; (*mol/m’«)
2 1+enx[t]
CA[tr]
CB[tr]
(1.44249}
{38.6575}

La concentracion de A a la salida es de 1.44 mol/m3 y la concentracion de B es de
38.66 mol/m?

Ahora, se realizan los graficos con el comando Plot. La grafica C1.1 corresponde al

perfil de conversion en funcién del tiempo de reaccion.

Plot[nx[t], {t, @, tr}, PlotLabel -» "x vs t", AxesLabel - {"t[s]", "x"}]

xvst

L L L L {fs]
10 20 30 40

Gréfica C1.1. x vs t

Dentro del reactor intermitente, la conversion del reactivo aumenta a medida que
avanza el tiempo de reaccion. Para visualizar el comportamiento de las
concentraciones de las sustancias se emplea el siguiente cédigo y el resultado se

presenta en la grafica C1.2.
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Plot | {CA[t]

, CB[t]}, {t, @, tr}, PlotLegends » "Expressions”,

mol
PlotLabel - "C; vs t ", AxesLabel - {"t[s] e “(',‘i[—3 ] "}]

30F

201

Civst

— CA(t)
CB()

I I I L fs]
10 20 30 40

Gréfica C1.2. Cjvs t

C.2 Determinacion de la ley de velocidad

La reaccién de cloruro de trifenilmetilo (A) y metanol (B) se llevé a cabo en una

solucion de benceno y piridina a 25°C, es irreversible y en fase liquida.

Se realizaron pruebas en un laboratorio para determinar la ley de velocidad de

reaccion, se utilizdé un reactor intermitente. En experimentos ajenos, se determiné

que el orden de reaccion con respecto al metanol era de primer orden. La tabla C2

muestra los resultados obtenidos con un exceso de metanol (su concentracion es

esencialmente constante Cs= Cso = 0.5 M).

Tabla C2. Datos concentracion-tiempo

Tiempo [min]

0 50 100 150

200

250

300

Concentracion A [mol/L] (.05 0.038

0.0306

0.0256

0.0222

0.0195

0.0174

Con los datos obtenidos obtenga el orden de reaccion y la constante de velocidad

de reaccioén (Fogler S, 2005, p.264).

Solucién

El volumen del reactor es constante, por lo que se puede emplear la Ec. C2 para el

balance de materia. Ahora, se expresa la ley de velocidad de reaccion, considerando
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i)

que la reaccion es A+ B — C + D, se obtiene:
Ty = kCAaCBﬁ

Dado que la concentracion de metanol es practicamente constante, se puede

escribir:
Ty = kcha - (C6)
Donde k; = kCBﬁ

Se define la constante aparente de velocidad de reaccion (k1) como el producto de
la constante de velocidad de reaccidn (k) y la concentracidn del reactivo en exceso
(metanol). Para encontrar el valor de a y la constante aparente, se puede utilizar

algun método, como el método integral, diferencial, de potencias, entre otros.
El método integral consiste en sustituir la Ec.C6 en la Ec.C3, se obtiene:

ac; .
a7 = fala - (C7)

Se resuelve la EDO considerando diferentes valores para a, o que implica evaluar
los casos de orden cero, primer orden y de segundo orden. En términos generales,
se resuelven las EDOs y después se linealizan las expresiones de la concentracion

en funcion del tiempo. Las ecuaciones resultantes para cada caso son:

Orden cero: Cy = Cy, — kt —(C8)

C
Primer orden: Ln% =kt —(C9)
A

1 1
Segundo orden: — = —+ kt  — (C10)
Ca cCy,

Para el problema se define la lista de valores obtenidos para el tiempo y la

concentracion de A, esto se realiza de manera analoga al problema A.1.
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- tlist = {@, 50, 108, 150, 200, 258, 300} ; (*minw)
Calist = {0.050, 0.038, 0.0306, 0.0256, 0.0222, 0.0195, 0.0174} ; (+ " x)

cad = 9.950; (*ﬁf*)

Se ordena la lista en pares ordenados con el comando Transpose, esto con el fin

de poder graficarlos mas adelante.

data = Transpose[{tlist, Calist}]

({0, ©.05), {50, 0.038), {160, 0.0306},
{150, ©.0256}, {200, 0.0222}, {250, 0.0195}, {300, @.09174} }

ORDEN CERO

Al emplear la Ec.C8 se debe realizar una regresion lineal de Cavs t. Para realizar
esto en WM, se utiliza el comando LinearModelFit[datos,{funcién},variable], este
comando permite obtener un modelo lineal que se ajuste a los datos, en la parte de
funcién se debe expresar la linea recta de la forma {1,x}, donde 1 representa la

ordenada al origen y x la variable independiente.

model® = LinearModelFit[data, {1, t}, t]

[ Fi'ttedModel[ 0.0443857 -0.000102286 t ]

Al ejecutar el comando, se obtiene el modelo lineal que se ajusta a la informacion
almacenada en "data", que es la lista de los datos obtenidos en el reactor

intermitente.

Como se empled la Ec.C8, el 0.044 corresponde a la C,, y la pendiente (1.02*10)

a la constante de reaccién aparente.

Para graficar un conjunto de datos se emplea el comando ListPlot, para graficar el
modelo lineal se utiliza el comando Plot y finalmente para visualizarlos juntos se

usa el comando Show. Los resultados se presentan en la grafica C2.1.
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mp= plotlist = ListPlot[data, PlotStyle - Red];
plotmodel® = Plot [model@[t], {t, @, 300}, PlotStyle - Dashed];

Show|plotlist, plotmodel®, PlotLabel - "Orden cero

" " ] n " m°1 n
Ca vs t", AxesLabel » { t [min]", "Ca [T] }]

Orden cero
Cavst

0.04 - T .

0.02" BRI

0.01F

I ! I I ! Lt [min]
50 100 150 200 250 300

Gréfica C2.1. Orden cero

Los puntos rojos en la grafica C2.1 representan los datos de la tabla C2, mientras
que la linea punteada en azul es el ajuste lineal. Una ventaja de emplear el comando
LinearModelFit es que proporciona informacién estadistica adicional, para conocer
dicha informacién se debe escribir variable["Properties"], en este caso la
informacion de interés es el factor de correlacién lineal. Para conocer estos valores
se debe ejecutar la variable (donde se almacend la regresion lineal) de la siguiente

manera: variable["RSquared"].

model@["RSquared"]

0.90734

PRIMER ORDEN

Ahora se realiza una regresion lineal, pero con la Ec.C9. En WM el logaritmo natural
esta definido por el comando Log[expresion], entonces para realizar un logaritmo

con base 10, se debe escribir Log[10,expresion].

Por lo tanto, para aplicar la Ec.C9 se modifica la lista Calist, para esto se emplean

los comandos utilizados en el ejercicio A.1, es decir el comando Map y el comando
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Function, se almacena el resultado en la variable “caloglist”.

caé
= caloglist = Map[Function[{z}, Log[— ] ] 5 Calist];
z
Se almacena la informacién en una lista de pares ordenados.

datamodell = Transpose[{tlist, caloglist}]

({0, 8.}, {50, 0.274437}, {100, 0.491023},
(1560, 0.669431], (200, 0.811931}, {250, ©.941609], {300, 1.05555] }

Se realiza el ajuste lineal.

modell = LinearModelFit [datamodell, {1, t}, t]

FittECIMDdEl{ 0.0896501 +0.00344422 t J

Se puede observar que la ordenada al origen es distinta de cero, lo cual no cumple
con lo establecido en la Ec.C9. Se emplean el comando Plot, ListPlot y el comando

Show para generar la grafica C2.2.

plotlistl = ListPlot[datamodell, PlotStyle - Red];
plotmodell = Plot [modell[t], {t, ©, 3808}, PlotStyle - Dashed];
Show|plotlistl, plotmodell, PlotLabel » "Orden uno

Cag . Caa
Ln— vs t", AxesLabel - {"t [min]", "Ln—"}, PlotRange - Full]
Ca Ca
Orden uno
Cag
Ln— vst
Ca
Cay
Ln—
Ca
10} o
P
Y ,’f“f
*.
06 -
04} .-
-"‘
02f _.*
| | | | | Lt i)
50 100 150 200 250 300

Gréfica C2.2. Orden uno
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De nuevo, para visualizar las propiedades de la regresidon lineal se ejecuta
"RSquared”.

modell["RSquared"]

0.975145

SEGUNDO ORDEN

Se debe emplear la Ec.C10, para esto se necesita evaluar el inverso de la lista

Calist, por lo tanto se emplean los comandos Map y Function.

1
invcalist = Map[Function [{z}, —], Calist],'
z
Se define la lista de pares ordenados:

datamodel2 = Transpose[{tlist, invcalist}];

Se realiza el ajuste lineal con el comando LinearModelFit.

model2 = LinearModelFit [datamodel2, {1, t}, t]

FittedModel [ 20,1175 +0.124794 t }

Por ultimo, se emplean los comandos ListPlot, Plot y Show para generar la grafica
C2.3.
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plotlist2 = ListPlot [datamodel2, PlotStyle - Red];
plotmodel2 = Plot [model2[t], {t, ©, 300}, PlotStyle - Dashed] ;
Show|plotlist2, plotmodel2, PlotLabel -» "Orden dos

Lo t", AxesLabel - {"t [min]", 2 [L]"}]

Ca Cy, mol
Orden dos
1
— vst
Ca

1L
— 1
C, mol

60

- -~
50 -
.
401 »-
- -~ .
30} L
- - .
208"
10F
. . . . . t [min]
50 100 150 200 250 0

Grafica C2.3. Orden dos
Finalmente, se ejecuta el valor de "RSquared”.
model2 [ "RSquared”]
9.999924

Entonces, basandose en los distintos resultados obtenidos, se puede afirmar que el
modelo de segundo orden es el que mejor se ajusta, debido a que posee el valor de

R2 mas cercano a uno.

En conclusion, la reaccion con respecto al trifenilmetilo (A) es de orden 2 y la
constante de velocidad de reaccion aparente tiene un valor de k1 = 0.125 L/(mol

min).

La ley de velocidad se expresa como:

=0.125 L C,2
Ta =t mol min 4

Como la velocidad de reaccion es de orden uno con respecto al metanol, se puede
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calcular la constante de velocidad de reaccién con la Ec.C6, ya que la concentracién
de metanol es practicamente constante, entonces se escribe:

mol

Cbe = 0.5; (*—L *)

¢ fgp—t
k1 = @.125; (*mul min*)
k1

k = c—be(*(i)z m—:nt)

Se concluye entonces:

=0.25 L ZL)CZC
—14 = 0. ((@) intA CB

C.3 Determinacion del tiempo de reaccion

Con los resultados del ejercicio anterior, determine ahora el tiempo necesario para
que se consuma el 90% del trifenilmetilo (A) y el tamafio necesario del reactor si se
desea procesar una mezcla de reactivos de 1000 kg/dia, el tiempo muerto de
operacion del reactor es de 240 min, la concentracion inicial de A es de 0.1 mol/L.
Dado que el metanol se encuentra en exceso, suponga que la densidad de la mezcla

es aproximadamente igual a 788 kg/m3.
Solucién

Como el metanol se encuentra en exceso, entonces se puede emplear la ley de

velocidad

-1y = 0.125———C,*
" mol min 4
Sustituyendo en la Ec. C3, se obtiene
L C, dx
0.125——— (2 = =2
mol min 4 dt

Como es una reaccion en fase liquida, la concentracién en funcidn de la conversién
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es Cy = Cy,(1 — x), entonces

dx
I = 0.1256A0(1 — x)?

dt 1
dx  0.125C, (1 — x)?

En WM se puede resolver EDOs de manera simbdlica, es decir que las resuelve de
manera analitica. Para esto, se emplea el comando DSolve, el cual sigue la misma
sintaxis que el comando NDSolve, su sintaxis es DSolve[ecuacidon diferencial,

funcion, variable].

Dado que se requiere obtener el tiempo de reaccion en funcién de la conversion,

. . . dt .
resulta conveniente definir o Para la solucion de la EDO, se establece como

condicion inicial que cuando la conversién es cero, el tiempo de reaccion también

es cero. Esto se realiza de la siguiente manera:

Remove ["Global™ ="]

il
dtdx[t_] := ————
klca@e (1-x)?

DSolve[{t'[x] == dtdx[t[x]], t[©] =0}, t[x], x]

X
tix] » ——
H > Caakl(—1+x)}}
Al aplicar el comando DSolve sin definir la concentracion inicial ni la constante de
rapidez, se obtiene como resultado la resolucion simbdlica de la EDO. Para trabajar
con ella, basta definirla usando el comando Part o bien copiar y pegarlo aparte.

Realizando la ultima opcion, se define el tiempo en funcién de la conversion.

X
treac[x_] i= - ————
Cafkl (-1+x)

Ahora se definen los demas valores (Cy4, y k1) y se ejecuta la funcion del tiempo a

una conversion del 90% treac[0.9].
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Cad = 8.1; (*Mx)

min

Kl = 0.125; (+="4)

tr = treac[@.9] (xminx)

W= 728,

Como resultado, se obtiene un tiempo de reaccién de 720 minutos, este es el tiempo
que deben permanecer los reactivos dentro del reactor para conseguir una
conversion del 90% de A. En los reactores intermitentes el tiempo de operacién total
considera no solo el tiempo de reaccion, sino también el tiempo muerto. Este ultimo
considera los tiempos en que tarda en cargarse los reactivos, el calentamiento, la

descarga de productos y la limpieza entre lotes. Entonces se define:

tiotal = treaccion T tmuerto — (C11)

El tiempo muerto que indica el problema es de 240 minutos, por lo que el tiempo

total de lote es de:

tm = 240; (*minx)
ttotal = tr + tm(xminx)

960@.

El tiempo total de operacion es de 960 minutos.

Entonces, para calcular el volumen del reactor necesario para procesar 1000 kg/dia,

se emplea el tiempo de operacién del reactor. Primero, se convierte de horas a dias

ttotal
ttotaldia = (+»diax)
60 x 24

= 0.666667

El tiempo total de operacidn del reactor es de 0.667 dia, por lo que para calcular la

masa que se procesa en el reactor se realiza:
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proceso = 1000; (xkg/diax)
masaop = proceso » ttotaldia (xkgx)

666.667
La masa de la mezcla que el reactor debe procesar es de 666.667 kg, esta es la

masa que se procesa por cada lote, entonces para calcular el volumen se emplea

la densidad de la mezcla.

o = 788; (¥ 4)
m
masaop

vr = (*m’x)

o

0.846024

Se obtiene que el volumen del reactor necesario para procesar los 666.667 kg es
de 0.85 m3, y la mezcla debe permanecer dentro del reactor 720 min para conseguir

una conversiéon del 90% vy el tiempo total de operacion del reactor es de 960 min.
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2.Reactores homogéneos ideales no isotérmicos

D. Reactor de mezcla completa (CSTR)

En esta seccion se toman en cuenta las contribuciones de la temperatura en los

reactores en estado estacionario.
La ecuacioén del balance de energia en un CSTR adiabatico es:
YF.Cp (To—T) + 1, V(4H,,) = 0 — (DD
En operaciones no adiabaticas el balance de energia se convierte en:
Q +XFCy,(To—T)+ 7, V(AH,,) =0 —(D2)

Donde el calor (Q) que se anade al reactor esta definido por la temperatura de la

corriente del fluido que se utiliza para transferir calor al reactor:
Q=UAT,-T) —(D3)

Ejercicio

D.1 CSTR en operacién adiabatica

En un CSTR se lleva a cabo una isomerizacion en fase liquida, se desea conocer el
volumen necesario del reactor para procesar 163,000 mol/h de una mezcla
compuesta por 90% mol del componente Ay 10 % mol de inertes. La temperatura
de la alimentacion es de 330 K y se cuenta con la siguiente informacion: (Fogler S,
2005, p. 490)

A=B

AHx=-6900 J/ (mol A) | Ea=65.7 (kJ/mol) K:=3.03a60°C k (360 K) = 31.1 h"

Cao = 9.3 kmol/m?3 Cpa= 141 J/(mol*K) | Cps= 141 J/(mol’K) | Cpin= 161 J/(mol*K)
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Solucidn

La resolucidn de problemas como este requiere un analisis detallado de lo que
ocurre dentro del reactor. En este ejemplo, es importante considerar el balance de
materia para una reaccion en equilibrio en fase liquida y el balance de energia para

un proceso adiabatico.

Al analizar primero el balance de energia y al enfocarse en la contribucion

energética debida a los flujos de entrada y salida, se obtiene:
ZFiCpi(TO - T) = (FACpA + FBCpB + FinCpin)(To - T) - (D4)

Se puede programar la suma en WM, pero en este caso resulta mas sencillo realizar
un poco de algebra ya que se puede escribir el flujo molar de B en funcién de la

conversion de A, esto es:
FA = FAO(]' - X)
FB = FAOX

Estas expresiones se obtienen del analisis estequiométrico, sustituyendo en la

ecuacion D4 se obtiene:
ZFiCpi(TO - T) = (FAo(l - X)CPA +FA0xCpB + FinCpin)(TO - T) - (DS)

Factorizando Fao en la ecuaciéon D5 se obtiene la relaciéon Fin/Fao, que es la relacion
entre las fracciones molares que se puede escribir como (yin F1o) / (ya F1o), entonces

la expresidon D5 se simplifica sustituyendo los valores de los Cp para cada especie.

y.
SFCy (To = T) = Fgy(To =T (Cps = xCpa +xCps +32Cpin) = (D)
A
Ahora, al analizar las contribuciones energéticas generadas por la reaccidén quimica,
se puede observar que el factor rV esta relacionado con el balance de materia, al

emplear la ecuacién A4 (multiplicada por el volumen (V)) y sustituyendo se obtiene:
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TV = —Fy x — Ecuaciéon A4 modificada
rAV(Aer) = _FAOX(AHrX) - (D7)

Es importante destacar que en este analisis se ha considerado previamente el
balance de materia para un reactor tipo CSTR. Al sustituir las expresiones D6 y D7
en el balance de energia (D1), se obtiene la ecuacién que describe la variacién de

la temperatura en el reactor.
y.
Fp,(To = T) (CpA — xCpy + xCpp + %Cpin) — Fy,x(AH,) = 0 — (D8)
A

El balance de energia nos permite obtener una expresiéon de la temperatura en

funcién de la conversion, esto es:

y.
Fao(To = T) (CPa = XCpa + xCpa + 2 Cpin) = Fa 1 (Hy) = 0
y.
Fao(To =T Coa = xCpa -+ xCpn + 3 Cpin) = Fyyx(Hy)

y.
(Ty = 1) (Cpa = xCps + xCpa + 2 Cpin) = x(aHy.)
A

T x(4H,y)
o— 1 — .
(CPA — xCpa + xCpp + %Cpm)
x(4H.
T=T, - (AH,,) _ (09

(CPA — xCpa+ xCpp + %Cpm)
A

Ahora en WM, se definen los valores conocidos.
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. J
CpA = 141; (*r)hk*)

. J
CpB = 141; (x—— )
] *)

mol«K

CpIn = 161; (%
yIn = ©.1;
yA = 0.9;

AHPX = -6900; (% —

mol A
. 3
65700; (*ml*)

330; (*Kx)

*)
EA
To

Se define la ecuacion D9 como una funcion en WM, de esta manera se puede
manipular y observar el comportamiento de la temperatura y la conversion, la

temperatura se obtiene en Kelvin.

X AHrx

T[x_] :=TO -
CpA - xCpA + xCpB + yy—r: CpIn

Ahora se debe emplear el balance de materia para conocer el volumen del reactor.
Dado que se trata de una reaccion reversible, es necesario considerar la expresion

de la velocidad de reaccidon en ambas direcciones:

C

Es necesario recordar que las constantes de rapidez y de equilibrio dependen de la
temperatura, por lo que se debe emplear la ecuaciéon de Arrhenius. Se cuenta con
la siguiente ecuacion que permite relacionar dos constantes a diferentes

temperaturas:

k(1) =k 7@ 1y

De manera analoga se tiene la ecuacion para la constante de equilibrio Kc, con la

diferencia que se emplea el AH,, en lugar de la Ea.

“Fr)

Kc(T,) =Kc(T1)e[ R \Ty T, —(D12)

Se cuenta con todas las ecuaciones necesarias para resolver el problema. Se
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dispone de una ecuacion para la temperatura en funcién de la conversion, las
expresiones para las constantes implicadas y la ecuacién de disefio para el reactor.
Ahora, el problema consiste en determinar la conversion maxima que se puede
alcanzar en el reactor. Es importante tener en cuenta que se trata de una reaccién

en equilibrio, por lo que es necesario conocer la conversion en el equilibrio.

La conversion en el equilibrio se obtiene del siguiente analisis:

Cp

Kc =—

Ca
Recordando del analisis estequiométrico:

CB = xeCAO

Cy = CAO(]- — Xe)

Sustituyendo:
Ke = el
(1 - xe)CAO

Despejando x,:

Kc

=— — (D13
1+ Kc ( )

Xe

Se definen las ecuaciones D11, D12 y D13 como funciones en WM y algunos datos

conocidos:

kl = 31.1; (xh71x)
kcl = 3.03;
. ]
R = 8.314; (*—mol p *)
Tl = 360; (*K=)
T1kc = 60 + 273.15; (%Kx)
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EA [ 1 1
k[T_] 8= klExp[F [E—.—r]};
1 1

AHrx
ke[T_] :=kc1Exp[ e [le -;]];
c

kcv
xeq[kev_] :=

H
1+ kev

Ahora, con la ecuacion D9 se puede conocer la temperatura dada una conversion.
La conversion que se presenta en la ecuacion D9 es el valor final a la que llega el
reactor, es decir que esta conversion tiene que ser menor o igual a la conversion de
equilibrio, dado que no es posible tener una conversion mayor a la conversion en el

equilibrio sin alterar el sistema.

Se utiliza el comando Table[funcién,{variable, valor minimo, valor maximo,
saltos}] para generar una lista de los valores de la temperatura en funcion de la

conversion y se almacena la variable "tlist" (el nombre es arbitrario).

tlist = Table[T[x], {x, 0, 1, 8.1}]

{330., 334.343, 338.685, 343.028, 347.371,
351.713, 356.056, 360.399, 364.741, 369.084, 373.427}

Los valores de temperatura del reactor presentan un aumento esto debido al valor
de la entalpia de reaccion, ya que al ser negativo indica que se trata de una reaccion
exotérmica y por lo tanto implica un aumento en la temperatura a medida que ocurre

la reaccidn quimica.

Con los datos de la temperatura es posible calcular los valores de las constantes de
rapidez y de equilibrio, dado que se definié previamente las ecuaciones mediante
funciones, se puede "sustituir" la lista de la temperatura en las funciones de la

siguiente manera Funcién[lista].
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klist = k[tlist]
kcvalores = kc[tlist]
xeqvalores = xeq[kcvalores]

{4.22775, 5.77017, 7.81275, 10.4975, 14.0011,
18.5417, 24.3871, 31.8643, 41.3696, 53.3816, 68.474}

{3.10291, 3.00319, 2.90911, 2.82025, 2.73623,
2.65669, 2.58132, 2.50983, 2.44195, 2.37744, 2.31608}

{@.756271, ©.758199, ©.744188, @.738237, ©.73235,

©.726529, ©.720773, 0.715086, ©.709467, ©.703918, ©.698439}
Se tienen tres listas: la primera lista corresponde a los valores de la constante de
velocidad, la segunda lista son las constantes de equilibrio Kc y la ultima lista
corresponde a los valores de la conversion en el equilibrio. Para facilitar el analisis
visual, se presentara una tabla utilizando el comando TableForm con las
conversiones finales que se utilizaron para calcular la temperatura y la conversién
en el equilibrio. EI comando Range se utiliza para generar una lista de valores, en
este caso para generar las conversiones de 0 a 1 con saltos de 0.1. La sintaxis para

generar esta lista es Range[0,1,0.1].

xconv = Range[@, 1, 0.1]

{6.,0.1,0.2,0.3,0.4,0.5,0.6, 0.7, 0.8, 0.9, 1.}

{xconv, xeqvalores} // TableForm

e. 8.1 8.2 a.3 0.4 0.5 9.6 8.7

0.756271 ©.7508199 0.744188 8.738237 9.73235 0.726529 9.7208773 6.71508
La primera fila corresponde a las conversiones finales y la ultima a las conversiones
en el equilibrio. La conversion final no puede ser mayor a la conversion en el
equilibrio, entonces se calcula el volumen necesario para una conversion final del
70%.

Al emplear la ecuacion A4 y sustituir en la velocidad de reaccion la ecuacion D10,

se obtiene:
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Fi x;
k(- 72)

De otra manera:

V =

Fi x
V= 4o — (D14)
XCAO
k(CAO(l—x)— KC)

Ahora se definen los valores de la concentracion inicial, el flujo molar inicial y las
constantes que se obtienen a una conversion del 70%. Para obtener los valores
especificos de Kc y k para la conversion dada por "x", se pueden utilizar los

comandos Part[lista, posicion].

A fin de manipular el valor de la conversion de manera mas sencilla, se puede incluir
en el comando Position[lista, n_/; n==x]. La expresién "n_/; n==x" permite
identificar la posicidn en la que se encuentra un valor numérico, en este caso el
valor que se coloque en "x". De esta forma, se pueden programar los comandos
siguientes en funcion del valor de la conversion deseada, sin necesidad de
modificarlos cada vez que se quiera calcular la temperatura y la conversién en el
equilibrio para diferentes conversiones. En el presente caso, se ha utilizado una
conversiéon de 0.7, pero se puede calcular para conversiones menores sin necesidad

de ajustar los comandos posteriores.

X=0.7;
xv = Position[xconv, n_ /; n = x];
xpos = xv[1, 1];

kcv = Part[kcvalores, xpos];
kv = Part[klist, xpos];

Ft@ = 163; (xkmol/h«)

Fa@ = Fto = yA; (xkmol/h=)
Cal = 9.3; (xkmol/m’x)

Se define la ecuacion D14:
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Fal x
V= (xm3 )
kv (Caa (1-x) -ﬂ’)

kev

16.4259

Se obtiene que el volumen necesario del CSTR para procesar 163 000 mol/h con

una conversion del 70% es de 16.4 m3.

Para realizar la grafica D1.1 se emplea el comando Plot y se utiliza la funcion de
temperatura antes definida. Se observa que la relacién de la temperatura con la
conversion es lineal y con pendiente positiva, ya que se trata de una reaccion

exotérmica.

Plot[T[x], {x, @, 8.7}, PlotRange -» Full,
AxesLabel -» {"x", "T [K]"}, PlotLabel » "T vs x"]

Twsx

TIK]
360
355
350
3451

340 -

3351

X

041 02 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7

Gréafica D1.1. T vs x
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E. Reactor tubular (PFR)
El balance de energia en operacion adiabatica es:
—2FiCp; dT — F4,(4H,,) dx = 0 — (E1)
Y el balance de energia con intercambio de calor en términos del flujo molar es:

AT Ua(T, — T) + 144H,(T)

= —(E2

Donde Ua es el producto del coeficiente de transferencia de calor multiplicado por

el area especifica, note la diferencia entre Ua y UA.
Ejercicio
E.1 PFR en operacion no adiabatica

Se desea resolver el ejercicio D1 pero ahora considerando que se cuenta con un
arreglo de 10 PFRs de 6 m? parcialmente aislado por lo que Ua=5000 kJ/(h m? K),
los reactores se enfrian por conveccién natural y la temperatura ambiente promedio
es de 37 °C.

Solucién

Dado que las condiciones, valores y funciones del ejercicio D1 no han sido borradas
en el codigo de WM no es necesario volver a ingresarlas. Por lo que, para solucionar
este problema, primero se deben identificar las ecuaciones diferenciales que

describen al reactor.

Primero se escribe el balance de materia en términos de la conversién, ecuacion B3
’r‘.
_—=— — (E3)

Y para el balance de energia se tiene la ecuacién E2
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dT _ Ua(T, — T) + 14AHgx (T)
av YF;Cp;

El problema se puede resolver mediante un sistema de Ecuaciones Diferenciales
Ordinarias (EDO). Ademas, es importante notar que el volumen del reactor, es decir,
su longitud, depende tanto de la conversion como de la temperatura, por lo que es

un sistema acoplado de EDO.

Primero se deben borrar las variables que tienen informacion del CSTR, en este

CaSO Son IIX" llTll "V"

Clear[x, T, V]

Se corroboran las ecuaciones de las constantes y la conversion en equilibrio,
evaluandolas en "T" para verificar que no hay algun valor asignado a esta variable,

por lo que los resultados se muestran simbdlicamente.

k[T]
ke[T]
xeq[kc[T]]

[ T
[
|

7982.33 | — -
e 368 T/

31.1

. .
829.925 |6.88380165 - -
3.03e { 7)

‘ 14
829.925 |0.00300165 - |
3.03e \ wh

. -
829,925 (@8.803688165- -
1+3.03¢ ‘- )

Como se tiene un arreglo de 10 PFRs, se puede dividir el flujo molar entre 10 para
conocer el flujo que entra a cada unidad. Luego se definen los demas datos que se
mencionan en el problema. Ademas, se define la suma de los flujos por los Cp de
cada especie, lo cual se expresa en la ecuacién D6.

(CpA — xCpy + xCpp + yﬂCmn) = Cp,y + yﬂCpin — (E4)
Ya Ya

En este caso “— xCpa+ xCps“ es cero porque el Cpa =Cps por lo que se omite en la
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definicion de WM.

Fa@
Fan® = — ; (xkmol/h«)
10

Ua = 5000; (+k1/m* h K +)
Ta = 37 + 273 (*K%)

vIn
ZCpi = CpA + — CpIn; (+kJ/kmols+)
yA

La velocidad de reaccién Ec. D10 se define como una funciéon de "x" y "T", la
conversion y temperatura del reactor, respectivamente, utilizando las

concentraciones expresadas en términos de la conversion.

X Ca@ kmol
(*

PA[x_, T ] := -k[T] |Ca@ (1-x) - .
ke [T] bo

*)

Para una mejor manipulacion, es preferible definir las derivadas como funciones en
WM, ya que esto nos da la ventaja de poder observar y corregir algun error. En este
caso, primero se define el balance de materia (Ec. B3), y el balance de energia no
adiabatico (Ec. E2).

- PrA[X, T]

dxdv[x , T ] t= ——— ~
Fan@

Ua (Ta-T) + AHPx PA[x, T]

dTdv[x_, T_] :=

ECpi Fan@

Para resolver el sistema de EDO se utiliza el comando NDSolve[{Derivadal ==
Expresion1, Derivada2== Expresion2, Condiciones iniciales o de frontera},
{Funcién1, Funcién2}, {Variable independiente, Valor numérico de la variable
independiente hasta donde se quiere resolver}]. Dado que se trata de un sistema
de EDOs, que consta de una ecuacion para la conversion (balance de materia) y
otra para la temperatura (balance de energia), se ingresa en forma de lista las EDOs
en el comando con la sintaxis correcta, es decir {x'[V] == Expresién, T'[V] ==

Expresién, condiciones iniciales}.

Como las expresiones de las derivadas se definieron como funciones, resulta mas

sencillo hacer referencia a ellas en la lista de EDOs mediante "dxdV[ x[V], T[V] ]",
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lo que indica que la funcién "dxdV" depende de "x" y "T", y estas a su vez son

funciones de "V".

Las condiciones iniciales que se ingresan son la conversion y temperatura iniciales
del reactor, las cuales son cero y la temperatura ambiente, respectivamente, cuando
el volumen es cero. La solucion se resuelve hasta un volumen de 6 m3, que es el

volumen total de los reactores disponibles.

“n

Dado que se obtienen dos resultados, uno para “x” y otro para “T”, se almacenan en

una lista de dos elementos con nombres arbitrarios, en este caso “{xsol1,Tsol1}"

{xsoll, Tsoll} = NDSolveValue[{x'[V] == dxdV[x[V], T[V]],
T'[V] = dTdV[x[V], T[V]], x[@] == @, T[8] = Ta}, {x, T}, {V, 6}]

oie {Inter‘polatingFunction[ | Domain: {{0., 6]} ]
! Output: scalar
. . f\ Domain {{O 6}} 1
InterpolatingFunction I\
P g [ [ \_. Output: scalar ]

Para graficar los resultados obtenidos para la temperatura que se presentan en la

grafica E1.1, se emplea el comando Plot[Funcién, {variable, min, max}].

Plot[Tsoll[V], {V, @, 6}, PlotRange -» Full,
PlotLabel -» "Temperatura [K] vs Volumen [m3]", AxesLabel - {"v [m3]", "T [K]"}]

Temperatura [K] vs Volumen [m3]

Grafica E1.1. Temperatura vs Volumen

Se observa en la grafica E1.1. que la temperatura maxima esta alrededor de 320 K,

lo cual es légico pues se trata de una reaccidn exotérmica, ya que es el calor
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generado por la reaccion lo que provoca este aumento de temperatura. También se
puede observar que la temperatura disminuye a lo largo del reactor, esto debido a

que se retira calor mediante el aislamiento parcial de los reactores.

Ahora, para visualizar el comportamiento de la conversion y la conversion en
equilibrio a lo largo del reactor, es necesario realizar algunos calculos con los

resultados obtenidos.

Primero se genera la lista (ilistsol) que contiene los valores de la temperatura a lo
largo del reactor, esto se realiza con el comando Table[Funcién,{variable, minimo,
maximo}], en este caso la funcién seria "Tsol[V]" que contiene los resultados de la

temperatura en funcién del volumen.

tlistsol = Table[Tsoll[V], {V, @, 6}]

{31@., 319.@55, 312.925, 319.923, 310.363, 310.164, 310.878}

El siguiente paso es evaluar la constante de equilibrio a esas temperaturas. Dado
que Kc fue definido como una funcién, solo es necesario evaluarla en cada

temperatura de la lista que se genero previamente.

kclist = kc[tlistsol];

Se continua evaluando los resultados de Kc en la funcion de la conversion en el
equilibrio previamente definida, y finalmente se genera una lista de pares ordenados
con el comando Transpose[{Valores del volumen, valores de conversion en el
equilibrio}]. Para generar la lista de "Valores de Volumen" se emplea el comando
Range, que se utilizé previamente en el ejercicio D.1. Cabe recordar que la
asignacion de los nombres de las variables es arbitraria. Y por ultimo, la ejecucion
de la linea “/l TableForm” es solo para visualizar los datos en forma de tabla, se
recomienda deshacer el cambio al momento de ejecutar los graficos ya que se

generara un error si se conversa la forma de tabla.
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xeqlist = xeq[kclist];
xvlist = Transpose[{Range[®@, 6, 1], xeqlist}] // TableForm

.784924
.771819
. 78067
.78358
. 784395
. 784686
. 78481

AN b WNERE®
2 0 O 0 © O @

Ahora con los resultados en "xsol1" se genera la lista de las conversiones obtenidas
a lo largo del reactor, para esto se usa el comando Table[funcién, {variable, min,

max}].

xconvlist = Table [xsol1[V], {V, @, 6}]

{@., 8.577818, ©.715535, 0.753673, 0.769954, 0.777627, ©.781343}

Finalmente, se realizan los graficos con los comandos Plot (para graficar la funcion
"xsol[V]" y ListPlot (para graficar la lista de pares ordenados de la conversién en
equilibrio) y finalmente el comando Show[Grafico1, Grafico2] para mostrar los

resultados en la grafica E1.2.

plotl =
Plot[xsol1[V], {V, @, 6}, PlotStyle » Green, PlotRange - Full, PlotLegends - {"x"}];
plot2 = ListPlot [xvlist, PlotStyle - Red, PlotLegends - {"Xqq"},
PlotRange - Full, Joined -» True, PlotMarkers - Automatic];
Show[plotl, plot2, PlotRange - Full, PlotLabel -» "Conversidén vs Volumen reactor [m3]",

Frame -» True, FrameLabel » {"V [m*]", "x"}]

Conversion vs Volumen reactor [m°]
T T T

08rg ° - Py o
06+ 8
x 041 b X
—— Xgq
02 4
0.0 q
0 1 2 3 4 5 6

V [m?]

Gréfica E1.2. Conversién vs Volumen
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Se puede observar en la grafica E.1.2 que la conversidn a lo largo del reactor nunca
supera la conversion en equilibrio. Para obtener el valor de la conversién en
cualquier punto del reactor, basta con evaluar la lista de soluciones obtenida para

"xsol1" en ese punto especifico.

xsoll[6]

0.781343

La conversidn que se alcanza en los reactores de 6 m® es de 78%.




Ingenieria de Reactores — Seccion F. Reactor intermitente no isotérmico

F. Reactor intermitente o batch

Para el reactor intermitente, el balance de energia para operacion adiabatica se

presenta como:
dT
1, V(4H,y) = ZN;Cp, T - (F1)

Y en operacién no adiabatica se tiene:

. dT
Q +1V(AHy) = INCy o = (FD)

En términos mas practicos la ecuacion F2 se puede expresar como:

dT _ UA(Ta —T) + (=1iV)(-4H,,)
dt - ZNiCpi

- (F3)

Es importante mencionar que N;Cp, debe tener unidades consistentes, es decir si se
expresa la capacidad calorifica ya sea en términos de masa o mol, N; tiene que estar
en los mismos términos. En algunos casos se expresa Cpmezca Y la masa de la
mezcla que se carga al reactor. También el término ri se puede expresar como una

velocidad de formacién o desaparicién, ya sea en términos de masa o mol.
Ejercicio
F.1 Reactor intermitente no adiabatico

Para la produccion de aceites secantes por medio de la descomposicién de aceite

de ricino, se tiene que:

Aceite de ricino acetilado (L) —» CH;COOH (g) + aceitesecante (1)
r = KkC

Donde "r" es la velocidad de descomposicidn, en gramos de acido acético producida
por minuto por mililitro, y "C" es la concentracion de acido acético, en gramos por

mililitro, equivalente al aceite de ricino acetilado. Los datos obtenidos en el intervalo
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de temperatura de 295 a 340 °C indican una energia de activacién de 44 500

cal/mol, la constante de velocidad especifica de reaccion, "k" es:

—44500 1
K = 352t 7 [ . ]
min

Se cuenta con un reactor por lotes que contiene inicialmente 227 kg de aceite de
ricino acetilado a 340°C al que se le suministrara calor mediante una bobina "Cal-
rod" de 1 plg de DE, sumergida en la mezcla reaccionante, el suministro de potencia
y la agitacidén del reactor sera de tal tipo que la temperatura de la superficie del
calentador se mantendra constante a 700 K. El coeficiente de transferencia de calor
se puede tomar igual a 60 BTU/(h ft? °F ).; Qué longitud debera tener el calentador

si la conversion deseada es de 70% y debe obtenerse en 20 min?
Como informacién adicional se nos proporciona:

El aceite acetilado que se carga al reactor contiene 0.156 kg del equivalente de
acido aceético por kg de aceite, esto es, la descomposicién total de 1 kg del aceite

produciria 0.156 kg de acido acético.

Suponga también que el vapor de acido acético que se forma sale del reactor a la
temperatura de la mezcla reaccionante. Por o que podemos decir que el volumen

del reactor es constante (Smith, 1993, p. 311)

AH, = 62 760 J/mol; = 2.51*103 J/(kg K)

CPmezcla
Solucién

Se inicia el analisis de la operacion en el reactor, donde se indica que es una
operacion no adiabatica y se requiere calcular la longitud del calentador. Para esto
se emplearan los balances de materia y energia, especificamente las ecuaciones

C3y F3, respectivamente.

Entonces al modificar para este caso se obtiene:
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dx —1n

dt Cl'o

dx kCiO(l - Xx)
dt C

io

@ w0 [

— (F4)

Para el balance de energia se puede observar que el término de energia

suministrada no se encuentra completo ya que se requiere conocer el area, lo cual

a su vez depende del diametro y la longitud del tubo. Entonces, combinando la

ecuacion F3 con la ecuacion de balance de materia C4, se obtiene:

d_T _ UA(Ta - T) + (—T‘iV)(—Aer)

dt IN,C

dx
dr  UA(Ta —T) + Ny, g7 (=4Hyy)
dt ZN;Cp,

— (F5)

Ahora bien, al observar que los datos proporcionados estan en términos de masa,

por ejemplo, el Cpmezcia y la carga inicial al reactor, se puede modificar la Ec. F5 con

la informacién disponible:

dx
dr UT[DextL(Ta - T) - AerNO %

Fre

CPmezcla Mmezcla

Se define en WM toda la informacion requerida.

— (Fo)



Ingenieria de Reactores — Seccion F. Reactor intermitente no isotérmico

mkg = 227; (xKg*)
TO = 340 + 273; (xKx)
1

%) 155‘;( kg acido acet

Hrx = 62760; (x]/molx)

Cpm = 2.51  10%; (+1/kg Kx)
- . (g2l

Ea = 44500; (* — *)

kg aceite
meq =

*)

. cal
Rg = 1.98; (»—— )

Se define el balance de materia (Ec. F4) como una funcion:

_E )
bt T ] e Exp[(35.2 m)] a x);

68

Se definen los valores restantes para la Ec. F6. Dado que U se proporciona en
unidades del sistema inglés, se debe convertir a unidades del sistema SI, lo cual se
logra multiplicandolo por un factor de conversion. Asimismo, el tiempo de operacién

del reactor es de 20 minutos, por lo que se convierte a segundos.

Ta = 700; (*xKx)

Uig = 60; (x—2

h pie? °F *)

. J
U =Uig5.678263; (*mw)
dext = 1 %2.54 % 1072 (*mx)
treq = 20 x 60; (xS*)

1000 ;
N = mkg (*kg kg ac1.do 1 mol. 1000 g *)5
meq 60 kg aceite 6@ g acido 1 kg

Se define el balance de energia (Ec. F6) como una funcion:

UsrdextL (Ta-T) - Hrx Ne dxdt[x, T]
r- o dTdt[x_, T_] := ;

3

mkg Cpm

La solucién propuesta para resolver el problema consiste en utilizar el método de
iteracion. Para facilitar el proceso, se emplea la estructura del ciclo While utilizado

en el ejercicio A.2.

Inicialmente, se propone una longitud de 0 metros y se establece el valor de la

conversion requerida. Se crea una variable a la que se asignara el valor de la
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conversion obtenida por el reactor con la longitud propuesta.

Se define el comando While[Conversion obtenida <= Conversién requerida,
cuerpo (se escribe lo que se desea hacer mientras se cumpla la condicién)].
En el cuerpo se programan las acciones que realiza el ciclo, en este caso es la
solucion de nuestros balances (materia y energia). Para ello, se utiliza el comando
NDSolve para resolver las ecuaciones diferenciales F4 y F6. La estructura es la
misma que en ejercicios anteriores, donde se definen las ecuaciones en el
comando, las condiciones iniciales, las funciones presentes (x, T) y la variable
independiente y dominio (en este caso, el tiempo "t" y se desea la solucion hasta 20

minutos "treq").

Como se cuenta con toda la informacién necesaria, se resuelve sin problemas y se
almacena la solucién en una variable "xsol". Posteriormente, se evalua la solucion
en una funcion "nx[t]" que representa la conversion en funcion del tiempo. Para ello,

se utiliza el comando Evaluate, tal y como se ha hecho en ejercicios anteriores.

Finalmente, se desea conocer el valor de la conversion que se obtiene al resolver
las ecuaciones y al tiempo requerido. Para ello, se evalua la funcion "nx[t]" en el

tiempo "treq", se extrae el valor numérico y se cierra el ciclo While con un ciclo If.

En el ciclo If, se comparan los valores de las conversiones. Es decir, se evalua si la
conversion obtenida numéricamente es igual a la conversion requerida (70%). En
caso contrario, se propone un nuevo valor de longitud. Para ello, se sustituye el
valor de la longitud inicial (LO = L) y se aumenta su valor hasta alcanzar la
conversion requerida. Se utiliza el comando Print para visualizar los resultados

obtenidos.
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o= L@ = @3 (%mx)
xreq =9.7;
Xp = 9;

While[xp < xreq,
L=10+0.5;
xsol = NDSolve[{x ' [t] ==dxdt[x[t], T[t]],

T'[t] =dTdt[x[t], T[t]], x[@] == B, T[@] == T@}, {x, T}, {t, treq}];

nx[t_] := Evaluate[x[t] /. xsol];

xp = nx[treq] [11;

If([xp == xreq, L, L& =L];

Print[" Con una longitud de ", L "metros se alcanza una conversion de ", xp];]

Con

Con

Con

Con

Con

Con

una

una

una

una

una

una

longitud de @.5metros se alcanza una conversién de ©.613968

longitud de 1. metros se alcanza una conversion de 8.631815

longitud de 1.5 metros se alcanza una conversién de ©.648235

longitud de 2. metros se alcanza una conversion de 8.665569

longitud de 2.5 metros se alcanza una conversién de 8.682955

longitud de 3. metros se alcanza una conversion de ©.708331

Se observa que con una longitud de 3 metros se alcanza la conversion de 70% en

el tiempo requerido. Ahora se deben graficar las funciones obtenidas para la

temperatura y la conversion a lo largo del tiempo de reaccidon. Para esto se evalua

la parte que representa la temperatura en una funciéon "nTJ[t]" con el comando

Evaluate, y finalmente con el comando Plot se grafican las funciones "nx[t], nT[t]".

Los resultados obtenidos se presentan en la grafica F1.1.
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nT[t_] := Evaluate[T[t] /. xsol];
Plot[nx[t], {t, @, treq}, PlotRange » Full,

PlotLabel - "Conversidon vs Tiempo [s]", AxesLabel -» {"t [s]", "x"}]
Plot[nT[t], {t, @, treq}, PlotRange » Full,

PlotLabel » “Temperatura [K] vs Tiempo [s]", AxesLabel » {"t [s]", "T [K]"}]

Conversion vs Tiempo [s]

1 | 1 1 1 L grs
200 400 600 800 1000 1200 sl

Temperatura [K] vs Tiempo [s]
TIK]

610
605 -
600 |-
595

590 -

| | | L —i (5]

585+ 200 400 600 800 1000 1200

Grafica F1.1. Graficas Conversion, Temperatura vs Tiempo
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3. Reactores heterogéneos

En esta seccidén se abordan los reactores heterogéneos, los cuales difieren de los
reactores homogéneos al tener lugar en presencia de un catalizador sélido en una
o mas fases. Estos catalizadores sélidos pueden ser utilizados en diferentes
configuraciones, como lechos fijos, fluidizados o en suspensién, y tienen la
capacidad de acelerar la velocidad de reaccién de las especies quimicas presentes
en el sistema. En los reactores heterogéneos, la fase solida no se consume y es
necesario considerar su efecto en los balances de masa y energia. Por lo tanto, es
importante estudiar y entender el comportamiento de los reactores heterogéneos

para disefiar procesos quimicos mas eficientes y economicos.

En lailustracion 8 se presentan los pasos de una reaccion catalitica, los cuales son:

Difusién
externa

Difusion
interna

Superficie catalitica

Figura 3.1. Pasos en una reaccion catalitica heterogénea.
Obtenido de Fogler, S., Elements of Chemical Reaction Engineering, 4rd. Edition, New
Jersey, Prentice Hall, p. 426, 2005

1. Transferencia de masa (difusion) del o los reactivos del seno del fluido a la
superficie externa de la particula de catalizador.

2. Difusién del reactivo de la boca del poro, a través de los poros del catalizador,

hacia la vecindad inmediata de la superficie catalitica interna.
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3. Adsorcién del reactivo A sobre la superficie del catalizador.
4. Reaccion sobre la superficie de catalizador (por ejemplo, A — B).
5. Desorcion de los productos (por ejemplo, B) de la superficie.

6. Difusidn de los productos del interior de la particula a la boca del poro en la

superficie externa.

7. Transferencia de masa de los productos de la superficie externa de la

particula al seno del fluido.
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Ejercicios
G. Reactores heterogéneos sin problemas de transferencia de masa externa e

interna

G.1. Reaccion superficial, analisis de parametros cinéticos y diseifio de PBR y

CSTR heterogéneos

En la tabla G1 se presentan los resultados obtenidos de la reaccion de
hidrogenacion de i-octeno para formar i-octano. Se empled un reactor diferencial a

una temperatura de 200 °C.

i-Octeno + H2 — i-Octano
A+B—-C

Tabla G1. Datos cinéticos
Velocidad | Presion parcial [atm]
[mol/g h] B C
0.0362
0.0239
0.0390
0.0351
0.0114
0.0534
0.0280
0.0033
0.0380
0.0090
0.0127 0.6 0.6 0.6
0.0566 5 5 5

Corrida

SOV === O

\8}
NS}

D S |o|e o |wn bW N~

—
[\

Con los datos de la tabla G1 resuelva los siguientes incisos:

A. Desarrolle una ley de velocidad de reaccion y evalue todos los parametros

con los datos experimentales.

B. Determine la masa de catalizador necesaria para una conversion del 80% en
un CSTR y en un PBR. Se emplea un flujo total de 5 mol/min, se opera a
200°C, 3 atm y se alimenta estequiométricamente, considere que la caida de
presion es 0.(Fogler S, 2005, p. 744)
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Solucidn

En WM existen dos métodos para agregar datos. El primero es con el comando

Import[“Archivo.xlIs”’] y el segundo es manualmente.

Primero se explicara el uso del comando Import. Para utilizar este comando es
necesario contar con los datos en un archivo, ya sea en formato Excel, CVS, txt,
entre otros. En este caso, se utilizara un archivo de Excel y se recomienda que los
datos se encuentren en una hoja nueva con la estructura que se presenta en la

figura G1.

At v | fx PA [atm]
A B (2 D
PA[atm] |PB[atm] PC[atm] r[moligh]
| 0.0362
0.0239
0.039
0.0351
0.0114
0.0534
0.028
0.0033
0.038
0.009
0.0127
0.0566

=

i
=
3
4
5
6
7
8

9
10
11
12
13
14
15
16
17
18
19

3 o
N HANOOO WRREEROS

o

R I = I e )
o =
O RN RO R =Wk = -

o

+ = | sheett

Figura G1. Datos en hoja de calculo de Excel

Para ingresar el archivo en WM, es necesario utilizar el comando con la direccion
donde se encuentra almacenado. Se puede emplear la pestafia de ayuda para
seleccionar el archivo desde el navegador de archivos y asi evitar errores de

escritura, en la figura G2 se ilustra el ejemplo del navegador de archivos.

Import["]"]

Mavegador de archivos

Figura G2. Comando Import

Una vez seleccionado el archivo la estructura del comando debe ser
Import[“Archivo.xlsx”, {“Data”,1}].
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Import["/home/obed/Libre0ffice Calc.x1lsx", {"Data", 1}]

{{PA [atm], PB [atm], PC [atm], r [mol/g h]}, {1., 1., @., 8.08362},
{1., 1., 1., 0.8239}, {3.,1.,1., 8.839}, {1., 3., 1., 0.8351}, {1., 1., 3., 0.08114},
(1., 1., @., ©.0534}, {1., 10., 0., 0.028}, {1., 1., 10., 0.0033}, (2., 2., 2., 0.038]},
{1.,1., 4., ©.009}, [0.6, @.6, 0.6, ©.0127}, {5., 5., 5., @.9566}}
La salida del comando en WM muestra que toda la informacién del archivo .xIsx ha
sido importada exitosamente. Los datos se encuentran almacenados en una lista,
donde cada elemento representa una fila del archivo y a su vez, cada fila esta

representada por una lista.

Una forma de limpiar los datos es eliminando el primer elemento de la lista de datos,
que corresponde a la fila de titulos de PA [atm], PB [atm], PC [atm], r[mol/gcat h].
Para ello, se puede copiar y pegar sin esta primera fila en una variable aparte. El
resultado se almacena en una variable llamada "datos" (cabe destacar que el

nombre de la variable es arbitrario).

Se puede agregar los datos manualmente utilizando la siguiente sintaxis: {{x1, y1,
.o TL{{X2, y2, ..., f2}}, ... {{xn, yn, ..., fn}}. Para verificar que los datos se han
ingresado correctamente y tener una mejor visualizacion de estos, se puede
emplear el comando % // TableForm. El uso del simbolo "%" permite llamar al ultimo

valor evaluado en WM y aplicarle el comando TableForm.

datos = {{1.°, 1.7, 0.>, 0.0362°}, {1.°, 1.>, 1.", 0.0239"},
3.,1.7,1.7,0.039°}, {1.7,3.7,1.7,0.8351°}, {1.”, 1.7, 3.7, 0.0114"},
(10.°,1.°, 8.7, 0.8534°}, {1.”, 18.”, 8.", 9.828" },

(1.°,1.,10.", 0.0033 }, (2., 2.7, 2.7, 0.038°}, {1., 1.7, 4.>, 0.009" },

mol

{0.67, 0.67, 0.67,0.0127"}, (5.7, 5.7, 5.7, 0.8566}} ; (x5 +)
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% // TableForm

1 1. a. 9.8362
1 - 1. 0.0239
3 1. 1. 08.839
1 S 1. 0.8351
1. aly Sk 0.e114
10. s a. 0.0534
1. 10. a. 0.0828
Lo E]9 10. 0.e033
2. 2. Ao 0.038
e s 4. 0.009
8.6 8.6 8.6 0.0127
5. 5. 5. 0.8566

En este ejemplo se propone a la reaccion superficial como el paso limitante y el
analisis de los datos experimentales permite proponer la siguiente expresion de

velocidad que de ahora en adelante denominamos modelo en WM.

[Fuerza motriz]

=k — (61
" (Resistencias)™ (G1)
kPP
—-r = A'B _(Gz)
(1 + PyK, + PgKg + PcK;)?
k = PA + PB

= modelo =

(1 +KA = PA + KBPB +KC PC)?

k PAPB

(1 + KAPA + KB PB + KC PC) 2

Al ejecutar la celda del modelo en WM, es relevante destacar que la plataforma
trabaja de forma simbdlica. Como resultado, se obtiene la velocidad de reaccion con
las variables evaluadas pero sin valores numeéricos, sino Unicamente con la

representacion de las variables en si.

Para realizar la regresion no lineal se emplea el comando FindFit[datos,

expresion, {parametros, variables}] con el fin de obtener las constantes.

FindFit [datos, modelo, {k, KA, KB, KC}, {PA, PB, PC}]

{k - 0.115073, KA » 0.317407, KB —» 0.,492598, KC -+ 0.426372}
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Para evaluar varios modelos en WM, es necesario copiar la linea de comando que
utiliza el modelo deseado y remplazar la parte correspondiente al modelo. De esta
manera, se pueden evaluar varios modelos y posteriormente realizar un analisis
comparativo para determinar cual se ajusta mejor a los datos experimentales. En el
caso particular donde se sabe que la reaccion en la superficie es el paso limitante,
se pueden evaluar varios modelos que tomen en cuenta esta informacion vy

comparar su desempefo para seleccionar el mas adecuado.

Una forma de conocer los parametros estadisticos que permiten comparar
diferentes modelos o evaluar el ajuste del modelo a los datos experimentales es
usando el comando NonlinearModelFit[datos, modelo,{parametros, variables}].
En este caso, "datos" se refiere a la lista de datos previamente cargada y "modelo”
al modelo matematico elegido. "Parametros" y "variables" son listas que contienen
los valores iniciales para los parametros y las variables involucradas en el modelo,

respectivamente.

nlm = NonlinearModelFit [datos, modelo, {k, KA, KB, KC}, {PA, PB, PC}]

0.115073 PA PB
FittedModel| ——— ||

[«1»)2
Una vez que se ha realizado la evaluacién, se pueden obtener diferentes
parametros estadisticos para analizar qué tanto se ajusta el modelo a los datos
experimentales. En este caso, se pueden obtener: "ParameterTable" vy

"RSquared".

nlm[{"ParameterTable", "RSquared"}]

Estimate Standard Error t-Statistic P-Value

k | 0115073 0.00878157  13.1039 1.09341x10°

i+ J= {KA 0317407 0.0176103  18.0239 921249x10% , 9-998616}
KB | 0492598 0.0297824 165399 1.80254x 107
KC | 0.426372 0.027743 153687 3.19181x107

Con los resultados obtenidos, se concluye que los parametros estadisticos permiten
establecer que el modelo propuesto para la expresion de rapidez de reaccion es

correcto.
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Ahora, para resolver el inciso B se necesita definir la ecuacion de disefio para un
CSTR heterogéneo, en lugar de emplear el volumen (V) ahora se emplea la masa
de catalizador (W).

Fiyx;

W=—C —(G3)

Es importante verificar siempre las unidades en las que se trabaja. En el caso de la
variable -r'i, se tiene que sus dimensiones son de (moles transformados) / (masa
catalizador *tiempo) y las unidades son mol/(gcat h). Es posible que la notacién -r'i
varie dependiendo de la fuente bibliografica, por lo que siempre es necesario

verificar las unidades para evitar errores en los calculos y analisis de los resultados.

Se definen los valores de las constantes que se obtuvieron con la regresion no

lineal.

. mol
k = 0.115; (i\rscat " atmz*)

- R
KA = 0.317; (- %)

S e
KB = ©.492; (*atm*)

s (=
KC = ©8.426; (*atm*)

Se define la informacion disponible, como la fraccién molar, el flujo total, el factor de

cambio de numero de mol, etc..

()= yad = 08.5;
§=(1-2);
e =yaBx5;

PT = 3; (+atms)
60

FT =5% —; (*mol/hx)
1

mol

FA@ = ya@ FT; (*T *)

PA@ = PT ya@; (xatmx)
PB@ = PA@; (xatmx)

Las presiones parciales se definen como funcién de la conversion. En WM, la

sintaxis para evaluar funciones es Funcidén[variable_]: = Expresién.
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1-x
PA[x_] := PA@
l+ex
PB[x ] := PBO —
l+ex
PC[x_] := PA®
ltex

kPA[x] < PB[x]
mra[x_] := (*mol/gcar h#)
(1+KAPA[X] +KBPB[xX] +KCPC[x] )2

Definir funciones en WM permite una mayor eficiencia en el cédigo y una mejor
organizacion de este, al poder reutilizar cédigo en diferentes partes del programa y
facilitar su modificacion en caso de ser necesario. Ademas, ayuda a simplificar la
escritura de ecuaciones complejas y reduce la probabilidad de errores al evitar
repeticiones innecesarias de codigo. Al ejecutar las funciones de la manera

Funcién[Variable] se obtiene la definicion almacenada en el kernel.

PA[x]
PB[X]
PC[x]
mra[x]

1.5 (1-x)
1-8.5x

1.5 (1 x)
1-8.5x

1.5x

1-0.5x

0.25875 (1-x)2

/ (1 V2
(1—9.5){}2 {1+ 1.2135 (1-x) " 9.639}(]'
l1-8.5x 1-8.5% /

Se define una variable “x” con el valor de la conversién deseada y se escribe la
ecuacion G3, evaluando la velocidad de reaccién con la variable “x”, al ejecutarlo se

obtiene la masa de catalizador.




Ingenieria de Reactores — Seccion G. Transferencia de masa sin problemas de difusion externos e internos

x=0.8;
FA® x

W= ———; (*Bcat*)
mra[x]

(xkg de catalizadorsx)
leee

21.2527

La cantidad necesaria para obtener una conversion del 80% en un CSTR es de
21.25 kg.

En el caso de un PBR, la ecuacion de disefo es:

dx

FAo W = _r,A - (G4)

Dado que se esta trabajando en el mismo cuaderno, se recomienda emplear el
comando Remove[x,W] para eliminar las variables y poder realizar calculos nuevos

con estas y no obtener resultados incorrectos.

Remove [x, W]

Se pueden resolver ecuaciones diferenciales ordinarias, parciales y sistemas de
estas en WM tanto de manera simbdlica como numérica. Para resolver
numéricamente, se emplea el comando NDSolveValue[{EDO,Condicién},funcién,
{variable,valor minimo, valor maximo}]. En este caso se usara este comando

para resolver la EDO del PBR.
Por lo tanto, la ecuacion diferencial a resolver es:

dx _ —T'A
dW — Fj,

—(G5)

Se recomienda primero ingresar la parte derecha de la ecuacion como una funcién

en WM. Esto facilita la comprensién y sintaxis al escribirla en el comando.
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1000 x mra[x]
dxdW[x ] := —
FAB

Es importante mencionar que se agrega un factor de 1000 g/kg, para expresar la
velocidad de reaccién en kg. Posteriormente, para resolver la EDO se debe ingresar
el comando de la siguiente manera: NDSolveValue[{xX'[W]==dxdW[x[W] ,
x[0]==0}, x, {W,0, 10}]. Donde:

o X' [W]==dxdW[x[W]. Representa la ecuacién diferencial a resolver, donde
x’[W] es la primera derivada de x con respecto a W En este caso se
recomendo primero definir la parte derecha de la EDO para posteriormente
solo ingresar las dependencias en WM

o Xx[0]==0. Representa la condicién inicial, en este caso cuando la masa de
catalizador es 0 la conversion también es 0

¢ Xx. Representa la funcién, en este caso es la conversion

o {W,0, 10}. Representa la lista en donde se especifica la variable W (masa de

catalizador) y el intervalo del valor minimo al maximo, de cero a 10 kg

Se almacena el resultado en la variable xsol (el nombre es arbitrario).

xsol = NDSolveValue[ {x ' [W] == dxdW[x[W]], x[@] == 8}, x, {W, @, 18}]

it = Inter‘polatingFunction{ 7 boma fo. 104 J
! Output: scalar
Como resultado se obtiene una funcion de interpolaciéon con la solucién de la
ecuacion diferencial en el dominio establecido. Para conocer y trabajar con el
resultado se debe llamar la variable en la que asignamos el resultado y emplear la

notacion: xsol[Valor].

Con este resultado se pueden realizar multiples cosas, la primera es conocer la
masa de catalizador a una conversién dada, para esto se puede emplear el

comando FindRoot[Expresion==Valor,{Variable, Estimado Inicial}].
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FindRoot [xsol[W] == 8.8, {W, 5}]

{W—>5.82745}

xsol[5.82745]

8.8

Lo que realizé WM en este caso fue buscar en la funcion de interpolacion (xsol[W])
qué valor de W (masa de catalizador) da como resultado una conversion del 0.8, el

resultado obtenido es una masa de 5.83 kg.

Para generar la grafica G1.1 que presenta la solucién almacenada en xsol[W], se
debe emplear el comando Plot[Ecuacion,{variable, valor minimo, valor

maximo}].

Plot[xsol[W], {W, @, 18},
PlotLabel » "Perfil de conversién vs masa de catalizador", AxesLabel -» {"W [kg]", "x"}]

Perfil de conversién vs masa de catalizador
0.8
06
041

0.2+

I I I I W [kg]
2 4 G 8

Gréfica G1.1. Perfil de conversién vs masa de catalizador

Los comandos empleados después del intervalo son ejemplos para modificar los
graficos, en este caso se empleo el comando PlotLabel para agregar titulo al grafico
y AxesLabel para agregar nombre a los ejes. Es importante prestar atencion a la

escritura de estos y el uso correcto de flechas, comillas y llaves.

Finalmente, para realizar una lista de los resultados obtenidos en xsol, se puede

emplear el comando Table[Expresion,{variable, valor minimo, valor maximo}].
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Table[ {xsol[W], W}, {W, @, 10}] // TableForm

9.

08.293854
0.489055
09.618435
09.704899
0.764253
0.8086322
0.837104
0.860298
0.878235
09.892425

B WO 00N R WwN e O

(]

Con la grafica G1.1 y los resultados del comando Table se concluye que se requiere
una menor cantidad de catalizador en el PBR que en un CSTR heterogéneo. Esto

debido al funcionamiento de los reactores y las condiciones de operacion.
G.2. Efectos de la caida de presion en PBR

Para los efectos de la caida de presién en un lecho empacado tipo poroso se emplea

los analisis resultantes de la ecuacion de Ergun.

Se define la constante B que depende unicamente de las propiedades del lecho

empacado y las condiciones de entrada (R.B Bird et al, 2002)

_G(1—¢) 150(1 — p)u

p = + 1.75G) — (G6
09:0,9° D, (66

Donde:

) porosidad

" volumen de sélido
¢ volumen total de lecho
ft
I 4.17 = 108 1b,,, —— o0 1 para sistema métrico
h2lbs
D, didmetro de particula en el lecho, ft(m)
Ib,, kg
i idad del gas,——
U viscosidad del gas, === (m . s)
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. Ib,, ke
p densidad del gas, = (ﬁ)
_ . ftm
v velocidad superficial, n (;)
6 = ov = densidad de fluio masico 2™ (<8
= pv = densidad de flujo mésico, 77—~ (m2 . s)

Otro factor importante es

—__ — @)
“ T A — PP,

Donde A; = area transversal
p. = densidad del catalizador sélido
Otras ecuaciones importantes relacionadas con el catalizador son:
W=(1-¢)Az*p. — (G8)
Peso del catalizador = Volumen de sélidos * Densidad de catalizador
pr = pc(1—¢) —(G9)
Densidad del lecho

Por lo que se define el factor de relacion de presiones:

= P (G10)
Al combinar con la ecuacion de Ergun, se obtiene la forma diferencial de la ecuacion
de Ergun para caida de presién en lechos empacados.
dy

a
— =——_(1
W Zy( + ex)

T

N —(G11)

Esta ecuacién se tiene que resolver de manera simultanea con el balance de

materia y energia si es el caso.

&
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Cuando es isotérmico y con € = 0, se puede resolver de manera analitica la ecuacién

G11, se tiene entonces:

P 1
y=—=0-aW)2 —(G12)
Py

Ejercicio

Caida de presion en PBR en la hidrogenacion de i-octeno. Determine la masa
necesaria de catalizador para una conversion del 80% y obtenga el perfil de caida
de presion (Fogler S, 2005, p. 744)

Se tiene la siguiente informacion:

1, 1,
Dtubo,cdso = 15111 D, = gin
g
L= 35ft Pc = 26@

u = 9.0465 = 107 3cp ¢ =04
Solucién

En este caso, como las condiciones son las mismas que en el primer problema
(G.1), se pueden reutilizar las variables ya definidas en ese momento. En caso de
que no se tenga acceso a las variables previamente definidas, se puede copiar y

pegar la informacién necesaria para crear las variables correspondientes.

Se definen los datos cinéticos:

k = ©.115  1000; (+—"L &)

kg .. h atm?
. 1
KA = 9.317; (*—atmt)
1
KB = ©.492; (*En*)

el
KC = ©.426; (+ - «)

Se ingresan las variables de operacion y masa molar de los reactivos:
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- ke .
- MA =0.11222 (x—E4);

kg .
MB = 0.992(*m—°1 *) »

yae = 8.5;
6=(1-2);
€ =yad §;

PO = 3; (#xatmx)
TO = 200 + 273.15; (#Kx)

60
FTO = 5« — (+™14);
1 h

FA® = ya@ FTo; (*%‘*)

PA@ = ya@ Po; (xatmx)
PBB = (1 -ya@) PO; (+atmx)

Se definen los datos del tubo y del catalizador:

(*m*) ;

0.08254

(*m=) ;

0.3048
L=35%

(xm=x) ;

pC = 2.6 % 1000 (*:—f*);
¢ =9.4;
U =9.0465 % 10"-6 (*ﬁ (viscosidad promedio) *);

El siguiente paso consiste en calcular los términos B y a con las Ec.G6 y G.7.
Asimismo, se calcula la masa velocidad, el area transversal y la densidad del gas,
asegurandose de que las unidades sean consistentes con las variables

involucradas.

Pi
At = — di%; (xm?x)
a4

FTO ya@ (MA+MB) .

= (x %)

At 3600 i
- ke .
Mp = ya@ x (MA + MB) (*ml*),
PO Mp 1000
@ — («
0.882 TO i3
- G(1-¢) (150 (1-¢) u
p@ dp ¢° dp
2
= 3 (*k_l*)
At (1-¢) pc P8 101325 8

+1.75 G ;(*"f*)

a
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[l

Se definen las presiones parciales en funcion de la conversion y el factor “y”, por lo

que se obtiene:

(1-x)
PA[X_, ¥y ] :=PAQ % ——————— x ¥y
(l+e=*X)
(1-x)
PB[X_, ¥ ] :=PAQ % ————— *x ¥y
(l+e=*X)
X
PC[X_,y ] :=PABx ————— 2y
(L+e=*X)

La velocidad de reaccion es el mismo modelo empleado en el problema G.1, solo

que ahora también depende de y, entonces:

kPA[X, y] < PB[X, y¥]

mra[x_, y_] := H
(1+KAPA[X, y] +KBPB[X, y] + KCPC[x, y])z

Una vez definida toda la informacién necesaria y las ecuaciones de presion, el
siguiente paso es resolver las ecuaciones diferenciales correspondientes al balance

de materia y al balance de momentum (presion).

Balance de materia:

dx _ T G13
dw = Fy, - (G13)
Balance de momentum isotérmico:
dy a
— =——(1+4+ex - (G14
o= "yt (G14)
dxdw[xi' y ]:= w
FAB
-—a(l+ex)
dydw[x_,y_] 1= —
2y

Para resolver este sistema de EDO se puede emplear el comando
NDSolveValue[{Sistema de EDO, Condiciones iniciales o de frontera},
{funciones}, {variable, valor maximo}]. Este comando es bastante similar a

NDSolve, pero devuelve directamente el valor de la soluciéon en un punto dado.
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Ademas, se puede usar el comando Plot para generar la grafica G2.1 donde se
presentan las soluciones obtenidas a partir de las listas de variables “xsol” y “ysol”.

La estructura del codigo seria:

{xsol, ysol} = NDSolveValue[
{x"[w] = dxdw[x[w], y[w]],
y'[w] = dydw[x[w], y[w]],
x[@] =0, y[@] =1}, {x, ¥}, {w, 21}];
Plot[{xsol[w], ysol[w]}, {w, @, 21},
PlotLegends -» {"x", "y"}, AxesLabel » {"w [kg]", "X,y"}]

Xy

1.0}
el //

0.6 —_—x
041

02

L L L w [ka]
5 10 15 20

Grafica G2.1. Peffiles de “x” y “y” vs masa de catalizador

Se puede observar en la grafica G2.1 como varia la conversion en funcion de la
cantidad de catalizador y la caida de presion que disminuye a medida que el fluido

atraviesa el lecho empacado.

Para encontrar la masa de catalizador necesaria para obtener una conversion del
80%, se puede asignar este valor a una variable, como "xconv". Luego, se puede
utilizar el comando FindRoot[funcién==valor objetivo,{variable, valor inicial o
estimado inicial}] para encontrar el valor de la masa de catalizador en el que la

soluciéon numérica sea igual al valor deseado.

xconv = 0.8;
FindRoot [xsol[w] == xconv, {wW, 5}]

(W 6.46614)

Se puede comprobar que la masa de catalizador necesaria para obtener el 80% de
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conversion es de 6.46 kg utilizando la notacién “xsol[valor]’. Ademas, se puede

calcular el valor final de la presion utilizando la solucion numérica obtenida para el

13 tE)

valor de “w” y multiplicandolo por la presion inicial.

x50l [6.46614]
P = ys0l[6.46614] » PO (xatmx)

0.8
2.39102

Se tiene que con una masa de 6.5 kg se alcanza una conversion del 80% y la presion

de salida es de 2.39 atm.
G.3. PBR adiabatico

Se efectua una reaccion de descomposicion A — B + C, en un PBR que opera
adiabaticamente, se alimenta A puro con Q =20 L/s,una P =10 atmy T = 450 K.
La cantidad maxima de catalizador es de 50 kg y AP = 0 (Fogler S, 2016, p. 533)

a) Realice una grafica de W vs T hasta un 80% de conversién

b) Considere que hay caida de presidén en el reactor, con los valores de a1 =
0.019 1/Kkgcat y a2 = 0.0075 (1/kgcat).

Se proporciona la siguiente informacion:

Cpa =40 J/(mol K) , Cps = 25 J/(mol K), Cpc = 15 J/(mol K),
Hr A =-70 kd/mol, Hr g = -50 kd/mol, Hr,c = -40 kd/mol,
Ea = 31.34 kJ/mol, k = 0.133eE/RN1/450 - 1/T) | /(kgcats)

El balance de energia para el PBR en términos de la conversion es:
—2F;Cp,dT — Fp AH,dx = 0 — (G15)
Solucién

Primero se definen todos los datos para el balance de energia.
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CP = {40, 25, 15}; (x——+)

Hfp = {-58, -48} « 108°%; (*ﬁ*)

Hfr = {-70} » 10°; (*m%l*)

Fi = {FA@ (1-x), FA@ X, FA@ x};
Se puede observar que se ha definido una lista con los valores de Cp, las entalpias
de formacién y la expresién de los flujos a la salida de cada especie. En esta lista,
el primer elemento corresponde al reactivo A y los otros dos elementos
corresponden a los productos B y C respectivamente. El resto de los elementos son

definidos como variables.

EA = 31.34 » 10°; (*é*)
R = 3.314;(*?:'(*)

TO = 450; (#K«)

P = 10; (+atm)

Q0 = 20; (*i*)

ya=1;

5§=2-1;
e=vyad;

Para calcular el AHix de la reaccion, se utilizan las entalpias de formacion. Para ello,

se emplea el comando Total[lista] que suma todos los elementos de una lista. Es

importante mencionar que la ecuacion para el cambio de entalpia es:
AH,, = AH,, + ACp(T — Tf)

Donde AHrx° es el cambio de entalpia estandar a una temperatura de referencia Tf
y ACp es la diferencia entre la capacidad calorifica a presion constante de productos

y reactivos.

En este caso el ACp es cero, entonces solo se realiza la diferencia entre las

entalpias de formacién de los productos y reactivos.
AHrx = Total[Hfp] - Total[Hfr]; (*m—:l*)

Para calcular el término de ZFiCpi, también se puede utilizar el comando Total[lista].

En este caso, se multiplica cada elemento de la misma posicion de las listas Fi y




Ingenieria de Reactores — Seccion G. Transferencia de masa sin problemas de difusion externos e internos

Cp, para esto se debe escribir Fi*Cp. Luego para simplificar la suma simbdlica

resultante, se puede utilizar el comando Factor[expresion].

= FiCP
sumaFiCpi = Factor [Total[FiCP]]

wif-1- {48 FAB (1 -x), 25 FA@ x, 15 FA@ x}

iy = 40 FAR

Se puede observar que los resultados son listas con expresiones simbdlicas para el

reactivo Ay los productos By C.

Se define la velocidad de reaccion por potencias, ya que no tenemos informacién

cinética extra, entonces para una reaccion en fase gas no isotérmica tenemos:
—T"A = kCA = kCAO —Ex e - (G16)

Ahora, es necesario definir la velocidad de reacciéon como una funcién de la
conversion (x) y establecer la ecuacion para la constante de velocidad de reaccion

en funcién de la temperatura (T).

En el caso de la ley de velocidad, se tiene como dato el flujo volumétrico, por lo que

se puede expresar la concentracion inicial como:

Fy
Cao = —(G17)
K[T_] := 0.133 Exp[% (é - ;)] (s ®)

FA@ 1-x T8O
rafx_, T_] := -k[T] —
Q0 1+ex T K S

mol

*)

Se define la Ec.G6 de la siguiente forma:

ra[x, T] AHrx
dTdW[x_, T_] := —
sumaFiCpi
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Ahora se debe definir el balance de masa para el PBR, esto seria:

-ra[x, T]
rp= dxdW[x_, T_] := ————
FAB

Antes de resolver el sistema de ecuaciones diferenciales, se define una variable que

nos permita establecer el valor maximo de catalizador, en este caso "valW".

valW = 50;

Se emplea el comando NDSolveValue para resolver el sistema de ecuaciones
diferenciales. El resultado se debe almacenar en una lista de dos elementos de la

siguiente manera:

{solx, solT} = NDSolveValue[
{X"[W] = dxdW[x[W], T[W]],
T'[W] == dTAW[X[W], T[W]],
x[@] =9, T[@] =Te}, {x, T}, {W, valW}]

{InterpolatingFunction [ Domain: {{0. 50.1 ] ,

/
| Output: scalar

InterpolatingFunction{ / SEIUELL “OI“ 20 J !
Output: scalar

Se obtiene como resultado una lista de dos elementos, cada funcion corresponde a

la solucion numérica de la conversion y la temperatura.

Para visualizar el comportamiento que se presenta en la grafica G3.1, se emplea el

comando Plot[funcién, {variable, valor minimo, valor maximo}].
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Plot[solx[w], {w, @, valW}, AxesLabel -» {"W [kg]", "x "},
PlotLabel » "Conversion vs Masa de catalizador"]

Plot[solT[w], {w, @, valW}, AxesLabel » {"W [kg]", "T [K]"},
PlotLabel » "Temperatura vs Masa de catalizador"]

Conversion vs Masa de catalizador

I I I I W [kg]
10 20 30 40 0

Temperatura vs Masa de catalizador
TIK]

L L L L W kgl
10 20 30 40 50

Grafica G3.1. Graficas de Conversién y Temperatura vs Masa de catalizador

Se puede observar en la grafica G3.1 que los comportamientos de la conversion y
la temperatura son consistentes con lo esperado. En particular, al aumentar la
cantidad de masa de catalizador, la conversion se incrementa y se produce un

aumento de temperatura debido a que se trata de una reaccion exotérmica.

Para conocer la masa de catalizador necesaria para obtener una conversion del
80% con la solucion numérica, se puede emplear el comando
FindRoot[funcién==valor objetivo, {variable, valor inicial o estimado inicial}],

donde se debe emplear la sintaxis “solx[w] == 0.8".

FindRoot [solx[W] == 8.8, {W, 50}]

{W-43.2953}
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Para resolver el inciso b, es necesario cambiar el sistema de ecuaciones

diferenciales, ya que se agrega el factor de presion.

dx -1y
dW — Fy

dT  1pAH,,
dW — XFCp;

dy a(1+ )T
aw = 2y T,

También se debe cambiar la expresion de velocidad de reaccion, esto seria:

Fgo 1—2x) Ty

QUren” O

—TA = k
Como los datos son los mismos, solo se deben eliminar los valores definidos para
los balances y la velocidad de reaccion, para esto se usa el comando
Clear[Variable].

Clear [dxdW, dTdW, raj

Se puede definir una funcion en WM con el fin de evaluar la velocidad de reaccién
y el sistema de EDO para cada valor de a de manera eficiente. Para ello, se debe
utilizar el comando Module, el cual permite encapsular una serie de calculos y
definiciones en una funcion reutilizable. La sintaxis es la siguiente: Module[

{variable1_inicial = y1 }, funciones o acciones].

En esta funcion, primero se define la velocidad de reaccion en términos de la
conversion, la temperatura y el factor de presiéon “y”. Posteriormente, se define el
sistema de EDO. Finalmente, se utiliza el comando NDSolveValue para obtener la

solucidén numérica.

A esta funcién se le asigna el nombre de "PBR" que va a depender del valor de q,

la cantidad maxima de catalizador, la temperatura inicial y un controlador. El
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controlador permite manipular los resultados de la funcion PBR. La escritura seria:

PBR[a®_, VWO_, Tinicial®_, ctrle_] :=
Module[{a = a@, valW = VWO, TO = Tiniciale, pltl, plt2, ctrl = ctrle},

ra[x_, T_,y_] :=-k[T] —

-a T
dydW[x_, T_,y_] i=— (1+ex) —;
2 (%]

ra[x, T AHrx
dTdW[x_, T ,y ]: % .

sumaFiCpi
-rax, T, y]

2

dxdWix_, T_,y_]:
FA@

{solx, solT, soly} = NDSolveValue[
{x"[W] = dxdW[x[W], T[W], y[W]],
T'[W] = dTdW[x[W], T[W], y[W]],
Y ' [W] == dydW[x[W], T[W], y[W]],
Xx[@] =8, T[@] =Te, y[@] =1}, {x, T, ¥y}, {W, valW}];

pltl = Plot[{solx[w], soly[w]}, {w, @, valW}, AxesLabel - {"W [kgl", "X,y "},
PlotLabel - "Conversién y Caida de presion(y) vs Masa de catalizador",
PlotLegends - {"x", "y"}1;

plt2 = Plot[solT[w], {w, @, valW}, AxesLabel - {"W [kg]", "T [K]"},
PlotLabel —» "Temperatura vs Masa de catalizador"];

switch[ctrl, 1, Show[pltl], 2, Show[pltZ]]]

La explicacion detallada de la funcion PBR es la siguiente:

PBR[a0_VWO_, TinicialO_, ctrl0_]: = - Definicion clasica de una funcion en
WM. Indicia que la funcion va a depender de las variables que se encuentran
dentro de ella.

Module[{a = a0, valW = VWO, TO = TinicialO, plt1,plt2, ctrl=ctrl0}, > Es la
escritura de las variables de la funcién PBR, pero que van a cambiar su
notacion en las expresiones definidas en el comando Module. Son valores
iniciales como en el caso de a y a0.

Cuerpo del comando ->Primero se define la velocidad de reaccién, segundo
el sistema de ecuaciones diferenciales y la solucion del sistema de EDOs y
Como se desea que la respuesta sea la grafica de la solucién numérica, se
debe definir la variable “plt1” como el grafico correspondiente a los perfiles
de conversién y caida de presidon mediante el comando Plot. La variable
"plt2" corresponde al grafico de la temperatura del reactor. Finalmente, se

utiliza el comando Switch para crear un controlador que permita cambiar los
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resultados en funcion de su valor. Su sintaxis es la siguiente:
Switch[Variable, valor (i), Resultado/Accién i]. En este caso, se utiliza
Switch [ctrl, 1, Show[plt1], 2, Show[plt2]].

En la grafica G3.2 se presenta los resultados de la prueba de la funcién PBR, con
los datos a = 0.0075, un limite de 50 kg de catalizador, TO= 450 y para visualizar los

perfiles de conversion y caida de presion se escribe 1.

PBR[©.0075, 50, 450, 1]

Conversion y Caida de presion(y) vs Masa de catalizador
xy

10}
08y /
- 08f

0.4

0.2

W [kg]
0
Gréfica G3.2. Conversién y Caida de Presion (y) vs Masa de catalizador

En la grafica G3.3 se presentan los resultados de prueba con un valor de a = 0.019.
Los demas valores se mantienen igual y solo se realiza el cambio de a en la escritura

del cédigo.

PBR[©.019, 50, 450, 1]

Conversion y Caida de presidn(y) vs Masa de catalizador
xy

Grafica G3.3. Conversion y Caida de Presion (y) vs Masa de catalizador
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o7

En el grafico se observa que la conversién y el factor "y" aumentan drasticamente
debido a la presencia del catalizador. El tamafo del catalizador influye en la caida
de presién y en el factor "y", que tiende a cero indicando la falta de flujo en el reactor.
Como resultado, la solucion numérica del sistema de EDO no tiene significado fisico,
por lo que no es posible obtener conversiones después de cierta cantidad de

catalizador en el reactor.

Para corregir, se propone realizar la tabla de los datos de solx, soly y W, para esto
se emplea el comando Table y TableForm. Esto permite conocer el limite de masa

catalizador que puede contener el reactor.

Table[{solx[W], soly[W], W}, {W, @, 50, 2}] // TableForm

a. 1. ]
0.0137318 0.980537 2
8.9283675 ©.960078 A
0.0439664 0.93851 6
0.0685833 @.915695 8
0.0782645 ©.891477 1@
0.0970419 @.865669 12
0.116926 0.838047 14
08.137895 0.808346 16
0.159887 0.77624 18
0.182779 9.741329 20
0.206384 @.78311 22
0.230424 09.66093 24
0.254524 0.613914 26
0.278191 ©.56082 28
0.3008 ©.499743 30
9.321553 ©.427398 32
0.339388 ©.336917 34
0.352632 @.20651 36
0.353426 -1.14527 38
0.277183 -22.5725 40
9.0163323 -98.0067 42
-9.538027 -261.901 44
-1.4948 -548.707 46
-2.96288 -992.879 48
-5.85117 -1628.87 5e

Se observa que el limite de la masa de catalizador se encuentra aproximadamente

en 37 kg y la conversion que se obtiene es de 35%. Se realiza la grafica G3.4 para

observar los perfiles de conversion y el factor “y” con el comando PBR.
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PBR[©.019, 37, 450, 1]

Conversion y Caida de presion(y) vs Masa de catalizador

Xy
104
08}
— X
i - 0B F
Y

W kg]

Grafica G3.4. Conversion y Caida de Presion (y) vs Masa de catalizador

En WM resulta atractivo el empleo del comando Manipulate, que permite realizar
modelos dinamicos como se presenta en la grafica G3.5. En este caso se desea

variar los términos de la funcion PBR.

o )= Manipulate [PBR[a, CatalizadorMax, Tinicial, ctrl],

{{a, 0.0075, "a [iﬂt]"], 0.0075, 0.02, 9.9915],

{{CatalizadorMax, 1, "Wnsx [kg1"}, 1, 50, 2}, {{Tinicial, 350, "T@ [K]"}, 350, 600, 10},
{{ctrl, 1, "Graficos"}, {1-»" x,y vs W [kg] ",2-" T [K] vs W [kg] “}}]

(]

1
al—1
¥car

Wina [kg] B
=
TO[K] D:
Gréficos I xyvsWkg]  T[K]vs W [kg] |

Conversion y Caida de presion(y) vs Masa de catalizador

Xy
1.0+
oal /
—_— X
06
Y
04r
0.2r
L L ! W [kg]
5 10 15

Gréfica G3.5. Gréfica interactiva del PBR
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La escritura general es: Manipulate[ expresién, {variable, valor minimo, valor
maximo}]. La explicacién del cuerpo del comando Manipulate en la grafica G3.5

es!

e PBR[a, CatalizadorMax, Tinicial, ctrl]] > Corresponde a la expresion que
queremos manipular.
e {{a,0.0075, "a[1/kgcat]"}, 0.0075, 0.02, 0.0015} > Es la variacion de alfa, el

pequeno listado como primer elemento corresponde a la escritura para que

H “ 1 ” « s w
visualmente se observe “a [E] , donde el valor inicial es 0.0075, el valor
cat

final es 0.02 y saltos de 0.0015. Esta escritura aplica para las variables
“CatalizadorMax” y “Tinicial”.

o {{ctrl, 1, "Graficos"}, {1-> "x,y vs W [kg]", 2-> "T [K] vs W [kg]"}} = Es el
ultimo elemento que corresponde a un boton dentro del manipulador,
contiene los valores 1 y 2 que corresponden a los valores definidos

previamente en la funcién PBR para cambiar de graficos.

Con este grafico dinamico es posible observar y analizar las variaciones en el
reactor al modificar lo parametros del comando PBR, ademas que al definir una
cantidad de masa de catalizador maxima se resuelven los problemas referentes a

valores sin representacion fisica.
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H. Difusion externa
H.1 Efectos de la transferencia de masa. Difusion externa

Reaccion del tipo Cs H12 — Ces He + 3 H2 se proporciona la siguiente informacion

(Fogler S, 2016, p. 714):

Dcat = 0.5 cm

Diyberia = 5 cm ¢ =04
Lear = 0.5 cm

Alimentacién: L p= O.192k—g3
00 = 60— cm
5% C6H12 min mZ
To=500°C,cte | Dap=784%107°—

95% H,

kg

P, = 2 atm, cte .
UH,@500°C,2atm = 1.51 % 10 —

Catalizador en forma de cilindro:

05cm |:

Se define los datos conocidos:

05cm

Solucién

Remove ["Global "]

di =5 %1072 (+m«) ;

r— (+Z4);

1000 60 °
YA = 9.05;
yH2 = (1-yA);

Q8 = 60 *
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Se escriben los datos del catalizador:

¢ =0.4;
dcat = 0.5 + 1872 (am«) ;
Lcat = 0.5 % 1072 (xmx) ;

Se definen las propiedades fisicoquimicas:
DAB = 7.84  1075; (*“':’ %)

ki
p=0.192; (*c—;*)

= k
u=1.514107; (%)

Para el analisis de la transferencia de la masa externa se emplean los siguientes

numeros adimensionales y correlaciones.

knd,
Sherwood — Sh = — (H1)

Dyp

. U
Schmidt —» Sc = — (H2)
PDap

vpd,

Reynolds = Re = . — (H3)

Algunas correlaciones importantes para observar los efectos al cambiar el dp, p y p,

son:

e Correlacion de Frossling (solo en particulas):

1 1
Sh =2+ 0.6 ReZSc3 — (H4)
e Factor de Colburn (para lechos empacados):
Sh
]D = 1 - (HS)
Sc3Re

e Para gases con un Re > 10 y liquidos Re > 0.01 se puede emplear:

dih
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0.765  0.365

D = po082 + Re0386 — (He)

e Para particulas no esféricas, el diametro equivalente se puede calcular como:

d, = A_p — (H7)
s

donde Ay es el area superficial externa de la particula.

En WM se procede a calcular los datos necesarios para evaluar los numeros
adimensionales y analizar las condiciones en las que se presenta la transferencia

de masa externa.

El area superficial es la suma de todas las superficies del cilindro.

T
Ap = 2 — dcat? + mdcat Lcat ; (+m*x)
a4

A

dp = = 5 (%mw)
m
(5]

(x3%) 5

U=

Ty di?
4

Se calcula el Reynolds:

Udpp

Reyn =
u

39.6561

Se tiene un valor mayor a 10, por lo que se puede usar la correlacién para flujo en

lechos empacados en términos del factor J de Colburn (Ec. H6)

8.765 8.365
¢ld = *
Reyna.sz

Reynﬁ .386 ?

Se despeja ¢ para conocer Jp:
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Ahora, se calculan los demas numeros adimensionales para conocer Km:

u

Sc = ;
o DAB

Sh = Jd Sc> Reyn;

B8.159573

Se debe emplear la ecuacion de disefio para un PBR, entonces:

dF;
daw

r' — (H8)

Con problemas de transferencia de masa externa se emplea:
—1'4 = ~Wacar = k;nacat(C4 — Cas) — (H9)

Donde W es el flux molar (mol/(m?*h)), entonces para reacciones limitadas
completamente por la transferencia de masa externa, la concentracion en la
superficie es despreciable con respecto a la concentracién volumétrica. Entonces

se puede escribir:

-1’y = km@catCa = kmacatCAo(1 —x) — (H10)

F .
2 — ,, se obtiene:
Caq

Combinando la Ec.H10 en H8 y desarrollando con

dx

QOW = kmacat(l —x) — (H11)

Resolviendo la ecuacién diferencial x(w), con las condiciones x(0) = 0 y x(w) = Xvalor,

se obtiene la siguiente ecuacion:

km CaW
x=1—e G - (H12)
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Otra alternativa en funcion de la longitud es:

km@espL
x=1l—e T — (H13)

Para calcular acat, se utiliza:

a s
Qs = especifica _ (H14)
Pp
6(1—¢)
aespecifica,lechos empacados — T - (H15)
Pp = pcat(1 - d)) - (H16)

Se realizan los calculos en WM.

6 (1-4¢)
Aesp = H
dp

Se despeja la longitud de la Ec.H3 y se evalua:

L=-—

In(1—x) — (H17
kmaesp ( )

X = 9.999;

L=

Log[1 - x] (=m=x) ;
Km Aesp

% « 100 (xcmx)

3.75026

Se observa que el tamafio del reactor es de 3.7 cm, ya que se trata de un reactor
pequeno de laboratorio.
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l. Difusion interna
1.1 Efectos de la transferencia de masa. Difusion interna

Se utilizara un reactor tubular enchaquetado empacado con pellets esféricos para
efectuar la reaccion: 2A — B+C. La alimentacién se compone de una mezcla de
20% mol de A e inertes y se introducira al reactor a una velocidad de 0.02 kmol/s.

Se requiere lograr una conversion fraccional del 75%.

a) Estime si la resistencia al transporte de masa desde el seno del fluido hasta

la superficie catalitica afecta la rapidez de reaccion total.
b) ¢Qué masa de catalizador se requiere para alcanzar la conversién deseada?

c) ¢Cual seria la presion a la salida del reactor si hay caida de presion a través

del lecho empacado? a = 0.0075 /kg

d) Para que el reactor opere isotérmicamente ;qué cantidad de calor debe

agregarse o retirarse?

Debido a la dilucion al utilizar un gas inerte, las propiedades del seno del fluido de
la mezcla de gas pueden considerarse aproximadamente constantes. Se puede
despreciar la caida de presién (excepto para inciso c) a través de la longitud del

reactor y la desviacion del comportamiento de gas ideal.

Datos adicionales:

kg
= 2200 — kg . kg
Pc m3 G = 1Om2 S H(mezcla) = 1.5 * 10 5E
d, =5%107>m 5 >
k=346 10" Dpggoee = 1 #1070 —
¢ = 0.42 mol s S
k] 2
Pg = 1% AHyy = —50000 kmol, Dy(enlamezcladegas) = 1 * 10_4?
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Solucidn

Se utiliza el comando Remove[“Global *”’] para eliminar todas las variables y

asegurar un flujo de trabajo adecuado.

[ ;= Remove["Global %"]

Se definen los datos conocidos:

Datos de operacion:

= YA =8.2 (xmol Ax);
yI=(1-yA);
G =10 (x—& &) ;

m’ s
kmol

kmol
%) 2
)5

PO = 1 (xbars);
T = 600 (xKx) ;

FTO = .02 (*

Propiedades fisicoquimicas e informacién del catalizador:

pc = 2233(*:—5*);

DAe = 1%10°-6(+™ %) ;
5
2

DA =1x 18"—4(*"‘:*);

II'I’

k=3.46 %104 (*

%) :
kmol s ) ’

AHrX = -50000 (+ —— ) ;

kmolA

i = 1.5*15"-5(*:—35*);

k
PE = 1(*“'—?*);

R = 8.3144 (»—2— ) ; Rb = 0.08314 (+ 22T 4) ;
kmol K K kmol

dp =5%10"-3 (#m#);

¢ =9.42;

a) Para evaluar si hay problemas de transferencia masa externa se evaluan los

numeros adimensionales correspondientes:

G dp

= RE = ——
I
3333.33
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u

PE DA’
1 [9.755 6.365]
»

5¢c =

D= -
¢

Sh = 3D Sc*/? RE;
Sh DA

dp

REB.82 * RE6.385

km =

1.42762

Entonces, se procede a evaluar la Cas para verificar problemas de transferencia de
masa externa,

kmol
—1'4 = kinQcar (C4 — Cys) [kg s] - (71)
. k C..2 [kmol] 2)
ra= o AS kg s
En estado estacionario:
k 2
kim@cat(Ca — Cas) = —Cas —(73)
Pb
Se obtiene:
k 2
—_ CAS + kmacatCAS + kmacatCA =0 - (74)

Pb

Se calculan los valores faltantes:

6 (1-9) .
aesp = 7;(*E*)

pb=pC (1-9); (xEx)

ae n?
acat = ——; (*x— %)

pb ks
CA® = ( “:‘3’1 *)
Rb T@
9.0040093
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Se determina el valor de Cas, para esto se puede emplear el comando FindRoot,
con el fin de resolver una ecuacién de segundo grado. Se emplea un estimado inicial

de 0, para que arroje la raiz mas préxima a este valor.

solcas = FindRoot[ aib CAS? + kmacat CAS - kmacat CA® = @, {CAS, 9}]

{CAS - 0.00356639}

Se compara CAo y CAs:

CAS = solcas[1, 2];

CA@ - CAS
— % 100
CA@

11.047

Se puede observar que el valor de la Cas es cercano al valor de la concentracion en
el seno del fluido, por lo que se puede decir que no son tan grandes los problemas

de TM externa.

Otra forma para corroborar es comparando las constantes k y km, entonces:

CAo

r-i= k (*T*)

aesp
km > %

= B8.199313

our-}=  True

Se observa que km es mayor a k, es importante mencionar que deben compararse
con las mismas unidades. Por lo tanto, se concluye que la reaccion no esta limitada

por la transferencia de masa externa.
Ahora se debe verificar si hay problemas de transferencia de masa interna.

Para realizar el analisis de la reacciéon en el interior de la particula es necesario la

siguiente informacion:
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, . mol
a=Sa(=1"0)  ml=lgs
_ B . mol
T4 =pc(—T4 ' a[=] Joar S

4 n mOl

=14 = PpcSa(=1"4)  —1"4[=] m2s

Donde:

S, |= = _
al masa del catalizador (75)

| <m2 ) _ érea superficial del catalizador
Ycat

De igual manera se tiene el analisis de las constantes:

_rn ku ( m )n—l E
A n kmol s

! kl k" m3 n—1 m3

fR— —_ frd —

T4 n SagK n (kmol) gs
iy ke = Kpe = pesek”y (et L
Ta n — nPc = PcSall n (kmol) s

Se recomienda siempre verificar las unidades y que las ecuaciones sean

dimensionalmente consistentes.

Para corroborar problemas de transferencia de masa interna se emplea el modulo

de Thiele.

n—-1
(pan n+1knCiS —(:76)
2 D,

Cuando el modulo de Thiele es grande, la difusion interna suele limitar la velocidad

total de reaccion; cuando ®n es pequefio, la reaccion superficial suele limitar la

velocidad.

El calculo del mdédulo de Thiele permite conocer otro numero adimensional

importante que es el factor de efectividad interno.

g
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Velocidad de reaccion real(observada, medida)
n

Velocidad de reaccion que resultaria si la superficie interna se evaluara a las condiciones de la superficie externa

Para calcular el factor de efectividad se emplea:
3
n= (p—zn ((pnCOth(pn - 1) - (77)
Para valores altos de ®n >20 se puede usar la siguiente ecuacion:

n=q —(78)

Entonces, se calcula el médulo de Thiele con la Ec.76

dp [2+1 k cae??
22 = —
2 2 DAe

36.0627

Como @2 es alto se puede emplear la Ec. 78:

0.0831885

Se observa que el valor de efectividad es pequeno por lo que se puede decir que

hay problemas de transferencia de masa internos.

b) Se emplea la ecuacién de disefio Ec. G4

dx ,
o qw =774
Se sustituye el valor de efectividad interno:
’ ’ k 2
=14 =n(=1"45) :T]ECAS - (79)
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Donde: CAS = CAO
Ezon(Z_Z) =0

Finalmente, se obtiene:
k
—r', =UECA02(1 — x)? — (7910)

Entonces, se sustituye en la Ec.G5, lo que se debe resolver es:

Phopb
el oer JRGD

Se ingresa el valor de conversion que se desea y se evalua con el comando

Integrate la Ec. 711.

xconv = 0.75;

FA® pb

W= Integrate[ » {x, 0, xconv}]

nkcae? (1-x)?
330,944

La masa de catalizador necesaria para una conversién del 75% es de 330.9 kg

c) Dado que se trabaja isotérmicamente y € = 0, se puede emplear la Ec. G18

1
y=00-aW)2
Entonces, la ecuacion diferencial que se debe resolver es:

dx k
aw ~ " Fpup

Ca, 2 (1 — x)%y? — (712)

Se definen las siguientes funciones para evaluar numéricamente la Ec. 712
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Remove [w]

a = 9.0075; (xkg ')
1

yw_]:= (1-aw):

cae® (1-x)%y?

k
dxdw[x_, y_] :=n
FA® pb

Se resuelve con el comando NDSolveValue. Y para realizar la grafica .1 se emplea

el comando Plot donde se presentan los resultados de la conversion y el factor “y

de la caida de presion en el reactor.

xsol = NDSolveValue[{x ' [w] == dxdw[x[w], y[w]], x[@®] = @}, X, {w, 133.33}];
Plot[{xsol[w], y[w]}, {w, @, 133.33},
AxesLabel -» {"W [kg]", "x,y"}, PlotLegends - {"x", "y"}]

Xy

10

08

0.4

0.2

| I I I I | W [kg]
20 40 60 80 100 120

Gréfica I.1. “x,y” vs Masa de catalizador

Se puede observar en la grafica 1.1 que no es posible obtener una conversion del
75% debido a la caida de presion. Para determinar el limite maximo, se puede
considerar el punto en el que la caida de presion es cero, lo que indica que no hay
flujo de fluido a través del lecho empacado. Para obtener este valor, se puede utilizar
el comando FindRoot[y[w]==0,{w,0}]. Una vez obtenido el valor de la masa de
catalizador maxima, se puede evaluar "xsol" para determinar la conversiéon maxima
alcanzable. Es recomendable emplear esta metodologia para conocer los limites

del proceso y evitar condiciones operativas no deseadas.




Ingenieria de Reactores — Seccion I. Difusion interna

FindRoot [y [w] == @, {w, 8}]
xs0l[133]

{w - 133.333}

0.376686

Se observa que la conversion maxima del reactor es de 37.66%.
d) Se establece el balance de energia:
dQ - ZFiCPidT + AerTIidW =0 - (313)

Para buscar la energia necesaria para que el reactor opere isotérmicamente, se
parte de la premisa de que la variacion de temperatura es igual a cero, es decir, dT
= 0. Sustituyendo esta igualdad en la expresién de la velocidad de reaccién r'iy se

realiza la integracion correspondiente, se obtiene:
Q= FAOAerx - (914)
Q = FA® aAHrx xconv(*% *)
-158.

Se deben retirar 150 kJ/s para que el reactor opere isotérmicamente.
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