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INTRODUCCEIAN

El nadvenimisnto del equipo de computacidn ha representado en
todos los dmbitos una Farma de hacer mas eficlente el trabajo, ya
que permite concentrarse mdés en la forma de utilizar los
resultades que en cdmo cbtenerlos,

Esta es particulacrrmente cierto en las ramas de  ingeniecia,
donde abundan los metodos de prueba y ercor, que traen consigo
sEsiones  interminables te tedioses edlculos, o métodos que
implican una serie de compllicadas operaclones.

Para evitar esto, so dig un gran auge al desarrollo de
metodos que Facilitaran las opecaciones hacléndolas mucho mds
rapidas, los llamadns "Short-cut methods', los cudles sdolec{an
desafortunadamente de una inconvenienclia: ls poca exactitud,

Ahora las computadoras permiten  tener pmbas ventajag:
exactitud y velocidad, De esta manera, el ingenlero puede
concuentrarse mas profundamante en el andlisls del sistema y el
desarrallo del madelo matemdtico mds conveniente,

Uno de los trabajos con los gue el Ingeniero Quimico debe
enfrantarse usualmante, es determinar el tamaio o
caractar{sticals) de un equlipo para lograr un objetivo
(egrnversicn, grade de separacicén, humedad residual, etgc.), o
bien, teniendo un equipo, desea averlguar qué es lo que pueds
lograr con €1,

BaJo este enfoque estd cenlizado ol presente traba)o, siendo
2] equipo un reactor y el objletive lograr una conversidn dada.

En el presente traba)o haremos vso de la computadore para un
campo que es de especial importencia para el Ingeniero Quimico:

‘Ingeniec{a de las Reacciones Quimicos',

Industrialmente nos encontramos con muchos tipos de reactores
que opecan bajo condlciones muy variadas, tales ceomo Flujo en
plston, Flujo en mezcla completa, por lotes, homogdneos,
heterogdéneos, etc.

Querer integrac todas las posibilidades an un modela
matenatico Unico es una tarea extremsdamente compleja y,
afortunadamente, Lnnmocesaria. Es mds conveniente desarcollar el
modelo matematico que describa un sistema reaccionante espsciFico
bajo unas condiclones particulares,

El sistema reaccionante estudiado es la reaccidn (general)
homogénea, ceversible, exotérmica, en fase paseosa:

A + B = C

Este gigkema se presenta muy cominmente en muches operaclones



industciales.

Las reacciones mas conocidas que encajan can dicho sistema
s0N:

CH2CH2 + Cla = CICHECHZECL
CH2CHR + HC1 ~ CH3CH2CL

CHRCHa + Br2 - BrCHaCKeBr

Es decir, adicldn de haldgenos y haloganuros de hidrdgeno a
alguenos,

Sin embargo, muchas otras reacclones pueden entrar an este
sistema:

- Adicion de haldgenos y halogenuras de hidrdgena a alquings
(controlada).

~ Hidrogenacidn de alquenos y slquinas (controlada).

~ Alguilacidn de ‘alquencs (por ejemplo la dimeclzacidn),

- Arilacién de alguenos (por ejemplo la sintesis de
etilbencenc).

- y en general reacclones de adicidén al doble entace C=C,

Debemos hacer notar nuevamente que 8l sistema simulado
implica no sdlo la reaccidn, sino que también es en una sola Fasae
gasensa; es decir, la misma reaccidn an Fase lfquida, o en dos
fases, o catalizada por un catalizador sélido, requarichn
nacesariamente, de otro modalo matemdtico.

Asimisma, se han escogldo como condiciones do operacidn dos
Flujos continuos ideales: Flujo en pistdn y Flujo en mezcla
completa.



CAr L TuULo UND
Reractores Ideales

Al analizar el comportamiento de reactores continuos <y en
general de cualquier situacids real) no se intenta detecminar el
comportamiento exacts del reactor, puesto que éstoc presenta dos
dificultades gque lo hacen d2 poca uwtilidad: wuna comple)idad
axtrema del modelo, que resulta  imprdectica y el hecho de que
dicho modelo servicia Unicamente para uwn reactor o, a lo sumo,
para un limitado numeco de eéstos,

tra Forma mas conveniente de abordar el problema consiste en
establecar un rmpdelo del comporiamiento ideal y explicar el real
cona una desviacidn de dicho maodela,

Para el case de reactores continuos, los dos modelos ldeales
utilizados para reezcionegs homogengas son: el reactor de Flujo de
piaten (PUG FLOW EFEACTOEY y el ceactor de mezcla completa (BACK
NIX PEACTOR o CONSTANT FLOW STIRRED TAIK REACTOR),

CONDICIDNES ISOTERMICAS

Cuando la tempecatura a la que se llova a cabo la reaccidn se
mantigna constante, el modelo sdlo tiene que cumplic sl balance
de matecia, en ese caso, el tamafio del reactor (Cvolumen) se
conviarte en el punto.critico para logcac una conversidn dada,

Reactor de Flujo de Pistdn

Es ceracteristico de este reactar que el Fluido tiene un
Flulo aordenado, en el cual puede haber mezela lateral, pero, de
nxrguna manerda, un elemento de Flujo puede mezelarse con otro que

ste adelants u atrds de agueél. La Unica condicidn pera  qus
gxista Flujo en piston es que el tiempo de residencia ses lgual
para cualguier elemento del Fluldo.

Les reactores ceales que tienen un comportamiento similac  al
de Flujn en pistdn son los tubulares o compuestos por haces da
tukos. .

El balance de materia para un reactor de flujo en pistdn (22
nos lleva a la siguients escuacion:
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: tiempa espacial (tismpa?
VvV  : volumen del reactor (valumen )
: caudal del flujo (volumen/tlempal

Vs

€se : conzentracidn inicial del reactivo limitsnte
(rol/valumen?

%» : conversion fraccional del reactivo limitente (adlm b)

-fa i velocidad de reaccidn (mal/(volumen,tiempo)) coma
Funcian de la conversidn

¢ : subindice.que denota '‘Final’

Un apdlisis cualitativo de aesta ecusctidn nos lipva 8 estas
conglusionas;

1.~ A mayor tiempo de residencia, dejando todas 1ss demds
condicliones canstantes, la conversian fraccional serd mayoc,

2.~ Una velocidad de reaccidn alta, requerira un casctor de menor
tampfin, para una conversidn dada,

Reactar de Mercla Completa

El reactor de mezcla completa es equel en el cudl su
contenics s® hslla perfectamente agitedo, su composicidn y
tenperatura &n cualQuler punto del reactor es la misma, e igual a
la corrients de salida. .

Este reactcr es tipificado pec el tangue con aglitador, usado
en muchas cegacciones en Fase liguida.

Cake hacer notar gue los ejemplos de reactares que tienen un
compastanientn stamilar 3 los modelos ya mencionadas, san sbdlo
reacasantatives, ya Que un reactor da cualguier Farma Q
constoucoion  pueds Ccomporterse -0 na-, como  alguno de estos
modelos.

El balance de materia pacra este rsactar (2) nos lleva a ls
siguiente ecuacldn:

e e ey e s e
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Las conclusicnes 8 que llegamos despuds del andlisis
cualitativo do esta ecuscidn, son idénticos a los del teector de
flujo en pistdn,

CONDICIONES ADIABATICAS

Al llevarse a cabo una reaccidn quimica, se presentan efectos
calor{ficos en la Furma de un desprendimiento o una absorcion de
calor. Tedricamente, ©s posible que no se absorha ni despranda
calor (cuando el calor de reaccion es cern), pero Bste no a8 8l
caso en la abrumadora mayoria de las reaccicnes,

Og oesta forma, el llevar a cabo una rescclon 8 condiclonas
isotérmicas es posible uricemente de Forma artificial, es decir,
eliminande o praveyendo calor, segin sea el caso,

Efectuar una reaccidn tajo condiclones adiabatlcas qulere
decic que s impide ' la transferencis de calor del alstema
reaccionante @ los alrededores aislando técrmicamente el reactor
(intercambio neto da calor igual a cero).

Al trabajar bajo estas condiclones, se debe cumplicr no sélo
el balance de mategria, como en el caso de condiciones
isotérmicas, sino tambidén el balance de enecgia.

La ecuacidn a que nos lleva el balance de enscrgfa (2) es:

kg s

1.3 XA “'”] Cp dT
nooAe
Oonde:
T : temperatura .
Cp : capacldad calorifica de la alimentacidn

tenergf{a/mol de A entranda)
&ve ¢ calor de reaccidn (energla/mol)
| : subindice que denota 'entrada’
subindice que denotas 'salida'
conversian fracclonal del reactivo limitants Cadim)

o
>



Bajo estas condicicnes, el tamafio del reactor ya no es el
punta  critico para lograr una caonversion dessada, sino que ahora
es necesario, ademds, equilibrac dicho punto cen un control del
calor qus se estd produciendo (o consumiendod,

En la prédctica industrial son muy comunes las ceacciones
. 1
altamzante ssotermicas y reversibles, lo que da lugac & wvarios
7
asgectos interesantes (y problematicos),

Camo es sabido, 1a velocidad de una reaccidn se i{nccementa
ccn el eaumento de temperatura; al trabajer con reacciones
arreversibles o reversibles endotermicas, es conveniente trabalar
a la mayor temperatura pesible (limitada por aspectos econdmicos
y oOperacicnales) pera lograc la mayor conversidn con el menoc
tamafio de reacter posible., Sin embarga, en @l caso de las
reacciones p«otérmicas y reversibles tenemos dos puntos en
gposicidn: por un lado, al aumentar la temperstura clectamente
aumenta la wvelocidad de la reaccion directa, pero esa mismo
acurre con la reaccidn en el otco sentido, por lo que a mayaores
tunperaturas los productos tienden a descomponerse mds
rdgidamente en los reactivos qua los  Ffacmaron (conversién
Fraccional pequeffal, por otro ladg, si efectuamos la reaccidn s
bajas temperaturas, la velocidad de reaccidn secd menoc y sl
tamaflo de reactor deberd ser mayor para lograr una conversidn
dada. Es evidente entonces, que para llegac a la solucidn dptima
desde el punto de vista econdmico, tendremos que atcaptar un
terming medio, pues tenemos dos puntas que se contcaponen,

10 .



CAPITULD 0OS
Balances de Materia y Energia

Para poder predecirc el comportamiento de wn sistems
reaccionante en reactores cont{nuos, ideales, es necesario,
primeramente, encontrar su expresidn de velocidad,

La determinacidn de dicha evpresion debs, necesarismente, ser
realizada mediante wuna series de pruebas de laboratorio, ajustando
estad{sticamente los datos a curvas matemdticas. Actualmente, no
se cuenta con wna base tedrlca suflciente para determinac
cuantitativamente la velocidad de une reaccidn cualquiera,

Huy probablemente, al ajustar los datos a las curvas, varias
de éstas dardn correlaciones satisfactorias; desde al punto de
vista ingenieril debemos escogor  entonces  la  ecuacion mag
sencilla; no tiene objeto trabajar con ecuaciones mads complicadas
si eéstas van a llevarnos a resultados que nos pueden proparcionar
ecuaciones mds sancillas. AUN disponiendo de un computador, dsto
es valido. Sin embacgo, si llegames a ecuaciones complicadas que
nos dan resultados muy cercanos a los rgales y no es posible que
ecuaciones sencillas den aproximaciones comparables, es fFactibla
su uso, pues la computadora bace la difecancia,

En el caso de 1la rceaccldn que vamos a estudiar, se ha
encontrado que, en muchas ccasiones, puede considerarse como
elemental, es decir, es posible deducir su expresidn cindtlca a
partic de su estequriometr{a, de acuerdo a la ley de accidn de
masas (2).

Esta ley nos dice qua la velocidad de una reaccidn QBbe saer
proparcional, &n cualquier {natante, a la concentracion de los
rquétivou, con cada concentracidn eleveda a una potencis igusl al
numero de moléculas de cada espocle pocticipsndo en el proceso,

Por ejemplo, para las reacclones sigulentes:

a) A = productaos
b) A + B = productos
c) 2A = productos

Sus ecusclones de velocldad, tomando como base sl reactlivo
1imitante (A, secdn:

a') —-Fa = KCA
b") -ra 3z ALALD
’ o] 3

c') -TA = Kia

11



Aas{, pera la reaccidn en estudlo y definiendo a8 A como 8l
reactivo limitante, B como el reactivo en exceso y C como
producto, ls expresidn de desaparicisn de A por reaccidn as;

2.1) -Fa « KiCaln - K2 Cc
Donde:
~ra : velogidad de desaparicidn de A por reaccldn
mol/(volumen.tiempo?
Ci : concentracidn de la sspacie i en cualquisc momento
(mol/volumen)
k1, k& : san funciones de la temperatura, A una temperatura

dada son constantas,
A, B, C: especies quimicas reacclonantes

Para 1a reaccidn elemental A + B = C la scusclion (2.1}
describe la velocidad de desapacicidn de A por rsuccién, tanto si
es catalizada (por un catalizador gaseoso) como si no, aungua
evidentemente los valores de las constantes k1 y k2 saran
diferentes en cada caso.

En el caso de la reaccidn catalizada podemos mostrar que  se
apega a la ecuacion (2.1) de esta forma:

En realidad, ocucrren simultdneamente dos reacciones, ceda una
73 :
con su ecuacidn cinética correspandients,

REACCION NO CATALIZADA

A + B - C

REACCION CATALIZADA

en este caso:
" ; catalizador
Cu ; conc. da catalizador en cualquier instante
La velocidad global de desaparicidn da A es:
—-CA= =Fa1 + (=Ta2)

“ra= WiCaCo~-KaCc r UKICACACw - K2 CecCuw )



/
Como C se mantiene constanta:

-ra= vaCals - KaCc + KCaCy - K" Ce
-rfae (kv KI”‘ CaCs - {Rer %) Cec

-ra e KYCACSs - 2" Ce que es squivelanta s (2.1)
Ralance de Materia

Para poder emplesr la ecuscidn (2.1) en les ecusciones que
caracterizan al Fflujo 8n pistdn y en mezcla completa, debemos
poner todas las concentraciones en funcidn de una sola especise.

Obrendo de eate meanera, un bolence de msaterie paca 8l
companentg A nps indica que, las moles del reactiveo limitente en
cualquier momento, seran iguales a las gue habfa en un principio,
menos las que han reacclonade hasta ese momento. Expresado
matematicamente:

2.2)  Na= Naos-- Na Xa

para las demds especies:
2.3 Mo = Neeo - Nao Xa
2.4) Ne s Nge + Nae Xp
2.5 Nia Nie

Le nomenclatura empleada ea:

T NL : moles de la especiec | en cualqule momento (molea)
Niye : mples de la especie i iniciales (mpbles)
Xa ¢ fracclidn moler de resctivo limitante que ha

reaccionado (adim.)
A, B, C ; especles quimicas reacclonantas
1 : inertes

Parn sustituir en la expresidn (2.1) nacesitamos lag
concentracliones, definidas por:
2.67 Ciu= HNi/V

Ahora bien, sabemos que on fase gaseose, el volumen es
directamente proporcional e la cantidsd de moles de gss que baye
presente, por tonto, ol haber una disminucidn de moles sl
efecturarse la reaccién, el volumen ocupado por los gases
disminuira necesariamente,

Se ha encontrado en gases ideales y & temperatura constante

13



(2), que el volumen varfa linealments con la conversidn de esta
maneca:

2.7) V= Vo{irtaXal

2.8) Ea = NTxany = NTgaeg

NTx -0
u : volumen total del sistema en cualquier momento
(volumen)
Ve ¢ volumen iniclal del sistema (volumen)
Nraazi : moles totales cuanda A ha reaccionado tomplatamanta

(xa={ ) (moles)
NTxaz0 : males totales cuando A aun no ha reaccionado
(xas0 ) (moles)

En el caso del reactivo limitanta, substituusndb las
acuaciones (2,28) y (2.7) en la (2.6);

Ca = Nag— NagXa
Vol t Eaxal

Ca =_Nasli-Xal
Ve (it Eaka)

2.9)  CA= Caoli-xal
I+ EARA

Operando igualmente con las demas especles:

2.18) Ca = Chu— CroXa
1+ EaXa

2.11) Ce = Cca = CAaukKa
tr EAXA

2.,12) Cr = Cxo
P+ EAXA

Unicaments nos restan por definir las constantes kl v k2 pars
poder emplearc la ecuacidn (2,13,

14 : C



Constantes de Velogidad

La gran mayorfa de las reacclones tlenen canstantes de
velocidad que siguen aproximadasmente la ecuacldn de Acrchenius
(2):

2.13) k = ke exp(-E/RT)

k : constante de velocided como funcidn de la
temperatura

Ve : constants de proporcionalidad

R : constante de los gases ldeales
(energia/(mol. temperatura))

T : temperatura absoluta

E . energia de activacidn (energla/mal)

Sacando logaritmos a ambos extremos:

2.1 Ink = Inke ~- E/R (/T
que es la ecuacidn de una recta de la forma 4y = mx + b,
Para coractertzarla por complato necesitamos:

- 2 puntos (censtantes a dos temperatu;as) g,

- punto y pendients (una constante a una temperatura y la ansrgfn
de octivacidn)

Aunque para minimizar @l error experimental es wsual hacer
una regresidn con los datos de temperatura (1/7) contra la
constante de veloclidad (ln k),

' En este caso habrd dos ecuacionas:
Ry
A+ B - C
e

2.15) In k1 = In kel = EI/R (1/T)
2,16 In k2 = in kse& -~ E2/R (CI/T)

Paro como:
2.17) K = ki/kE

Podemos obtener k& teniendo k1 y K, por medlo de datos
termodindmicos Unicamente (2,6). :

2.18) AG" =~ -RT Ink

15



Ademds la variacion de AG*/RT con la temperatucs (2,8):

2,19)  d{AC/RT) = - AH
4T RT?

en caonsecuencla:

2,20) glnWK = _AHr

dT RT?
esta 8cuacidn nos permite conocer X a cualquier temperatura,
as{:
din K =_LaHe g7
R T?

En un rango peguefo de temperatura, o cuando AHr es
canstante

2,21 In wa =—_Alj.rt_‘_.-,._'_.\
Kt R AN T

Nds frecuentemente, OHr varia can ls temperatura
apreclqblemsnta, procederamos, por consiguiente, a integrac la
ecuacidn (2.20) tomando ésta an cuenta.

Balance de Energia

Para calcular el calor de resccidn & una temperstura
cualquiera, conocidndolo & una temperatura sstédndar, se procede &
un balance de anergia.

caler atsarceda por ¢ calor suvinistrida 2 los ¢ calor absorvido por ¢ calor susinistrado a lo
li reagcadn a 12 reactantes pirs L reatcidn a 1 productos para
Heverlos de 124 T8 . Ilevarlos de 11 2 12

AHear '
Reactivas (T&) —— Productas (T&)
Reactivas (T1) L LIN Productos (T1)

Natemdticamente:

AHrz = (Hz = Hidyeact ¢ AHeo = CHL= Hy ) prod

AHrz = AHreaet + AHr - AH prod

18 ' '



ya que: Ai1 = g
. T

AHrz = OHA +j ACp oT
T

donde: ACp = Cpc_(CpAGCb)

Se encuentran tabulados datos de A H; a8 una temperatura
esténdac (25 C) en tablas (),

Las capacidades calor{flcas de las sustancias temblédn ss
encuentran en tablas (8), en muchas cocasiones expresadas como
funciones de la temperatura, por medic de ecuaclones empiricas de
la Forma:

al Cp = a + bTrch' d
3 Cp == +pT ¢ rr-?

Para abaccar ambos casas supondremgs que vienen dades por una
ecuacidn Unica:

cy Cp = & v PT rovle g7t
Entonceas:

AMro = AHr, .f(m PART £ AST 4 AGTTH) dT

Integrando, resulta:
. 3
BHre < Ar, + 6«T + AIGLL PATL ~A6L ¢ T
2 3 T

E = AHr + T

2.22) AHr, = E+ AxT ¢ A(\!T;’ N m‘%’— YRR

T

Con esta ecuscldn podemos detecminar dHre a cuulqglsr
temperatura. E ss determina conociendo el calor de reaccion a
una temperatura.

Substituyendo en la ecuacidn (2.20)

nw o=l 5(@ BaT APTY2 « ATT /S _45/'1'\ JT
1N ' T4

InK=_Lj(£ re% AP %LT—_A_J;)AT
- T

2.83)  inK=-f A% InT « 88T v AL T v A8 + Q
2 &8 AN (AN 2RT*

17



La constante O se puede evaluar si se conoce la constante de
equilibrio a una temperatura.

Ahore, podemos proceder & wutilizar la ecuacidn (2.,1) para
desarrollar el modelo del comportamiento dal sistama reaccionante
en los reactores isotdrmicos.

18



CArITULO TRES
Reactores Isotdrmicos

Para el disefo da un reactor hemos de establecer el tamafo,
tipa de reactor y las condiciones de operacidn mds adecuedas para
lograr un objetivo propuesta,

En el caso de la reaccidm homogenes bajao estudio, el
parametro que definird el tamafo serd al volumen del reactor; 81
tipo de resctor sera de pistdén o mezcla, y pars encontrar las
condiciones de operacidn dptimas, trabajando Isotdrmicaments,
tendremos que  Fljar la temperatura 8 la cudl operaremos nuestro
reactor con objeto de leograr una conversidn deseada (objetivo)d,
de acuercdo a lss caracteristicas de nuestra corriente de
alimentazion,

Ya en el primer :apitulo mencionamos brevemente en qué
consist{an los reactores ideales 8 trater y las ecuaciormes que
definfan su compartamiento (ecs. 1.1 y 1.2).

Estas ecuaciones estdn en funcidn de la velocided de
5
reaccigén, gue, para nuestra reaccidn, estd dada por la ecuacidn
2.1
Para simulac su comportamienta en’ ceactores ldeales, sdlo
X .
Falta substituir ests ecwuacldn, en la ecuscidn del resctor

correspondiente, pontendc todas las especies guimices en  Funcidn
dal reactivo limitante (ecs 2.8 a 2.12),

Reactor de mezcla: ecuacidn de balance de materia

La ecuacidn de disefo para este reactor es la 1.2

T = N = _ChAo Xng
Ve ~Fnf

donde -vraf quedd definlda por:

2.1 “TAf = ¥aCapCog - R2Cey

austituyendo las scuaciones 2,9 a 2,12 en fatn obtenemas:

~“VAf = Kl[CAu(lﬁﬁA)
L EA XA

Cow= e Xa - K2 [Cee v CAn XA
pltrenxa ¢ Lt EnXA ¥
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AL s KAl G- XxANCcZLCac=Xa)) = K CAcl Cee /LCAa p Xa))
Ve Eaxa? | + EARA

Haciendo: M= C8o/ CAs

M =2 Cea/ Cas

“rAF = Ko Gad CimXalim=-xal — KaCas t M+ Xa)
i+ &aXalt . Ve EA KA

~CAf = IMC,A.’& 1= XadlM=Xa) = K Cag (M ¢ xa)li b Ea Xa)
(1 +Eaxal)t

' Despejando el volumen :

3.1 V= ve Xa s rEaxatll
KiCaog U= Xad(Mexal s KEUM' £ XA\t F&Ea XA

Esta ecuacldn nos permitird celculac el volumen del reactor
para una conversidn deseads, directamente,

Calcular lo contrario, la conversidn maxima en un reactor de
cierto volumen, también es Factible, aunque, como resulta
imposible despajar x,. , tendremos que hacerlo por prusba y
error.

Hacerlo con calculadara (por no decir a mano), resulta largo
y tedicso, pero la computadora lo efectls en unos pocos segundos,
scbre todo sabiendo que el rango pridctico de xa es de 0 a 1.
¢(en realidad, al hacer las corridas de pruebs salieron varlas
dificultades que serdn comentadas mds adelante).

Reactor de pistdn: ecuacidn de balance de materia

QOpecrandc de le misma msners que el reactor de mezcla, pero
vtilizando la ecuacion 1.1 llegamos a:

3a.a VP'_' vo {5 (vcaxal dxa
v KRCao i xallM- XaYe Ka i ¢ Xa )01t Ea XA )
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fpquf, podemos celcular el volumen por medio tde una
integracidn gréfica o por métodes numdricos (SIMPSON),

Igual gque en el casc anterlor, calcular la conversidn e
pertic del volumen, resulta larguisimo a mano o por calculadora,
pues | debemos de  estar suponiendo el limite superior de la
integral, calcular ésta por aproximacidn y  luege checar si
resultd correcta la suposicidn, es un caming lanto y susceptible
8 que sean cometidos ercrores, y aun la computadora emplea  un
tiempo sigmficetivemsnte mayor que en el caso del reactor de
mezcla, es este caso hablames no de unos pocos segundos, sino  de
algunos minutos, no obstante, le computadora nas ahorcse much{simo
tiempo,
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CArITULDO CUATRO
Reactores Adiabdticos

Mantenar wuna temperaturs constante, dado que practicemente
toda reaccidn guimica absorbs o despranda calor, no es Fdcil  en
la maycrfa de los sistemas.

Cuando se requiere operar a una sola temperatura, el reactar
de mezcla Facilita mucho la operacidn, puesto que al trabajac a
las cecndiciones de salida, la tasa de calor que hay que eliminac
o proporcionar es constante en cualquler punto del reactor; wna
chaqueta o serpencin pueden sec empleados para 8liminac (o
preparcionar) 8l calor de exceso (o faltante), siempre y cuando
éste no sea excesivo, pues tales medios son relativamente
limitados 8n cuanto a su capacidad.

En 2l caso del resctor de pistdn, es més dif{cil mantaner 1a
temperatura invariable, puesto que al cambier las condiciones a
lao largo de este reactor, el calor producido o absorbido vac{a,
debido a que la tesa de produccidn de celor ests en Funcldn de la
longitud del ceactor.

Para enfriar o calentar estos sistemas en la medida edecuada,
80N necesarioes proced{mientos mds elaborados,

Une de ellos consiste en llevar B cabo la reaccidn en un
reactor semejants a un intercambliador de calor de wn pesa en
tubas. La alimentacidn pasa por los tubos y el ague de
enfriamienta (si es una reanccidn exotérmica) por la coraza.

Por esta dificultad y por razones econdmices, es mds deseable
an muchas ocasiones operar adlabaticemente faislendo el resctor),
y sl la raaccidn es muy exotérmica, pueden empleerse Inertes en
el flujo ds alimantacion, para que absorban el calor de exceso.

Al  operac  adiabdticamente, las temperaturas de entrada y
salida de los Flujas no serdn igualea; por lo Qque para simular
estas condiclanes cocrcectamente, debemos tener estos Factares en
cuenta,

Por que son difecentes estas tempsraturas 7. La respuesta es
sencilla, supongamos que nuestra reaccidn 8s esotérmica y
epviamos la alimentacidn al reactor a una temperatura T1, al
reaccionar s8 produce un desprendimiento de calor, que calienta
las especies quimicas, por 1o que saldrédn & una temparatura
mayarc,

Tenemaos, pues, que considersr ahora no sdlo el balance ds
materia, como ean el capitulo anterior, sino que dsbemos 4ncluic
también el balance de energfa,

Debida a que este nuevo balance complica un poco las cosses,
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este cap{tulo tratard sobre quéd conversidn se logrerd con un
reactor existente, dejando para el sigulente la menera de
encontrar el volumen si queremaos una conversidn fija.

Las ecuaciaones para el balance de matecia son las mismas da
ios reactores Lsotérmicos correspondientes (ecs, 3.1 y 3.8).

Estas gcuaciones nos indicardn cdmo, para un reactor
existente, la conversidn fraccional depende de la temperatura:

An= fn LT T = CONST,
El balence de energf{a, nos lleve 8 una ecuscidn en la cudl:

XA = g {r)

Por lo que termemos dos ecusclones con dos JIncdgnltas; la
resolucidn de aste sistema de ecusclones se resliza por métodos
numéricos en el caso del reactor de gistdn, ya gque diversos
puntos satisfacen los balances de materis y enescgla.

Para el reactor de mezcla complete, le situscidn es un poco
diferente, en este caso, sdlo un punto (generalmente), satisface
arhas ecuaciones, poc lo gque la resolucidn comdn es grifica
(debido a gque los ecuaciones son complejas).

Mo obstante, la computadora nos tabulacd los datos y nos hard

la grdfica an pantalla, de marmera que podamos ver el punto
respuesta. *

Resctor de  mescla

P | SO S.

To
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Balance de Energfa: reactor de pistdn o mezcla

Kagan

T | ' Kao=0

=

I XAF RAT

Tt T1

Nomenclatura:

Cp' = cap.calorffica de 18 cocriente de alim.gue no ha reacc.
mo} de reactante A aiimentado

Cp'' = cap.calorifica de la cocciente de prod.compl.convertida
mol de reactante A alimentado

H' = entalpis de la corriente de alim.que na ha reaccionada
mol de reactante A alimentado

H'' = gntalpfa de la corciente de producto compl.convertida
mol de resctante A alimaentado

AHo = calor de ceaccidn
mol de reactante A gque reacclona

Ya que la nomenclatura de !a capacldad calor{flca no as
usual, la explicaremos con un ejemplo.

Supengamos que trabajamos con la reaccidn reversible A - 28
La corriente de alimentacidn contiens:

a0 A

40% B

404 Inectes

Bajo estas condiclones las capacidades calocificas que se
hacen mencidn en la nomenclatura seclan:

Cp' = CpA + @Cp, + 2 Cp;
Cp*' = 2 Cp° + &Cp,+r 2Cp,

Cp'* =4 Cp, + 20Cp

€1 balance de energfs para el estado éstacLonarLu (2) nos da:
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1.3) I =—STl Cp dT
T AHr

A Hr quedd definida por la scuacidn 2.22, mientras que el
tecming cpt se va a definir, para la reacclidn bs)o estudlio,
a tontinuacidn:

4.1 Cp = Cp, + cpn%-z.% * cpc%n_% t cpx‘]]-_di

La ecuscidn 4.1 es ahora Fféclimente procesable por la
computadora.
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CAr i rUL L NGO
Obtencidn del Volumen Minimo

La obtencidn dal wveolumen para lograr una conversidn dada
para una progresién de temperature detsrminada, ya ha sido
explitada en otros libcos (2), sin embargo, haremos una brave
recapitulacidn,

Debemas partic, ante todo, de una grdflca de convecsidn
Fraccional ¢ Xa ) contra temperatura (T), dejando constents la
velocidad de reaccidn (-ra ),

Equlibria

=Tan 0.0

Xa

El procedimiento del cdlecule del volumen es e) sigulents
(23y: .

1.- Se traza el camino de resccldn en la griflca de Xa
frente a T, siendo ésta la l{nea de operecidn,

2,=- Se calcula la velocldad para varios valores de Xa
8 lo largo’de sste caming.

3.- Se representa la curva de 1A-ﬂ\ frente a Xa para
este camino.

4,- Se calcule el Bres bajo esta curva, que nos da V/Fas

o 2.0t
0.05
XA 50
0.1
15 n
0
T




En el caso de la obtenclidn del volumen mf{nimg, hay una
progresidn de temperatura dptima.

Cuando tratamos con reacciones reversibles endotérmicas no
tenemos problemas, puesto que un aumentn de temperatura hace
aumentar tanto la conversidn de equilibrio como la velocidad de
reacclan, Por consiguiente, hemos de emplear la temperatura mds
alta posible, limitada dOnicamente por razones econdmicas, de
aperacidn o el aumento en la importancia de reaccionas
secundacias no deseadas.

Lo mismo ocurcre con reaceclones irreversibles, un  aumento de
la temperatura nos lleva a un aumento ds la velocldad da
reaccion.

Para las reacclones exotérmicaa, como es el caso de la qua
estamos estudiando, ya nencionamos que tenemos dos factores en
oposicidn: al aumentac la temperatura aumenta la velocidad de
reacelon directa y disminuye la conversidn de equilibrio.

El camino mds adecuado es empleac entonces la temperatura més
alta permisible cuando el sistema se encusntra lejos dal
equilibrioc; wuna wvez que se han alcanzade condiciones cercanas a
las del equilibrio se disminuye la temperatura, para qus el
equilibrio se desplace a valores mas Favorables de conversidn,

La -progrestdn dptima consiste pues, en uno variacidn de
temperatura de la mis alta permisible V] que disminuye
gradualmente como so observa en la figura,

Esta curva se denomina ‘lugar gpeométrico de velocidades
mdximas’ y se obtisne uniendo los méximos de las curvas da
velocidad.

camino gplimo
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El método de solucidn es grdéfico, debiendo partic de la
grafica de conversidn fraccional ¢ Xa) frente a la temperatuca
(T). El programa de computadoce nos proporcionard los datos para
ia graflca (y ademds la hard en pentalla), para que el trazado de
volumen minimo o volumen para cualquler progreaidn sea sancillo,

Desarrollo de Ecuaciones

Partiendo de la ecuscidn de velocidad de desaparicidn da A
para nuestra reaccidn:

“fa = K\CACa - KuGe

en el equilibrio -ra=g0

KCala= K1Co

J!i‘—f)e = .CC.\Coyc

Ceu r Crv RAe

Ly &a XAw
4 A
" CAcbi-xae) Wng—ChuXae)
trbaXae L4dbkanraa
.10 HKe nlirfaXaellmiy Xae)

TG (= XA e 1l M - XAa )

Sin embsrgo, ya gue tenemos una ecuscidn con is  que 'podemos
obtener XKe con dates tecmodingmicos, les cudles son més
accesiblas, y que guecemos llagac a la cpnversidn da equilihrig

( Kae )' para un rcango da tempesratures, podemos ceordenar 1la
ecuacian anterior:

2
Ke =_ ' v Ang ¢ £atiXae + £a Xag
Cho ( M= Xae -~ MXare ¢ xah )

Ko Cas L= Xae ~ MKhe T Xae )z M+ Xae t EAM Xae ¢ €4 XAlz.
(M= Ke CaoM) + (Xac t Eam’'Xne 4+ Ke Cho XAe + KeCra M Kas)

rlEaXAe - KeCho XAe ) = O

5.2) XlAe (Ea=KeCad+ Xne Lir Eam's KeCao + Ke CAoM )+ (M- KeCacM) =0
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Esta scuacidn es de la forma Ax2 + Bx + C - @ .
donde:

A= Era= KeCho

Bv KeCao (1+MI&1 & Eapm!

C = lM‘- NeChoM

X = Xae

y cuya =golucldn es:

2

’ om =L AD - 4AC)
anm

Velocidad de Reaccidn Constante

Pare el casc de gque -ra no sea lgual a cero:

P ow Ky LA L= Xa) CAs (M= xa) L wy o kMl xal
e ARA |+ & A XA FHEA XA

oA 2_Cau [ Cho s Uim RaAM=XA) - gy LM+ xn]
bronaxa Lirbana

! 2 1
Al EAXA) L wiCae (M ~Xa- MXA ox:\- Ko (M XAy EAM XA FEA XA )
CAe

mane jando Unicamente la expresidn dsl lado decscha
K Can P - K Can AA = Ki Can M XA 4 KiCaoKh = K2 M= K2 Ra = K2EADY KA = Wi éa X4
factorizando:

YA Cr CAe -2 6a) s XALKILAS FWCAoM o KL+ K2EaM' )+ LKICAS M = K2 M)

xE (MiCrn= K2 ba) = XA[RCau (i m) v ke (e EAt]] + LI CAaM ~ K2 M')

5.3) I = PXAo Rxas 5
Che [S I P
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la nomenclatura empleada es:
P = kiChe = K2 &a
R= KiCaclir M) k2l sEapt),

§ = RKiCao M - A m!

Con esta dltima ecuacidn podemos encontrar

ia conversidn

fraccional, fFijando la tamperatura y la velocidad de reacclon,

£l célculo es por pruehs y eccor.
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cariruLo sesrs

Algoritmo y diagrama de fluljo

Desarrollar un progrems de computadora, sokre todo cusndo es
comple)le, es un trabajo en tres etapas: primero s necesario
glaborar el algocitma, es dscir, definlc, deduclic o crear las
sruaciones y métods que nos han de llevar s ohtener los valores
buscades (objetivo); s el cqulvalente de reslizar el trabasjo "a
mana” y dejarlo asentada en papel.

Las ecuaciones gque compenen nyestro algoeritmeo ya  han sido
deducidas  en los capftulos anteriores, mencionanda brevements
cdmo habromes de llegar 2 les resultoados deseadas. Mds  adelante
lo pondreros en Forma esguemabtica,

El slgoritmp es obviamente la parte mas impoctante del
traba)o, pues sin ¢l es imposible continuar con  las otras dos
etagas, no obstante, el tener el algaritmop no indica gque tenemos
ya la mayor pacte del programa de computadors, simplemente ea el
clmiento donde hemos de construlc el edificio.

Si bien el algaritmo ser{a suficiente para qua un ingeniaro
realizora los cdloculos per su cuenta, la computadares es  incapaz
48 prozesar ninguna  infFarmacidn Qque ne este en un lenguale gue
pueria zntendec, hemes de coovertic, entonces, nuestro algoritmo
en una secie de instrucciones que la computasdora camprenda, sstae
pasa se denomina “cedificacion”.

Cuande se trabaja con programas rolativamente sencilleos y  se
tiene ewperiencia codiflcanda, este paso es directo; podemos
convectlie cdpidamente nuestro algoritme en  un  cddigo  ds
computadora.

‘ La codiflcacidn puede ser sfectusda en lenguaje miquina, como
lo hazan muchos projgramadores, sin embargo entre los  ingonieraos
ps  muchg  mas cemdn emplesr lengua)es de alto nival, como son el
BASIC, FORTRAN, C, Pascal, COBOL, stc. Eato depends dal
programader,

Este trabajo ae reslizd empleando el BASIC.

Cuanda se tcsba)a con programas muy extensos o compllicedos,
reaulta muy dif{cil codiflcar el algocitmo directamente, sto
orurre por varclps razones:

El nimerc de variables empleadas es muy grands,

El progrema wtilizn muchas subrutinas que es necesario
eslabonar adecusdamente.

£l programa consta de una serle de altecnativas, cada une de

las cudies es un programa en s{, y &5 necesarioc pasar de una
parte a8 otra con Facllidad,
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Quizds la mas 1mportante de todas: el métoda de resalucidn
enpleada en el algoritmo no es susceptible a ser convertida en
codiga directamente, etc.

Abundandae un poco sabre ésto; cuanda un  ingentera  tlene el
alporitmo es capaz de realizar los calculos porque tiena ciertos
conogimientos basicos y una logica que Le ayuda a determinar qué
es lo que hay que hacer cuando tiene cierta informacidn m{nima, o
qué le sirve y Que ne. La computadora cacece de  ambos
-desafortunadamente-, y tenemos que guiacla de la mano o lo largo
de tado el camino, la venta)a de emplearla radica que una vez qua
ya ha ‘“aprendido”, haré los célculos mucho mds rdpido qua
cualquier ingeniero.

Ejempliflecando un poco para el programa que estamos creando,
en el calculo de la conversidn fraccional en un reactoc de pistdn
de velumen conocida Cecuacidn 3,20, la Forma de efactuaclo estd
suficientamente explicada para cualquler ingenigro, empero la
computadora no puede saber (si no le decimos cdmol, ddnde ha de
tomar los datos necesarios para realizar los cédlculos, sf éatos
san dimensionalmante correctos o st Fistcamente son ldgicos (por
ejempla, si la conversidn requerida es mayor Que URO O Mayor qus
la de equilibrio a esas condiclones), no sabe tampoco cgma
realizar una integracidn grafica o por el método de Simpson o qué
significa hacerlo por ‘prueba y error', etc.

lp que se hace en estos casos es pasac por una etapa
intermedia: desarrollar un diagrama de Fflujo. E)l diagrama de
flujo corresponde, pues, a la segunda atapa del desarrollo da wun
programa de computadora,

Todos los procedimientns antes mancionados deben de estar
incluidos en dicho diagrama.

Los diagramas de Flujo se elabaoran con una simbologia mds o
menos estdndar y, por si solos, explican detanidamente cudles son
los datos necesarios para procesar los resultados, cudles son
gstos resultados y en qué canstiste el procesamiento.

Otra wventaja de crear un diagrama de flujo as que, a partir
de &1, resulta muy sencillo programar sn cualgquier lenguaja.

La codificacion se convierte, ahora, en traducir el diagrama
de Fflujo en comandos gque la computadora pueda entendec, por lo
que su elabcracidn raesulta rutinaria (aunque consuma mucho tiempo
de cualquier forma)l,

El diagrama de Fflujo se incluye un paco mds adelante y la
cadificacicn (que se convierts entonces en la tercara etaspa del
desaccollo de un programa de computadora) en al apéndice.

Ya qua no existe una estandarizacidn completa en los

lenguajes empleados en la computadora, hemos de decic para ud
computadora se efectud la codificacion y qué lenguaje ss emplea:
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La computadora utilizada es una Commodare 64, se utilizd el
Commodore BASIC con un intérprete adicional denominado
comercialmente SIMOMS' BASIC (52,

Algoritmo
Las opclones del programa son:
A) Peactores isotérmices

1, cdlculo del volumen caonocids la conversidn,
2. caleulo de conversion conocido el volumen.
3. reactores en serie.

B) Reactor de mozcla adiabatico

1. conversidn postble para un reector de volumen dadg.
C) Reactor de piston adiabdtico

1, econverslan posible para un reactor de chumen dado,
D) Curvas da velocldad de reaccicn constanté

1, conversidn de equlillbrio,
2, convarsidn para una velocided da reaccidn Fija,

Con objeto de Focillitar el seguimlento del algoritmo y del
diagrama do [lu)o, se incluye, enseguida, un diagcama de blogues,
que muestra esguemiticamente los grandes grupes en  que sa
subtlivide el programa.
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Datos nececesarios

I. Del sistema .

11.,De la alimentacidn

’

1. DATOS DEL SISTEMA

ad AHiA  calor de Formacidn std. del react, limitante
b3 AH'e calor de Formacldn std, del reactivo an axceso
c) AH*tc calor de Formaclon std, del producto

Las unidades son en cal/mol o J/mol

d> Cpa capacirad calor{fica del react. limitants

el Cpy capacidad calorifica del react. en exceso
[} tpe capacidad calorifica del producto
[*p] Cpx capacidad calor{Fica de laos inartes

Las unidades son en cal/(mol.X) o J/C(mol.K)
Como son funciones de la tempsratura, seran necesarios  sus
coeficientes segun la ecuacion '
Cp = o« + P T+ rTe+ 5/72
T es la tempgratura sbsoluta

Pacra cada especie guilmica debemos dar sus coeflclentes (d,p
s

hy Al,Bl coeflclentes para la cte, de velocidad da
la reazcidn directa en L/(mol.min)

i) Ag,B2 coeflclentes para la cte, de veltcidad de la
reaccidn inversa en 1/min

Las ecuaciones de velocidad siguen la ley de Acrhenlus:

k.= A exp(B/T)

T es la tempecatura absoluta

35



11.DATOS DE LA ALINENTACION

al Ve fFlujo velumétrica en L/min a las cendlciones en que
Fug tomado

h) R presidn en atm o kPa

c) T temperatura absoluta en K

d) A porcentaje en volumen del react. limitante

e’ w8 porcentaje en volumen del react, an exceso

£) :C porcentaje en volumen del producta

CALCULDS [HICIALES

Los sigulentes cdlculos tienen por objeto encontrer los
valores que permanecen fijos para una allmentecidn dada, y ND son
afectados por subsigulentes cambics en la temperatura.

1 ) El porcentaje de inertes se calcula por diferencia:

%l = 100 - (%A +°4%B + L)

2 El Flujo mplar iniclal (mol/min) se obtiena con las
condiciones del alimento:

me= Pavu /LRTS)

2 ) Flujos molares de las especies quimicas:

Faa s Mol A/ 100
Fom M7 B/ 100
FCo * M C/ 100
Fle = Mo T/ 100 = Fx

4 ) Holes tatales cuando 'A' aun no ha resccionado:
NT xaes = Mo

Moles totales cuando 'A' ha reaccionado completamants:

NTxawy = Fre r Feco v Fau v LFoe = Fad)
= Fzo + Fcu + Fuow '
a Ma = Fac

Variacidn relativa del volumen
Ea= (Mrsa=i = Nrxaso \/Nrun-n

=[Lmu—Fhu Y- n’\o]/l\'\n = =Fao/ Mo w =T A / 100
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S ) M= Fou/ Fae
M = Feo/ Fhe

8 ) Célculos pars
temperatura y las constantes para la ecuacidn de
calorifica global:

AHE®

Ca =

cg =

Cr =

obtener el calor de reaccidn a cualguler

AHfe = Carmfa v olre)

xe — Lwa

fsc- (PA

Te - CTA

e}

+ PI!’

+ Fe)

dc - Lda1 B0}

298 W
e (An
AA + oy L
o A

A ¥ [
pr Y pPe g

TAl Tn LB
o A

¥ E]
T + A{JI;L 4 ATTs — aa%)
A 3

+ Al + ax LKL
o A Tu A

L. ¥,
Fpedk v PERE
t Te Al Tx %X

To A T A
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CALCULD PARA REACTORES 1SOTERMICOS

1 ) Se requiere la temperatura 'T' a la que se sfectuara la
resccion, La presidn se toma igual m la gque se did como dato
cuando se tomaron las caractacistices del alimento. En otras
palabras, entre el punto en que se tomaron los datos del alimenta
y la entrada al reactor: dP ~ 0 (proceso isobicical.

2 ) Se ajusta el volumen de entrada al creactor, pussto gque la
tempecratura ha cambiado:

Ve x Mo RT/ Py

3 ) Concentracidn inicial del react.limitente;
Cae = Fas /W

4 ) Se calculan las constantes de velocidad y de equilibrio a la
temparatura T;

/T
Ki = Al E.“

a:/T
K2 = Aze

K=z K/ Kz K = Ke

S ) Calculo de volumen, conoclda Xap ¢ 0 ¢ XAF < Xacd, 83
directo can las Ffdrmulas 3,1 y 3.8 . El cAlculo da la
cenversian, conocido el velumen, es por prusba y error, con las
mismas Fdrmulas:

Vm = Vi )(A[-(I#CA’(A}JI
Kt Cao Ll XATH M= XAaf )= Ka UM + XAp LT+ A Xar)

VP: Ve Kag v ea Xa): dXa
i Cho U= xallm=xal - Ko (M s xallit EaXa)

6 ) Calculo de la conversian de equilibrio:

A= fa~ WKCas
B 2 WCAoltl+Mirl s Eam’
C= M'= WCAc ™M

Kae =_=BF(8* - aac)”?
2
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7 ) Cdlculo del calor de reaccidn a T de operaclidn (ec. 2.22):
AHr = fn AHe L T)

Calor producido = AMHr FAe Xag

8 ) Datos de la carriente del producto (salida del ractoc):

Vi = ve Liv Ea xar)

Far = Fao

(1= Xap)
Fur = ¥Foa - Fae XAf
Fef = Fce + FAe XAg
Fef = Fre
Caf = Faf [/ VF
Cof = For/wvr
Ceb = Fet/ vf

OPCIONES

- Otra converslon u otro volumen a la misma temperatura:

Se pasa al pasp (52, (7) y (@)

Otra temperatura pars €1 mismo alimento

(el equivalente de
calentar o enfriar nuestro alimento):

Se pasa nuevamente a (1) y da ah{ en adslante

reactores

Utilizar los resultados (selidas) camo datos (entrsdas), para
simulac en serie (el
isotErmlcamanta):

procesa se lleva a cabo

Se actualizan los resultados:

Ve = Vi
M « FBe/ FAo

CAo = CAr ' M'= Feo/ Fhe

Lo = Cuf

CCe = Ccf NTirio ® FAo r FPpu ¥ Feo ¥+ Fxe
NTxazl = FBo ¢ Feo + Fxo

Fas = Faf

Feo= Faf Enz (NTmmi = NTxAva )/ NTaA=a

Feco = Feg

Se pasa el paso (5), (7 y ¢B), estsbleciendo una nueva
conversion deseada,
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CALCULD PARA REACTOR DE ME2CLA ADIABATICO

1 ) Se requiere un rango de temperaturas: 1a temperatura de
entrada al reactor y una temperatura cualquiera, mayor que le de
entraca

T1, T2

2 ) Se ajusta el volumen (entrando &l reactor) a cada
temperatura, en 2l intervalo dada:

Ve = M RT /P.l
33 Fae es canstante, peco al vaclar Vo, , L4A. cambia:

Cao = Fao / veg

4 ) cdlculo de las constantss de veloclidad a ceda tempaerstura;

/ .
ko= AT
Ka = A2 eﬁl'/T.‘_

5 ) Para un Vm dada, se calcula XAf por prueba y srror, con la
ecuacidn 3.,1:

Vm = VuXA}(l+6AKA')1
RiCAo Lo XAF JUM—RAFI— KM+ KA7 IUI+ Ea XAT)

6 ) Tenemos lass funclones:

4,13 fn Cp (T )
2.88) Fn Anc T

Formamos: F.\gLT) = fn Cfa(T) / fn aHelT)

7 ) Se evalba la integral:

Xa = —-r'“ fag(T) dT
Tl

Tenemos dos scuaciones con dos incdgnitas ¢ XAE ‘T b
la selucidn es grafica; se realiza haclende una grafica da T vs

XA

“He C



CALCULO PAPA REACTOR DE PISTON ADIABATICO

1 ) Dcupamos la temperatura de entreda el rsactor Tl y calculamos
un AXA para un intervalo pequefio de temperatura;

~r
AXa = —j_' frngeT) &7
T\
T es 1a T de endrada
Ti = T + AT
2 ) Ya que la conversidn de entrada 8s cero ( Xay=Q0 ) la
conversidn posible segin el balance de energla, pars dicho

incremento de tempecatura, es:

XAl = XA+ A Xa

3 ) Se calcula el volumen necesario (por el balance de materia)
para lograr Xxati

AVp = T rai {1+ Eaxalt dxa
. Kap FrCasti=Xa)tmeo Xa) - Rz M e Xa) LI+ LA XA)

Para chtener las constantes de velocldad, el Flujo
volumetrico de entrada y la concentracldn de entrads, se utiliza

una tempecatura promedio, por lo gque es lmperativo que el AT sea
pequedo,

FTalrmi+Ti)/2
_knf ;'\|e.m‘//-r
r&L: Ale_rb‘ v

Vee = MeRT/ Pu
Chro = Fho/ Tay

R VP = Z AVPL

S ) S{ el volumen del reactor conocido es mayor que VP

hacemog:
Tho= T
Ane = XAl

y volvemos al paso (1)

6 ) 51 Vp es mayor @ lgual que el volumen del rceector
conocida, entonces:

t = Te temp., de salida

Xap= XA, conversion Final

41



CALCULD DE CONVERSION DE EQUILIBRIO

1 ) Ocupamas un rango de temperatura: Tl a T2, que nos indica el
intervalo donde se calculard la conversidn de equilibrio, en este
case, T1 NO es la temperatura de entreda al reactor, sino
dnicamente el li{mite inferioc de bisgueda,

2 ) Se ajusta el volumen a8 cada temperatura, en sl intervalo
dada:

Ve = M RT / Pa

3 ) Se sjusta la concentracion inicial;

Cho = Fao /Vot'_

4 ) Cdlculeo de las constentes da velocidad a ceda temperatura:

= AL ean/-ri

ke = Ase®? /T

no= ok ke er]uiln'brio
5) A = Er - KCao

B =« KCaAcll+ MY+ ¢ Eam

C = M- KCaoc M

conversion de equilibrio a cada temperatuce:

Xhe, = —B+ (B2= 4ACIY2
v 2A

DPCIOHES

- 35i se desea otro rango de temperaturas, volver a (1) y segulr
hasta (S) .

ua



CALCULD DE CURUAS DE VELOCIDAD DE REACCION CONSTANTE

1 ) Se requlere un rango de temperatura, para la bésgueda;

Ti, T2

2 ) Se ajusta el fFlu}lo valumébtrico inlcial con la tempecaturs y
la concentracidn inicial del reactivo limitants:

Ve, = Me RTL / Pas

Cho = Fas/ Vol

3 ) Se calculsn las constantes de velocidad:

K = Alem/ﬂ
KL‘—AL&DZ/T‘:
W o= Ka/ K.-J_ cquih'brfo
4 ) Pl s i Can— Wz EA
R' = KaCae Lt+M]) ¢ v+ éam')

S = KaCao M - Kz w

5 ) Sp flya un valor de—~rA y, por prueba y error, se calculs XAL
para cada temperatura, con la ecuacidn:

“Ih e PIXA - RXA b S
Cho (iecerxa)®
Habra entonces una XAy para cada T , fljando ~rA .
Para otro cange do temperature, @e vualve al pesa (1) y se
sigue hasta el (S). Pars otra -va , efectusr (S) da nusva
cuenta. .
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Diegrama de Flujo

El diagrama de flujo constas de dos partes: un esqueleto (pég.
4% a 57) y wna serie de subrutinas (pdg. S8 a 78).

€l esgueleto del programa es, en realidad, la estructura
sobre la sual estd soporiedo el mismo, su funcldn es, primero,
segulc lcs lineamientos del algoritmo, es decir, el método de
solucion gy las decisicnes gque haya gue tomar, Yy, szgundo,
delimitar el comportemiento del pregrama, por ejemplo, dande van
a estar los menus, los cenines a -seguir dependiendo de qud
escoglo el usuario, etc, peco sin entrac (en general) a hacer
calculos,

Los calculos estan egrupsdos en diferentes subrutinas, cada
una con su particular Funcion.

e decidid hacerls de esta formo por dos motivos: uno, gque se
puede hacer una subrutina, checar gque Funcione correctamants y
luego incorpocarla al programa principal, con lo que se facilita
mucho la deteccidn de errores, y dos, gque al hacarse en focma
medulac, es bastante mas sencillo que el  progeama  lo  puedan
entender otras personas,

A continuacion se presenta sl diagrama de Flujo detallado y
la simbologia utilizada.

SINBOLOGIA

JALIDA DE RESULTADOS
FOR LA IMPREBORA

PROCLIAMIENTO
'
0 CALCULO

COMECTOR DE CAMBID
bE PAowNA

<> vEcisibN
SALIDA DE INFDR\“CIGN
POR EL MONITOR
ENTRAUA DT DATOB
{
i
!
;

PON EL TECLADO

8ALIDA OE AESULTADOSN
POR EL  MONITOR

OPERACION
REFETITIVA



Ay et et
Azget

Tie 1ddRd v 22 0 1 ddd
3. 1BPLLULY » 20 0.3

R 5147298

L —

]

-ﬁ' weoease

]

PROC  DEFFN

PROC  DATSISTEN
T
PROG DATFLUIO

PROC CALCVAL

-

e e

MEKY

1. Neaet. Tiotermicos

T. Renct, mey, adioh
3. React. pis) odiad

4. Curran de) val, s teacelia
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A
ESCOGER SISTEMA
DE UNIDADES

8
DEFINICION  DE
CONSTANTES

¢
DEFINIGIN  DE
ECUAGIONES [VER PAG.88 )

[
\

DATOS DEL SISTEMA
{VER PAG.GT)

E
DATOS DEL ALIMENTO
{VER PAG.66)

F

CALCULG DE VALORES

QUE NO CAMBIAN CON T |
(VER PAG. 62)

¢

OPCIONES DEL PROGRAMA




REACTORES ISOTERMICOS

i SUBRUTINA QUE PIDE
LA TEMP DE OPERACION
S! HNO, RAMIFICA {VER PAG.72)

PROC TENP

-

PAQC COHCN

AJUSTA Ve CON T Y
CALCULA CONCNS INICIALES
{VER PAG. 63)

!

PAOGC CONSYEL

CALCULA LAS CONSTANTES
DE VELOCIDAD DE R (VER PAG.63)

CALCULA LA CONVERSION DE
EQULIBRIO A DICHA T \
(VER PAG. 64 )

(4114 CORVED

St N%: | SIGUE EL
@ LU CAMINO DE REACT.
ISOTERMICOS CON LA

MENU
L YOLUNEN
T GDNVERSI‘I)N

OPCIONES DE PROGRAMA
29 CALCULO DE VOLUMEN
PARA UNA CONVERSION

CONOCIDA

3) CALCULO DE CONVERSION
POSIBLE PARA UN
REACTOR DE VOLUMEN
DADO




Gl CALCULO DE VOLUMEN (REACT, ISOTéRMICOS)

CHECA QUE LA ENTRADA
SEA CORREGTA

%
=R

Yme Xa Fao ¥ IXa)

CALCULD DE VOLUMEN PARA
REACTOR DE MEZCLA

}

} ENTRADA DE LA GONVERSION

Ly ' x,
Ly te

;

CALCULD DE VOLUMEN PARA

REACTOR DE P|5TI0N
{VER PAG. 69 )

PAOC  IHTEORAL

i

CALCULA LAS SALIDAS

PROC  SALIDAN DEL REACTOR (VER PAG.72 )

PROC  ACeYOL VOLUMENES {VER PAG, 71 )

|

PROC  AESQLN

PRESENTA EN PANTALLA OTROS '
RESULTADOS IVER PAG.TI )

st
e WL )

14PRINIA .
IMPRESION DE RESULTADOS

AESULTADOS

. Ipnssznn EN PANTALLA LOS

ol e



61, CALCULO DE VOLUMEN

oras
CONVER 910K

PROC  ACTUALIZAR

NENU
lomexe ppol.

titima
3. Finaltsar

L oetro

{ CONTINUA)

PERMITE OTRA
CONVERSION

PERMITE OTRA
TEMPERATURA

PERMITE UTILIZAR ‘
SALIDAS COMO

ENTRADAS PARA
\
SIMULAR REACTORES !

EN SERIE (VER PAG.&B)!;
|
!
i

'

MENU FINAL i

I UHHzar mismo
sistema  ragce.

e olres cond.
2, Otro slnteme
3. Finalitar



L8799,
L g

L3

8
[regiz>

! PAOC CALCCONVY

©

“~

cALCULO DE LOS VOLUMENES DE
AMBOS REACTORES A UNA
CONVERSION CERCANA AL
EQUILIBRIO, SE PRESENTAN LOS
RESULTADOS EN PANTALLA GON
OBJETO DE SITUAR AL USUARIO  °

{VER PAG.69)

ENTRADA DEL  VOLUMEN ,
SO0LO SE ACEPTA Sl ES
POSITIVA

SI EL VOLUMEN DADD ES MAYOR QUE
EL CALCULADO PARA EL REACT. DE
MEZCLA . LA CONVERSION ES LA DE
EQUILIBRIO , S! NO,SE CALCULA POR
APROXIMACIONES \VER PAG.60) '

TIENE EL MISMO PROPOSITO OUE EL
PASO ANTERIOR PERO PARA EL
REACT, DE PISTON  (VER Pad.6) )



G2.. CALCULD DE CONVERSION (GONTINUA}

<

i
I

pROC RESFRAC

I

Xa v Xag
cALCULO DE SALIDAS
L PARA LA CONV., EN REACT,
PROC  JALIDAS DE MEZCLA Y PRESENTACION
L DE RESUL:I'ADOS EN PANTALL#‘
CON OPCION A IMPRIMIR

FROC RCS0EH

LU PRI T T
.

t
MO~

b

PROC  NEIFRAC

} |

Xa o X4p

(VER PAG. 70,71,72 )

CALCULG DE SALIDAS

PARA LA CONVERSION EN
REACTOR DOE PISTON Y
— PRESENTACION DE
RESULTADOS EN  PANTALLA

PROC  RESGEN CON OPCION A  IMPRIMIR
(VER PAG. 70,71,72 ) -

PERMITE OTRO VOLUMEN
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REACTORES ADIABATICOS

Yo

PROG RANGOTY

PERMITE LA ENTRADA DE

DOS TEMPERATURAS
{ YER PAS. 70)

S N% s 4 MANDA A

LA OPCION Y DEL
PROGRAMA

}INICMLIZA LA VARIABLE

ENTRADA DEL VOLUMEN
DEL REACTOR {SOLO Sf

i
i >
vV ES MAYOR QUE § )
[ ne 0 S Sl N%s 2 MANDA A
i OPCION 2 DEL PROGRAMA
|

S§1 N% 1 3 PRESENTA EN
PANTALLA UN FORMATO

. PARA COLOCAR RESULTADOS
PROC  ATICONWVI J Y MANDA A OPCION 3
‘
|




a3 C‘LCULO DE CONVERSION PARA

r"
NN
AR |

m »
1
PROC  CONSVEL

PROE CALCCONYW

TOIE , Xay
Xalll,

xa' (1)

o m mm e e e e e e

REACTOR DE MEZCLA ADIALU‘\TICO

SUBINDIZA LA
VARIABLE 7

AJUSTA  EL FLUJO
VOLUMETRICO, CON
LA TEMPERATURA
Y cALCULA A
CADA TEMR, LAS
CONST DE VEL. ¥ LA
CONY. DE  EQUILIBRIO
{VER PAG. 63,64)

CALCULA LA COVERSION
POSIBLE EN EL REACTOR
DE MEZCLA.

Si EL VOLUMEN DEL
REACTOR ES MAYOR AL
NECESARIO PARA LOGHAR
UNA CONV DEL 98% DE
LA DE EOUILISRIO, LA
CONV POSIBLE ES LA
DE  EQUILIBRID

{ VER PAG, 60 )"

CALCULA LA CONVERSION
POSIBLE POR EL BALANCE
DE  ENERGIA

{VER PAG. 59 )

PRESENTA EN PANTALLA:
CONVERSIONES DE EQ,
SEGUN BALANCE DE

MATERIA Y DE ENERGIA

A CADA TEMR



G3. CALCULO DE CONV. PARA REACT. DE MEZCLA

OPCION PARA
IMPRIMIR
OPCION  PARA
PROO  QAAFICAI HACER QRAFICA
OPCION  PARA

OTRO VOLUMEN

OPCION PARA
OTRO RANGO DE
TEMR




64. CALCULO DE CONVERSION PARA REACTOR DE PISION ADIABATICO

~]

IICIALIZA LOS LIMITES

IS AR INFERIORES DE LAS INTEGRALES

vie s PARA BALANCE DE MAT:= 0

Lis 8 PARA BALANCE DE ENERGIA =T

[T ) EL INCREMENTO DE TEMPR ES
DE 5K

EVALUA LA CONVERSION POSIBLE

POR BALANCE DE ENERGIA

ENTRE LOS LIMITES LI Y

Lo+ s

[STA CONVERSION SE GUARDA

TOMD UN INCROCMENTO Y SE

DEFINE EL  LIM. SUPEKIOR

{PARA EL BALANCE DOE MATERIA)

COMO EL LIM. INFERIOR

MAS DICHO  INCREMENTO (VER PAG. 59 )

EVALUA LA INTEGRAL  DEL
BALANCE DE MATERIA CON

Los LiMITES  Dados

Y CON UNA TEMP. PROMEDIO
DEL  RANGO DEL BALANCE

U oc ewewsia .
CON ESTA TEMP SE

HACEN LOS AJUSTES

NECESARIOS { VOLUMENES ,
CONCENTRACIONES Y CONST.

DE  VELOCIDAD )

EL VOLUMEN PARA LOGRAR

UNA CONV. ES VI ( SUMATORIA}
[ VER PAG. 63,69 )

St EL VOLUMEN  CALCULADO ES
AL MENOS IGUAL AL DADO  DE
DATO, LA CONVCRSION  LOGRADA
Y LA TEMP DE SALIDA  SON

LAS DE LOS LIMTES SUPERIORES
DE LAS INTEGRALES

S ND, SE TOMAN LOS LIMITES
INFERIORES COMO LOS SUPERIORES
HASTA ESE MOMENTO Y SE
CALCULAN NUEVOS LIMITES SUPERIORES
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G4 CALCULO DE CONVERSION PARA REACTOR DE PIST. ADIAB, (CONTINUA)

'

sl A
@ OPCION  PARA

IMPRIMIR

e L W OPCION  PARA

OTRO  VOLUMEN

OPCION  PARA
OTRO  RANGO
DE  TEMR

33



G3. CA‘LCULO DE COHVERSHSN DE EQUILIBRIOC

COLOCA RESULTADOS

t
‘

PRESENTA EN PANTALLA
UN FORMATO PARA
[ B

SUBINDIZA LA VARIABLE
YEMP,

AJUSTA EL VOLUMEN Y LAS
CONCN'S CON LA TEMP, (VER PAG. 63}

CALCULA LAS CONST. OE “

VELOCIDAD (VER PAG. 63 )

CALCULA LA CONVERSION
DE  EQUILIBRIO Y (A S
GUARDA EN UNA VARIABLE

CON SUBINODICE (VER PAG.64)

SALIDA EN PANTALLA OFE
RESULTADOS

far
[k i

OPCION DE  IMPRESION

e e S et Nt

e e e e e e

HACE GRAFICA EN PANTALLA
Y EN PAPEL S| SE ODESEA

PERMITE OTRO RANGO DOE
TEMPERATURA

VUELVE A MENU PRINCIPAL
0 A CURVAS DE VELOCIDAD
OE REACCION  CONSTANTE

et Nl Nt
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66,

ciLcuLo

DE CURVAS DE VELOCIDAD

PROC RESCONVE

-

IRNEN
TUI- T

< PROC CONCN
PROC CONSYEL
PROC CONVEQ

CURVASRACTE

prOC

rmm m  m — — —— m———— e e —

57

DE

REACCION CONSTANTE

ENTRADA DE
VELOCIDAD
DE REACCION

~

PRESENTA EN PANTALLA UN
FORMATO PARA COLOCAR
RESULTADOS

SUBINDIZA LA
VARIABLE T

AJUSTA

CONCN'S CON LA TEMP.
{VER PAG. 63 )

VOLUMENES Y

CALCULA  CONSTANTES
DE VELOCIDAD (VER PAG.63 )

ENCUENTRA
EQUILIBRID

LA CONV. DE
(VER PAG. 64 )

CALCULA CONV. POSISLE
PARA VEL. DE RX. DADA
{VER PAG. 65 )

SALIDA EN PANTALLA
DE RESULTADOS

OPCION DE  IMPRESION

GRAFICA EN PANTALLA Y
EN PAPEL SI SE DESEA

PERMITE OTRA VEL. DE

REACCION



PROC ACTUALIZAR

Yo o ovit- UTILIZA LOS RESULTADOS
n s OBTENIDOS PARA LOS REACTORES
o ISOTERMICOS ({UNICAMENTE  EN

\ !
s te LA OPCION DE CALCULO DE VOLU-
rae ea MEN ), COMO DATOS DE ENTRADA.
Féon Fe

ESTA OPCION ES IMPORTANTE , PUES'

me e FadFAEFCHF PERMITE SIMULAR REACTORES EN

Ala .t me- T SERIE, AL UTILIZAR LA CORRIENTE
»
DE PRODUCTO COMO 51 FUERA LA
€ M = R CORRIENTE  DE ALIMENTACION DE
=Y

UN REACTOR ° NUEVO,

{(VER PAG. 48 )
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PRQC BALANCEEN

&

LIS L1 S]]
[

Lttt |
-

EVALUAR LA INTEGRAL
DE LA FUNCION ¢

POR EL METODO DE
SIMPSON

LA VARIABLE
INDEPENDIENTE ES
LA TEMPERATURA

LA VARIABLE

DEPENDIENTE ES
'

LA CONVERSION

SU FUNCION  BASICA
E5 OBTENER LA
CONVERSION  POSIBLE
SEGUN EL  BALANCE
DE ENERGIA , DADOS
L0S LIMITES INFERIOR
Y SUPERIOR  DE
TEMPERATURA

(VER PAG. 52,54)



PROC CALCCONVM

[N
Lr lNV(l!'X.I + I3 ) ___L
T 1

L7+ L0
)

[

YI oo LMt ¥V(LR)

l

bir e sen {va_w)

Kra ¢+ LU

CALCULA LA CONVERSIGN POSIBLE PARA UN REACTOR DE
MEZCLA OE  VOLUMEN CONOCIDO,

LA APROXIMACION  SE REALIZA AL IR CORTANDO  POR MITAD
EL  INYERVALO DE BUSOUEDA,
{VER PAG. 49, %2}

60



PROC CALCCONYP

Lo o .

INT{Z3-Xas+ 20} 1

[N IR RS
3] 73
LAY . .
V e—tl
2
LY LK
Lt s o .
'
PROC  INTEGMAL

DIF ¢ SOAH ( Y1 = V)

L1]
Xap r LN

LO* LN

ISR ——— I S O |

i

CALCULA LA CONVERSION POSIBLE PARA UN REACTOR DE PIST&N
DE VOLUMEN CONOCIDO ,

EL METODO ES SEMEJANTE AL DE LA SUBRUTINA ‘CALCCONVM '
[VER PAG. 49 )
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F. PROC CALCVAL

Pe_vt

ATe

Faer 0% 4 /080 SUBRUTINA QUE CALCULA

Faor = % 8 /009 LOS VALOHES QUE PERMANECEN
Feos A% % €/ 104 FIJOS PARA UNA ALIMENTACION
Ties me % 1 /109 DADA , Y QUE NO SON
; AFECTADOS POR CAMBIOS DE
TEMPERATURA .
- %4
[
OBTIENE ADEMAS , LAS
CONSTANTES OUE  SON
Mo, /F, NECESARIAS PARA LA
W Ryl Fay FUNCION Cp DE T
(VER PAG. 45)

T

1

an'- BHget = (8 K+ Ayt ) J
aa ¢ @ - (@ b@y)
AR e B -t 8, kB
A o sg (vt ua)
ad o de -~ (O +dy)

+

Res %8 /%A
Regt %C /%4
Ry s %7 %A

Ce s @it Cale+ Cchct TRy
Cp v Pat BeRy+ BcAck Py Ry
Cy * %4 + UgKy + Vo RgH W R,y
ce » dat deRy + deRet dy Ry




PROC CONCN

Cag v fre/ Yo
oot fual ¥y

LRI

AJUSTA EL FLUJO VOLUMETRICO A LA TEMPERATURA DE

OPERACION PUES HA CAMBIADO.

CALCULA LAS CONCENTRACIONES A LA ENTRADA OEL REACTOR

(VER PAG. 46, 52,54, 56,57 )

PROC CONSVEL

Xt K [T
Ky t0 Ky (T

L K/ K,

CALCULA LAS CONSTANTES
DE VELOCIDAD SEGUN EGS, -
DE ARRHENIUS

CALCULA LA CONSTANTE
DE EQUILIBRIO

(VER PAG. 46,52,%4,36,57 )

63




PROC

CONVER

A

+ Ea -

KC s

|4+ E N #

ke, b1t w)

64

CALCULA LA GCONVERSION
DE  EQUILIBIO A LA
TEMPERATURA  DADA
(VER PAG. 46, 52,56,57 )



PROC CURVASRACTE

[TIRTON TS 79 B T O S B Y I |

WPty (23X, 4 28 Y

13 13

l rROC  RAks 3 I
X, (1) o ¥

EVALUA LA CONVERSION POSIBLE A UNA TEMPERATURA,
Sl SE CONOCE LA VELOCIDAD DE REACCION,

LA SUBRUYINA " RAICES 3" SE TOMG DE LA
LITERATURA {4). ([VER PAG. 87 )




E,

PRO C

DATFLUJO

%l e 1g8 ~{%A + %8 + %)

86

SUBRUTINA PARA LA ENTRADA ©OE
DATOS RELATIVOS AL ALIMENTO °*

L- flulo volumsteo y condiclones

(tamperotura y presion} a la cudl
fue lomado

!
2.- porcentajes  en volumen de los ee-
paciss reaccionontes

lon Inertes se oblisnsn por di-
fersncio

{VER PAG. 43)



0. PROC DATSISTEM

SUBRUTINA PARA LA ENTRADA DE
DATOS PROPIOS DEL SISTEMA

1. Constontes parg las  funciones de
vilocldad  de Arrhenlus,

2.. Colores ds formoclon  esténdar de
las otpacies quimicos reacclonanles.

3. Conslonles poro las  sxpreslonss da
copocidad colorltica de low espacler
regccionantes o inertes,

(VER PAG, 43)
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¢. PRGEC DEFFN .

n/r
def fn Ko (T) = A e
/1
dsl tn Ko (T) = Az »
Ke C ¢
gal  fn = ra (Xa)s ot At — (AX, + BX4 + €
Lr+ex)) I
Ve (14 EaXa)
def tn V (Xa } s
Kicae {1=Xa){M=-xa}eke ' & Xa J{IHELXa )
] [ ]
df tn BHr {T):= E + BT +ABL 8L —ae by
' 2 3 T
. . i
def tn C'p{T) = Cx +CPBT +CHT + Cd
Tl
.
gt tn (T yoa 0 CRIT)
th A He{T}
SUNRUTINA QUE DEFINE  LAS FUNCIONES QUE SE EMPLEARAN EN EL
PROGRAMA  (VER PAG, 45)




PROC

INTEGRAL

rF=—m--=- o=

Aoy
Ko
sr e 8
Mo SN 4 r(L)
Az

EvaLDA LA INTEGRAL
DE LA FUNCION
VOLUMEN POR EL
METODO DE  SIMPSON

LA VARIABLE INDEPENDIENTE
ES LA CONVERSION

LA VARIABLE DEPENDIENTE
ES EL VOLUMEN

sy’ FUNCION BASICA
€5 OBTENER EL
VOLUMEN DE PISTON
NECESARIO PARA
LOGRAR UNA
CONVERSION  DADA .
LOS 0aT0s
NECESARIOS SoN

LoS LIMITES INFERIOR
Y SUPERIOR OE
CONVERSION .

(VER PAG, 47, 49,54 )



PROC RESFRAC

PRESENTA EN PANTALLA
LAS  CONVERERSIONES PA-
RA LOS REACTORES DE
PISTON Y MEZCLA,CON UN
VOLUMEN DADO
{VER PaAG 50)

PROC RANGOT

SOLICITA UN RANGO DE TEMPERATURAS:
EL LIMITE INFERIOR REPRESENTA LA
TEMPERATURA DE ENTRADA AL REACTOR

EL L'IMITE SUPERIOR ES UNA TEMPE —
RATURA MAYOR QUE T, PUEDE 0 NO,
SER IGUAL A LA TEMPERATURA +14

SALIDA .

CALCULA EL INCREMENTC DE TEMP QUE
SE VA'A USAR EN EL CiCLO.

{VER PAG. 81)
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PROC RESGEN

PRESENTA EN PANTALLA LOS
SIGUIENTES RESULTADOS :

« Congc, ds enlroda y solida

Flulos molores de enlrodo y 9solida
Convarsion de  equilibrio
Color producido

Fagy Fa

i Color de rsaceion
Fivjo volumatrico de sntrade y safldo

Paey
Feos Fe v ¥y

Constonios de velockdod
- Conslanlas da equllibrio
(VER PAG. 47, 50)

PROC RESVOL

PRESENTA EN  PANTALLA

LOS VOLUMENES DE  LOS
REACTORES DE PISTON Y MEZCLA
PARA LA CONVERSION DESEADA
{YER PAG, 47 )
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PROC

S ——

e e

ANy L] 4 Kr (%)

9 & Hr Fhy X A
Yr Yo b4 ta xad
N Fay L= x4
Fa Fae = Fae %X a
fe Feo * Tay Xy
[ r, 1 Yy
Cy r vy
e, . vy

PROC

SALIDAS

CALCULA
SIGUIENTES:
» Flules  molorares o

d¢al  resclor

+ Concenlracionas ds

+ Calor  producldo
'

~Calor de reoccion

(VER PABG, 47,%0)

TEMP

SOLICITA LA TEMPERATURA DE

PARA LOS REACTORES
QUE SEA POSITIVA.

(VER PAG. 46)
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LOS RESULTADOS

10iide

solida

OPERACION
ISOTERMICO3 CHECA




CAlr il TULO SIS IS

Frcgrama de computadora

Para wutilizarc el programa, lo primero que es necesario hacer
es teneclo en la memoria de la computadora, e€sto sa consigua
mediante la instruccidn LOAR "A+B-»C SINULACION",8 si se estd
vtilizando una wunidad da disco, o simplemente LOAD "A+B->C
SINULACION", s1 lo que se utiliza es wna unidad de cassstta.

Una wvez =2n la memoria, el programa se activa ascribiendo
“RUN" y presionanda la tecla RETURN; aparecera entonces en
pantalla el nombre del pcograma: "SIMULACION POR CONPUTADORA DEL
SISTENA REACCIONANTE A + B = C EN FASE GASEODSA PARA REACTORES
IDEALES  1SOTERMICOS Y ADIABATICOS EN ESTADO ESTACIONARIO", esta
pantalla dura aproximadamente 10 segundos o hasta que 58 presiona
la tecla RETURN, lo que ocurra primeco, Hecho ésto, apacece an al
video la pantalla de la figura 1.

MENUY
g I Ingenieria
Fresion kFa atm
Valumen 1 1
Cant.de materia mol mal
Temperatura K K
Energia J cal

Oue sistema de unidades desea

a) 81. !
b} Ingenieria
fig., 1

Se tienen dos opcicnes, utilizar el Sistema Intecnaclonal ds
Unidades o el de Ingenier{s, para escoger, uUnicemente se
selecciona la letra aprapiada.



una vez eleglda la opcidn, el programa pregunta si ya se
intrecdujeron  lcs datos del sistema, Siola respuesta es negatliva,
el programa myestra une serle de pantallas con instrucclanes, que
indican al usuarie, como se han de introducic los datos,

Ya gue simulac un sistema reaccionante requiere muchos datos,
4 £S5 necasarig recurrir a la misma Dpc:.cn varias veces cuando se
desea crealizar wun estudio cnmpleno. results muy poco praductiva
temer qua introducsir dicha inforcmacidn upa y otra vez.

Hiencras estemds trabajando con un sistema reaccionante dado,
las constantes cde las ecuaciones de velocidad, las calores de
farmacion y las capacidades calorificas, no cambian, Estos son
los DATOS QUE DSFINEN AL SISTENA. Dichos datos ss introducen en
sentencias DATA con dos propositos:

1. sdlo hay que 1ntroducic los datos de un sSistema resacclonants

una sola wvez, puesto que al grabar el pcograma en disco o
assetce, las sentencias DATR no se barran.

2. Se puede grabar el programa en un disco, varias veces, con

diferentes cdatos en las sentencias DATA, de manera que cada
nrograma asi grabado, es en realidad un programas que simula un
sistema especifico,

De esta forma, a8l revisar wuna gama dg temperaturas,
composiciones, conversionss, etc., podemes prastatr  toda nuastra
acencxén a las condiclongs que queremos rB allvnr nuestra
rf=2acsion, sin necesidad de indicar cada vez, cudl es dicha
ceaccion.,

Las fparntallas de instrucciones nos  indican en que 1inea
tenemas que poner la sentencia DATA de cada dato especifico.

Habiendo definido laos parémetrus de nuestro sistema
reaccignante,{o si: se contestd afirmativamente la preguntal,
pasarmos ahara a una pantalla como la de la figuca @, titulada:
DATOS DEL  FLUJD EN  CONDICIONES DADAS, indicando ésto que los
dotos solicitados son leos de la corciente de alimentacidn en un
momento arhitrario.

Estos datos son presion, caudal porcentajes en valumen del
alimento y temperatura; nos pecmitiran calcular la cantidad de
meteria presante en la cerriente de entrada (al reactor) poc
medio de la ley de los gases ideales.

Al dar los parcentajes en volumen, 8l programa no parmite qua
el porcentaje de reactivo en exceso sed inferior al del reactivo
limitante (por razones obvias), ademds, una vez dados los tres
primeros porcentajes el programa calcula automdticamente sl de
inertes presentes.

La computadora solicitara conficmacion respecto a la wvallidez

de los datos, con objeto de pecmitic al usuario corragir algdn
ecroc,
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DATOS DEL FLUJO EN CONDICIONES DADAS
I Y R O R L X A 2 S OO SIS O A T
Fresion {1Fa) =

Temperatura (0
Caudal (L/min)

FORCCNTAJES EM VOLUMEN DEL ALIMENTO
% React,limitante = 22
% Feact.en enceso = OF
% Froducto = @

% Inertes = 2

Fig. 2

Hecho ésto se pasa automaticamente al MENU PRINCIPAL, sl cudl
nos permite sscoger les opciones que tiena el programa:

1 - Reactores isotérmicos: de pistdn y mezcla completa
2 ~ Feactor de mazcla adisbatico

3 - Reactor de plstdn adlabatice
Y

~ Cucvas de velocidad de resccidn constante
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OFCION UNO

Esta npcién gimula al cnmportam%snto de reactoras ds mezcla
completa y de piston, trabajando isotermicaments ds acuardo a las
ecuaciones deducidas en el capitule tres.

. La computadora nos solicita primeramente, la tempsratuca a la
cudl se ha de degsarrollac la ceaccidn (en K),

aqul es posible:

a') -~ Calcular el tamano (volumen) de los reactores para
canseguir una conversion deseada

h'3 - Calcular la cnnvarslén que es posible lograc con un reactor
existente.

En el ceso de escoger la opcidn Ca’'), nos es soliclteda la
canversign que deseamas, en este caso aparece an pantalla la
converaion de equilibrio,

La conversicn requerida seré, necesariamente, menor que la de
equilibrio,

Ahora el programa procede a calcular los volumenas de los
reactores de mezcle completa y de pistédn en litros.

Si la que se escoge es la opecicdn (b'), al dato necasario as,
precisamente, el volumen del rceactor. El praograma mostraca en
pantalla, los volumenes de los rceactores de mezcla y plstdn
necesacios paca lograr una convarsidn del 99% ds la da
equilibriao, con objeto de que @l wsuario introduzca datos de
volumen razonables y de proporcionarle una Forma de estimar, a
simple vista, si su reactor serd adecuado.

El pragraha calcula ahora las conversiones posibles para
amhas reactores.

La pantallas de resultados es tdéntica para ambns casos, (var
Fig. 3), presenta, principalmente, volumenes de los ceactoras y
las conversiones que son capaces de lograr a la temperatura
deseada .

Apacecen también, las caractec{sticas da los Flujos ds
entrada y salida del reaztoc: Flu)os malares y concentraciangs.

El resto de los datos que proporciona esta pantalla son:
- temperstura & la que ss lleva a cabo la reaccidn
- valor de ls constante de velocidad de la reaccidn directa

~ valor da la constante de vslecidad de la reaccidn invarsa
- valor ds la constante de equilibrio
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- calor de reascclon a dicha temperaturn
- calor total producido por la reaccldn

BYECTIITIITINII,

| sombptpiiindcipma Hu B 8 Zl‘u

| v : :

Temp. 0) 060

ELl/mol min) &4, 9

k2 (1/min) ST

owa. 1HSG.

Conv.Ea. 66T ) L
Calor fr (J) ~-1o67 Ve mA s gD Ve

Qrrod, (J/min)  -144 VE N ErALIO Esbs A soic.

RESLIUR s ambos nerrse=LUND sieTaptarmicague |
EMTFATAS SALIDAS

Caudal Aqe, L/min el NS

Fluin A mel /min JE1T

Fluio K mol /min 9.78

Fluic C mol /#in 11.&78

Fluao 1 mol/min B, 147

Conc.A mal /1. 1.%e-@7

Canc.B mol /L L2774

Conc.C mal/l. LEITEG

AT TRINETETSITT e i e resul . (57007

M AKT ) |

- <t et n g g

B e e ]

HESD } s RN SRR RIS PR S D4 VTR TFA D R i ]

. Fig. 3

Tenemos ahora la posibllidad de imprimic los resultados,
volver a las opcionaes fa') o (b'), o utilizar otra temperature de
reaccidn: la computadora va haciendo las preguntas
consecutivamente.

Al utilizar otra temperatura, no se volveran a calculsr los
Flujos mplares con 1la ley de los gases ideales, sino gque sa
temaran lcs Flujos calculados Aniclalmente con los datos de
pcrcenta)e de volumen de especies quimicas presentes,

Esto permite una gran Elc>&hllldad en el disefio, puesto gque
25 el equivalente de realizar 105 calculos & una temperntura
cuninuiera, para una allimentacidn con clierta cumposlclon, y sl la
temperatura no es conveniente, podemos  simular qua pasarf{a si
enfrigramos o calentsramos el alimento, antes de llegar al
reactor, simplempnte dando una nueva temperatura. Mo hacerle de
esta manera, es declr, rcecalcular les flu)os molares con la
ecuacidn de los gases ideales cada vez que quisierasmos otra
temperatura, impedir{a lograr la simulacidn de un calentamiento o
enfriamiento de la alimentacidn, ya gque los Flujos molares
varlarian y en realidad estaciamos estudiando otra alimentaclon
diferenta.
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Finalmente tenemos la Jltima opcidn, en caso de no  desear
simular el preoceso a otra tempeatura.

Esta opc:io Sn es la de reactores en sercis.

Para ellc la computadora pregunta:

Usar resultados como datos (s/n)7

Si la respuesta es 's{', el programa valverd de nueva cuenta
a la OPCIOH UMD, la unice diferencia en este caeso, estriba an que
les ecalculos son realizados ahora tamandc los Flujos de salxda
como st fueran los datos de la dlxmen:acion, toda lo demds es

idéntico,

Ahara  bien, s! tampoco queremps ssta opcién. 8l programa nos
lleva a la pantalle final, que es como la de la figura 4.

MERNUY
.+ c700Jhovt yagi spute waind. # o s O I 0 7 o Wit b o .. |
| svratroupasates & antonaion 1 8 N S () A # b aenagionupviststnrio. |
——ll]
— o e, |
Htpows 1A wihiesegy (RO
PEAODOUR LI /TSNS A 2. |

NSRRI S MR

TS E TN

T - i

Escoia un pumero

meny Final
Fig.-4

Aqui sg nos presentan tres opciones:
Dpcidn 1: Se escoge cuando el ususrio - desea utilizar el mismo
sistema reaccionante con las otras tres mlternativas principales
del programa. Nos lleva de nuevo al MENY PRINCIPAL,
Dpcién 2: Se utiliza si se qulere seguir en el programa, pero
definiendo un nuevo sistema ceaccianante. El programa corre desde
el principio.
Opclan 3: Cuando sa ha terminado con el trabajo tomamos esta
opcion. fFinaliza el programa,
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ESTA TESIS WO
SMIR O 1A BIBUﬂTEC

Can esta opcidn, simulamos un resctoc de mezcle completa qua
trabaje adiabaticamente (aislado).

oPCION DOS

S5e nos son solicitadas dos temperaturas:
Temparatura inicial (K) =
Temperatura final (K) =

La temperstura inicial es la de la corrisnts de alimentacidn
al entrar al reactor,

lLa temperatura final es cualquier temperatura mayor qus la
temperatura inicial y es la que detecmina el limite del ramgo a
estudlar. Motese que esta temperatura no rcepresenta la
temperatura de la corriente de salida del rsactor.

Ahora el programa nos sclicita el volumen del reactor:

Volumen del reactor (L) =

La computadora calcula entonces, paca al rango de temperatura
cdeseado, las conversiones posibles segun los balences da matarla
y de energia; el punto de interseccidn pos da la conversidn
posible bajo esas condicliones y la temperatura de la gorriente
gue abandona el reactor.

Asimismo, son calculadas las conversiones dea equllibric para
gste rango,

Es posible obtener una copia en papel, de la pantalla, de
esultados sl as{ se desea.

Come es mucho mds facil apreciar el punto de tnterseccidn ds
ura grafica que de una tebla con datos, sa ahadid al programa uns
rutina que dihuj1 en pantalla dicha grafica tambien en este casa
5 tiene la opcxon de imprimirla en papel.

La pantalla . de resultados es como la mgstrada an la Figura

Una vez realizados los cdlculos es posible utilizac otro
rango de temperaturas u otro volumen, psro si no se desea, sa
vuelve al MENU FINAL (Fig. 4)
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'r # opimiraballaa CLBANLHA Mt A 0 A 190D A o « BB
........u.._.!{ “‘.J" 1 ‘UAE! LR ALEH EINALE Eanuwitein I
foat BIALLIY Gunve @ 1 L 70 S o sidbiivbridoniiboout IR

Temp, (K)  Balance Balance Equil.

de masa energia

S . 4899 ] i

526 7433 567 i

571 . 9997 <1138 L9997
&7 . 9987 L1733 . 9987
&43 . 9944 L2329 L9944
&7%9 L8108 L2929 L 984
714 L9412 L3213 L9413
758 8537 LAL13e L8827
7848 L7052 LA7A4 L TRE2
821 5168 , 57348 L0168
657 . L3259 D749 L3359
873 <1995 . 6538 1995
959 L1123 J7137 L1131
9464 L2634 7721 D636
LR L0262 .8298 RIS
jloprimir Rasul.ic/ni /]

fig. S
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OFCION TRES

Aqui se simula el comportamiento de un reactor de pistun que
traba)a adiabaticamenta,

Como en 21 caso anterior, los datos necesarios son el volumen
del reactor y las temperaturas (de entreda al reactor Yy wuna
tempecatura cualquiera, mayor que la primeral,

La esolucion 95 por metodo numnrxcn. va pressntando an
pantalla la conversicén lograda progresivamente an al reactor y la
temperatura basta es8 punto, conforme la corrients va avanzando
en el misma.

Finalmente, presenta en pantalla la temperatura Y la
1
conversicn a la entrada y a la salida del reactor.

También es poBible_ utilizar nuevos datos (temperaturas,
valumenl o volver al MENU FINAL (ver Fig.4).
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OFCION CUATRO

Escoger la alternativa ndmero cuatra en el MEWO PRINCIPAL nos
pe"mxtxra cbtener los datos y trazar las grificas que nos
servican para la obte ncxon del volumen del reactor necesarla  para
lograr uwna conversion determinada, siguiendo una prograaicn da
temperatura cualquiera.

Con estas mismas grafxcas es posihle obtener el volumen
m{nima mediante una progreslon de tsmperatura optlma.

Ambos aspectos fueron delineados en el capftulo cinca.

Igual que en las opciones dos y tres, nos es solicitado un
rango de temperaturas.

Hecho ésto. obtendremos wuna tabla ds resultados que nos
muestra las conversinnes de equilibrio de la alimentacidn que
hemos caracterizado (por medip de las datos introducidos en la
pantalla DATOS DEL FLUJO EN CONDICIONES DADAS), para sl rango de
temparaturas snlicitada. Sa muestra un ajemplo da asta tabla an
la Figura 6.

L) s wd . Lok L4 - LA b d o
CL'L"::T?!H;IJ;J.!UJ.M’[.MME:ZZ."EE
[ iy ek 1o 6 2Vl PV, et P REURRTAV M o8 v o
Temp, (K) Conv.Equil.
E1aln 1
429 i
457 1
486 1
14 . 7999
S43 . 9996
571 . 9983
15Y] L9937
&29 L2797
%7 : . 942
&84 .B583
714 712
743 -5211¢
771 L3343
sen . 1981

Esta tabla pusds ser impresa Bn papel si lo dessamos.
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La computadora hace a continuaclén una gréfice de los datos
de la tabla de Conversiones de Equilibrio.

Tenemos ahcga verias posibilidades, gue la computadcra hace
saber una despugs de la otra:

-otrc rango de temperaturas

-volver al mend crincipal

-introdueir una velccidad de reaccidn para la construccldn de la
grafica del volumen minimo.

Ya que al estudlar un sistema reaccilonante gereralmente no se
zanoce da  antemano sy comportamiento, se dise®d el programa da
tal focrma que el ingenieroc que lo uWsara se diera cuenta
rdpidamente de los rangos que debe manejar,

De esta Ffcroma puede, al iniclar el programa Y una Yez
introducidos les datos que definen al  sistema resccloneante,
pasor directarente a  la mpcxén rumere cudtco para encontrar en
forma rapida, el rango de temperatura en que tendrd que moversa
para leograr su objetive, ya que la cenversidn de equilibrio nos
nuestra la maxima conversidn posible a asas condiciones,

1 el grimer cangc que decidid no resultd adecusdo, puede
astoner otro, hasta estar satisfechoe,

Entcnces pude pasarc al mend principal y escoger cualquiera de
las tres primeras opciones, ssgdn el modelo con que deses
traktajar, o bien, puede decidirse por construir la gréafics de
tenseratura contra conversion, Fijando constantes las velocidedes
de reacoién,

Es pesible dar tantzs velecidades de ceaccidn comn el usuario
3]

desee, funa después de la otra)d.

Un ginrmple de tabla de resultedos es mostrado en la figura 7,
=lentrys sue  la grafica para el volumen minimo puede apreciarse
en la figura B.

Cuardo ya no se dedea seguic dando datos de velocidades dse
reaccidn, el progroma nos  lleva al mend Final explicado (ver
Filg.u),
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CAalriTULD OCHO

Sinulacidn de un sistema real

Ccn cbjeto de probar 21 programa, se simulara una reaccldn
real: la bromecidn de etileno en fase gaseosa.

CHECH2 (g)d + Brg <(g) =~ BrCHECHEBL (gl
etileno bromo bromuro de etileno

Se considerard que el solimento tambien contiense Nitrdgano
como inerte.

Le mayoria de los datos se consiguen facilmente (cepocidades
calori{ficas y calores de Formacion) pera la mayor{s de las
reaccliones, no obstante, los datos cindtlcos son muy diffciles de

consegulic, a mengs que se realicen corridos de laboratorio.

Nfartunadamente, para este caso pacticular se consiguleron
las ccudciones cinéticas por medio de datos de la llteratura.

La reaccian puede considecarse como elemontal y le energl{o de
activacidn de la reaccidn directa es de 24,409 cal (1),

Ya que las ecuaciones cingéticas definidas por la ecuacidn de
archenius pueden linsarizacrss:
In K1 = In Xol - E1/RT
La ensrgin de activacidn nos da la pendiente de is recta, por
lo tanto, solo nos hace falta un punto pacre definirc la ecuactdn,

Tal punto lo encontramos a BOO K de tempecatura, donde sl
valor de K1 es de SO0 litros/mol.hc (2).

La ecuacldn de la velocidad de resccidn como Funcldn ds la
temperatura paca la reaccidn directa queda:

4 - 2se/T
Ki = 445 x 10 e L Cmol- min )

La ecuacion cinética do la ceaccidn inversa as, sntonces,
fdcilmente obtenible ehara, puesto que:

K2 = X1/K eq
Y la constante de equilibrio ag agbtiene de datos

termcdindmicos unicamente,
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Ienemas entoncas;
7 2w 48/ T o
K = 1,242 »10 & min
Los dateos restantes para simular el modelo son lpa siguientes
(6,7,8):
calor de Farmacidn de bromo ~ 31 254 J/mol
calor de Formacidn de etileno ~ 52 283 J/mol

calar de Formacifn del bromuro da etilens = =38 325 J/mal
Capacidades calor{Ficas (J/(mal.K)) (6,7,8):

€p bremo = 37,35 + (5,024E-04)T - (1,25BE+0S)/T2
Cp ectleno - 11.849 + (1,1875E-010T - (3,B53E-05)T2
Cp bromuro da etilena = B6.67
Cp nitrdgens = 28.60 + (3,76BE-03)T - (5,024E+04)/T2
Como cwondiciones de marcha para todas las pruebas, tomamos
alimentao a las siguientes condiciones:
Presicn = S06.6 kPa (5 atmdsfaras)
Temparatura = 373 K (100 C)
Flulo volumétrica = 250 L/min
El alimento considerado tiasne la siguiente compasicldn:
% bromo = 30 %
% etileno ~ SO %

I bromuco de etilena = B &
% inertes (nitrogeno) = 20 %



Reactores Isotdrmicos

Se efectuaron varias corridas para encontrar la tempecatura
optima (que minimiza el tamafio del reactor) en ambos tipos de
reactores, con una converslon desesda de 95%.

Los resultados obtenidos Fueron los siguientes:

T U mez. U pist.
’ K) (litros) (litros)
S00 B34 1356 130 541

600 22 368 3173

. 620 13 117 1 782
630 10 479 1 3G6

640 8 728 1 067

[5}a1] 7 792 6855

G54 7 662 79l

855 7 B57 777

656 7 EBS 763

860 7 B%0 718

GEY S 193 Ge4

668 8 596 GG

BES 10 o84 fefard

670 10 692 664

675 18 188 754

Puede verse Facilmente, como la tempscatura aFecta

marcadamente el tamafio de los reactorgs, la temperatura dptima es
muy cecrcana para ambos tipos de resctores:

T opt. reactor de mezcla =~ G55 K
T opt. reactor de pistdn ~ 668 K
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Rezactor de mezcla adiabdtica

El reactor simulado tiene una capacidad da 7 SO0 litraos,

A 550 X
conposicidn

como

temparatura

de
ya ha sido mencionada),

entrada

del
se obtiene una convarsidn de

alimenta

(cuya

93% aproximadamente con una temperatura de salida de casi 700 K,

El reporte de salida del computador es el sigulente:

TRAVIGE 4 Mt e A0 S i g TN (bl SN R LR 1
e 3T ; TITEIATL I
NS T UNEESFHACT YONAL E Beare |

| snals roey's MR AR AN AT BAROE 2T LP AT It bl vt ]
Tewmp. (K)  Balapce Ealance Equil.
de masa energia
Sop . 582 2l 1
S83.1 B 22 999
614, 2 G99 NS L9948
-E Y X . 948 -T-1] ]
878,86 LG8 B84 952
74,7 VB875 1 .875
742,9 0729 1 738
77% W8S { L5354
807.1 368 1 « S48
B819.3 . 219 1 . 219
871.4 S22 1
0T, 4 &7 1
38,7 JETT7 i
?467.9 St 1
L ST 1
[mprimie Resul . {a/ni"]
1
s
.8 —
¢ AN
/
.6 - ~
!
!
Xﬁ4 i \\ )
7 N
/ AN
! e,
5%0 663 TS 808 1060

Fl:continuar

F3:imprimic
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feactor de piston adiabdtico
El reacter simulado tiene uno cepacided de 2 990 litros,
Ba)o condiclones similores al resctor de mezcle sdiebdtico de
la pdgina anterlor, se obtiene una conversidn de 96%

aproximadaments con una temperatura de salida de 530 X.

El reporte des salida del computador es el siguientas:

PEACTOR DE PISTON ADIABATICO

tenp.entrada 55@ K

conv.entrada [}

temp.salida 699 K

canv,sallde +963
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Conversion de equilibrio

Las cocnuersiones ma:imes posibles a cada temperstura son  las
ds  =gquilibria, Con los resultados obtenidas con esta opcidn,
pcdemos apreciar que abajo de los 800 K la conversidn posible es
esancialmente de 160" a8 partir de ese momento declina
gradualmence hasta gue la reaccidn en sentido inverso comienza a
ser la mds impoctante & los 1000 X aproximadamente,

Les resultados que nes de ls computadora son los slgulentes:

mm. BERA SN m-'-hmmm

77 Phend v o IrLIAAALS S My b 1T P MBI, U6 Rt 1 S it o A o

Tamp. (K) Conv.Equil.
5@ !
£82.1 P79
&14.3 , 774
L46.4 . FBE
578.6 . 952
716, 7 . 875
742.9 . 739
77% . 556
87,1 348
839, 219
122
<l-y4
L1237
B2
lmDD .12
Imprimier resul.{a/n) 7
1 =
B
.8
AN
.6 2
X \
.4 At <
N,
2 \&‘
\'\4
T
] m———.
3550 663 TTS a8g8 10080

FlL:continuar

L]

F3:imprimir



Curvas de velocidad de reaccidn constante

Empleamos esta opcldn con las sigulentes velocidades de
reaccidn:

Uel. de reaccidn
mol/Clitro.min)

. , 0.0001
0.0005

0.0019

0.0080

0.0050

0.2100

0.0250

0.0500

. 0.1500
. 0.2000
0.5300

1.,0900

2.,0000

5.0000

Se muesktra la grafica obtenida en pantalla,

SR S B ! =
/ ." | |{| ,/" , o . 4 _/"— ~ Yo,
[ - O g
1] 663 VS 888 1009

«o

Fl:continuar F3:imprimir
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Resumen

La computadora efectida los calculos con la suflciente
velcoeidad como  para permiticnos  estudlac una gama completa de
tempecaturas, conversicnes, alimentos con composiciones diversas,
ete.

Teniendo los datos sufjcientes, puede realizarsa un sstudio
completo de un sistema reaccionante en un solo dfa, ésto as
evidentemente ventajoso, puesto que @l modelo matemdtice
desarrallads es intrincado, debiendo efectuarse clontos: y  en
ocaslones, decenas de miles de calculos,

La obtencidn de un veolumen conocida la conversidn, para
reactocres isotérmicos, e la opcidn mds raplda, puestq gque B8n
ningun caso tardo mas de quince segundos en dar los resultados.

Para encentrar la conversidn pcsible en un reactor existente
(isatermico) se regquieren de uno & dos minutos.

La simulacton del reactor de mezcle adiabdtlco requiere da 2
minutos aproximadamente, mientras que la del reactor de pistdn
ceypa hasta 5-7 minytcs,

Los resultados de conversidn de equilibrio tardan 2 minutos,
pera la grafica complsta de velocidades de reaccidn (como la
mostrada anteclormente) necesitd de 3 horas y media.

En la grafica de velocidades da reaccldn se nota una pequeia
distorsion, #sta es dehida &8 gque las puntes se wunen por media da
lins=as ractas; entre menor sea el nimero de puntos mayor sera la
distarsion y viceversa, el programa puede modificerse parca
permitic mds puntos a cada velocidad de reaccidn (y as{ reducir
la distorsién), pero ello nos lleva a8 aumentar considarablementa
el tiempg empleado an los cédlculos,

El programa tlene muchos puntos que Fué neceserio afinar en
la codificacidn y que no siempre estén en el diagrama de Flujo,
Esto se debe, principalmente, a que el modelo matemdtico es
riguraso y la computadora efectua redondeos que muchas veces nas
afectan maccadamente.

Alguncs de problemas que se encantraron fueran las
siguientes:

Las ecuaciones 3.1 y 3.2 son discontinuas en la conversldn de
equilibrio, ésto ocaciond dos dificultades principalmente;

a) Cuando se calculaba el volumen @ partir de la conversidn y sa
daba c©omo dato un valor mayor que la canverslidn de equilibrio, &l
valumen resultante es negativo, signiflcando chviamente, que wuna
conversion mayor o© dgual que la da equilibrio es imposible ds
lograr.
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Este problema se resolvid calculando, a esas condiciones, la
cenversion  de equilibrio e impldiendo que el wsuario emplears un
valor mayor o igual a 8sis.

h) Cuands se deseaba  cbtener la conwersidn  posible  pars  un
reactor de velumen dado, no siezmpre eca posible sncontrar el
valor, aste problema se presentabs cuando el volumen del reactor
gra nmwy grande, debido a qgue la subrutina de aproximacidn no
lograba acercarse lo suficiente 3 la conversidn ds equilibric
para bacer cero la ecuacidn,

Ente preoblems up resolvio al Mimitoc gl valer que Bl ususcic
pueds dar ol voluren del rasctoc, odemds se hizo ques st sl
vaoluren dado como dato 85 mayor 8l negesaclo pora logrse una
conversign del 99% de la de equilibrio, la conversidn posible sa
toma como  la de equilibrio simplemente, Una ventaja extra de
hacario asi, radicd en que acelasrd los calcules en  muchas
ocastaongy.

Qtra problema 5o presentd en  1a simulscidn del proceso s
sltas temperaturas, en este caso, si babla presente producto,  is
conversidn  resultante era negativa  (indlcsndo que la reaccidn
inversa se convictid en la  miAs  importanted; en este  casn  ss
deeidio que, dado que ol objetivs es hacor tescoionar losg
resctives, se le gig o ls conversidn un o valor de caro
arbitrartamente. Do cuslguier Forma, al estudiar las grédficas de
velocidad de reaccidn constante, es facilmente observeble qus
llegs un momento gue la  conversién do equilibrlo es cero, a
pactir de ese momento el producto comenzard a disocisrse,

Se observd también gue en las subrutinas que realizshan la
integracion numdrica, los resultades  variaban ligeramente, an
ccasiones, sl repetir los cdlculos, Esto se debe a que la
computadara, al realizar un cliclo con ndmeros reales, da pequafas
variaciones al redondeac de binario a decirmal, con lo gue el
Gittmg valor del cicleo en ocasiones so la saltaba,

%o corcigid esto al sumacle al limite superior del ciclo un
rumeco peguefia, que Finalmente fud le-04, puestn qus mas  pegusefio
s2  suscitoba el problema ocosionalmente, y mds grande puede
afactnr los resultados.

i Fue posible compacar los resultodos que Sg  obtuviecon
grn la computsdora  con datos reales, puesta que no s8 consiguan
Facllmenee dotes de plantas o de laboratoclos en que se llevs s
cabo  la Dbromacion del stileno en reactores con comportamisntos
serejantes a los ideales. No obstante, P.H, Groggins ({(cit.) nos
indica que hasta los 700 C {aprox. 1020 KJ el equilibrio de 1s
reaccidn se desplaza hocla la derecha; tal resultade se obtuvo
con la opcidn de convecsianes de equilibrio, Ya que estos
caloulos se reslizaron con los valores obteznides de las
constantes de velecidsd ‘ecuacionss do Archenius), presumimos qus
el modelo matemdtico se ajusta cozonablementa bien.
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Conclusicnes

€a =znzluys entoncaes gue, adn cusndo 2l medelo matemético an
dzaslangs es complejo, ea posible simulac en 1s  computadoca uwna
reaccion gulmica que se desarcolla en ceactoces industriales.

Es Ffacilmente apreciable gue s8dn cusndo el desarrollo del
algcritma lieva muche tiempo, Bste se compensa en farma mas  qud
suficiente, por el aharro Que tree consigo al estudiar las
opeicnes  pesibles al disseWar un reactor, estudlar Bl
comportamienta de 1a reaccidn o enalizar las capacidades de
reactores ya existentes.
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s B pr'nt 5'(U E)""-r= H
Rtips

Lhare prinl et (B, 2 gdeqgot

EitTemmaratura (K) = "1
ibatitesval (tat) ei ! tal=0 than priot &t (10,498

tgor> TTTE

270 prinn at O, Ty "Caudal (LSwmin) o= oMy

TTTA fstzte A, u.vDL:vL—val(vDW):lf VvER then print al (3, ?2)qb
igoka TTE0

S printiprint: sontr LM FORCEHTAIES BN VOLUNCHN DCL ALIMENTO®

print sLOC, 1Y zt.limitante = Mg

ST N N BN Broif o pax

TOIO pramt oeL UM, 1T R

323 fzlet "R, Cypbtipheval (puT) i f pbipa then 280Maleeigoto
I

then 2790

(5% H

VAL Reection enceso s oque lim, M, Trfche 13,0,490,1,9

(0, 15" Froducto = "y

Vabzh JEapoitpesval (potk) rif o pelid Ahen Z0DSE

,H prElid-(pa+pb+pl)

TIo0f prdE then peuse @ CRROR EN LOS FORCEMTAIGS ', 3:igoto 3
To

Poeeant a0, 17N Inertes = "ipi

nt ZTyv@ioses carcegir (s/n)7"

i Y than 7398

pra: temp
" Tempearatura (k) = "3
b, bdib=val (L)
Lhen pevse "3 Errer !, Tanperabtura b= @', Tigoto T

AT van=int (vnrz S

AGZE {1 F valETEEGS then vmi="1559959% g0t JETH
ARZT vai=stridvm)

A0ZO vpsint(vp+z3)
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4TS 1 f vprITRSET then vpizs'l3TSTES"1goto A
apTT rElve)
AL print aR (28 7Y 'Conv, Yabt (I, T
AT print 2t (24.2) "Vaez (L) "at( M vmd
at (Z8.7) "Volis(L)"at (T, ?Ivpd
Ha14.7

proc resfrac
peint v
c=int (umrzi+:z8
print at (24,
print abiZs.2)"Convem"at (3T
cEinb (upbe iy /el

erint at{Z5.7) "Conv.pat (T2, 7)o
e TeZ60 107

and proc

YUel L) et (T3,
o

prdnl o O, YRR G UL T AD DD
aEintilz%)

erink 2000, 7Y " Tome, () "a% (1S, 7)o
corant AL Ayt iL/mol min) el
Frank et WLEITRT (LSnim) vab (JTVENRS
kbt LI
RN Per
pravt =L 08T
a=antfar e
promt oet{d.®"Calar R (Myelty™)vabt 1z, Me

R EWIR ]

prant

print "Oprcd, (Mral S ain) et (15, T e
erant ATTOMN: i
prant 1A ermicas"”

Frant "‘(1” 11)“CHTLﬂDﬁJ LR 11 DAL IDAS"
a=int (b ey 10

frint st 1l udslat (11,100
asinb{ f iz

print 2t (2L, 1YL/ mn"att {3, 100
o=int{flarzlr:3) /22

praint 2R (B ITY'Fludo &vat (1,170
EER AR N el o2

reinh abt (201 "mel /mintat (29,100
sEint(FChka vy /22

print at (8, 13)"Fluio B at (1. 1410
e=ipnt{fokeZ+25) /22
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Frint at(:ﬂ,l4)"mal/min"at(:? 14)5:
a=int{(fIctz2+425) /22

print at (@ 1S)"Flujo C'ab (14, lu)O
caintifcsz42S) /22

print ak(ou 15)"mol?mxn'at(2?,lu)o
g=int{f1ez5420) /2 ’ !
print asdd, 15 "Flugo I"at (18, 18) )
print st (1 14" nalsmntat(29,14)0
o=int a¥ziezgy sz :
Frint o vConce A at (13, 100
c=intizarztezg) /2t

priot at(Z2i. 17 acl/Ltat (29,170
FEPN TR Stal R R A IV

print st 1) "Cone B at 1, 18)a
c=inticoizlezsy /2y

erint at il "acl/labt (29,100
o=sint(zloszteze) /2

Frint At 1™y Canz. . Crat (s, 1Mo
o=intlzorzivzSy /o

Frint 3t(2101 ) "acl/L"at (29,1900
Frant At 2 A 5 Feactl.lima"at (0, 21 "B

iy ELOLHL Trany VL, A0 L ainy D6, @, A0, 5
and proc

remn d

Fros rasconv t

prant B

pitint
centraa wna Temperaturaiprint
1ne 0, 0,40, 4

PItint

prant™ *,"de wmasa"."enargia"
end proz

ren b

prac razzonv 2

»print"a
:inLrJ“YLHFERnTURn ve., COrN.EOL™

4
ATET centre"TEMMERATURA  va, CDNQERSIDN"
473 1nv 9,43, 48,3 :
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print"Tzee. (K)", "Balance", "Balance”, "Equil.

Feaczt.anceso"

print at(@, 220 C 1 Froducta"abt 43,2701 ¢ lnertes”

nbre"COPVERGIONES FRACCIONALES" iprint

“Tamp., (K)"ae(Z4,4) "Conv. Equil . "




print a4 (6.3 " Teme, D "aL (24.3) "Conversionat (17, ) "Vel,

prec.rangak

erint"Temp.inicial O = "3

feteh “IP.d iR tisval (110D

0 Lidse Lhan peint "R Creor! T =0 ‘“iyoto 4BTD
tam grintiprint"Teme. final (K = "3

A5 fekoh VI A0 L=val (LI6)

4C00 i f tDisd or tl9=tl then print “Wirroe! T 3 @ ¥y T fin. > T i
ric, Yiante AGLE

o trZ-t1) s t1d

d proc

ans

ubrutinas de caloulodtst

hire lineas ity

¥t

deifn

ottty =altaspil/t)

i 12t te, pi2/0)

frioral pCdclasilse ) 1) lakutIthkn+g)

inov s DECLaed g I Ot jab tl=n) V() =R 2% (meg ) % (Lte

fn ar(t)=al +ralbeibr 1D,/ TojgettT/T~id/t
fre 2p it sl At abstZad/ et
3y =fn cett) fn er (i)

rros sonzEvel
Visin L L0y)
Vo LR
12 4fF H1=0 and LIs then =216
0o thon 216

AR R LAS COMUTANTCS DE VELOCIDAR" (Arprintvglsd

foend proc
rem kA
sangn
(AR RO 420 )
Tea vt
Losved
Tevid
Proc
rem 44

: zalcval
EARET oY RN R R -}

109



SS9Ta0 ils:kapa/lﬂD

[t

Sl

.Hlpx 1

A 100

T '(.
P

To/fta

t1b=bc-(berob)

1id=do-(Zardh)

x—(xart*xtr*]2/2+lgttt /3-1d/%)

Fire=pc/pasri=pi/pa

1abirt trc+aifrishb=basbbirbtbo¥ratbivrd

474 4 g=ga+gbrpegoircrgr frisldsdatdbrordokrercitri

440 ena pPrac

€345 ram 4k

453 proc canveq

S48 a=a-) scla

479 bh=lvstmprlbclat (L+m)

S58 c=mp-h¥clatn

€AC0 d=biZ-dtaka

SEO PP JdOU then panse "@ MO HAY SOLUCION REAL
rintUE sduges ond

qe=(-brsqr(d))/{2va)

11 a2l then xe=l

if na2lly then A

and proc

ram o

proz integral

if 13=21i than vp=id:igoto S714

he(le=1i) /26

1 1

forr a=li to ls+le-l4 step h

f{l)y=4n v

ior 1=2 ta
cpmgp+f(l)
neit 1
wRERSTECF D HF (2D 4+ drsn+Tksp)
end prac

ran &

18 step 2

o

“,idip



prros salidas
erm=in et}

a=hlat(l
fo=fTb-{1aty
fz=flo+flain

=g
Te={c
LA RN PRy

[

orvin
loasdsbf=ynt(zTbuesS) f2Tl-1/22
Im=0latl ). 2
y1=Lmtfn v{lm):iszub
1f or absiyl-v) /v
than leo=lmiacte
Pl=linragte 780

Ela T EN=1

then um=lm:igoto &M}

rlfmint (z24ne428) /0 2=1/232
flo+)f2/2
Tmogm
intezral
g gn {y 1-v)
ar abslyl=v) /AL E0a] then sp=lmigoto &118
1 thean lo=lmraocto &ias
Pf=lnigoto Lutdg

end cros

o 43

Ht -



5170 Far 4=1a t> lb+le-@4 ztap b
drE f1r=fn g ()
150 151+1

n
s step T

[ 34

LTSN wbE~hS TR () +F(TZ +34=n+2%sp)
L2323 i+ xbM1 thean sb=ligoto &290
EI85 LF xbhald than xb=0

4290 znd proc

ES1H ren e

L4200 proz curvasracte

EATH d=f fa ray=fn rats)-ra

L3I te=ne

&958 enec raiges o
(i) =y
EIZ0 end proc

rarces 7

(fnr ()

1fF 1E=1) then &SBSH

Ar=s30(tar (14N

1f n1ral=0 then 5520

tf R1gi17r th 4870

=1 ba Lol

RI(2IVLE

wl=zan (fnr (w))

1{ wi=d then y=wiaotc &97@

st Km0 then S8&0

A2l =

2Rl =LY

201y +3(7)) 2

yl=s3rniinr{r))

S 1 f vy 1= then 6590

LEZ g4y l) =y

&SI 1f abs(d(1)-d(T))sabs(d(l)+abs(d(3)))<te-i4 then 6998
£34D gato SB9A

.

ready,

[§¥A



if his=g then &%6&
y=1+f

qoko &5

trrfsubrutinas de graficaseidys
dtyentre lineas 70 y BOB@Ia

proc aralica 1

reea nh
tes (1) =183
to 12
RS Sl BN RS BRSNS PR R

(M.ey D}

=ay (2

3

[RANS WK
1a, 120,
189, 76"
1av, &a,!
AN
[T I

“ "

(AN

1%

A Tlrimprimir,1,1,0



TLEN rean ¥

T3 proc curva it

a0 ex (1) =Ciey (1)=]8%

7313 fcr 1=1 ta 15

i et ] en(:)—:EU/(t:-tl)*(t(l)—tl)+3@
PTG ey U2 =-1tdvn (1) 414

7420 line (1) ,er (1), ew(“)‘ey( ).1
TAEY es HD ey () =ardl)

7350 pant

T4V end prac

TAEG ram # ‘
7470 praoc escoger

TN a —1n}=r

REES] 1 thzr 75430

if e=? then copy

aat: YoM

N1 pProc

rea ¥
fraoc grafica 2 ’ .

ren ¥ sentenciras data ¢

ram 4% arriba de linzas BMMW k&

data "JU,"fFa"

data “zsxl"."atm”

BI{ ran ¢t constintes de wa2locidad #f# BL10 rem ¥ utilice line
5 @12 pars ttx

€115 ran 1 los vzloras ge al,bl,al, bl ¢

SI20 deta 4.4452+07, - 12080 1. 242e+17,-28148

E120 ren ¥ g2 formasion ds €%

31IC rem st &Zi@s &, b, oC ¥K

E1A0 ran dr vtidace la lineas 810 ¥4

1’” 5 T1254,52297,-38728

ros Jd2 cap.calor. k¥
sBoo,d wtilice limsazt 8180 rem vx 8199,8200,8

Py

2€ ran d une lip2a para cada espicief

dats T7.0T,0.AC23e-03.0, -1, 284e+05
D gata 11.EAT, ML 1IGTSE. -2, 5 Te-41T, 4

2218 data 84.47,@,0.4

BIZH data I5.&0,7,75Be-~0T7, 1, ~5.f12%e+iq

rezdr.
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