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I NTRLJDLJCC l: ÓN 

El ndvenlmiento del equipo de computacidn ha representado en 
todos los rimbitos uno forma de Ji¿cer mas eficiente el trabajo, ya 
qu~ permite concentrarse más en la forma de utilizar los 
re~ult~dcs que en có~o obtenerlos. 

Ést~ es pnrt1cularmento cierto en las ramas de ingeniería, 
donda abL1ndan las mcitodos de pru~ba y error, que traen consigo 
s~s1on~s inte~minables da tediosos cdlculos, a métodos que 
implicn11 unn serie de complicndo5 operaciones. 

Paro evitar ~sto, so did LJn gran auge al desarrollo cto 
mcitodos que facilitaron los opcrociories hocidndolas mucho más 
n'..1p1dos, los lla~nrlos 'Short-cut methods', los cuáles ndalecíon 
do5nfortunadamente de una 11iconveni1?ncin: la poco exactitud. 

Ahora las co~pLJtndarns p~rmiten tener ombas ventejon: 
e~:actltud y velactd~d. De esta manera, el ingeniero puede 
conc9ntrarss m~s ¡Jrofundam811te en el anrillsis del sistema y el 
desarrollo del modela matemrit1ca más conveniente, 

Uno de los trabajos can las que el Ingeniero OuÍmico debe 
enfrentarse usualmente, es determinar el tama~o o 
cnractar!stica(s) de un equipo pnra loarar un objetivo 
Ccan•.1t:H"sicin, nrudo de st~paC"nción, )1umedad residual, etc.), o 
bien, teniendo un equipo, desea averiguar qu~ es lo que pueda 
logrnr can él, 

Bajo este onfoquo 09td reollzndo ol presente trabajo, siendo 
~l ~quipo un reactor y el objetivo logrnr una conver91Ón dade, 

E11 el presente trabajo hnremo~ uso de lo computodore pnro un 
cnmco que es de especial importoncio para el Ingeniero Ouimlco: 
'l11genlarín de las Reacciones OuÍmlcos', 

industrialmente nos encontramos con muchos tipos de reactores 
quo ooeran bnja condiciones muy v~rlndas, tales como flujo en 
~lr.tón, flujo en mezcla completa, por lotes, Mamogéneos 1 

Meterogéneos,etc. 

Querer lntegrnr todas las posibilidades en un modelo 
maten~t1co dn1co es una tarea extremadamente compleja y, 
afortunadamente, lnne~esnrla, Es mris conveniente desarrollar el 
mo~~lo mntemático que describa un sistema reaccionante específico 
bajo u11ns condiciones porticulare~. 

tl si5tema reoccionante estudiado es lo reacción (general) 
homogénea, reversible, exotérmica, en fase gaseosa: 

o e 

Este sistema se presenta muy comGnmente e11 muchas operaclone9 
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industriales. 

Las reacciones mas conocidas que encajan con dicho sistema 
son: 

CH2CH2 + Cl2 • ClCH2CH2Cl 

CH2CH2 + HCl • CH3CH2Cl 

CH2CH2 + Br2 - BrCH2CH2Br 

Es decir, adición de halógenos y haloganuros de hidrógeno a 
alquencs. 

Sin embergo 1 muchas otras reacciones pueden entrar an esta 
sistema: 

- Adición de l1alógenos y haloaenuros de hidrógeno a alqulnos 
Ccontroladal. 

- Hidrogenación de alquenos y alqulnos (controlada). 
- Alqu1lación de'alquenos Cpor ejemplo la dlmerizaci6nl. 
- Arilac16n de alquenos Cpor ejemplo la s!ntesis da 

etilbenceno), 
- y en aeneral reacciones de adicl6n al dobla enlace e-e. 

Debemos hacer notar nuevamente que el sistema simulado 
implica no sólo la reacc1dn, sino que también es en una sola fase 
gaseosa¡ es decir, la misma reacción en fase líquida, o en dos 
fases, o catalizada por un catalizador s6lido 1 requerir6n 
necesariamente, de otro modelo matemático, 

Asimismo, se han escogido como condiciones dD operación dos 
flujos continuos ideales: flujo en plst6n y flujo en mazcla 
completa. 
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CAP Í. TULD UMO 

Reactores Ideales 

Al analizar el comportamiento de reactores contlnucs Cy en 
gensrnl de cualquier situació~ real) no se intenta determinar al 
comport2miento exacto del reactor, puesto que ~5to presenta dos 
dificultades que lo hacen de p~ca utilidad: una complejidad 
e:·:trema del rnodel~, 

1
que reslJlta impráctica y el liecho de que 

dicho modelo s~r\•1r1a uni=amente para un reactor o, a lo sumo, 
para un lim1tado nú~cro de éstos, 

O~~a forma m~s conv~n1c11tc de abordar el problamo co11s!sts en 
estnbl~ce~ un ~odelo del comportam1ento idenl y explicar el real 
~=m~ ur~a desv1n=1cin de d1ch~ mad~la. 

Pnra el co9a de reactores ccntinuos, las dos modelos !denles 
utll1zajas para rca=c1or1es ho~8~rineas san: el reactor de flujo da 
p~Gttn (PLJG FLO~ RE~CTOP~ y el reactor de mezcla completa (8ACK 
ti! X P.[A:::TOP. o COI ISTAllT FLOW ST! P.P.ED TAllK REACTOP.), 

CONDICIONES !SDT~RMICAS 

Cuando la temperatura a la que se ileva a cabo la reacción se 
mantien9 constante, el modelo sólo tiene que cumplir el balones 
de mnter1a, en eGc ca50, el tamaño del reactor (volumen) se 
co11vierte en el punto.crÍlico paro lograr una ca11ver91cin dada, 

~eactor de Flujo de Pistón 

Es ceracterístlco de e5te reactor que el fluido tiene un 
flujo ord2nnda, en el cu~l puede haber m8Zcla lateral, pero, de 
ninguna ~ün8ra, un ele~ento de flujo puede mezclarse con otro que 
~5tci adutanto o atrás de oqucil. La única condición para que 
exista flujo en pistcin es que el tiempo de residencia sea igual 
para cualquier elemento del fluido. 

Lc9 reactore~ reale9 que tienen un comportamiento similar al 
do flujo on pistón son los tubulare9 o compuestos por hece9 de 
tut:os. 

El bolnnce de materla para un reactor de flujo en pistón (2) 
no9 lleva a la siguiente ecuaciOn: 
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1.1) 

Donde: 

" tiempo espac1al (tiempo) 
V volumen del rsactor (volumen 
v~ caudal del f luJo (volumen/tiempo) 
CA. ccn~2ntra:1cin inicial del reactive 11mltante 

(~,al/valumen) 

I• convers1dn fracc1onal del reactiva llmitante Cadim.i 
·r• velocidad de reacción ~mal/Cvolumen,tiempo)) cama 

funcicin de la convsrs1on 
subíndice.que denota 'final 1 

Un análisis cualitativa de esta ecuacidn nos lleva a estas 
conclus1ones: 

!.- A mayar tiempo de residencia, dejando todas las demás 
cond1c1ones constantes, la conversión fracc1cnal será ma~or, 

2.- una veloc1dad de reacción alta, requeri~á un raoctoL da menor 
tamaño, pare una convers16n dada, 

Reactor de Me~cla Completa 

El reactor de mezcla ccmpleta es aqu8l en el cuál su 
contsn1cto se halla perfectamente agitado, su composic10n v 
tem~eracura en cualquier punto del reactor es la misma 1 e igual a 
la ccrr1ente de sal1da. 

Este reactcr es t1pif1cacta por el tanque con agitador, usado 
en mu=has rea=cion~s en fase líquida. 

Cate hacer notar ~ue los ejemplos de ~eactcres que tienen un 
~~m~~~ca~1ento simil&r a los modelos ye menclonadcs, son sólo 
re;Jc-ssent.at1•.ics, ya que un ceactor da cualquier forma e 
consc~ucción puede compo~tarse -o no- 1 como alguno de estos 
modelos. 

El balance de materia para este reactor CcJ nas lleva a la 
siguiente ecuación: 
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Las conclusiones a que llegamos despuds del análisis 
cualitativo du esta ecuacidn, son id~nticos a los del reactor de 
flujo en pistón, 

CONDICIONES ADIABÁTICAS 

Al lleva~se a cabo uno reacción química, se presenten efectos 
colorlficos en la forma de un desprendimiento o una absorcicin do 
color. Tr.cir1camente, es po51ble que na sa absorba ni desprenda 
calor (cuando ol calor de rencc10n es cero), pero éste no 89 el 
caso en la abrumadora mayoría de las reacciones, 

Do ~sta forma, el llovar o cabo uno reocclcin o condiciones 
i~otcirmica~ es µ001ble Jricnmcntc de forma artificial, es decir, 
eliminando o proveyendo calor, seg~n sea el casa, 

Efectuar una reacción bnjo condiciones adiabáticas quiere 
d8cir que se impide· la tronsferonc10 da calor del sistema 
rc~ccionante n los alrededores aislando t~rmicamente el reactor 
(intcrcnmb10 neta dG calor igunl a cero), 

Al trabajar bojo estas condiciones, ge debe cumplir no sólo 
el balance de materia, como en el caDo de condicione9 
i5ot~rmicaa, sino tambirln el balanca de energía. 

La ecuaci6n a que nos lleva el balance de energía (2) es: 

1.3) 

Dando: 
T 
Cr' 

bHr 
1 

L 

I • 

X• •·-S''~ 
r, "i\1-\t" 

tempero tura 
cnpocldad calarifics ds la alimentación 
(encrgio/mol de n entrando) 
calor de reacción Canerg!a/mol) 
subÍnd1ce que denoto 'entrada' 
subíndice que denoto 'salida' 
canverslcin fracclanal del reactiva llmitante Cndim) 
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Bajo estas condicicnes, el tamaño del reactor ya no es el 
p~nto ~rít1=0 para lograr una conversicin deseada, sino que ahora 
es nec~sario 1 ad~más, equilitrar dicho punto ccn un control del 
~alar ~ue se está produciendo (o consumiendo), 

En la práctica industrial son muy comunes las reacciones 
ál~emen:e e~:ctcirmicas y reversibles, lo que da lugar varias 
as~ectos interesantes (y problemáticos), 

Co~o es sabido, la velo~idad cte una reacci6n se !11crementa 
ccn el au~ento de tem~eratura¡ al trabajar con reacciones 
1rr~ve~s1bles o reversibles endot~rmicas, es conveniente trabajar 
a la ma~or tem~eratura pasible Cl1m1tada por aspectos econclm1cos 
y operacionales) para lograr la mayor conversidn con sl menor 
tamaño de reactcr posible. Sin embarga. en el caso de las 
reacciones oxot~rmicas y reversibles te11emas dos puntos en 
oposic1dn: por un lado, al aumentar la temperatura ciertamente 
aumenta la velocidad de la reaccidn directa, pera eso mismo 
ocurre ca11 la rcaccidn en el otro se11tldo, por lo que a mayarus 
tu~peraturu~ los productos tienden o descomponer~e md9 
rri~idamentc en los reactivos qua los formaron Ccor1vers16n 
fracc1onal pequeNa) 1 por otro lada 1 si efectuamos la rencc1ón n 
bajas ternperaturas 1 la velocidad de reaccidn ser~ menar y el 
tama~a de reactor deber~ ser mayor para lograr una conversi6n 
dada. Es evidente entonces, que para llegar a la solucicln dptima 
desde el punta de vista económico, tendremos que aceptar un 
tBrmino media, pues tenemos dos puntas que se contraponen, 
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CAP Í TLILD DOS 

Balances de Materia y Energía 

Pera poder predecir el comportamiento de un sistema 
reaccionnnte ~n reactores cont!nuos, ideales, es necesario, 
primeramente, encontrar su expresidn de velocidad, 

La determlnacidn de dicha expres!cin debe, necesariamente, ser 
realizada mediante una serie de pruebas de laboratorio, ajustando 
estoctísticamentc los date~ o curvas matemdticas. Actualmente, no 
se cuenta con una base teórica 5uf 1c!ente para determinar 
cuantitativamente la velocidad de una reaccicin cualquiera, 

Muy probablemente, al ojustnr 109 datos a la9 curvas, varias 
ds ésta~ darán co~rolacioncs ~atisfactorias¡ desde el punto do 
vista ingcnierÍl debemos escoger entonces la ecuac!on más 
sencilla¡ no tiene objeto trabajar con ecuaciones más complicadas 
si ést~s vn1i a llevarnos a resultados que nos pueden proporcionar 
ecuaciones mcis ssncillas. Aón disponiendo de un computedor 1 dsto 
e9 v¿lldo. Sin c~bnrgo 1 si llegamos a ecuaciones complicadas que 
nog dan resultados muy cercanos a los reales y no es posible que 
ecuaciones sencillnn d~n a¡Jrcximnc!ones comparables, es factible 
su uso, pues 1 a computndorn hace 1 a di ferancln, 

En el casa de la reacción que Vamos n estudiar, se ha 
en=ontrada que, en muchas ocasiones, puede considerarse coma 
ele~ental, es decir, es posible deducir su expresión cinéticíl a 
partir de su estequrometría, de acuerdo a la ley de accidn de 
mosa~ (2), 

Esta leu nos dice qua la velocidad do una reacci~n debe ser 
proporcionai, on cunlquicr in9tnnto, a lo concentrocidn de 109 
ru11¿tivou, con codo conccntrocicln clevudo o una potencia igual al 
número de moléculas de cado especie porticiponcto en el proceso. 

Par ejemplo, para las reacciones siguientes: 

ü) A productos 

bJ A • 8 • productos 

e) 2A - productos 

Sus ecuoclonen de velocidad, tomando como base el react!vo 
l im1 tan te U:U, 9erán: 

a') -rAi::.KCA 

b') 

e') 
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Así, p•ra la reBcciÓn en estudio y definiendo a A como al 
reactivo li~itante 1 B como el Laactivo en exceso y C como 
producto. le expresidn de desaparicicin da A por reacci~n es: 

Donde: 
-r• 

C\ 

kl' k2 

A, B, C 

velocidad de desaparición de A por reacción 
mol/Cvolumen.tiempo) 
concentración de la especie i en cualquier momento 
Cmol/volurnen) 
son functones de la temperatura. A una temperatura 
dada son constantes. 
especies químicas reaccionantBs 

Para la reacción elemental A + B C la acuacion (2.1) 
descr1be la velocidad da desaparición de A por reacción, tanto si 
es catalizada Cpar un catalizador gaseoso) como si na, aunque 
evidentemente los valores de las constantes kl y k2 ser&n 
diferentes en cada casa. 

En el caso de la reacción catalizada podemos mostrar qua se 
apega a la ecuación <2.ll da esta forma: 

En realidad 1 ocurren simultáneamente das Leacciane9, cada una 
can su ecuación cinética correspondiente. 

REACCIÓN NO CATALIZADA 

A + B C 

REACCIÓN CATALIZADA 

A B e 

en este casa: 

W catalizador 
c. conc. da catalizador en cualquie~ instante 

La velocidad global da dasapBrici6n da A as: 

- r .... -= - r A" .,.. l- r,,,. i l 

- Í' • \(.1 CA C O - \<. l C C T l K: CA Ca ("' - I(.°, C C C <u ) 
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,. 
Como C se mantiene constante: 

-r.-.-.: 11~1 C"Cll ·- l<z.Cc + Ki"C1o. Cu·- Y...1
1
' Ce 

... rA. µ..,"'CA.C1~ ·- Ki."'cc que es equivalente a (2.ll 

Balance de Materia 

Paro poder emplear lo ecuación (2.1) en las ecuoclone9 que 
caracterizan al flujo Dn pistón y en mezcla completa, debemos 
poner todas las concentraciones en funci~n de una sola especie, 

Obra11do de cato mu11cra 1 un bolonce de mnter1a pnro el 
componente A nos indica que, lns moles del reactivo limitante en 
cualquier momento, serán iguales a las que había en un principio, 
menos las que han reaccionado hasta ese momento. Expresado 
matcmáticnmente: 

2.2) N" .. 1"..-.11 ·- N.i., f.,A 

para las demás especies: 

2.3) No = 1\1.tho·- N•o XA 

2.~) Ne Ne.e.~ N•o XA 

2.5) N' • N <o 

Le nomenclatura empleada e~: 

N'c 
h! \,fo 

X' 

A, B, 
1 

e 

molc9 de la especie i en cualquie momento <mole9) 
males de la especia i iniciales (males) 
fracción malar do reactivo limitante qua ha 
reaccionada Cadlm.l 
especies químicas reaccionantes 
inertes 

Paro sustltul• en la sxpresi6n C2.ll 
cuncentraclonos, definidas por: 

necesitemos 

2,6) C< - NL /V 

les 

nnora bien 1 sabemos que on fase goseo5a, el volumen es 
directamente prapa•cianol a la cantidad de males de gas qua hoya 
presente, por tonto, al haber une dismlnuci6n de moles el 
ofocturnroe la reacci6n, el volumen ocupado poL 109 gases 
disminuir~ 11ecesoriaments. 

Se ha encontrado en gases ideales y o temperatura constante 
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(2l, que el volumen varía llnealmente con la conversión de esta 
manet"a: 

2,8) t. 11 -: Nrx""'• - N·r,,:A•Q 

NrJ(.1.. .. 0 

U volumen total del sistema en cualquier momento 
(volumen) 

v~ volumen in1c1al del sistema (volumen) 
Nr~~-:.1 moles totales cuand~ A ha reaccionado ccmplatamanta 

(X•• 1 l (moles) 
NT11."-:. o moles teta las cuando A aun no ha reaccionado 

('".o ) (moles) 

En el caso del reactivo limitante, substituuendo las 
ecuaciones (2.2) y (2.7l en la (2,6): 

CA N4to - NA.e. XA 
Vo\llE.•XA) 

CA~ N•o(1-x.,1 
Vo (\ ttA)(A) 

2.9) CA:CAol1-XAI 
1 t CAXA 

Operando igualmente con las damas especies: 

2,10) 

2. ll) 

2 .12) 

Ce CBc..-CAoXA 
1 t Ó.A )(A 

C.c =-Ce.~ - CA."X.A 
1 -r é.A )(.1\ 

C.r 

Únicamente nos restan por definir las constantes kl u k2 para 
poder emplear la ecuación (2,ll, 
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Constüntes de Velocidad 

La gran mayoría de las reacclones tlenen constantes de 
velocidad que siguen aproximadamente la ecuación de Arrhenlus 
(2): 

2.13) k k. expC-E/RT) 

V. constante cte velocidad como funclÓn de la 
temperatura 

k~ con3tante de proporclonnlidad 
P. constente de los gases ideales 

CenergÍn/(mol.temperatura)) 
T temperatura Dbsoluta 
E energía de activación (energÍa/mol) 

Sacando logaritmos a ambas extremos: 

2.l~) ln k ln k. - E/R Cl/T) 

que es la ecuación de una recta de la forma y - mx + b, 

Para caracterizarla por completo neces!tamo~: 

- 2 puntos (constantes a dos temperaturas) Ó, 
- punto y pendiente Cuna constante n una temperatura y la energía 
da actlvnciÓn) 

Aunque para minimizar el error experimental 
una regresión con los datos de temperatura 
constante de velocidad Cln k). 

·En este caso habrá dos ecuaciones: 

B e 

2.15) ln kl - ln k.l - El/R Cl/Tl 

2.lG) ln k2 - ln k.2 - E2/R Cl/Tl 

Pero como: 

2.17) K kl/k2 

es usual hacer 
Cl/Tl contra la 

Podemos obtener k2 teniendo kl y K, por medio de dates. 
termodinámicos Únicamente (2,6). 

2.18) 6 G" • - R T ln K 
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Además la variación de bG'/RT con la temperatura C2,6l: 

?..19) d(óG'/t\T) 

dr 

en consecuencia: 

2.20) ~~~ 
dT fl,T' 

esta ecuaclán nos pee-mita conocer X a cualquier temperatuc-a, 
as!: 

En un c-ango pequeño de tempet"'atura, o cuando A. H r es 
constante 

2,21) 

Más frecuentemente, /::. H r vaC' 1a con la 
apreciablemente, procederamos 1 por consiguienta 1 a 
ecuación (2.20) tomando ésto en cuenta. 

Baldnce de Energía 

tempet'atura 
integrar la 

Pare calcular el calor de reacción u une temperatura 
cualquiera 1 conoc1éndolc a u~a temperatura estándar, se procede a 
un balance de energía. 

ulcr ltSjrr1~~ par 
I• rucc1<jr, a 12 

cdor Ht1n1stn~~ •lo! • olor •bsor~ida por t c•lor suunutrJdo • lc1 
rtHl•nhs p¡r¡ la rucci6n • TI Prcductos pu• 

llhulcs dt 12 ¡TI llevulos de TI a n 

Reactivos CT2l Productos CT2l 

f 1 
Reactivos CTll Productos CTll 

Matemáticamente: 

AH o. 
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ya que: 

donde: 

Se encuentran tabulados datos de l\Hi a una temperatura 
estándar C2S Cl en tablas (6), 

Las capacidades calor!f lcas de las sustancias también sa 
encuentran en teblas (6), en muchas ocasiones expresadas come 
funciones de la temperatura, por medio de ecuaciones empíricas ds 
la forma: 

a) Cr a.-.. bT t cT
1
· ó 

b) e I' "' "' • f r 
Para abarcür ambos canos supondremos que vienen dadas por una 

ecuación Única: 

c) Cr~"'"rr+~TLt6T-L 

Entonces: 

óHri • LiHr, • f ( i\o< t l\f'T ¡-t.~ .r' + t:.& T"
2

) dT 

Integrando, resulta: 

E -= lHlr1 t I 

f.I&..!.. r I 
T 

2.22) 
l 1 

L'.Hr.,. ~E.• t.:><><T 1 ófJ.I. + l'.ol -b.ó.!... 
1 l 3 T 

Con esta ecuación podemos determinar óHr e cualquier 
temperatura, E se determina conociendo el calor de reacción a 
una temperatura. 

Substituyendo en le ecuación C2.20) 

.-.~+~-.fil) dT 
Z .3 T' 

2.23) 
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La constante O se puede evaluar si ss conoce la constante de 
equilib•io a una tempe•atu•a. 

Aho•a, podemos p•ocede• a utiliza• la ecuación (2,1) Pª'ª 
desa••olla• el modelo del.compo•tamiento del sistema •eaccionante 
en los reactores isotérmicos. 
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Cf'lP Í TULD THES 

Reactores Isotérmicos 

Para el dlse~o de un reactor hemos de establecer el tama~o. 
tlp~ de reacto~ y las condiciones de operación más adecuadas para 
lograr un objetivo propue~to, 

,En el caso de / la n:nsc1Ón ,liomogénea bajo estudio, el 
parametrc que definira el tnm~no sora al \1Dlumon del reactor¡ ~l 
tipo de reactor ~crá de pi~tén o mezclo, y pura encontrar las 
condlc1one~ de operacidn ciptimns, trabojanda lsotdrmicomente 1 

tendremos que f!Jar la temperatura o la cudl operaremo5 nuestro 
reuctor con objata do lograr una conversi6n deseada Cobjetivol, 
de acuer~o a los cnracterísticas de nuestra corriente de 
oltrnenta:::1ón. 

Yn en el primer capítulo me11cionamos brevemente en qu~ 
c~nsistían los reactor8s ideales a tratar y las ecuaciones que 
definían su comportamiento Cecs. 1.1 u 1.2). 

Estas 
reacc1an, 
2 .1 

ecuaciones están en función de la velocidad de 
que, para nuestra reacción, está dada por la ecuación 

Para simular su compartamierito en· reactores ideales, sólo 
falta substituir este ccuuciÓn, en la ecuación del reector 
correaµondlente, poniendo todas las especies químicas en funci6n 
del rea~tiva limitante (ecs 2.9 n 2.12). 

Reactor de mezcla: ecuación de balance de materia 

La ecuación de diseño para e9te reactor es la 1.2 

i; :;;_ ~ e,. X/\F 
v. -r/\f 

donde -r~¡ quedd definida par: 

2,1) -rAF • l<.•Ci'f Co¡ - KiCc¡ 

sustituyendo las ecuaciones 2,9 a 2.12 en ésta obtenemos: 
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-r;.~. t<.,c),,~<1-xAHt11~/lC,\c.·->'")J - '-<tC.Ac.l Cc..e/tCAc. tXAll 

1 t f.A/<A 

Haciendo: M: C.60/ CA. 

M' = ce.../ c .... 

-rAf .. K. C>-t < 1-~.dl M- X.1\ l 
l 1 t' f.A. /( f\ ) L 

K1.CAo(M 1 tX;) 

1 r ~A. X.A 

-rAr .... c ... ~ (1-XA)\M-x ... l- Ki.CAo(M'¡.)(,\)\1¡.t.AX,d 

( 1 .,_ é..>.XA)l 

Despejando el volumen : 

3 , ll V m - V' X A ( 1 t EA )(,A ) ' 
i<.olAo l 1- l<A I\ M- M) - "-' \ M' r X,<}\ 1 té.A KA) 

Esta ecuación nos permitird calcular el volumen del reactor 
para une conversión deseada. directamente. 

Calcular lo contrario, la conversión máxima en un reactor de 
cierto vclumen 1 también es factible. aunque 1 como resulta 
imposible despejar XA 1 tendremos que hacerlo por prueba u 
error. 

Hacerlo can calculadora (por- no decir a mano), resulta largo 
y ted1osa 1 pera la computadora lo efectúa en unos pocos segundos, 
sobre todo sabiendo que el rango práctico de ~A es de Ca l. 
Cen realidad, al hac2r las corridas de prueba salieron varias 
dificultades que serán comentadas más adelante), 

Raactor de p1stcin; ecuación de balance de materia 

Ope~ando de la mlsma manero que el reactor de mezcle, pero 
utillzando le ecuecion 1.1 llegamos e: 

3,2) Vo \.C"f ( 1 + é.A X:A\
1 

dXA 
Jo l\oCAo(l-XA)(¡,\-'f.A)-KL(M' t XA)llté.1>.XA) 
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: 

Aquí, podemos calcular el volumen poL medio 
1ntcgración gráf1cn o ~or métodos numéricos CS!M?SONl. 

de une 

Igual que en el ceso anterior, calcular la conversión B 
partir del volumen, resulta larguísimo a mano o por calculadora, 
pues . deb~mos de estar suponiendo el límite superior de la 
integral, calcular rista par apraximacidn y luego checar si 
resultó corrEcta lo suposición, es un camino lento y susceptible 
a que sean comet1das errores, y aún la computadora empleo un 
tiempo s1gn1t1cativsn1snte mayor que en el caso del reactor de 
mezcla, es este caso hablamos no de unos pocos segundos, sino de 
aJ~un8s minutas 1 no obstante 1 lo computadora nas ahorro muchísimo 
t1e~po. 
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CF'lP Í TULD CUATRO 

Reactores Adiabáticos 

Mantener una temperatura constante, dado que prdcticamente 
toda reacción qufm1ca absorbe o desprende calor, no es fácil en 
la meycr!a de les sistemas. 

Cuando se requiere operar a una sola temperatura, el reactor 
de mezcla facilita mucho la operación, puesto que al trabajar a 
las ccnd1c1anes de salida 1 la tasa da calor que l1ay que eliminar 
o praporc1onar es constante en cualquier punto del reactor¡ una 
chaqueta a serpentín pueden ser empleados para eliminar Ce 
prcparcionar) al calor de exceso Ca faltantel, siempre y cuando 
éste no sen excesivo, pues tales medios son relativamente 
l1mitadas en cuanto a su capacidad. 

En el caso del reactor de pistón, as más dlf!cll mantener la 
temperatura invariable, puesto que el cambiar las condlciones a 
lo larga de este reactor, el calor producida o absorbido varía, 
debido a que la tasa de producclcin de calor est' en funclcin de la 
longitud del reactor. 

Para enfriar o calentar estos sistemas en la medida edecuada, 
san necesarios procedlm1entos mrls elaborados, 

Uno de ellos consiste en llevar a cabo la reacción en un 
reactor semejante a un intercamblador de calor de un paso en 
tubos. La al1mentac1cin pasa por los tubos y el aguo da 
enf~iam1entc Csi es una reacción exotérmica) por la coraza. 

Por esta dificultad y por razones económicas, es 
en muchas o=asiones operar adlabáticamente (aislando 
y si la reaccidn es muy exot~rmica, pueden empleerso 
el flujo de alim~ntac1Ón 1 para que absorban el calor 

más deseable 
el reactor) 1 

inertes en 
de exceso, 

Al operar ad1abát1camente 1 las temperaturas de entrada y 
~al1da de los flujos no serán iguales¡ por lo que para simulaL 
estas condiciones coc-rectamsnte, debemos tener estos factoc-es an 
cuenta. 

Por qué son diferentes estas tempac-aturas ?. La respuesta es 
sencilla, supongamos que nuestra reacción es exotérmica y 
enviamos la alimentación al reactoc- a· una temporaturo Tl 1 al 
c-eaccionar se produce un desprendimiento de calor, que calienta 
las especies químicas, poc- lo que saldrán a una temperatura 
mayar-. 

Tenemos, pues 1 que considerec- ahora ne sólo el balance de 
materia, como en el capítulo anterior 1 sino que debemos incluir 
también el balance de energía. 

Oebtdo a que este nuevo balance complica un poco las coses, 
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este capítulo tratará sobre qué conversión se logrará con un 
reactor existente 1 dejando para el siguiente le manera de 
encontrar el voluMen si queremos una conversión fija. 

Las ecuaciones para el balance de materia son las mismas de 
los reactores isotérmicas correspondientes Cecs, 3.1 y 3.2). 

Estas ecuaciones nos indicardn cómo, para un reactor 
existente 1 la conversión fraccional depende de la temperatura: 

El balance de enera!a, nos llevo a una ecuación en la cuál: 

X~ ~ ~ ( T) 

Por lo que tenemos dos ecuaciones con dos lncógnitas¡ la 
resolución de oste sistema de ecuaciones se realiza por métodos 
numéricos en el caso del reactor de pistón, ya que diversos 
puntos satisfacen los balances de materia y energía. 

Para el reactor de mczcln completo, la sltuac!Ón 
diferente, en este casa, scilo un punto Cgeneralmente) 1 

a~bas ecuaciones, por lo que la resalucidn común 
(debido a que los ecuaciones son complejas). 

es un poco 
satisface 

es gráfica 

tia obstante, la computadora nos tabulará los datos y nos heril 
la gráfica en pantalla, de manera qua podamos ver el punto 
respuesta. 

T 
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Balance de Energía: reactor de pistón o mezcla 

Í.Ac·a!J ____ ~ 

~ ;:6 
L_X•F l.>f 

Í• 

D TI 
tlcmenc:la tur-a: 

Cp' • cap.calcr-Íf lca de la ccr-r-lente da allm.gue no ha r-eacc. 
me\ de r-eactanta A alimentado 

Cp 11 
• cap.calorífi.ca de la corriente de prod.compl.convertida 

mol da r-eactante A alimentado · 

H1 
• entalpía de la corriente de alim.gue no ha reaccionado 

mol de r-eactante A alimentado 

H'' ·..i:nllliJJ.DLJÍJLJa corr-J~!l_llroducto compl.convertida 
mol de reactante A alimentado 

(lHr • calor de ceacci.Ón 
mol de reactante A que reacciona 

Ya qua la nomenclatura da la capacidad calorífica no as 
usual 1 la explicaremos con un ejemplo. 

Supongamos que trabajamos con la reacción reversible A • 26 

La corriente de alimentacidn contiene: 

20:; A 
<¡o:; B 
<io:: ! ner tas 

Bajo astas condiciones las capacidades caloríficas qua se 
hacen mención en la nomenclatura serian: 

Cp' - Cp, + 2 ce. + 2 Cp, 

Cp'' • 2 Cp
0 

+ 2 Cp
0 

+ 2 Cp~ 

Cp'' • '! Cp
0 

+ 2 Cp, 

El balance da energía para el astado estacionarlo C2l nos da: 
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1.3) Cp dT 
t.Kr 

/:;. Kr quedó definida por la ecuación 2.22, mientras que el 
termino C.p' se va a definir, para la reacc16n bajo estudio, 
a continuación: 

'i. l) 

La ecuacidn ~.l es ahora fácllmente procesable por la 
computadora. 
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C0P :Í TULO C I l'JC:O 

Obtención del Volumen 11inimo 

La obtención del 
para una progresión 
explicada en otras 
.re=:ap1tulac1ón. 

volumen para lograr una conversiCn dada 1 

de temperatura determinada, ya ha sido 
libros (2), sin embar-go 1 haremos una br-ave 

Debemos partir, ante todo, de uno grafica da conversión 
fraccional C /(, ) contra temperatura (T), dejando constante la 
velocidad de reaccicin c-rA l. 

T 

El procedimiento del calculo del volumen es el siguiente 
C2l: 

l.- Se traza el camino de reacciOn en la grBfica de XA 
frente a ! 1 siendo ésta la línea de cperacicln, 

2.- Se calcula la velocidad para varios valores de ~A 
a lo largo' de este camino. 

3.- Se representa la curva de 1¡\-r,\ frente a X.-. para 
este c:amino. 

'i. - Se calcula el are a baJo esta curva' qua nos da V/ FA. 

T 
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En el caso de la obtención dsl volumen mínimo, hay una 
progresión de temp~ratura óptima. 

Cuando tratamos con reacciones reversibles endotdrmicas no 
tenemos problemas, puesto que un aumento de temperatura haca 
aumentar tnnto la conversión da equilibrio como la velocidad de 
roacctón. Por consiguiente, hemos de emplear lo temperatura mós 
alta posible, limitada Únicamente por razones económicas, de 
operación o el aumento en la importancia de reacciones 
secundaria5 no deseadas. 

Lo mismo ocurre con reacciones irreversibles, un aumento de 
la te~peratura nos lleva un aumento de lo velocidad de 
reacc10n. 

Para los reacciones exotdrm!cns, como es el coso de la que 
estamos estudiando, ya mencionamos que tenemos dos factores en 
oposicicin: al aumentar la temperatura aumenta la velocidad de 
reacción directa y disminuye la conversión de equilibrio. 

El camino mcis adecuado !~9 emplear entonces la temperatura más 
alta permigible cuando el sistema so encuentra lejos del 
equilibrio; ur1a vez que su J1un alcanzado condicionon cercanas a 
las del equilibrio so di~minuys la temperatura, para que el 
equilibrio se desplace a valores mas favorables de conversión. 

La ·progresión óptima consiste pues, en 
temperatura de la m~s alta permi~ible y 
gradualmente como se observa en la figura, 

Esta curva se denomina 
máximas' y se obtiene uniendo 
valocidad, 

'lugar geométrico 
los máximos de 

T 
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El método de solución es gráfico, debiendo partir da la 
gr~flca de conversión fracclonal CXA> frente a la temperatura 
C!). El programa de computadora nos proporcionará los datos pera 
la grafica Cy además la hard en pantalla), para que el trazado de 
volumen mínimo a volumen para cualquier progresión sea sanc1llo, 

Desarrollo de Ecuaciones 

Partiendo de la ecuación da velocidad da desaparición de A 
para nuestra reacción; 

en el equilibrio -r•. o 

Ce .. ,.. C.i.." l<Ae 

K
4 ~ t"" '!~; ... ~~ ~·~:c-(A.,X,"c} 

5. l) 

11-C.~>'.AC. \i't.AXAC 

Kc l 1I"'"X1" e) ( M' t XAc) 
C.~,ll-XAel~ l"\-XA&) 

Sin embargo, ya que tenemos una ecuaclén con le que 'podemos 
obtener K~ con datos termodinámico5 1 los cuáles son más 
accesibles, y que queramos llagar a la conversión da equilibrio 
(~~e ) psLB un rango de temperatuLas, podemos ~eordana~ le 
ecuación anterior: 

Ki.!:. M'..., S&e t ¿,1,,M'XAc ·t l;.. ><fe. 
CA.o ( 1"1-X"e- M)CA~ + ,<.A1e.) 

(M'-KcC~oM).,. (X•<-•é•M'X•c 1 KcCAoXAc • Kct'Aol-\X~c) 
t'" \ ~ .... x,.!" e - K.ic. CAo X ,.i.c,. ) ::::. o 
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Esta ecuación es de la forma Ax2 + Bx + C - 0 

donde: 

A • ¿A - Kc CAo 

8 • lle CA o ( 1 1- M 1 < 1 1- éA M' 

C • M' - V, e G Ao M 

X ... Xl'le 

y cuya solución es: 

Velocid~d de R~~ccidn Constante 

Para el CD90 de que -rA no sea igual a cero: 

-r"" • 1<.1 
(A.o l 1- XA) 

1 .. t.""" 
t<...1 C/\o( MI t- XA) 

1 t(::.;. )(.A 

-r· -~ r c ..... l1- ><A)lM-><A) - l<.i. ~M' ·• X•l] 
1 t~A '}.A. L 1 t-l:..A )C.A. 

- r." l •' t .• "' 1• ~ "-•c •• l M - .. , - M x. , x~ \ - 1<i. ( "' 1 X• ' e. M' XA 1 é.• x.' l 
CA o 

menajondo Únicamente la expresión del lodo derscho 

\l1CAof"\ • K.1 C.:A11 l'-A- \-\.1 CAo M X.4 .f K.1C.Ar.X1~ ·• V..1M
1

- Kz.')4.1'.- K1lAM
1 

XA- Kz.t:A. )<.~ 

factor izando: 

5.3) PX~-n..x .... +s 
{ \ t· t.,1, )t.A) l. 
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la nomenclatura empleada es; 

R - 1<1 '"· t 1 T M) T l'-2 l 1 T ~. M' l. 

5 • 1<1 CAo M - l<.1 M' 

Can esta Última ecuación podemos ancont~ar la conversión 
fraccional, fijando la temperatura y la velocidad da reacción. 

El cálculo es por pruebo y error, 
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CAr'Í'TULO SEIS 

Algoritmo y didgrama de flujo 

Desarrollal un programa de computado~a, sobre toda cuando es 
c~mplejo, es un trabajo en tres etapas: primero es necesario 
elabo"rar- el algor"itmo, es decir, definic, deduclL o cr:ear las 
ecuaciones y método que nos hnn de llevat'" a obtener" los valores 
buscadcs Cobjetivo); es el equivalente de realizar el trabaja ''a 
mano'' y dejarlo asentada en papol. 

Lo~ ecuacianc5 que componen nueatro algoritmo yo han sido 
doducidas en los capítulos ontoriares, mencionando brevemente 
ccimc habremos de llegar n len resultados deseados. Mds adelante 
la pondremc9 en forma esquemdtica. 

El algorit~o es obv1ament~ 

trabojo 1 pues sin él es i~poslble 
etap1s, na ob5tantu, el tener el 
ya la mayor porte del program~ de 
cimiento donde liemos de construir 

la pa•te mas impo•tante del 
continuar con las otras do~ 
nlgaritmo na indica que tenemon 
computodoro 1 simplemente es el 
el "diflcio. 

Si bien el nlgarit~o sería suficiente pura que un ingeniero 
realizara l~s cdlculos pcr 9U cuenta, la computadora es incapaz 
je oro=8~nr nin~una 1nformnc1Ón qve no este en un lenguaje quo 
puorla eiitendar, licmcs de cac1vcrtir 1 entonces, nue~tro algoritmo 
en unn serie de instruc=iones qua la ·computadora comprenda, asta 
posa se d8nomina ''codificaclcin'', 

Cuando se trabaja con pragramao rolativamente senc1llo9 y se 
t!ene oxcerien~in codlflcantlo, ente paso es directo; podemo9 
convertir rdpidamentc nuestro algoritmo en un cddlgo de 
cot'\putadorn. 

· La codificnción puede 5cr efectuada en lenguaje máquina, como 
lo tinc~n muchos pro~ramodoras, sin e~barga entre los lngunleron 
e~ MtJclio mas ccm~n empleor lcnguojcs de nlto nivel, como son el 
B'>S 1 C, FOP.TP.l'\11, C, Pnscol, COBOL, etc. Esto depende del 
prograrnndcr. 

Eate trabajo se •eallz6 empleando el BAS!C. 

Cuando 5e trabaja con pr-ogrnmas muy e.:-:tenson o complicedos, 
reoulta muy dlflcll codificar (!l algoritmo directamente. tsto 
ocurro por varlos rnzcnes: 

El número de variables empleadas es muy grande. 

El p•og•ama utiliza muchas subrutinas que es necesa•ia 
e9lubonor adecuodamente. 

El p~ograma consta de una serie de eltecnativa9, cada una de 
las cuDl!:!s e~ un progr-amu. en sC y es necesario pasar de una 
parte a otra con facilidad. 
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Ouiz~s la m~s 'impartanta de todas: el mcitoda de resoluci~n 
e~pleada en el algar1tmo na es susceptlble a ser convertido en 
código directamente, etc. 

Abundando un paca sobre ~sto¡ cuando un ingeniero tiene el 
algoritmo es capaz de realizar las cálculos parque tiene ciertas 
canocim1entos b~sicos y una lciaica que le ayuda a determ111ar qu~ 
es lo que hay que hacer cuando tiene cierta información mínima, o 
quci le sirve y quci no, La computadora carece de ambos 
·desafortunadamente-, y tenemos que guiarla de la mano a lo largo 
de todo el camino 1 la ventaja da emplearla radica que una vez que 
ya ha 11 aprendido 1

', har~ los cálculos mucho mds rdp!do que 
cualquier tn~eniero. 

Ejempllflcando un poco para el programa que estamos creando, 
en el c~lculo de la convers16n fracciona! e11 un reactor de pist6n 
de volumen conac1da Cecuacicin 3.2) 1 la forma de efectuarlo est~ 
suficientemente e):plicoda para cuolquisr ingen1oro 1 empero la 
comf:utadora no puede saber (si no le decimos cómo), dónde ha de 
tomar los datos necesarios para realizar los c6lcula2, ai &sta2 
sa11 dimens1onulmente correctos o si físicamente son lciaicos (por 
ejemplo, si la conversicin rsquerida es mayor qLJB uno o mavor que 
la de equillbr1a a esas cand1c1anes), no sabe tampoco cómo 
realizar una integración gráfica o por el método de Simpson o qué 
significa hacerla por 'prueba v error', etc. 

Lo que se hace en estas casos es pasar por una etapa 
intermedia: desarrollar un diagruma de flujo. El d1aarama de 
flujo cor-responde, pues, a la segunda etapa del desarrolla de un 
programa de computadora. 

Todas los procedimientos antes mencionados deben de estar 
incluidas en dicho diagrama. 

Las diagramas de flujo se elaboran con una simbolog!n mds o 
menos estándar y, par sí solos, explican detenidamente cuáles son 
los datos necesarias para procesar los resultados, cu~les son 
estos resultados y en qu~ canst1sta el procesam1e11to, 

Otra ventaja de crear un diagrama de flujo as que 1 a partir 
de 81 1 resulta muy sencillo programar en cualquier lenguaje. 

La codificac16n se convlerte, ahora, en traducir el diagrama 
de flujo en comandos que la computadora pueda entender, por lo 
que su elaboración resulta rutinaria (aunque consuma mucho tiempo 
de cualquier forma), 

El diagrama de flujo se incluye un poco más adelanta y la 
codif 1cación (que se convierte entonces en la tercera etapa del 
desarrollo de un programa de computadora) en al apéndice, 

Ya que no existe una estandarización completa en lo~ 
lenguajes empleados en la computador~, heme~ de decir para 9ua 
computadora se efectué la codlficac1on y que lenguaje se empleo: 
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La computadora utiiizada es una Commodore BY, se utilizd el 
Commodore BASIC con un intérprete adicional denominado 
comercialmente S!MONS' BASIC CSJ, 

Algoritmo 

Las opciones del prcgLama son: 

A) P.eactores isotérmicos 

l, cálculo del volumen conocida la conversión, 
2. cñlculo de conversicin conocido el volumen. 
3. reüctcres en serie. 

Bl P.eactor de mozcla adiabético 

1, convorsi6n posible pora un reactor de volumen dado. 

Cl P.eactor de pistón adiabático 

l, conversión posible para un reactor de volumen dado, 

Dl Curvas da velocidad de reacción constante 

l, conversión de equilibrio, 
2. conversión paro una valocJdod da reecci6n fija. 

Con objeto de facilitar el seguimiento del algoritmo y del 
diagrama da flujo, se incluye 1 enseguida, un diagrama de bloques, 
qua mt1cstra e~quem6ticnmente los grandes grupos en que se 
subdivide el programa. 
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Datos nececesarios 

l. Del sistema 

l I, De la alimentacidn 

l. DATOS DEL SISTWA 

a) 6Mf' calor- de forr.iaciÓn std. del r-eact. limi tanta 
b) óH'I·• calor de formación std. del reactivo en exceso 
c) l\H .. ,c. calor- de for-macicin std. del producto 

Las unidades son en cal/mol o J/mol 

d) lp,., capaclrlad calor-Íf1ca del rsact, llmltanta 
e) Cp"' capacidad cnlar-Ífica del r-eact. en exceso 
f) ~r< capacidad caloC"Íf icn del producto 
g) Gr, capacidad cnlorÍf1ca de los inertes 

Las unidades son en cal/Cmol.Kl o J/Cmol.Kl 

Como son funciones de la temperatura, serán necesa~ios sus 
coeficientes según la ecuac1Ón 

Cp • o< + r T • r T2 + ó /T2 

T es la temperatura absoluta 

Para cada especle química debemos dar sus coeficientes (o<,r 
,,,b). 

h) Al,81 

i) A2,82 

coeficientes para la cta. de velocidad da 
la reacción directa en L/Cmol.min) 
coeficientes para la cte. de velocidad de la 
reacción inversa en l/mln 

Las ecuaciones de velocidad siguen la ley de Arrhenius: 

Y. • A expCB/T) 

T es la temperatura absoluta 
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11.DATOS DE LA ALIMENTACIÓN 

al v. flujo vclumétC'1co en L/min a las condiciones en que 
fué tomado 

b) p, pres1Ón en atm o f:Pa 
e:) n tempe::-atura absoluta en K 
d) '·A porcentaje en volumen del t"eact. limitante 
e) ''ª porcentaje en volumen del C"eact, en exceso 
f) :;e porcentaje en volumen del producto 

CPLCULOS 11/ICIALES 

Las siguientes calculas tienen par objeta encontrar las 
valares que permanecen fijos para una alimentación dada, u NO san 
afectados por subsiguientes cambios en la temperatura. 

1 ) El porcentaje de inertes se calcula par diferencia: 

~I • 100 - C~A +'tB + tCJ 

2 ) El f luJa malar inicial Cmal/minl se obtiene con las 
condiciones del alimenta: 

m. - P.1v, /l RT•) 

3 ) Flujos malares de las especies químicas: 

F•• ·~ r<lo '7. A/ 100 

fa. " fl'\o '/, (3 / 100 

Fcc. • m" c¡r. e I 100 

r r" • rn .. erg 1 / 1 o o l.l F .r 

~ ) Moles totales cuando 1 A1 aun no ha reaccionado: 

Nr/(,,.•ci ·:: mo 

Males totales cuando 'A' ha C"eaccionado completamente: 

NTAA.•I Fic. T i:c.o T F¡..., t' \.Fdo- \:'Ji.i.) 

F.ro 't° Fcu 't' F~~ 

._. m.- F"º 

Uariación relativa del volumen 
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S M ~ F<>. / FAo 

M' • Fe. I ¡:,._, 
6 Cálculos poro obtener el color de reaccion a cual~uier 
temperatura y las constantes pe~e le ecuación de la capacidad 
calorífica global: 

D.H 0
(c. - (.Al-\ .. (A t c..l-i.,f\3 

C>(' f<- - trA t f" 
l> I' o c. ·- t o• + t o ) 

ÓÓ ~c.- (bAtÓO) 

cp 
e~ 

"""' 
P" 
·¡p 

... 
I· 

°' D q_v.J} 
t.{.., A 

f• ,,.,~ 
''•A 

lo •7. t) 
.r/o A 

+ O( t. !J_,J; 
'/o A 

1 f~ ::1.s. 
·1~ A 

1 'Te. '1.C 
1.A 
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CÁLCULO PARA REACTORES ISOTÉRMICOS 

Se requiere la temperatura 'T' a la que se efectuará la 
reacc1cin. La presión se toma igual a la que se diá como dato 
cuenda se tomaron las caracter1stlcas del alimento. En otras 
palabras, entre el punto en que se tomaron los datos del alimento 
y la entrada al reactor: dP •O (proceso isobárico), 

2 Se ajusta el volumen de entrada al reactcr 1 puesto que la 
temperatura ha cumb1adc: 

3 ) Concentración inicial del react.limitante: 

Y ) Se calculan las constantes de velocidad y de equilibrio a la 
temperatura T: 

<31/T 
K.1 = A1 C 

lli/T 
\\.¿ ·= Ait 

r<. = 1<., / i<.i K :::1 Kc 

5 Cálculo de volumen, conocida )<.A f ( O < XA r < XAc), es 
directo con las fórmulas 3.1 y 3.2 El cálculo de la 
conversión, conocido al volumen, es por prueba u error, con las 
mismas fórmulas: 

Vro v. XAf (1+¿AX1'.El2. 
K..1CAot1 - X• r ll M - i<o\ r l - K..l. l M' + XA f H 1 + t. A >'.A f 

6 ) Cálculo de la conversión de equilibrio: 

e 
\<, CA o ( 1 • ~\ \ • 1 ' é.A t'\' 

M' - KCAo M 

- B + ( 13 '-- 4 A C \ •h 
7..A 
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7 ) Calculo del calor de reacción a T de operación Cec. 2.22): 

6Hr ~ Fn' 6Hr ~'T l 

Calor producido • D.Hr FAo )(.A F 

8 ) Datos de la corriente del producto (salida del rector): 

V~ v.. t 1 t {'..¡.. ><"' í ) 

FA r ~ r=-1,º t t - x"' r l 

Fur Fºno·-F"AQXl\f 

Fc.:.f l='c;o t- F/\uX.l\f 

c.-r F"r/vF 

c.11 r Fo r / v r 

C<f Fc1/vF 

OPCIONES 

Otra conversión u otro volumen a la misma temperatura: 

Se pasa al paso (5), (7) y (8) 

Otra temperatura pnra el migmo alimento Cal equivalente de 
calentar o enfriar nuestro alimento): 

Se pasa nuevamente a (1) y de ahí en adelante 

Utilizar los resultados (salidas) como datos Centradas), para 
simular renctores en serie (el proceso se lleva a cabo 
isatérmlcamento): 

Se actualizan los resultados: 

Vo ~ Vf 

CAn .. (.A [ 

(_ f~ u - C.t1 F 
(.c. = Cq 

FA o ~ FA f 

~eo-= FoF 
Feo ~ FGf 

M • f'13./ FAo 

M' F<-u / F'Ao 

FAotf()o t F1..a + F:r.c. 

Se pasa al peso CS), (7) y (8), estableciendo una nueva 
conversi~n deseada. 
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CALCULO PARA REACTOR DE MEZCLA AD!ABATICO 

1 l Se requiere un ranga de temperaturas: la temperatura de 
entrada al reactor y una temperatura cualquiera, mayor que la de 
entrada 

Tl, T2 

2 Se ajusta el valumen Centrando al reactor) 
temperatura, en el intervalo dada: 

3 ) FAo 

Ve.¡_= rn" P..T¡,_ / ~J 

es constante, pera al variar v~~ 1 CAo cambia; 

CAo = F>-co /Ve.-:._ 

a cada 

~ ) cálculo da las constantes da velocidad a cada temperatura: 

t<...1 = A1 eD 1 /r¡_ 

K-2. • Al. f;.8'l.'ir1.. 

5 ) Para un Vn> dada, se calcula X-.F por prueba u error, con la 
ecuación 3,1: 

Vm = v, XAf l1+lA><.A¡ ¡1 
l<.oCAo ~l-XAf )~M-XA¡)-l<..l.\M'-rX11¡l\Jt"é.A XAf) 

6 ) Tenemos las funciones: 

~.Jl fn e~ VT ¡ 
2.22) fn .6Hr\.T) 

formamos: r n e¡. t T ) I ·f n D H rl T ) 

7 ) Se evalúa la integral: 

~
T' 

XA~- 'fnglT)dT 
To 

Tenemos das ecuaciones con dos incógnitas C X~ f 1 í f ) 1 

la solución es grafica¡ se realiza haciendo una grafica da T vs 
XA, 



CÁLCULO PAP.A P.EACTOR DE PISTÓN ADIABÁTICO 

l ) Ocupamos la temperatura de ontrada el reactor Tl y calculamos 
un /:;.XA para un intervalo pequeño de temperatura: 

Ti ~~ la T de. crdra d.1 

Te e T1 + C.T 

2 ) Ya que la conversicin de entrada es 
conversión posible según el balance 
incremento de temperotura, es: 

cero C X.1t.1-.:::0 ) 1 la 
de energía, pare dicho 

3 ) Se calcula el volumen necesario (por el balance de materia) 
para lograr XA L. 

Para obtener los constantes de velocidad, el flujo 
valunétrico de entrada y la concentración de entrada, se utiliza 
una temperatura promedio, por lo que es imperativo que el· 6.T sea 
pequerío. 

s 

r : ~ T• ..- , , ) / ¿ 

K..1-c A1el31/F 

Í<.1: Al e.Bo/'I' 

·¡:¡,• mor>..'r'/P.o 
CAa FAo / 01:1~ 

SI el volumen del reactor conocido 89 mayor que 
hacemcn: 

'í1::: T1. 
)\1\1 ~ X: At 

u volvemos al poso Cl) 

6 l SI Vp 89 mayor o igual que el volumen del reactor 
conocido, entonceo: 

temp. de salida 

XAr: XAi canversion final 

Yl 



CÁLCULO DE COI IUEP.S l ÓN DE mu l Ll BP. ! o 

1 ) Ocupamos un rango de temperatura: Tl a T2, que nos indica el 
intervalo donde se calculará la conversión de equilibrio, en este 
caso, Tl NO es la temperatura de entrada al reactor, sino 
únicamente el límite inferior de búsqueda, 

2 Se ajusta el volumen a cada temperatura, en al intervalo 
dado: 

3 ) Se ajusta la concentración inicial: 

CAu "° FAu / Vo;_ 

'! ) Cálculo de las constantes de velocidad a cada temperatura: 

><-1 

t<-i. 

"' 
s ) A 

6 

e 

conversion de 

X A e. 
e 

OPC !DllES 

A1 a ai/T~ 

Al. e 
'pJ /T~ 

I<-• I I<- ¡ ~1uilo'brio 

CA - KCAo 

1<.,C;... ( 1 + M) + 1 t E.A M' 

M' - KCAo /"\ 

equilibrio a cada temperatura: 

-tl+lB'-4AC)'/< 

'Z.A 

- 51 se desea otro rango de temperaturas, volver a (1) y seguir 
hasta (Sl 

'!2 



C~LCULO DE CUP.UAS OE UELOCIDAO DE REACCIÓN CONSTANTE 

1 ) Se lequlere un rango de tempe~atura, para le búsqueda: 

T1' 12 

2 ) Se ajusta el flujo volumétrico inicial con la temperatura u . 
la concentraci6n inicial del reactivo limltante: 

CAo ~ FAo / Voi. 

3 ) Se calculan las constantes óe velocidad: 

t<..1 = A1 e. 
!31 I T~ 

K. z. 
A D• /y¿ 

z. le. 

v.. K-1 / "'-'- e~iJ; \1 br io 

'i ) p' K..1 CAo - l<...>. l.A 

R' K-.1 CAo li+ M) t· 1<..¿ll-téAM') 

S' 1<...1 C"-o M- K...2 tvl' 

S ) Se fija un valor de-(i\ \!, por prueba y error, se calcula XA¡_ 
pa~e cada temperatura, con la ecuación: 

-:=.L.L 
CA o 

p' x/ - ~, x A t s 
(t+'CAXA)¿ 

llabra entonces uno X/\ L pa.a cada Te , fijando - rA . 

Pnro otro rango de temperatura, se vuelve al paso Cll \1 se 
si;¡un hasta el CS), Paro otra -n, efectuar CSl de nueva 
cuenta. 
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Oi~grama de Flujo 

El diag,ama de flujo consta de dos pa•tes: un esqueleto (pág. 
~S a 57) y una s~rie de subrutinas (pág. SS a 72), 

El esqueleto del programo es, en realidad, la estructura 
sotJre la :::·..J~l 0!3tá S':J;J:Jr:.:E!do !?l mismo, su función es, primero, 
se~u1r les lineam1ento5 del algoritmo, es decir, el método de 
soluc1cin y las d~c1s1c~~s quo haya que tomar, y, SQgundo, 
delimitar el cornpcrtem1cnto del prcgrama, por ejemplo, dónde van 
a e5tar los menUs, lo5 co~1nos a seguir dependiendo ds qud 
csccglci el usuario, etc, pero s1n entrar Cen general) a Jiacer 
cálculos, 

Los crilculas e5tcin egrupados en diferentes subrutinas, cado 
una con su particular función. 

Se decidió hacerlo de esta forma por das motivos: uno, que se 
puede hocer una subrutinn, checar qua funcione ccrrectamante y 
luego incorporarla al programa pri11cipal, con lo que se facilita 
mu~ho la detecc16n de errares, y das, que al hacerse en forma 
medular, es bastante mris ser1cillo que el pro~rama lo puedan 
e11tend2r otros personas. 

A continuaclon se presenta el diagrama de flujo detallado y 
la simbología utilizoda. 

S!MBOLOGIA 

o PROtt,AMl[HlO e> !Al.IDA or; RtSULTADOa 

o cÁltULO ron l.A llo!PR [ !IOltA 

6 COHttTOR ot CAMBIO 

DE PA01HA 

<> OtCISlbH 

Q SALIDA 0[ IH,01'1'-'AC10H 

ó "" "' t.IOtHlOR 

[HTAADA Ot DATO! 

POft EL TECLADO 

1 r·Q Q !Al.IDA Dt Rtsut. uooa OPERAClciH 
POR tL MOHITOR 

LQ Rtl'ETITIVA 

'!'! 



All • • ~1 I • 

Ali•• •1 • • 

------,----------

z,. llflf!Slt 1 2 z 1 1 itd lt 

?'• 1.0'1.b.O'íl~lf • 11• "·' 

f'ADC Dt,,H 

PADC DAtslSHM 

PlllDC DATHU~O 

l """" '""~ 1 DE UNIDADES 

i 
j 

1 
J 

} 
} 
} 

} 

DEFINICIÓN DE 

CONSTANTES 

DEFINICION DE 

ECUACIONES (VER PAG.88) 

DATOS DEL SISTEMA 
(VER PAG.67} 

DATOS DEL ALIMENTO 
{VER PAG.66) 

F 

CALCULO DE VALORES 

QUE NO CAMBIAN CON T . 
{VER PAG. 62 l 

OPCIONES DEL PROGRAMA 



REACTORES ISOTERMICOS 

J

SI Nº/o• 1 SIGUE EL 

CAMINO OE REACT. 

ISOTERMICOS CON LA 

SUBRUTINA QUE PIDE 

LA TEMP. DE OPERACION 
SI 110, RAMIFICA \VER PAG.72) 

} 

AJUSTA Vo CON 

CALCULA CONCNS INICIALES 

(VER PAG. 6 3 ) 

} 
CALCULA LAS CONSTANTES 

DE VELOCIDAD DE R • \VER PAG.63) 

} 

CALCULA LA CONVERSION DE 

EOUILIBRlO A DICHA 

(VER PAG. 64 ) 

OPCIONES DE PROGRAMA 1 

2) cALCULO DE VOLUMEN 

PARA UNA CCtNERSION 
cor~OCIOA 

3) cALCULO DE CONVERS16N 

POSIBl.E PARA UN 

REACTOR OE VOLUMEN 

DADO 



G 1. cÁLCULO DE VOLUMEN ( REACT, ISOTERMICOS) 

";_t, 
v 

··-·-:J 

4 7 

} 

ENTRADA DE LA CONVERSlbN 

CHECA QUE lA ENTRADA 
SEA CORRECTA 

~ cALCULO DE VOLUMEN PARA 

~ REACTOR DE MEZCLA 

} 

CALCULO DE VOLUMEN PARA 

REACTOR OE PISTON 

(VER PAG, 69 ) 

} 
} 
} 

} 

CALCULA LAS SALIDAS 

DEL REACTOR (VER PAO. 72 

PRESENTA EN PANTALLA LOS 

VOLUMEN ES (VER PAO. 71 ) 

PRESEN.TA EN PANTALLA OTROS 

RESULTADOS lVER PAO. 71 ') 

IMPRESION DE RESULTADOS 



GI. CÁLCULO DE VOLUMEN ( CONTINU.A) 

. 4 e 

} 

PERMITE ,OTRA 

CONVERSION 

l PERMITE OTRA 
TEMPERATURA 

PERMITE UTILIZAR 

SALIDAS COMO 

ENTRADAS PARA 

SIMULAR REACTORES 

EN SERIE (VER PAG.OB)( 
! 

MENU FINAL 

l. Ullllzor ml1mo 

sistema r1oc:c. 

1ri 01ros cond. 

2. Otro 1l1hmo 

3. Flnalitor 



~ 
1 

l_ 

LI• '11111>1.1, 1 

L 1 • ~ 

v ..... LS '" V f LI) 

P"OC 11/T[OllAL 

P~OC CALCCO'IV' 

49 

1 
j 

1 
J 

} 

] 

CÁLCULO DE LOS VOLUMENES DE 

AMBOS REACTORES A UNA 

CONVERSION CERCANA AL 

EQUILIBRIO. SE PRESENTAN LOS 

RESULTADOS EN PANTALLA CON 

OBJETO DE SITUAR AL USUARIO 

(VER PAG. 69) 

ENTRADA OEL VOLUMEN , 

SOLO SE ACEPTA 91 ES 

POSITIVA 

SI EL VOLUMEN DADO ES MAYOR OUE 

EL CALCULADO PARA EL REACT. DE 

MEZCLA, LA CONVERSlbN ES LA DE 

EQUILIBRIO, SI NO, SE CALCULA POR 

APROXIMACIONES IVER PAG. 60 ) 

TIENE EL MISMO PROPOSITO OUE EL 

PASO ANTERIOR PERO PARA EL 

REACT. DE PISTON (VER PAG.61 l 



GZ. CÁLCULO DE CONVERSION (CONTINUA) 

~ 
1 

r.11oc UlflUC 

X.L • XAJ 1 
PllOC SALIDAI 

dLCULO DE SALIDAS 
PARA LA CONV. EN REACT. 

DE MEZCLA Y PRESENlACION 

DE RESULTADOS EN PANTALLI 

CON OPCION A IMPRIMIR 

(VER PAG, 70,71 172) 

CALCULO DE SALIDAS 
PARA LA CONVERSIÓN EN 
REACTOR DE PISTON y 

PRESENTACION DE 

RESULTADOS EN PANTALLA 

CON OPCION A IMPRJMIR 
(VER PAG. 70, 71, 72 ) 

) PERMITE OTRO VOLUMEN 

~o 



REACTORES ADIABÁTICOS 

PROC 
} 

PERMITE LA ENTRADA OE 

OOS TEMPERATURAS 

1 VER PAG. 70) 

1.. } 

,.<±> 
..---'---T .. ~--ó l 

PllOC llt'CO!tfVI J 

l 

o 
~I 

INICIALIZA LA VARIABLE 

1 

SI N% • 4 MANDA A 

LA OPCIÓN Y DEL 

PROGRAMA 

ENTRADA DEL VOLUMEN 

OEL REACTOR (SOLO SI 

V ES MAYOR OUE d 1 

SI N~ • 2 MANDA A 

OPCIÓN 2 DEL PROGRAMA 
SI N~ • 3 PRESENTA EN 

PANTALLA UN FORMATO 

PARA COLOCAR RESULTADOS 

Y MANDA A OPCIÓN J 



0.3 CÁLCULO DE COH\.'EliSl6N PAR.A REACTOR DE MEZCLA ADIAlJÁTICO 

r--
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 

T • T1 • Ta 

1 • 1 t 1 

TCI J • T 

PROC COMCH 

PROC CONSVH 

PJltOC COH'o'( O 

LS • O 99 :r,,, 

""' • LS h \1 ILS) 

) 

SUBINDJZ A LA 

VARIABLE' 

1 

j 
AJUSTA EL FLUJO 

VOLUM( TRICO, CON 

LA TEMPERATURA 

Y CALCULA A 

CADA TEMP., LAS 

COflSt DE VEL. Y LA 

C ONV. DE E OUILI BR/O 

(VER PAG 63 1 6'4) 

CALCULA LA COVEflS16N 

POSIBLE EN El REACTOR 

DE ~E2CLA. 

SI EL VOLUMEN DEL 

RE ACTOR ES LIAYOR AL 

,~_j J 

NECESA~IO PARt. lOGf.IAR 

UNA CONV DEL 99 % DE 

LA DE EOUIL 19RJO, LA 

CONV POSIBLE ES LA 

DE EOUILIBRJO 

( VER PAG, 6D ) · 

l 
1 
' CALCULA LA CONVERSJ0N 

J

l POSIBLE POR EL BALANCE 

OE ENERGiA 

(VER PAG. 59 ) 

TI 

'" T ( 11 

PROC 

(I} • 

} PRESENTA EN PANTALLA: 

CONYfHSION.tS DE EC.' 

SEGUN BALANCE DE 

MATERIA Y DE OlERGlA 

A CADA TE ~!P. 



G3. cALCULO DE CONV. PARA REACT. DE MEZCLA 

) 

OPCION PARA 

IMPRIMIR 

} 

OPCION PARA 

OTRO VOLUMEN 

} 

OPCIÓN PARA 

OTRO RANO O DE 

TEMR 



04. CÁLCULO OE CONVE'RSl6N PARA REACTOfl DE PIST0N ADIABÁTICO 

6T • • 

} V 1 ' • 
l' • • 
L 1

1
• To 

LI' • L I' .f. 6 T l 
' 

l'llOC IULANC[[N 
1 

,,, ... 1 
l S • ll + 4 XA 

J 
T • 

Ll'.f. LS' 1 
1 

1 

1 
f'HOC co"c"' 

1 
1 
1 

PliOC CO"SV!L 7 
1 

1 

PROC IH TE G-R.AL i 

J 

1 
ll. LS 
L1'• LS' 

) 

IUICIAL 12A LOS LÍMITES 

INFERIORES DE LAS INTEGRAL ES 

PARA BALANCE DE MAT !: o 
PARA BALANCE DE ENERGIA !: T1 

EL INCREMENTO DE TEMP. ES 

DE 5 K 

f.VALÚA LA COINERSIÜN POSIBLE 

POR fiALANCE DE ENERGiA 

ENTRE LOS LfMll ES LI 

L1 + ~ 

tSTA CONVf.RStÜN SE GUARDA 

'COMO UN Jt;CRtMtNTO SE 

DEFINE EL LIM. SU?[k!OR 

(PAAA EL BALt.~CE DE MATERIA) 

COMO EL LIM. lt.ffE RIOR 

MAS DICHO INCREMENTO {VER PAG. 59 

EVALÜA LA INT( GRAL DEL 

BALANCE DE ~Al ER 1 A CON 

LOS LIMITES DADOS 

Y CON UNA TEMP. PROMEDIO 

OEL RANGO DEL BALANCE 

0[ tt.iERGiA 

CON ESTA T EMP. SE 

HACEN LOS AJUSTES 

NECESARIOS ( VOLUMENES, 

CONCENTRACIONES Y CONST. 

DE VELOCIDAD 1 
EL VOLUMEN PARA 

UNA CONV. ES VI 

IYER PAG. 63,69) 

LOGRAR 

(SUMATORIA) 

SI EL VOLUMEN CALCULADO ES 

AL M[NOS IGUAL AL DADO l)[ 

OAT0 1 LA COfNERSl6t1 LOGRADA 

Y LA TEMP. DE SALIDA SON 

LAS DE LOS LiMJTtS SUPERIORES 

DE LAS INTEGRALES 

SI NO 1 SE TOMAN LOS Lif,!ITES 

INfEfi/OR[S COMO LOS SUPE RlORES 

HASTA fSE MOMEIHO Y SE 

CALCULAN NUEVOS LiMJTES SUPERIORES 



G.4. CÁLCULO DE CONVERSION PARA REACTOR DE PIST. ADIAS. (CONTINUA) 

C( }""'" .... IMPRIMIR 

E" } OPCIÓN PARA -
OTRO VOLUMEN 

6 I~º 

} OPCIÓN PARA 

~ 
OTRO RANGO 

OE TEMP. 



Ga. cALCULO DE CONVERs10N DE E OUJLIBRIO 

"-? f OPCIÓN DE IMPR E SIÜN 

} GRÁFICA HACE EN PANTALLA 

'"ºe ll"¡FICA l y EN PAPEL Si SE DESEA 

} PERMITE OTRO RANGO DE 

6 
T(MPERATUR.1. 

"º } 
VUELVE MENU PRINCI P.\L 

o A CURVAS DE VELOCIDAD 

0€ REA cctON CONSTANTE 
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G6, CALCULO DE CURVAS DE VELOCIDAD DE REACCl6N CONSTANTE 

g 
1 ENTRADA DE 

VELOCIDAD 

DE REACCIÓN 

j 

} PRESENTA EN PANTALLA UN 

FORMA TO PARA COLOCAR 

RESULTADOS 

r--
1 
1 

} 1 
1 SUBlNOIZA LA 
1 VARIABLE T 
1 
1 
1 

} AJUSTA VOLUMENES 

CONCN'S CON LA TEMP. 

(VER PAG. 63 ) 

} CALCULA CONSTA.'.lrES 

DE VELOCIO.l.O (VER PAG. 63 ) 

PROC C-ON't'CQ } ENCUENTRA LA CONV. DE 

EQUILIBRIO (VER FllG. 64) 

PROC CUMVASR.t.C-TE } CALCULA CONV. POSl8LE 

PARA VEL DE RX. CAD~ 

} 
(VER PAG. 65 ) 

TUI, lf.r.(1) SALIDA EN PANTALLA 

1 DE RESULTADOS 

~-·~------ó 
} OPCION DE IMPRESION 

} GRAFICA EN PArHALLA 

EN PAPEL SI SE DESEA 

" } PERMITE OTRA VEL. DE 

REACCIÓN 

5 T 



PROC ACTUALIZAR 

-------------~ 

y, YI UTILIZA LOS RESULTADOS 

,,, 
' " 

OBTENIDOS PARA LOS REACTOR ES 

Ch 1 " 
ISOTERMICOS ( UNICAMENTE EN 

nc1 • ce LA DPCION DE cALCULO DE VOLU-

, ... ,, MEN), COMO DATOS DE ENTRADA. 

,,,. " ESTA OPCIÓll ES IMPORTANTE, PUES' 
,.. ... , .. " .. " PERMITE SIMULAR REACTORES EN 

lfT1,. 01• .. - " 
SERIE, AL UTILIZAR LA CORRIENTE 

DE PRODUCTO co1io SI FUERA LA 

f, 'º••·• .. CORRIENTE DE ALIMENTACIÓN DE 

UN REACTOR • NUEVO. 

(VER PAG. 48 ) 



1 

1 

1 

1 
1 

! 
L 

PROC BALANCEEN 

r 
1 

1 • LI' 1 L!' 

1 I LI • 1 ~ i { 1) 

1 L • L + l 
1 

i,.h ó 
L------· 1 

SH • 11 

SP • 111 

L'• 1 o 11 

&H • SH + l'(LI 

L·_:! ___ Ó 
r 
'· 1 
1 
1 
1 

' 1 A•t 
l. - -··- - . 

1 

o 9 

EVALUAR LA INTEGRAL 

DE LA FUNCIÓN 

POR EL MErODO DE 

SIMPSON 

LA VARIABLE 

INDEPENDIENTE ES 

LA TEMPERATURA 

LA VARIABLE 

DEPEND1EtlTE ES 

LA CONVERSION 

su FUNCION BÁSICA 

ES OBTENER LA 

CONVERSIÓN POSIBLE 

SEGUN EL BALANCE 

DE ENERGiA ' DADOS 

LOS LiMITES INFERIOR 
y SUPERIOR DE 

TEMPERATURA 

(VER PAG. ~z, ~4) 



PROC CALCCONVM 

LO• 1 

l., 
1 

INT ( lJ X, + U 1 _ J_ .. 

YI • LW h V ( LW 1 

' LO • LN SI 

1.r • LM 

X.t.• 1 LW 

·------------~---------~ 

CALCULA LA CONVERSIÓN POSIBLE PARA UN REACTOR DE 

UEZCLA DE VOLUMEN CONOCIDO. 

LA APROXIMACIÓN SE REALIZA AL IR CORTANDO POR MITAO 

EL INTERVALO DE BUSOUEOA. 

(VER PAG. 49 , ~l ) 
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1 

PROC CALCCONV~ 

LO • ti 

LP' • lliT ( Z3 · ll; ~ 1 4- ~ C J 1 

" " 

lC.l' • Llril 

L _______________ -----------~ 

CALCULA LA CONVERSIOll POSIBLE PARA UN REACTOR OE PISTON 

DE VOLUMrn CONOCIDO • 

EL MErOOO ES SEMEJANTE AL OE LA SUBRUTINA 'CALCCONVM' 
(VER PAG. 49 ) 
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f. PROC CALCVAL 

~ 
~J 

, ... 1 •' % ... / 10.0 

'"••• •' ~~ 1 / 11:1; 

f"c 1 • •' "t. e/ 1011 

P'i.s •• •4 1 / lll!i 

[,,,.~ ". 

11t' • fe,/ ,.h 

A a: • a:c - <a:,+ cr, 1 

' J •e - t ji_. + 111 l 

6. • •e - ( •" + •• J 
&á dc-td' .. +cf 1 ) 

r; • 4 Hr 1 - ( 40: T1 + A¡IT11 t 41' To1 - Ad' 1 
T T T.' 

Ce a;, • 

e, •• + 

e, .. • 
C< d, . 

111, • % 1 /-¡,A 

"e• % e /%A 

11 1 • % 1 /%.t. 

cc,111 +- etc lle+ a:,11, 

11, "• + lle Re+ 111 R1 

'•"• • •e lle+ ., ., 
d',11, + lf e Re+ d", R1 

6 2 

SUBRUTINA OUE CALCUU\ 

LOS VALOHES QUE PERMM;ECEN 

FIJOS PARA UNA ALIME~lT..\C16N 
DADA , Y QUE NO SON 

AFECTADOS ?OR CAMBIOS DE 

TEMPEAAfURA. 

OBTIENE ADEMAS , LAS 

CONSfANTES OOE SON 

NECESAAl..\5 PARA lA 

FU~lCIÜN C 
1

p DE T 
(VER PAG. 45) 



PROC CONCN 

ll'lelll T 
Vo•---

Po 

C,1, t • 11.e/ V, 

C: 11 1 t11 / V 1 

AJUSTA El FLUJO VOLUMETRICO A LA TEMPERATURA DE 

OPERACIÓN PUES HA CAMBIADO. 

CALCULA LAS CONCENTRACIONES A LA ENTRADA DEL REACTOR 

(VER PAG. '46 1 ,2, ~4 1 ~6 1 ~7 ) 

PROC CONSYEL 

IC1 • h K1 1 T) 

IC • K1 / IC 1 

CALCULA LAS CONSTANTES 

DE VELOCIDAD SEGUN ECS. 

DE ARRHENIUS 

CALCULA LA CONSTANTE 

DE EOUILIBRID 

(VER PAG.46 1 ~2,,4,,6 1 07) 



PROC CONVEQ 

----------·---~~~ 

• ¡, - KCa, 

• 1 + t .. '-1' + Kc., I 1 • " 1 
CALCULA LA CONVERSl6N 

OE EQUILIBIO A LA 

e •' - K C,,M TEMPERATURA OAOA 

(VER PAG.46,~2 1 ~6,,7) 

o .. - . " 

1 l 
l ______ · --------·----
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PROC CURVASRACTE 

\.P 1 INT 1 l S XA, + 15 / _ _!.._ 
l l l1 

Pl\OC 11.llC:l:I 1 

x .... ( 1 l 1 y 

---------------------' 
EVALÜA LA CONVERs16H POSIBLE A UNA TEMPERATURA 1 

SI SE CONOCE LA VELOCIOAO DE REACCION, 

LA SUBRUTINA " RAICES 3" SE TOMO DE LA 

LITERATURA ( 4) . (VER PAG, ~7 ) 



~. PROC OATFLUJO 

SUBRUTINA PARA LA ENTRADA DE 

DATOS RELATIVOS AL ALIMENTO ' 

f.. flufo voluml!rlco y condiclonu 

(l4mperoluro prul0n) o lo cuOI 
fu9 lomado 

2 .• porcenloju volumen de 101 u-
pecl111 reocclonontes 

101 Inertes ee obtienen por di· 

hr1nclo 

(VER PAG. 4~) 

">-'--" __ J 

·~· 1 

i 
¡ ___ ··---------·-------~ 

8 6 



O • PROC 

,, ,, 
'ª ' .. 

AHic' 

a:., ,, ... á, 

o:,, •• ... á • 

"'" 
,, 

.,, á, 

á, ,, 
a:, ,, 

DATSISTEM 

6 7 

SUBRUTINA PARA LA ENTRADA DE 

DATOS PROPIOS DEL SISTEMA , 

!,_ Contlontu poro 101 funclonu d1 

v1locldod d1 Arrh1nlt.11. 

2 ... Color u dt tormoclOn utOndor dt 
101 upaci11 

3,_ Con1lonl11 

copocldod 

qulmlco1 r1occlononl11. 

poro lo• uprulonu dt 
colorlflca d• 101 11p1clu 

ttocciononl11 •. lnerlu. 

(VER PAG, 4~ l 



C, PROC DEFFN 

tt/T 

del In K 1 ( T) Ao . 
d•I In K' ( T ) A, . 11/T 

K t C1., . 
del In - " (X .a ) 1 (AX,, + ex, + e 1 

' 1 + e,x,,) 

V.{l+E.X.d 
d•I In V ( X.t. ) • ---------------------

K1 C 1. • ( 1 - X .t.)( M - X" ) - K 1 {M' + X ' )( l .J (A X A ) 

.dtl rn A H r ( T ) ' E + 4 oc T + A ~ ~ + O. ti .!__
1 

- A d" J...t 
l 3 T 

del 
. 

fn e' , 1 T ) • co: + e ~ T + e ij T 

del In S ( T ) • 
f n C'p ( T ) 

In ~ H r( T ) 

SUílílUTINA 

PROGRAMA 

QUE DEF ltlE LAS FUllCIONES QUE 

(VER PAG. 4~) 

6 B 

+ Cd" "? 

SE EMPLEARAN EN EL 



PROC INTEGRAL 

... .J:..!.:.....!: 
'º 

f(LJ f• '1111 

L • L + 1 

:~ 1 ' ... l.----- l 

SN • 1 

SI'• 1 

1 
1 • 

' .. + f( l 1 

1 

~·-:.~---0 
1 
1 

L_'_'~~-~::~~'"' T "'""] 

' 

EVALÚA LA IN TE GRAL 

DE LA FUNCIÜN 

VOLUMEN POR EL 

ME TODO DE SJMPSON 

LA VARIABLE INDEPENDIENTE 

ES LA CONVERSr6N 

LA VARIABLE OEPENDIE~HE 

ES EL VOLUMEN 

SU FUNC!Ü~I aASIC-' 

ES OBTENER EL 

VOLUMEN DE PIST6N 

NECES~R10 PARA 

LOGRAR UNA 

CONVERSIÓN DADA, 

LOS DATOS 

NECESARIOS SON 

LOS LiMnES INFERIOR 

Y SUPERIOR DE 

CONYEAsr6N. 

(VER PAG. 47, 49, 54) 

1 
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PROC RESFRAC 

PRESENTA EN PANTALLA 

LAS CONVERERSIONES PA-

RA LOS REACTORES DE 

PISTON y MEZCLA,CON UN 

VOLUMEN DA DO 

(VER PAO. ~O) 

PROC RAN G OT 

SOLICITA UN RANGO DE TEMPERATURAS: 

EL LIMITE INFERIOR REPRESENTA LA 

TEMPERATURA DE ENTRADA ,\L REACTOR 

EL LIMITE SUPERIOR Es UIJA TEMPE-

RATURA MAYOR QUE T 1 1 PUEDE O NO, 

SER IGUAL A LA TEMPERATURA OE 

SALIDA . 

CALCULA EL INCREMENTO DE T EMP. QUE 
SE VA. A USAR EN EL CICLO. 

(VER PAG. ~I ) 
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PROC RES GEN 

KI 1 KI: ,K 

'•. ,, 
A Ht, Q 

'" 

'··· ,,, '··· '• re •• re •'1 

"··'· J Cu, e, 
Cu, Ce 

L ____ · 

PROC RES VOL 

71 

PRESENTA EN PANTALLA LOS 

s1a'u!ENTES RESULTADOS : 

· Conc, de udrodo y solldo 

· F'lt1Jos molares da anlrodo y 'ºfido 
• ConverslOn de eQulJlbrlo 

• Color producido 

Color de reacctOn 

Flujo volumetrJco da entrado y aallda 

Con,lonlos do Yt1locld ad 

Con51onlu da equlllbrlo 

(VER PAG.47,~0) 

PRESENTA EN PMHALLA 

LOS VOLUMENES DE LOS 

REACTORES OE PJSTbN Y MEZCLA 

PARA LA CONVERSION OESEAOA 

(VER PAG. 47 1 



PROC SALIDAS 

6 Hr fR A H, ! T J 

a Hr '"' x 

V 1 V, 1 1 .¡. (A X, 1 

CALCULA LOS RESULTADOS 

,, , " SIGUIENTES: 

·Flujo• molor11rn o lo 30lldo 

,, del reoelor 

• CMeenrrociones de solldo 

" ·Color oroducldo 

·Color de reocclOn 

,, V 1 (VER PAO. 47, ~O) 

e, '• V 1 

', v r 

l ______ _ 
-· ·-·-----·-----~ 

PROC TEMP 

SOLICITA LA TEMPERATURA DE OPERACION 

PARA LOS RFACTORES ISOTERMICOS CHECA 

OUE SE A POSITIVA • 

(VER PAG. 46) 
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Frograma de computadora 

Para utilizar el programa. lo primero que es necesario hacer 
es tenerla en la memoria de la computadora, ésta ss consigue 
mediante la instcucción LOAD "A+B->C SlllULACIOW,8 si se está 
utilizando una unidad de disca 1 o simplemente LOAD ''A+B->C 
SlflULAClON'', si lo que se utiliza es una unidad de cassotta. 

Una v~z sn la memoria, el programa se activa escribiendo 
"RUtJ" y pt"esionandc la tecla RETUP.f~ ¡ aparecerá entonces en 
panca lla al nombrs del progcama: "S 1MULAC1 DIJ POP. COllPUTf\DDP.A DEL 
SISTEMA REACCIOllAllTE A + 8 e rn FASE GASEOSA PARA REACTORES 
IDEALES ISDTERflICOS y AOIABATICDS Et~ ESTADO ESTAC1Dl1ARID". esta 
pantalla dura aproximadamente 10 s~gundos o hasta que se presiona 
la cecla RETURI~, lo que ocurra primero, Hecho ésto, aparece anal 
viceo la pantalla da la figura l. 

Pres ion 
Vol Limen 
Cant.de materia 
Temperatura 
Energía. 

M E N U 

5 ¡ 

kF'a 
1 

mol 
f( 

J 

•f 5 ¡ 
b) lngenieria 

f ig. l 

Inganieriia 

atm 
1 

mol 
K 

cal 

Se tienen dos opcicnes 1 utilizar al Sistema Internacional da 
unidadss o el de lngenierLa, para ascoger 1 Únicamente se 
selecciona la letra apropiada. 
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Una \ 1ez elegida la opción, el pragLama pregunta si ya se 
introdujera11 les datoti del sistema. Si la respuesta es negativa, 
el µr=grama mu~stra una serie de pantallas con instrucci6nes, que 
indican al usuaric, como se han de introducir loti datos. 

'i'o que simulac- un sistema reacc1onante requiere muchos datos, 
u es necesario recurrir a la misma opc1dn varias veces cuando se 
desea realizar un estudio completa, resulto mu~ poco productiva 
tener que intC"oducir d1clla informac1cin una y otra vez, 

Mientras estem~s trabajando con un sistema reacciOnanta dado, 
las c~nstantes de las ecuaciones dB volocidad, las calcres de 
formaci6n y las capac1dade5 calorificas 1 no cambian, Estos son 
los DATOS OUE D~F llirn AL S l STEllA. 01chos datos se introducen en 
sentencias DATA con dos propósitos: 

l. sdla liay que introducir los datos de un sistema reacc1onante 
una sola vez, puesto que al grabar el programa en disco o 
ca5sEn:ce, las sentenc1as DATA na se borran. 
2. Se pu2je gro~ar el pra~roma ~n un disco, varias veces, con 
diferentes da~os en las sentencias DATA, de manera que cada 
pro~rama así grabado, es en realidad un progC"ama que simula un 
s1stema especif 1co. 

De esta forma, al revisar una gema de temperaturas, 
composlciones 1 conversion~s 1 etc., podemos presta~ todo nuestra 
atenc16n a las cond1ciones que queremos realizar nuestra 
r~ac=1~n. sin necesidad de indicar cada vez, cuál es dicha 
reacc1on. 

Las pantallas de instrucciones nas indican en que lÍnea 
tenemos que poner la sentencia DATA de cada dato específico. 

tlab1endo def inlda las parbmetros de nue~tro sistema 
rea==ionante,Co si se contest6 afirmativamente la pregunta), 
p~s~~as ahora a una pantdlla como la de la figura 2, titulada: 
DATOS DEL FLUJO EM CDrmlC!ONES DADAS, ind1cando ésto que los 
datos sol1citados san las de lo corriente de allrnentacicin en un 
memento arbitrnr10. 

Estos datos san pC"es1d11, caudal, porcentajes en volumen del 
alimento y temperatuc-a¡ nos permitirán calcular la cantidad de 
materia prese11te en la corriente de entrada Cal reactor) por 
medio de la ley de ~os gases ideales. 

Al dar los porcentajes en volumen,· el programa no permite que 
el porcentaje de reactivo en exceso sea inferior al del reactivo 
limitante Cpor razones obvias), adem8s 1 una vez dados los tres 
primeras porcentajes el programa calcula autaméticamente el da 
inertes presentes. 

La computadora solicltaC"a canfirmaci6n respecto a la validez 
de los datos, con objeto de permitir al usuario corraQir algÜn 
error, 
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DATOS DEL f'LUJO Et-/ COtlD!ClmJES DADAS 

P1-esion (IP~) ~ 5t:!6,6 
Temp!:'r<?l:.Llra 0'.l = ".:':':'· 
C.:.ud,:io.l CL/fTlinl = :~i;1 

FOGCCNTA.JES EM VOLUMEM DEL ALIMENTO 

% React.limitante e 31~ 

~ Inertes = ~(1 

fig. 2 

Hecha ~sta se pasa autam¿ticamente al MENU PRINCIPAL, el cudl 
nas permite escoger las apc1anes que tiona el programa: 

- Reactores isotérmicas: de pintOn y mezcla completa 

2 - Pcactar de mezcla adiebOtico 

3 - Reuctar de p1stdn ad1ab~t1ca 

Y - Curvas de velocidad da reocci6n constante 
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OF'CJ ciN ur10 

Esta opciOn simula el comportamiento de reactores da mezcla 
completa y de pistón, trabajando isotármicarnente de acuerdo a las 
ecuaciones deducidas en el capltulo tres, 

La comput2d~ra nos solicita primeramente, la temperatura a la 
cudl se ha de desarrollar la reaccicin Can KJ. 

Aquí es posible: 

a') Calcular el tamano (volumen) de los reactores para 
conseguir una convers1an deseada 

, 
b') - Calcular la conversion que es pasible lograr con un reactor 
existente. 

En el caso de escoger la opción Ca'), nos es solicitada la 
convers1cin que deseamos, en este caso aparece en pantalla la 
conversión de equilibrio, 

La conversiOn requerida sera, necesariamente, menor que la de 
equ1llbr10, 

Ahora el programa procede a calcular las volumenes de los 
reactores de mezclo completa y de plst6n en litros. 

Si la que se escoge es la opción Cb'), el dato necesario es 1 

precisamente, el volumen del reactor. El programa mostrará en 
pantalla 1 los volumenes de los reactores de mezcla y plstcin 
necesarios para lograr una conversi~n del 99~ de la de 
equilibrio, can objeto de qua el usuario introduzca diltos de 
volumen razonables y de proporcionarle una forma de estimar, a 
simple vista, si su reactor serB adecuado. 

El programa calcula ahora las conversiones posibles para 
ambos reactores. 

La pantalla de resultados es id8ntlca para ambos casos,(ver 
fig. 3), presenta, principalmente, volumenes de las reactores y 
las conversiones que son capaces de lograr a la temperatura 
deseada. 

Aparecen también, las características da los flujos da 
entrada y salida del reactor: flujos malares y ccncentracianas. 

El resto de los datos que proporciona esta pantalla son: 

- temperatura a la que se lleva a cabo la reacción 
- valor da la constante de velocidad de la reacción directa 
- velar da la constante de velocidad de la reacción inversa 
- valor de la constante de equilibrio 
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- calor de reacción o dicha temperatura 
- calor total producido por la reacción 

r:w::.:;:.:.:..-:..:.;:.-::J;t'l.;O:::l~C.;::~CT:iJ.•J:i!:l:.r.=-...:-.=::-~ 
¡;,,:¡;--.... -~ .. _,w,,..,IA-.:.:,.:.:..:;_--·~~-,r.;:-:.;:·.:::::::::::-=:.¡:::;:¡ 

660 
1: 1 ( l. 1m:-::i1 mi n ) b l.: • r1 •:·1 r.> :'::: 1 .2 ::::..~::::-::~.-.: :-_-.::-: :'"::Jl 
)'.= (1/min> .1.16-::.:::: .• 1·:74 r~:=::::.:::.:·.:::.::.::.:::::...'11 

1·: r~q. 11.1~0. ::•n9 a:-~::::::.~--: .:·.::-_-..:.::::J 
Cr.mv. E'l. • t?bh::. ~~r;-.::::::;:r.'.h!::::J 

Cc'.'\l or· r.::: (J) -1::~7<1/' Nhl';'[Z.~~~t.::.i~In:::11 

Orr·•:i'.1. (J/1nin) -l·'i6~~;J:•i U~Dt~rr.:l'.:!!.-1'.c:B 

;.t;r!l!lt.!l•~~r;1:1...:_.z~!i!Jw.rr1m.m~ 

Ci'1..•d~ 1 
Fl L\JC' {\ 

Fl LlJO [~ 

Fl Luo e 
Fl 1..1.10 

Conc.A 
Conc.8 
Conc.C 

J 

ENl ~·(l[·t~s SAL l DAS 
~ ~" ... 
l:.:s1 
:1:1. '118 
1:1 

8. 167 
• i:1:711 
.1:1t15!i 
til 

L/m1 n 
111cl /m1 n 
11101 /111\ n 
11101 /,1;1 n 
mol/min 

mol /L 
mol /L 
mal /L 

:.:1:1. 1 
• 61 :. 
8.78 
l l. 6:08 
s. 167 
1. Qe-1il":!. 
. 1~:74 
• 1i"f:'64 

'..:.t=".:':i.[T.!;",::r:JtQ;;';.:=ll mrq- t nd r· r·!•,•.•.l. ( 01/n) 7 
~1:;-~;CTB.:LJT.r-r.rr.-..:.:::-..:::.7.:.::-.--.-tr.!i'.1!n 

..t.-=::ri:.:: ifr:!:I;C-::B. P-:· .. ::.::.:..:.·::_:-~ . .::::~: : ·~:-::-~._::::.:.::-;.::~-=-.;.:]l] 
LW-=.itt0aIT1...:; .. ~: .. ;; ... ~: . .:::.:.:.:::.:. .. : ... .::.:;:..::.-~=::.:.:.::I~ 
snr--.·····-.. --..-;.-rr· .. c·-,~rr'~i.t-rr:n;m,d",: ,,.rnrr;m 

fig. 3 

Tenemos ahora la poaibllidad de imprimlr los resultados, 
volver a las opciones (a'J o Cb'J, o utilizar otra temperatura de 
reaccid11: la computadora va liaciendo las preguntas 
consecutivamente. 

Al utilizar otra temperatura, no se volverán o calcular los 
flujos molares con la ley de los gases ideale9 1 sino que se 
to~orcin les flujo~ calculadoG inicialmente can 109 datos de 
pcrcen~2Je de volumen de especies químicas presentes, 

Esto ¡Jer~ite una gran flexibilidad en el diseAo, puesto que 
~sel P.quivolente de r~nl1znr ~os cÓlculos a una 7emperntura 
cu11lnu1~ra, pGrD uno nlimcntacion con ciorta composicion, y si la 
tampnrnturn no es conveniente, pode~os simular qud pasarla si 
enFr1c~nmcs o calcntaramos el alime11to, antes de llegar al 
~en=ta~. s1nplemcnte dando uno nueva temperatura. No hacerlo de 
ustn na1icra, es decir, recalcular los flujos molaras con la 
ecuación ds los gases ideales cada vez que quisieromos otra 
temperatura, impediría lograr la simulación de un calentamiento e 
enfria~iento de la alimentación, ya que los flujos molar~s 
variar1an y en realidad esta~!amos estudiando otra alirnentacion 
diferente. 
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F1nalmente tenemos la J1t1ma opción, en caso ds no desear 
s1mular el proceso a ot~a tempcatura. 

Esta op~lOn es la de reactores en seria. 

Para ella la ccmputadara pregunta: 

Usar resultados como datas (s/n)? 

Si l~ respuesta es 'sÍ', el programa volver~ de nueva cuenta 
a la OPCIDrl UNO, la Unica d1ferenc1a en este caso, estriba en que 
les c6lculos son realizados ahora tomando los flujos de salida 
como si fueran las datos de la al1mentac1dn, todo lo dem~s es 
idéntico, 

Ahora bien, si tampoco queremos esta opciOn, el programa nos 
lleva a la pantalla final, que es cama la de la figura~. 

~1 E N U 

!fh.l::::U:::!.. .. _.t::::t::::::::: ... .:t ,, ! .. !..e:::ti!Zt!?J!: _l!!!!:::ttt!fl 
~:1.r:~~rriTIC;t;;J,1:.:.\~1_1=:-=7.::::::::"::! 
~:::-::-:-::::::::~~.-:-.::=:=::-:::::::::..::::lll 

, ___ ··--··· ........ ·-----··--·· -· :::J 
~='.":1~~:.:::-::::~l:ran::::t.Cl'l-liiLC_ ···----·- ... -::::W 
s::r::::.-... -·- -···-· .. - Zl 
m:-:::-::~ -· - ._. .. o.... ••oA .. >o-••~ ••~-------· ·-""-· .. ::::i 
t! ___ .:t':r::::::--:':!~.m-~E-s..dl<o~.-...--... r=: .. _. __ , ...... --:::::a 
c:r:i:::=::. --·-- ~ ' ·--- -:::::::=::::::::::-.::::::-.~ 

Escoja un numero 

menu final 
f ig. ~ 

Aqui se nos presentan tres opciones: 

Opción 1: Se escoge cuando el usuDrio ·desea utilizar el mismo 
sistema reaccicnante con las otras tres alternativas principales 
del prag~ama. Nas lleva de nueva al MENU PRINCIPAL, 

Opción 2: Se utiliza si se quiere seguir en el programa, pero 
definiendo un nuevo sistema reaccionanta. El programa corre desde 
el principia, 

OpciCn 3: Cuando se ha teLminado con el trabaje tomamos esta 
opción¡ finaliza al pLograma. 
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OPCIÓN DOS ESTA TESIS NO DEBE 
SALIR DE LA BIBUOTECA 

Con esta opcidn, simulamos un reoctor de mezcla completn que 
traboJe odiabÓticamente (aislado), 

Se nos son solicitadas dos temperaturas: 

Temperoturn inic1ol CK) -

Temperatura flnal CK) • 

La te1nperatura inicial es la de la corriente de alimentaci¿n 
al entrar al reactor. 

Lo temperatura final es cualquier temperatura mayor que la 
temperatura inicinl y es la quo determina el limite del rango a 
estudiar. N6tese que esta temperatura na representa la 
temper~lura de la corriente de salida del reactor, 

Aliara el programa nos solicita el volumen del Leactor: 

Volumen del reactor CL) -

La computadorn calcula e11to11ces 1 para el rango de temperatura 
de5eada, las conversiones posibles segJn los balances ds materia 
y de enerília; el punta de lnterseccicin nos da la conversidn 
p~s1ble bajo esas condiciones y la temperatura de le corriente 
que abandona el reactor. 

~sinismo, son calculadas las conversiones de equilibrio para 
rJste rango, 

Es poglble obtener unn copla en papel, de la pantalla, da 
renultaOos si asi se desea. 

Como es mucho mds fdcil apreciar el punta de intersecci~n de 
u~n ~~arica que de una tobln c~n dntos 1 so a~adi¿ al programa uno 
rutina que dibuja en pantalla dicha gr~f ica, tambi~n en este caso 
se tiene la opcidn de imprimirla en pap8l. 

La pantalla de resultados es coma la mostrada en la figure 
s. 

Una vez reallzndos los cdlculos es 
rango de temperaturas u otro volumen, 
vuelve al MENÜ FIMRL Cflg. ~) 
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pero si no se desea, se 



e:c: ...... ~r::~~~; 
E ......... ~!U~~i'.l~~.t!ill:t:O.:.U.!l!!.~H!l~.~~~ · 
,... •. .....,......._J::::::;Tu.~~""""";1":".!I 

Temp. !K) Bal.;i.nce Bali\nc:e EqL1i 1. 
de ma'3a. energia 

5l!I~ .4899 ~\ l 
536 • 9·133 .lil567 1 
571 .9997 • l 146 .9997 
61!17 .9987 • 173.3 .9987 
b43 • 9946 • ::0:9 .9946 
679 .981il6 .:29:29 • 981il6 
714 • 9·113 • 35"!.3 • 941~ . 
751, .8537 .4139 .s:5:.7 
786 . 7~15: .4744 .7052 
0:::1 . 5168 .5348 .5168 
557 . 3:!.59 .5949 .3359 
a=n .1995 .6546 , 1995 
9:;9 .1n1 • 7137 • 1131 
964 .1~636 • 7721 , lil636 
11.:11:1~1 .0:!.62 • 8298 • ki362 
l~Jl'llUJi)Jr.I 

fig. 5 
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OPCIÓN TRES 

Aqul se simulo el comportamiento de un reactor de pistó~ que 
trabaja adlabáticamente, 

Coma en el caso anterior, los datos necesarios son el volumen 
del reactor y los temperaturas Cde entrada al reactor y una 
temperatura cualquiera, mayor que la primera), 

La re~aluciOn ~s por m8todo numérico, va presentando en 
pantalla la convcrsiCn lograda progresivamente en el reactor y la 
tomperntura hasta ese punto, conforme la corriente va avanzando 
en el mismo. 

Finalmente, presenta en pantalla la temperatura 
convers10n a la entrada y a lo salida del reactor. 

y la 

También es posible utilizar nuevos datos (temperaturas, 
volumen) o volver al MENÚ FJNnL (ver f1g.~l . 
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OPC 1 ÓN CUATRO 

Escoger la alternativa n~mero cuatro e11 el MENÓ PRINCIPAL nos 
perm1t1ra obtener los dates y trazar las gráficas que nos 
servirán para la obtención del volumen del reactor necesario para 
lograr una conversión determinada. siguiendo una progresión da 
temperatura cualquiera. 

Con estas mismas gráficas es posible obtener el volumen 
m!n1mo mediante una progresión de temperatura Optima, 

Ambos aspectos fueron delineados en el capítulo cinco, 

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

Hecho Ssto, obtendremos una tabla de resultados qu~ nos 
muestra las conversiones cte equilibrio de la alimentacion que 
hemos caracterizado Cpor medio de los datos introduc1dos an la 
pantalla DATOS DEL FLUJO EN CONDICIONES DADAS), para el rango de 
temperaturas solicitado. Sa muestra un ejemplo de esta tabla en 
la figura 6. 

,. 

CC'.l!!V't!J..: 7; ifftf":.,l¿PH fPfjf'. ffj 
C:::==::-!11;i.;1;L;t•r.:.ll.!J•r:.~-t!I~l'l'l;1!.Q: iu 
n1¡c1:: 

Temp, 00 

41:11¡1 
4:::9 
457 
486 
514 
543 
571 
6~1ül 

629 
657 
686 
714 
743 
771 
8ül11l 

f ig. 6 

1 
.9999 
• 9996 
.9983 
.9937 
,9797 
• 94:: 
.8583 
.712 
.5:?11 
;3363 
, 1981 

Esta tabla pueda ser impresa en papal si lo deseamos, 
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La computadora hace a continuaci6n una gráfica de los datos 
de le tabla de Conversiones de Equilibrio. 

Tenemos ahcra varias posibilidades, que la computadora hace 
snbe~ uno ~esoues de la otra: 

-otrc rango de temperaturas 
-\•olver al men~ crin=ipal 
-introducir una velccidcd de reaccidn paro lo construccidn de la 
grdflca del volumen mÍn1mo. 

Ya que Al cstudlar un sistema reacc!onante generalmente no ~e 

=o~a=e d~ antemono su comportamiento, ss dise~d el programa de 
tnl fcr~n que el ingeniero que lo usara se diera cuenta 
r~~ida~ente dn los rangos que debe manejar. 

De esta fcrmn cucde, al lntctar el programa y una vez 
!ntrodu=idas les doto~ que def 1ncn al sistema reoccioneante, 
pasar dlrHctomcnte a la opci¿11 rumoro cuatro para e11contror en 
forma r~pida 1 el ra11go de temp~~ntura en que tendr~ que moverse 
para lograr su objetive, ya que la cc11versidn de equilibrio nos 
~uestra la m~xima conversión posible a esas condiciones, 

51 el primer rangc que decidid no resultO adecuado, puede 
es:o~e~ otro, hasta estar sat1sfesho. 

Entcnces pude pasar al menú principal y escoger cualquiera de 
las ~res primerns op~iones, segUn el modelo con que desee 
tratajor, o b1e11, puede decidirse por construir la gr~fica de 
t~~~8~a~urn contra convers16n, fijando constantes los vslacidedes 
de renc::.:.C11. 

Es ~cs1blc dar tantns velocidades de reaccicin como el usuario 
:les~c, 1:unn :iespués de la otra). 

IJ11 e]8~~lc de tablo de resultados es mostrado en la figura 7, 
~!o~~~us ~~e la ~rcir1ca para el \1olumen mínimo puede apreciarse 
en la fl;;ura 8. 

Cunrdo ¡¡n no se de9ea seguir dando detos de velocidades de 
reac:1dn 1 el programa nos lleva al men~ final explicado Cver 

., r1p.1..u. 
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C~1r"'XTULD OCJlO 

Simulación de un sistem~ real 

Con objeto de probar el programa, se slmulürll una reacción 
real: lo bromocidn de et1lBno en fase gaseosa. 

CH2Cll2 Cgl 8c2 Cgl 8cCH2CH2Bc Cgl 

etileno bromo bromuro de etileno 

Se considerard que el alimento tombien contiene Nltrdgeno 
como inerte. 

Lo mayoría de loa dotog ~e consiguen fdcilmente Ccopocldades 
cnlorÍf icns y colores de for~ncicin) pero lo mayoría de las 
ceaccianes, na obstante, ias datas cinéticos son muy difkiies de 
conso~ulr, ü m~nas que se reol1cen corridos de laboratorio. 

~fortunndamento, para e~te cu5o particular se consiguieron 
las ccuBciones cinéticos por medio de dotas de le literatura. 

La rcocc1cin puede considerarsu como elemental y lo energ{o de 
activación de lo reocc1dn directa es de 2ll,YOO cnl ClJ, 

Ya que las ecuaciones cin~t1cas definidas por la ecuac!dn de 
Arrhen1us pueden 11nearizarse: 

ln ~l - in Kal - El/RT 

Lo energlo de activación nos da la pendiente de la recte, por 
lo tanta, soio nos hace falta un punta paca definit" la ecuación. 

Tal punto lo encontromos u 600 ~ de tempst"atut"s, donde el 
valot" de Kl es de 500 litt"os/mal.ht" C2), 

La ecuacion de la velocidad de ceaccion cama función de la 
temperatura para ·le reacci6n directa queda: 

_,z. zeo/í 
e. 

La ecuacidn cin~tica ds la reacción inversa es, entonces, 
fécilmente obtenible ahaca, puesta que: 

1<2 • Kl/K eq 

Y la constante de equilibcia se obtiene de datos 
te~m~dinám1cos Unicamente, 
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Tenemos entonces: 

17 .. Zb 116/í 
K.1 ~ 1. t'~ • 10 e .. \ 

""n 

Los datos restantes para simular el modelo son los siguientes 
es, 7 1 8): 

calor ce fcrmac1dn de brama • 31 25~ J/mal 

calar de farmacldn de etilena • 52 283 J/mal 

calor de formacidn del bromuro de etilena • -38 325 J/mol 

Capacidades caloríficas (J/Cmal.K)) (6,7,8): 

Cp broma• 37,35 + (5,02~E-O~)T - (1,256E•05)/T2 

Cp etlleno • 11.8~9 + (l.1975E-Ol)T - (3,653E-05)T2 

Cp bromuro da etllena - 86.67 

Cp nitrddeno • 28,60 + (3,768E-03)T - CS,o2~E+O~)/T2 

Come cond1cianes de marcha para todas las pruebas 1 tomamos 
alimento a las s1gu1entes condiciones: 

Presidn • 506,6 kPa CS etm6sfaras) 
Temperatura • 373 K ClOO C) 
flujo valumjtr1ca • 250 L/min 

El alimenta considerada tiana la siguiente composición: 

.. bromo - 30 .. .. etilena -so .. .. be-amuro de etileno - a '• 

'• inertes Cn1tr-dgenc) - 20 .. 
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Re~ctores Isotdrmicos 

Se efectuaron varias corridas para encontrar la temperatura 
ci~t1ma Cque m1n1m1za el tnma~o del reactor) en ambos tipos de 
reoctore9, con un~ conversión deseada de 95~;. 

LoS resultados obtenidos fueron los siguientes: 

T U mcz. V pist. 

CKl (litros) Clitros) 

500 89~ 135 13~ 5'Jl 
600 22 368 3 173 
620 13 117 782 
630 10 '179 3G6 
6~10 8 7JB ílG7 
6SO 7 792 855 
65~ 7 662 791 
655 7 657 777 
656 7 555 763 
660 7 850 715 
667 9 199 66~ 
6GO 9 5% 662 
6G9 10 08Ll 662 
670 10 692 66'1 
675 18 188 75~ 

Puoue verse fecilmente, como la temperatura afecta 
marcadamente el tamaílo de los reactores, la temperatura dptima eg 
muy cercana pera ambos tipos de renctores: 

T opt. reactor de mezcla " 655 K 
T opt. reactor ds pistón" 668 K 
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ficactor de me=cla adiabatico 

El reactor s1mulada tiene una capac1dad de 7 500 litros. 

A 550 ~ cama temperatura de entrada del alimenta (cuya 
cornpcsicicin ya ha sido mencionada), se obtiene una conversión de 
93~~ aproximadamente con una temperatura de salida cte cnsi 700 K. 

El reparte de sal1da del computador es el siguiente: 

~..!.1·.'il:t•::Jt:t:!oc::tJJ".u:m:::::c:=c:::x ....... axw~t:ll 
~.:.==:-~~-;;;::-._.-;::-_-:::::::. ... ::::r .. -nn::."~:-::::::.:::!:!J 
t::r==:::::::i~!!!~:l'lrti~;Jl!l~L~;J.;J.:.!~!2l!lllj!_l_:{~'::::.~ 
~i!!lm;;i:n-.zmma;:r::::mr""'~ 

Te.np. (1() Bali'nce Bi:i.l ,1nce 
de íllC\Sil energ1a 

55(1 . ~.s:: 1:1 

58:. l . 801 .:::::1 
614.:: . 5(19 • 443 
64~.4 .948 ,664 
678.6 .9:6 .884 
711~. 7 .875 
74:.9 • 7:.9 
77~ .556 
807. 1 • 368 
8'J.9. 3 . ::19 
871. ·1 .1:::: 
91!13. 6 .1;167 
9:!.5, 7 .1:1~7 

967.9 .1~::1 
11!1~11!1 • (11 ~ 1 

l..l;iJffil_lüI.Jill.i!TI!lmcrlilllr.i 

663 77'5 

F.i:con"tinuar T 
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1 
.999 
.996 
.985 
. 9~.:: 
.875 
.7"!8 
.556 
• =·68 
.219 
• 1::2 
.1~67 

• ~137 
. l~'.21 
. 1:11:: 

888 J.000 

F3:iMPriMir 



Reactor de Pisten adiabático 

El reactcr simulado tiene uno capacidad de 2 000 litros. 

Bajo condiciones similores ol reactor de mezcla odiobática de 
la pdgina anterior, se obt!e11e una conver~idn de 96~ 
aproximadamente con una temperatura de salida de 69Q K. 

El reporte de sallda dBl computador es el siguiente: 

P.EACTDP. DE PlSTÓr~ ADIABÁTICO 

temp.entrada 550 K 

conv.entrnda o 

temp.sallda 690 K 

conv.salido .963 
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Conversidn de equilibrio 

Las ccn·:ers1ones mii.:-:1mes pasibles a cada r.emperoc:ura son las 
je S~LJilibri~. Can los resultados obtenidas con esta opción, 
pcdemos apreciar que abajo de los 600 K la conversión posible es 
esencialments de 100~, a partir de ese momento declina 
gradualmente 1 hasta que la reacción en sentido inverso comienza a 
ser la m•s lmparcance a los 1000 K aproximadamente. 

Les resultados que ncs da la computadora son los siguientes: 

J. 

t1Ctl'.!! . ttl.:!l!iJ~;r:-.1!Ji!:~-~J~l'J'J~.11!l 
m"J•.::Tj'Q"7!1~~¡ i "'iC'CtlZ'1f':I 

58:. 1 
614.3 
646.4 
678.6 
71'1. 7 
742.9 
775 
81il7, 1 
839.3 
871. 4 

9"'"" 6 
935.7 
967.9 
11Zl1~1!1 

--.. 
"'-., 

Conv. EqLd l. 

1 
.999 
,996 
,985 
.952 
. 875 
• 739 
. 556 
.368 
. 219 
.1:2 
• c'67 
.1n1 
,1!1:1 
, 1~ 12 

.8 ~~~~~__!1~~~''-..-~--\~~~~~-1~~~~~-1 

o 
'5'50 663 77'5 000 J.000 

F.L:coni:inuar T F3:iMPriMir 
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Curvas de velocidad de rencción constante 

Empleamos esta opción con los siguientes velocidades de 
reacción: 

Uel. de C"eacción 
mol/(litrn.minl 

0.0001 
o.coas 
O.OO!ll 
Cl.0020 
o.coso 
(J.'1100 
0.0250 
o.osoo 
o .1000 
o .2(l00 
o ,5'~~0 
1.0000 
2.mJOO 
s.oooo 

Se muestt"a la gC".lfica obtenida en pantalla, 

.;. 

.l 

. u -,/:~;;~~~;~ ~--... -lf-.----1-----< 

• G // / / / .. ··~,:~~-~\ , ______ ;.__ ____ __, 

f ¡' ,1 ;' 1 / _/,'.·' 
X n f / i ¡" ( ,.-· 'I\, 

.·1 ,1¡'/,l1'.r' 1 ' ,.,. / ,':~····, 

. 2 Ll •' ,• / j ·----· ... ·· ,__ ____ ____, 
' 1 ,' ,/ l 1 •••. 

/ / / l ./' /' . .---::::.:;~·h. 
o ·___l___i_L _,.. ... .::...... ....------~~ 

55U GG3 '(",'5 800 .lUOD 

f.l:con"tinunr T F'3:it .. •r>riMir 
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fiesumen 

La c=mpucadora efect~a los c~lculos con la suficiente 
velc~1dad como para permitirnos estudiar una gama completa da 
temperaturas, conversiones, alimentos con composiciones diversas, 
etc. 

Teniendo los datos sufic1entes 1 pueda realizarsa un estudio 
complete de un sistema reaccionante en un solo ct!a, ~pto as 
evidentemente ventnJoso, puesto que el modelo matemático 
dasarr~llad~ es intrincada, de~iendo efectuarse c1antos v en 
ocas1ones 1 decenas de miles de cálculo5, 

La obtención de un volumen conocida la conversión, para 
reactores isotérm1cas 1 es la opción más rápida, puesta que en 
ningun caso tardci mas de quince segundas en dar los resultados, 

Para encentrar la convers16n pcsible en u11 reactor existente 
(isotSrmicn) se requieren de uno e das minutos. 

La simulac1on del reactor de mezcla ad1abat1co requiere de 2 
minutos aproximadamente, mientras que la del reactor de pistón 
ccupa hasta 5-7 minutos, 

Los resultados de conversión de equilibrio tardan 3 minutos, 
pero la gráfica completa de velocidades de reacción (como la 
mostrada anteriormente) necesitó de 3 horas y media, 

En la gráfica de velocidades ds reacción se nota una pequefia 
distcrs1ón 1 ésta es debida a que los puntos se unen por medio da 
lineas rectas¡ entre menor sea el número de puntos mayar sera la 
distorsión v viceversa, el programa puede modificarse para 
permitir más puntos a cada velocidad de reacción Cy así reducir 
la distorsión), pero ello nos lleva a aumentar considerablemente 
el tiempo empleado en los cálculos. 

El programa tiene muchos puntos que fu~ necesario afinar en 
la cod1ficación y que no siempre estBn en el diagrama de flujo. 
Esto se debe, pr1ncipalmente 1 a que el modelo matemático es 
riguroso y la computadora efectúa redondeos que muchas veces nas 
afectan marcadnmente. 

Alguncs de problemas que 
slgwientes~ 

se encontraron fueron los 

Las ecuaciones 3.1 y 3.2 son discantínuas en la conversi6n de 
equil1brio 1 ésto ocacionó dos dificultades principalmente: 

a) Cuando se calculaba el valumen a partir de la conversi6n y se 
daba c~mo dato un valor mayor que la conversión de equilibrio, el 
volumen resultante es negativo 1 sisnif icando obviamente, que una 
conversión mayor o igual qua la da equilibrio as imposible da 
lograr. 
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Este problema se resolv!ci calculando, a esas ccndiciones 1 la 
ccnversién de equilibrio e impidiendo que el wsuarlo empleara un 
valor mayor o igual u ésts. 

b' Cuando se deseaba cbtencr la ccnversi6n pc9lble para un 
renctc: de vclum2n dado, no s!~mpre era posible encontrar el 
valar. este problc~a se µrasa11tabo cuando el volumen del renctor 
ero nwy grand~. ticbido o que la subrutina de aproximaci6n no 
lograba n~ercnr$e la suficiente a la conversión de equilibrio 
para hacer cero la ecuación. 

l9ta prcblnm11 !lO resolvJci al llmltor el vnlor que al u~uo~ia 
puude ~ar ol volu~an dal ronctor, ademds ~e hizo qus st al 
voluron dada cc~o dato es mai¡or al necesario pura logra~ una 
converstcin del 99~ de 1~ de equ111br10 1 la conver~16n posibls se 
toma ceno l;:i de Qquil1brlo simplel'f!ente. Una ventajo ext("'o de 
hn~ar!o a~l 1 rnd1c6 en que acelor6 loa cÓlcwlos er1 muchos 
ocnsionc!J, 

Otra Problrnmn 50 presentó en ln s1~ul~c16n del proceso a 
olt;rn tcmperatur-ns, ~n aste co~a, !Ji !inbíu presente producto, la 
ccnv8ro16n roowltanto era ncnatlvn Cindlcondo qua ln rcncci6n 
invcr~n oo corivirtid en la mcis importan~e); sn aate coso se 
d~c1d16 que, dudo q~o al objotlvc e3 Jiocor reaccionar los 
renct1voo, su le dlc a lo convcrs16n un vnlor de cero 
urbitruriamuntc. De cuolqt11er forma, al eotud1nr lns grdficas ds 
velocidnd de reacciD~ constnntc, es fácílmento observoble que 
llego un ~amento qua lo conversi6n du equilibrio es cero, a 
partir de ese momento al producto comonzard o disociarse. 

Se observ¿ tamb1cin que en las subrutinas que realiznban lo 
i11t~Jrnc1on numórlca, los resultados variaban ligeramente, on 
cca~1n11es, ül rcp1;tLr 105 cUlculo!j, Ésta se debe o que la 
comp1Jtadora, nl roal1zar un ciclo con n~meros roales 1 da pcquo~as 
var1ac1011cs al redondear da binaria a deci~ol, con lo qua el 
01~im~ vnlor del ciclo en oca~1ones so lo saltaba. 

So corrigió esto al sumnrlc al límite superior del ciclo un 
r-ú'flaro pn::¡iJaño, que f 1 nalmente f ué le-01.f, puesto que mós pequeño 
se RU!icitabn el problema ccnsionalmente, y más grnnde puede 
nf~=t11r los rcuultndos. 

flo fu~ PD!3iblc compncor le~ resultodon que se obtuvieron 
un lu coniputodoro con cintan realo~, pun~ta quo no se co11s1íluon 
fric1lmentc datos d8 plnntao o de laborntorlos en qua 9e lleva o 
cnbn ln b~omactón del atileno en reactores con comportamientos 
scr.ejilntes 1l les ideülc~. tlo obstante, P.H. Groggins (cit.) nos 
Indica que hasta los 700 C !aprax. 1000 Kl el equlllb~io de la 
reacción so de~plnzn hacia la darechn; tal re5ultndo se obtuvo 
=crl lo opci6n de convarsic11c~ de equlllbrto. Va que estos 
calcules se realizaron con los valores obtenidos de las 
cons:nn<;.ca de \'Clccidud (ecuncinnen de Arrhenius), presumimos qus 
el modelo matumattco na Ajusta caza11nblemanta bien. 
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c~nclua1cnes 

52 ==~=!~~e en~cnces ~we, a~n cuando el modelo mat2mática en 
a=as1anes es o~mpleJo, es posible simular en la computadora una 
Leaccicin química que se desa~ralla en Leactoros industriales. 

Es facilmente apreciable que aún cuando el desarrollo del 
algcritma lleva mucho tiempo, éste se compensa en forme más qua 
s~ficlente, por el ahorre que trae consigo al estuctier las 
cpc1cnes pcsibles al diseñar un Leactor, estudiar el 
comportamiento de la reacción o analizar las capacidades de 
reactores ya existentes. 
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1 ::•Y7 r· :·n :r t t :i:,::: :·roe::~) t 
: ! ¡"e ! t l I. ~ ··:;¡: r1.i , i 11111º r .r_I]. (r.,'r, l 7" 
tl.:(1 Jr..>t :·t::í :::l-"" l;./-.en 1t-:i:1 

1t:·:1 1f ¿.f::::'.;" u·.en t·.rj-:~y:el~e:go':.016:1;1 
i ,_,., ;1·¡;, 1_ ··:.a1-:....1 11· .. ;¡-_;,..(•_,,'•1)";"'" 

lé~·i'. 1 .:;-:': .e· r:: r ~<.t"'"" 1.:.l1;:in 16'.;''.I 
1~~5 i: ~1' ··~·· ~nd ~1 . ''g'' then 1650 
li=·:1 1i ~¡~··~·· then e.e~ ~1-~fic~ 

t !.. .:._ 1~ ro r .~.: ·= ·: ·; '.:. l 
\,'-;'(1 111·111t "AJ)l_¡··J '),~l. (~·~,'11)-'" 

j~::'(I ;i~t_ ~i:tf .:<!="" ':.h:cin 1~5!'.I 

1~:1~ if !~=''!'' ':.hen l~ 1J:1oto 14~1;1 

i~.=~ if :-i="n" th;::n 1-·i: 1 1:•:-::-l::..:::c-,i·~to 168t!I 
1·::;·r:· 1'1·ln 1• "-J~_1·..:. 1·"">11 1 1l: .J.,. 1 ..... :1;·1. <s/n) ... " 

1-11:1 =·:::~ 2i:1f ::.-1="" ti--,:?r, 1711!1 
1:-1s i f i·l="n" tr.-:-on '='~:: 

1~:·~ if ~i::''s'' tt~~ri 1~:1~:~1e~:goto 1710 
17~(1 rem ti':.~rmin~ c~~1anest• 
1-·-
1-:-: r·?;n 1n r?.c«.:t.pi:e':.cn c>.diab=-.tico .t.t:.t: 
i-:s 
1-:-:•.1 .:!':::•;.:.,1;.: 1~'1l1=i¡t:t2=tl 

17.:: c1·1n':. ''.·; .=(t'•, "t =": l¿., 
¡··~-'l l:=I ~-1-dt 
17t~ i·.~~ b~l¿.,nc~en 

¡--,:• l:=li+::bot=<l~<lbl/2 



177'5 ~.:..:e con.:n 
17~0 e·.~.: conaval 
17'.:35 ewac lnt2·3r;..l 
1201~ "t="·t+vp:p1·1nt"vt::o";,,.·t 1 "vp::o 11 ;yp 
1E1:1 1 i f •1p<=1:1 thcn 18~16 

19(\: i-f .. t.:::ov u-.2r, 1804:-::l!e::;otei 181~16 

lEO.\ l1=l;:l¿..::.lt-:p1·int ":; ;:";ls.'•t =";lb:goto 1764 
t..:~'.:. 1~ r i r·, •- ".:1" 
1r:1.1C . .:-·1.1.1·~ ··rc . .;crrn~· oi: r-rsTDM r-.D1t-,cr .. r1co":1wint. 
1c:11J r···1nt ~::. (("!,~) "t~.t.¡:..e:ntr·:-.d.:.' ":tl;" I(º 
101~ p1·1nt ~t((l,7)''~~n~.~nt1·a~;.. 1)'' 
1::::::i 1=1·ir,t .:.t(ú.11) "t.::11,¡:,:,,:.l1d~, '';lb;" 1~" 

tE.::: \¡::1nt(.::~\.;:t.:~-l/.:: 

li-:":"~1 l=·rir1l ¿.t((1.1:>".:on .. ;,;..l1d¿.. ";ls 
t [ ::: 
tC:4 1·3m ftf ta1-~1na r~~,:t~r· Pl~tCtn tf~ 

1c:6 
1(:3 r·:,n ••·• -="?.:1 ~na;; 'f t ~ 
1r:1 .. 1 1·1·l11•- c..Lt.1.1,t7)"jjll1;1¡11·1,1,\J- r:::·~.t.1ll:.\c.l.::i::. (~/n)7 11 

lf·C )et .:.·ti:if .:.1="" than 18-\:: 
1~~~ 1( af=''G''lhe~ 18~8 

lt'·l·li lf 1.'11="ii" tt·,~n t·,,·j,:p):~l-ú2:·JCl·:llS4: 

11;.1:.1 p1·1r.t. "j¡j!Ln.1 v;,lL'l!<:..·11 (::..,·1,l7" 
tP.:\'t ·J.:.:>t :.i.:1f ~-p,"" tliiHI lS-15 
i2:.1il i-f g,t="~" n .. :;:r. 1-0:-J.:tc. t•j91i1 

18~1 if ~1;''n'' than lE~::ala~=~~t~ 1849 
lG~-:: i·r:nt: "'.i..\l(~ 1·.:.·-i,~1·-· LI..: L·~'·'·1·· (:..o/nl':" 
lC~: . .;et ,:..l: l f L;'l~"" tt·1c:n lE'.:.·7· 
1::~-l \ f P.'i·=''n" th'?n 965 
lf~:. if ;.,i="i;" than 14:.0:21:.::::~,:.to 15:.:i-. 
tE:':;, 1·~.1. tt• t=i-11.1n:-. opc1.:::n.;:~ t1-"~ 

1 f:'.'7 
1(':5 1·-;?1\1 i~.f. ~1·:.f1~~"'= .~1.ra.?..:·:i..Jn *~* 
1~~9 

1Gb0 a.:~c rescan~ : 
12~~ iar t~tt to t:~le-05 step dt 
lt:6:-" ! =1 + l 
1¿.:..::- t l 1); t 
1c·.,' a ::e .:=n,;n 
!:= .... ~ -: . .::.: cor.s"et 

1:. ::.~:1 .. t i ) -=:;e 
tfJE: tlll=1r,t<lLltt(1l,..:'::l/l!;:::(i)=int<::t;~(il..,.:5)/:: 
1c=-1) r1·1r.t ~t<l,5·tilt<i>.:.t<:4,5-+il:.;ti> 

t S!:11;t r.a .. t 

10 ,\ 



10 r-rint:rw1nt '"áill1np1·1,u1r· 1-¿.5l.1l. (=/n)7" 
:s ~et as:1f a~~··•• then 19:1~ 
~C' if a'l="n" th:n 19:.s 
:1:1 if ai=''s'' the~ h1·dcPr:eJ5¿:gotc19:0 
_.,, a::.=-: .;r·~f i e:-. .-
•. r,r,1.::~;:tl 

l(t r-1·!nt "AJti··..:i r· .. 1n·J..'..' T..:11,p. (!:i/n)7'" 
:t:i get ;.i: l f at="'' ti.en 19S1l1 
~J 1f ~t=''n'' then 1S6:. 
~1) 1i ~¡.:.:''3' 1 th~G t4:1):else:gotc 195~ 

1c:c: ;:o1·!r.L"'i1.'.:;lv1.·r .:.•! M.~nl.1 11p.:d. C~/n)7" 
1..:-:::-i :i=t l7'i:1 r :lt="'' tn~n 1984 

:1:1,, 1i:. pr·inl" l/,:.l.J';.' r\c.•.:.-::1.:•n.:.: ";:f~tctl 11 :;'1 11 ,:.::,r·1.;\'f• 
:1·•11:1 1·"=,1 .. ,l (r.::.'t·l: 1 í 1·i:,,:=--o ar r.:-.>11!1 then rirint 11 '.il)Qlort::~ L"ntrr.:: 1¡1 y 

lL'": ;i:.tiJ :c1i:ic1 
:1:1:>:1 1 =O 

:.:~:~ :: . .:e .:;:.n:n 
:~'~0 ~ .. e: .:cns,el 
:!'.1-l': e: . .:.: .:.:;.n,.; .. ~ 
:.:!~1:1 e::~: .:L1r,•;.s1·c:i.c.te 
::lY:S t(1)~1ntci::1~t<1l.,.:!:·)/10::,<1>=intt::1x(i)+;:5)/::.: 
:i:10!) Fr'lrtt :.tCé...,:-+1\t(l)C..t('.:4.5-+1):{(1) 

:ce~) 1~1·1nl:pt·111t "':iiH.11p1~1,111r r\1,.."~Ltl, (s/n)í" 
:o::;,:1 ~=t =-.1:1< :i.t.="" ther. :1:i91a 
:100 if a1=··~·· lhen hrdcpy 
: 111) :-:;e: ;.1· a. f te;.. _, 
:11s n1·;n::::i::t1 
:1:!.1 j J~ll)L '''.'il.Jti·:. \'~l .J(.; (11.Ji;LC!..:·n (;;;/n)?" 
:1:1) ;~t &i:1( &t='''' then :1:1~ 

:1:s if a7=''n'' then 965 
:141) 1f d1=''s'' theG :0~11!l:else:goto :13~ 

:1:4 
:1~:. i-c:m *~*ter""1nina v~l.r:<.ctettt 

:1.:.0 
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;c1i~0 1·~.n t~tt~ubru~Jna$ de Forrnatoi*it 
:~10~ 1·em *' ~nl~~ lir1s~~ :0''0 ~ ~00111 ** 
::.'!);" •. 

:c11Q pr~c ~alida:i~n 
.::r:11e- ! f ~1~=(1 or ?.:·:=1;1 or bl>r~1 cr b:>i:1 '.:.hen det="Sl:'.!!'":gotc :(17¡~t 

:i:-:1:1 i1 ,:t,.:;.(t;;)>r=!-r?.J7 01· abs<eb>)=1.c:-t7 orabste':l>=le .. 7 then d~t·~ 
11 81~,~, .. 1 ·"~~o : 1:1:0 

:1.·:~ dot='''':~ola :~·~1~ 

:1:;:(1 1w 111 1
• ":;!'1

: pr· i ni..:: rw int: Pr"i11t 11 [íd\CG; G:t·I llME(1 
·:1:'-l•!, gnd Pl"OC 

: 1 ,·e r.1·111! "=r:r1 111l.;~'¡'t·-·"Dt.TO'J LlU[ rn:r1t.icJ.1 (;L SlSTCt'l,'l":c.lmt1·1:.· ~j1; 

:1 1-:•;1 c.1·:n'. :'.: (:.':~ "Cl Pn:i·;ir~Jr11::· SLll="C'no:? 1ue las const¿i,ntt::?s" 
:1~1 1·1 1~r-!n~' 1 de •¡eJ0c1d~d ne ?Justar1 ~ l~ e':uacion de'' 
.':1•'111 ~l•'-''l)";r1l1•:lllL'~;:" 

:1:•:1 :.:~nt1·::"I :: ~ .~ .?::p (8/Tl ":~1·int:j'.:rint 
:1·:i:1 :eritrs"l.1 -?n L/(1T1·~l 11.in.1 1.: en l/m1n" 
"::'-14(1 ~1-:r.t '-;t{l.l:J"C . .:n;;t.:-nts-::. ele lar-·:: direct¿¡ {\ + B -> C'' 
: 1 ': 1:1 ~ 1· 1 ,-. ·- ==· .. _ ( 1:1' ! ., ' ":11 " 
:- ¡ . .;1;1 r.r· 1 r,t "'\.: ( IJ, 15 l " [- 1" 
:.\;'(' r-1·1r.': ::(1,\;')"C=n:t;.nl:es d-? la R:: inver<:CI e-.""+ [~' 1 

_. l _:": ·:f t: !" l r, '... C· ~- ( 1 ~' • l :: ) " i~ :: " 
:1-=•:1 p 1·¡n': ;',;~1:1.:1)'i"!~: • 

::·:•1:1 rr1nt ~t(t.::'''ln:r·c~u::~ loe dates en line~ s1:0·· 
:::1·::: r. 1·1r1': ~tí(1 .:>11"r1·~;:1-:n·:. ..:•.1¿:lq•.11-?.1- t~c.l~ r.c:-.1-e.. continL1ar" 
:~-1·.· ?~·' .. ¿.(·t: 1 f ,;,('!="" !::-1.en ::1i:• 

:::1:1 pr¡n: ,,;•~(,_:,'.::")"~rd_,<,}Plc?S J,: F-:;r-1n,:.ici,~n S:d.'1 

::.1 1:1 ~r·;.r,t_ ~·t ( 1, =-: "í;~¿::t.lirt.i :¿:nt•:i ("!¿.1~·: "/mol)" 
:.:.:r:1 ¡:t-lnt ::,:(1.11) ·•::::::i..:L.2n e:.-:::?;;:i ( 11 ;2.1·t; "/1nol)" 
: :: ;~·1:1 r· 1· 1 r. l =-- t ! 1 • 1: l •· r r- ..:·C L': to ( " : ,:. 1 :¡ : " ,. mo 1 ) 11 

::i;11:1 •:w~r.': "t(L::>"In:r·..:iJ1.1.:c=-. le·: .:Ja:.':cs en linea 815~1'' 
: : 1.1·.:. ¡: 1· 1 r.1. :-1_ ( 1:1• :-~ 1'Ti-.:·;;1 or.:;;. c.i..i:-1 qLli >:_.,. tecl c.. p;;i1-.?. con ti nL1~rº 
:-:~.:1 J=-'~ :·('!.: l f :' 1 ~ 1 1::::"" t:.h·?rt ::1!:1 

1 1 1 : I• 1• '' ¿:J': I·! Í l 1 !_: "'I • \. 1· :, ·¡. 

:::·:·:• p··ir.': •"'~ t:.1l) "El ~"t"i.JJr·"''n.~. ~-:•:PC·nr::! .:i1.1t? l~= Ci?Pl1C:idC\des" 
1·1 ¡1,'.''!) . .:·.l:.1·i ~ i .~·. •-:. 1 ~Y-'· '.;·11 lt\ ":L\i'0.:1'-•n" 

:.:::1.1 ::i1·1nt. ":1·dLdente: ":pt·1nt 
:::::1 :~r.tre''C~ = n + bT • cT: 4 d't:•• 

::.:-,.1 r··~r1'_ .,:-. 1• 1 1:1 .t:)"r.i::~·.·:-:1.u l1rr.1':t1r.t~:" 

::-=i:• ¡:1·irit .;,t((1.l-1)"1J':il1..:e lin-.=i2. 81'"-=::1" 

:..1:.,.;- r.r·!r•'- 2:<i:1.18)''r:~~Ol.:t1,,t;.- en -?:::9:0:" 
:~;¡~ ¡lr·int ~l;.(1J.:Cl''U~ilica lin~~ 8:~10•• 

::.:..11:1 i:1·1r.t c:-l<:: .• 1::> 1'Fr·adLtr:to:'' 

r ,,;, ~ .. 

lü5 

U" 



:::0 pr1nt ¿.t(:=.t4> 1'Utilica linea 8210'' 
:.:.:i:' p1·int e.te::., 18) "ln¿.1·tes: 11 

:.!::·) Frint .:.t t::,:cq "Ltti l ic= lina:\ 6::0 11 

:~~,) Pr1n~ itl0.:~>''Pr¿~1one ~uelquier tecl~ para continuar•• 
:;~~! ;~t ¿0t:1f iO~~···· than :b~~1 

:::~·:• '2r.:l Fra: 
:;.:1i:1 1·:.r1 ' 
:-?0 Free ditilvJo 
:.:- : .• -1 rl' l nl "::r: ..::-":n•:r· .:!"0;'1TOS· DCl. rLUJO E.M COl'tDICIOMES DADAS" 
·:-.~<· ¡..i· 1r.~ -~l. ((f, :) ''i" :•1'1· 
:7-L1 Fr l nt ¿.t: <L1 • ~) ··i:í" :-:;; l .:-n < "1 :.:·t.:") .;: 11

; 

•.;;~:.;· '·!)',~.r-'i:r:-~.';;.1 <r··l):Ji r·~~ 1:1 thtlr1 ¡.wir1L i.;,l(1;1,$)1.¡':1 :rJ~t 

e :~ .1.:• 
::-::; Fr·!nt .:.!. <L'.6i 11 T¿111p,;,!J-.5i:L!r"it <L) ~ 11

: 

:O::''.::' i.:L:.t, "::l',-l,L.,'\.:l<:-;:..~._,,1(t .. \í·l:i{ t..:_(;!) tt.::..-n r•rir1l .:-.t(tJ,l.)t{!li 

'g..:J'"-=' ::-":: 
:7;;:1) ¡:.r!nt .:.i: (1:1, 7> ''Cc.•.1d:;l (L/,filn> ::: "; 
:-:---::i i:.:l:.I. 1 '::1",::::.~,i:11.:~i:1;;;;l'ül l11 U}·>:1í v0<<=1!1 th~r-1 1•1~inl .,.,L(i!J,7)q'l, 

; g,_:.~;:, ::" .;(I 

:.:·::1:: ¡".1·t11t:~rr-1nt: :.~nt1·.:"r·or\cCt1Tí;JCS en VOLUllCf,I l)[L. MLlt·1EllT0' 1 

-: ... :.1'.l 1:>r!r.t ::l((',lll"~; F . .;;¿..:t.1111.il:·nte = "J 
2'.Ci":I) ;,.:·t._!, ":íl' .~.1:~1·:112,;:;·¡i:.-.l (pi:~·¡.): lf ¡'.!,;\~;:..¡) l:lhrn :.~'9~1 

7Glll 111·1nL .:l(1:1,1:)";: 1-:~·..:·ct .... n \..!:,.:-e:~,u .-J "; 

:.::;:i:1 f:::l.:.t, ''!l".~,pL1.:1·lJ=v~d (pl.J'f):if pb<pi:\ tl1Gn ::o:.i:1:i:J1!::.it:.•:rJoto 

::.0:1~ r .. 'Ll;..J "7: n~~-c.\:.....:n ~:;...:u~u >::· 'lllt? 11m.",'3:fctir- 1:.,1'.l,-'llJ,1,'? 
.:i: ;::itc. :.e 11¡1 

-=-!~:.::: l;-.:l:t·, "!l"','2,H-'t.:ric=·,1 .. d<rc•J.):if pc,1ZI lh~n :-CJSt!I 
:S70 Pt~11J1~-(p~~pt•p:) 
:;i:;~:: it p1(L\ tl1c.-n P~LtS..:: ";i Ci\r,or..; El~ LOG FOf .. CEMl'AJCS !",3:9.,:.to ,_, 

?01!1 
-;a:.:1) rw111t .,·:Ll0,17)"~: l1lt...•tlc-:.. ':";pi 
:::.··:i f!·tr.t ¡,t<0,:"".:')"2:0.:'S!;·c., c:Jrr·::oir (s/n)? 11 

:s::s ;et .?.t: i f _.,,t,="· 1 th2n :sc;s 
:=1:·,) i í :-·¡;;;;"::;" thttn :.;-:1!1 
:;1'.:1 r-.:.r1r :-: .• s,:1,1,c:6 
:=-:.;1 .=-r,j ¡;.r-oc 
:~:.:1 i-e.r. l 

-:; --li~ pr·o.: te,r1p 
:.-:=o:;o prtnt " TC"•TIPCr.Eitl.1r·,;.. U<> ~ ''; 
::-;:_(1 {~t_:.t, ":l',-l,l'i:t;;;;":il (l'P) 
:~~0 1f l(~!~ Lh2n r¿u~~ ··~ Err~r !!, T~11ip~1·~tura >~ 0' 1 ,J:~~to 3 

~~·1!1 
:.'::¡;1 ::n:: pr-o.:: 
:-=- ~!) ,. .:.1, t: 
.. ·k·>.:1 pr:.: r:.::·,~l 

-1 1:•: (• r.1· ir,._ ":1" 
4(·:~1 ~~=lGt(v~+¡~) 

4(1:s if vro)99S9'75 th~n vmi=··~~99999'1 :9oto 40:0 
41):7 ,·~i=strS(~m> 
40:.0 ~p~1nt<~p+:5) 

¡QÚ 



41~:3 if vP.'9~~~99 then vpt=··~;99999••;goto 4040 
~1: 1 :~ ,·pt;5trt(,·p) 
41:'4tl prin~ ~~(:C.';'~ "C:'nv. ".?lt e::: .. 71:: 
41~~1~ pr1nt_ ?~(:~.~)''Vn1e: (L)''6tc:::,8)vmt 
4('.:1;1 print .it(:6.'=}"l/pi:;(Ll":it(:'7-.?)vp1• 
41~-,~ 1n~ ~.:l.14.7 

ai:•:;:r:1 end pro-: 
-'l!i 1 ~(\ l"'?•h t 
4Ji:10:1 Pf"0'; t"o?'Ef1·c.C 

•1 l !t1 111·1 n'- '';;J'' 
41:(1 c·==int(:~mr;:t~;::.)/;:l 

-11-:1:1 ~·rint ~1!_(:¿,,"1~'",1cl. (L)''¿it(:.:..7)v 
41·1<1 pr·1n: .:1t<:.:,..31 "C.Jnv •• 11"~t(:.: .• 8)0 
:1 t ~1:1 i:_.~ i ni:.(:: 1:. •;: i -1:: '.::) /:: 1 

n1~·:1 pr1nl AtC:~.7)''C~11v.p''~t(:;.9)o 

4 1 ~: ·:1 •;?.'1d ¡:.r·..:i..: 

-'l l ';'(I I" ~11· t 
•1:.'.J(I r r·.-:.": 1·~_;9._:.n 

11: !!'' 11·1r1 1_ ,·.1 1111 1 t)"r-. r:: :·j U 1_ T (1 O O :3" 
-'l:. ! ': ·=·-==1 r,t ( 1• 1 :: Sl 
t1: :. '.' c. t" ~ n t ¿. t ( (1, : ) "T-? mo , ( 1 ) '' ~"' +_ ( l ~·, : ) o 
.1:,:::1:1 c-1·1r,t_ .:-1. 11:1• ·1 ~ "11 (L/mol r1,1n) ": kl 
11:.1·:1 r-1·1nl;, "¿.1_((1,:_:.¡••1.:: (1,··ninl''c,t<l:·.::·>~: 

-1:~1-, ir l •..t. ;.t. 10:1, t. l "1. ·?Y. ".::.t ( 1: .. ~\ \. 
11: _! •:I ·::=: l 1" '.: ( .. ·.~ k;: 1 '-:: ':) ,·.: l 
i1:··,:1 1r11, 1• ~·l (( 1 • ·~l ''C·::in". [q, '":it ( l~. -;')o 

4:~(1 r.r·1rit ~1~(': 1 .G)"Cc"llor F:: (":elt•; 11 _)",_!1.t{l:::·,3\o 
.:i:.1:11:1 ':."'111'.(q-1;:5) 

4::1!;1 pr·1r.~ ,:.~ ~( 1 .-=) ''IJpr·c1j, ('':e.lt: '','min) "¿..t (1'5 1 9)0 
-'l::o p1·1r.t ;.*_le.1i:1 )"r:c.~c:1CJr;: ":e1·:.t. 
4::'(1 r;1·1n':. c~t (:·:•.1 1 . 1 ~ "CC1IJ(•,: l::c· 1.:.er·m1i.:2<:" 

-l.~:: 1: 1· i r1 t_ ~· 4• < t 1:1• 11) ''[tl l r.t-D.'1":'';. ':. <:~. 11) ''GAL IQAS" 
a:~i;1 •:'=in~ (·.i:1~¡(1'·.:':.i ,'\(1 

.i:~-!;1 r·1· i ni. .:. 1. 11:•. 1:) "<.>1•.1,J ::.1"¿:¡,te11:1. 1:) a 
11: ,_:(L ,;i= L nt (-. Í.): \ (lf :::) ,' 1 (1 
.1:.:-1;1 ~1-111t 2t(:1 .. 1:>''L.'ni1n''e.t<:::-, 1:>0 
11:G1~1 0=1nt ( f 1-:i.t.::+.:::l /.:: 
_,: :-i:1 cii· in~- et_ ( (1, 1:) "F 1 1.u o A" a': ( 1 O. 1::) o 
4.1·: 1i:1 ·.:i=~nl;.t.f='t::'·::i ::: 
-~·11 1 :• r.·1· 1 r.t .¿t <:i:1. 1 ·~)"mol /m1 r,'' Lll <:::i;, 1·:) o 
4 1:::.~ :·::1nt < F:b;::1.:S> ,'.:: 
.i:;::i:1 pr·int ,:il;,(til,l~)''Fli.!_ic, Et"eo.t(1ti1.14>c 
4~40 o=int(fbl::+:5>::: 

··~;.j¡. 
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