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Toda nuestra ciencia,
Comparada con la realidad,
Es primitiva e infantil. ..
Y sin embargo es lo mds preciado
Que tenemos.




OBJETIVOS

1. Codificar en un lenguaje de programacién algoritmos para resolver ecuaciones que
describen a un sistema reaccionante. Es decir la transformacidn de expresiones
termodindmicas y cinéticas en instrucciones que la computadora pueda interpretar,
para de esta manera Jograr un programa que nos permita realizar un gran nimero de
operaciones en lapsos minimos de tiempo.

2. La elaboracién de una herramienta didéctica sobre reactores que tenga uma
aplicacion dentro de las asignaturas relacionadas con el tema. '

3. Conformar una herramienta que dirja nuestra atencién principalmemte a las
vatiaciones de las caracteristicas basicas de los reactores de acverdo a las
propiedades de los reactivos gue serdn introducidos en ellos.

4. Lograr un software que noc permita analizar sistemas de reactores individuales o
maddtiples.
5. Anq:!iardcomchnienmdzlosesmﬁmdclngmiaiaQﬂmiw,eneltamdc

reactores. Mediante la utilizacion interactiva del programa elaborado en este trabajo.

6. [aimplananaciéndelmametodologiaquemspamimdmcﬂbi:,am]imy
mlverlxoblrclacmnadosconlammima()mmlm, mediante el uso de la
computadora.




RESUMEN

Una de las misiones de la ingenieria es el llevar a la practica los conocimientos que
la ciencia plantea, en la aplicacién de estos conocimientos, la ingenieria ha requerido de
herramientas que le permitan realizar esta aplicacién de uma forma rdpida y precisa.
Ciencias como la quimica, la termodindmica y la cinética, requicren entenderse a través de
conceplos ¥ expresiones matemiticas, los célculos derivados de estas expresiones pueden
ser obtenidos de manera manual, sin embargo puede resultar tardado y con riesgo de error,
hacerlo cuando estos cilculos son mumerosos y complicados. Resulta entonces necesaria
una herramienta que nos permita economizar tiempo y concentrar nvestra atencion en los
conceptos que pretendemos entender. Este trabajo permitird enfocar nuestra atencién en la
relacion existente entre las variables: temperatura, conversion y velocidad de reaccion,
mediante la elaboracion y la utilizacidn de un programa.

La computadora serd nuestra herramienta en la bisqueda de la solucién a nuestro
problema, esta por si sola no resuelve problemas, entonces s¢ requiere de un método a
través del cual la informacién pueda ser introducida y procesada en ella, para de esta
manera obiener un resultado que represente la solucién indagada. Pues bien asi, este trabajo
plantea una metodologia para resolver el problema sobre la caracterizacién de reactores en
estado estacionario homogéncos con flujo ideal en fase liquida.

En el primer capitulo se definen conceptos relacionados con la computadora,
lenguaje de programacitn, algoritmo y diagramas de flujo. Posteriormente sc propone un
procedimiento general para la solucién de problemas.

En el segundo capitulo se describen los conceplos relacionados con reactores
quinicos tales como: reaccién quimica, velocidad de reaccion, equilibrio y la influencia de
la temperatura en estos. Es expuesto el concepto, la ecuacion de disefio y el grfico
correspondiente a los reactores de mezcla completa (CSTR) y de flujo en pistén (PFR) y
sus respectivos arreglos en serie, ademas se detallan las formas en las que han de operar
estos reactores.




En el tercer capitulo sc presentan conceptos matemiticos que serdn de utilidad en el
estodio de las ccuacioncs que conforman este trabajo. Posteriormente se plantea la
mﬂmkhmmmmmﬁdmhmﬁmg
otiimmlaseancinn&squcdmibm'l&shnyedmiasthadescg:ﬁrhmacb
apﬁlibdo,hmdenﬂxinmdehsiswirﬂim,hﬁmdeopaadénisotﬁmim
adiabdtica y dc rutz térmica optima. Finalmente cs mencionada la expresion
omrmpotdimlealamcﬁwhciénhme(zpihﬂoseasigmhmtaciénqmidmﬁﬁmréa
cada variable dentro del programa.

En el cuarto capitulo son presentados los comandos de Qbasic con su respectiva
descripcién y  se cjemplifican a detalle la claboracién de 2 subrutinas. Es mostrado
diagranmgmﬂdeﬂujoqwdmﬁhmndadcimﬂxmiomqwsegdréelpmgrm
en cada figura del diagrama esta escrito el nmimero de instruccién que tiene dentro del
programa,mdiagramaesguxmlyporlommmdesm'bemndemﬂebsmmmﬁms.h
ultimo es expuesto el programa resultante.

Enelqﬁﬁoczpiuﬂocomq:lmmmosesleuﬂﬁjoconelmmlqmexplimh

Por medio de los elementos contenidos en los cuatro primeros cuatro capftulos, es
claborado un programa sobre reactores, quc nos proporciona resultados confiables (que
pndmsemrmbomhsumﬂodmmiobmnsih‘cmio).Ummejemmdod
mmﬂhwidm&emmiénwmohamienmdeapmﬁimjcmdmdc
reactores, ya que nos permite entender de forma interactiva, las relaciones existentes entre
las caracteristicas de los reactores y las propiedades de las especies quimicas que han de ser
introducidas en eflos.




INTRODUCCION

La computadora sirve al hombre como una valiosa herramienta para realizar y
simplificar muchas de sus actividades. En si es un dispositivo clectrénico capaz de
interpretar y ejecutar instrucciones que le permiten realizar en forma general funciones
wmohson;lmopuaciomdeenﬂada,alsarwqﬁomdcinfmnmﬁnyasmdem
méquina copectada a ella o de un usuario; operaciones de célculo, lgica, aimacenamiento
y operaciones de salida, al proporcionar resultados de las operaciones mencionadas.

En la actualidad las computadoras tienen aplicaciones variadas y practicas, porque
sirve po solamente para Computar y calcular, sino para realizar miitiples funciones, como
el ser un centro de comunicaciones (teléfono, videoteleféno, fax, correo electronico), servir
como equipo de entretenimiento (television, video, audio, video juegos, cine, fotografia).

La computadora no solamente es una maquina que puede realizar procesos para
darnos resultados, sin que tengamos la nocién exacta de las operaciones que realiza para
llegar a esos resultados. Con la computadora ademés de lo anterior tambi¢n podemos
discﬂarsohwimahmedida,depmﬁespeciﬁcosqmscmsprwmtm. Mis ain, si
estos involucran operaciones matemiticas complejas y/o repetitivas, o requieren del manejo
de un volumen muy grande de datos. :

El disefio de soluciones a la medida de nuestres problemas, requiere como en ofras
disciplinas una metodologia que nos ensefie de manera gradual, la forma de llegar a estas
soluciones. A las soluciones creadas en la computadora se les conoce como programas y
no son m¥is que una serie de operaciones que realiza la computadora para llegar a un
resultado, con un grupo de datos especificos. Lo anterior nos lleva al razonamiento de que
un programa nos sirve para solucionar un problema especifico. Una persona piensa y sc
comporta obedeciendo a un secuencial logico. Anilogamente un computador realiza tareas
y mancja datos en memoria obedeciendo a una secuencia de pasos l6gicos para lo cual ha
sido programado.




La programacién de computadoras es la ciencia que permile a una persona Programar una
mmmmmﬁmmmwkmx
pmdedcﬁnﬂcomunsemm'ndehﬂrwcbmsqminﬁulasamiomomrmqmm
&mmhﬂw@ammm.mms
hnﬁspﬁmblemunlqlﬁuﬁmdehmgmierh,yaqmdifamlapmﬂmqmsepxdm
pmsaﬁartathﬁunpomﬂverbsdcmma].hmcdiodchoompdﬁom
tenemos la posibilidad de resolver problemas de manera rapida

Cuando se desee elzborar algin programa, se debe de tener conocimiento amplio y
suficiente del problema que se desea resolver con la computadora. Antes de pensar siquicra
mdjmrelmmmddxmmderﬁolvammﬂmemzelmoﬂmp!mt&do,
solo entonces podré plantearse el algoritmo.

Ellcngua}edeprogramadénumdqucseelabméeslcpmgramanbasic,la
principal ventaja quc prescnta respecto a los demés programas cs la simplicidad con la que
sepndeapruﬁuamogmmmé!,eﬁtmdoaﬂhmcddaﬂdetmmmvbsde
pmgmmcmmmhﬁopﬁaﬂemrmrimdmﬁpodemymhmsam
curso de programacion.




CAPITULO I

WMETODOLOGIA PARA LA SOLUCION DE PROBLEMAS

POR MEDIO DE COMPUTADORA




1.1.0 COMPUTADORA

1.1.1 Computadora

Es un dispositivo electrénico utilizado para procesar informacion y obtener
resultados. Los datos y la informacién se pueden introducir en la computadora como
entrada y a continuaci6n se procesan para producir una salida.

1.12 Hardware

Son los elementos fisicos de la computadora que puedes tocar (teclado, monitor,
bocinas, impresora, escéner, eic.), aunque algunos no son visibles porque estin dentro del
gabinﬁeochasisdelammmﬂom(micmpmr,discodmo,mmoﬁaRAMmm
dms).Todosdhs,awvezscclmiﬁmnporwﬁmciénm:dispodﬁvosdcmhada,
procesamiento, salida y almacenamiento.

' 1.13 Dispositivos de Entrada

Comosunombreloiniiu,sﬁwenpaahﬁmdmirdﬂos(mﬁ)rmacién)mla
wmmmdoraparawmoccso.Losdaiosselmdelosdispoﬁﬁmsdcmnadayse
almacenan en la memoria central o intema_ Ejemplos: teclado, scanmers (digitalizadores de
rastreo), mouse (ratbn), trackball (bola de ratén estacionario), joystick (palancas de juego),
lapiz Gptico.

. 1.14 Dispositivos de Salida

Regresan los datos procesados que sirven de informacion al usuario. Ejemplo:
monitor, impresora.




1.1.5 Unidad Central de Procesamiento (C.P.U)

Es la parte més importante de la computadora, en ella se realizan todos los procesos
de la informacién. la CPU esti estructurada por un circuito integrado llamado
microprocesador, el cual varia en las diferentes marcas de computadoras. La CPU se divide
en dos unidades:

Unidad Aritmético Logica

Es la parte del computador encargada de realizar las: operaciones aritméticas y
16gicas, asi como comparaciones entre datos.
Unidad de Control

Se le denomina también la parte inteligente del microprocesador, se encarga de
distribuir cada uno de los procesos al 4rea correspondiente para su transformacién.

1.1.6 Memoria

Son los dispositivos mediante los cuales se almacenan datos. En las memorias se
deposmyquedadspomﬂcgrmmhchddcmfmbn,ustnmthndeser
ciecutadas por los diferentes sistemas de la computadora.

a) Memoria Central o Interna

La memoriza RAM (Randon Access Memory): Recibe ¢! nombre de memoria
principal o memoria del usuario, cn ella se almacena informacién solo mientras la
computadora esta encendida. Cuando se apaga o amranca nuevamente la computadora, la
informacion se pierde, por ko que se dice que la memoria RAM es una memoria volatil. Su
acceso es aleatorio, esto indica que los datos no tienen un orden determinado, aunque se
pueden pedir 6 almacenar en forma indistinta.

La memoria ROM (Read Only Memory): Es una memoria estitica que no puede
cambiar, 12 computadora puede leer los datos almacenados en la memoria ROM, pero no se
pueden introducir datos en ella, o cambiar los datos que ahi se encueniran; por lo que se
dice que esta memoria es de solo lectura. Los datos de 1a memoria ROM estén grabados en
forma permanente y son introducidos por el fabricante de la computadora.




b) Memoria Armxiliar o Exierna

Es donde sc almacenan todos los programas o datos que el usuario desee. Los
isposifi & al . o . - ( o larias) mas
comimmente utilizados son: discos magnéticos, discos compactos, discos dures, memorias
Flash

1.1.7 Software

Esta conformado por los programas que requiere la computadora para poder hacer
fuacionar todos los clementos del hardware. Es el conjunto de instrucciones que se dan a la
computadora para que pueda funcionar con un fin determinado. Sin el software, no
temdrfan sentido los demés elementos de la computadora. Son la razon de ser del hardware.

Para comprender mejor las definiciones de hardware y software, podriamos
cunpaulmmnmnpqsom,cnlaqmmanrpo,sisimasyérganossondtardwmeylos
conocimientos y experiencias acumulados, representan el software.

1.1.3 Programma

Es el conjumio de instrucciones escritas en algin lenguaje de programacion y que




1.2.0 LENGUAJE

12.1 Lenguaje

Es una serie de simbolos que sirven para transmitir uno ¢ més mensajes (ideas) entre
dos entidades diferentes. A la transmisién de mensajes se ke conoce comunmente como

comunicacion.

1.22 Comunicacién

Es un proceso complejo que requiere una serie de reglas simples, pero indispensables
para poderse llevar a cabo. Las dos principales son las siguientes:

s Los mensajes deben correr en un sentide a la vez.
s Debe forzosamente existir 4 elementos: Emisor, Recepior, Medio de Comunicacién y
Mensaje.

123 Lenguajes de Programacién

Se puede definir un lenguaje de programacién como un conjunto de reglas 6 normas,
simbolos y palabras especiales utilizadas para coastruir un programa y con ¢l, darle
solucién a un problema determinado. El lenguaje de programacion es el encargado de que
la computadora realice paso a paso las tareas que el programador a disefiado en el
algoritmo. Los lenguajes de programacién tienen un conjunto de instrucciones que nos
permiten realizar operaciones de entrada/salida, cilculo, manipulacién de textos,
l6gica‘comparacién y almacenamiento/recuperacion.
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1.2.4 Clasificacitn de los Lenguajes de Programacion

la competadora y no necesitan traduccién posterior para que la CPU pueda comprender
¥ ejecutar ¢] programa

¢ Lenguaje de Bajo Nivel (Ensamblador): En este lenguaje las instrucciones se escriben en
simbélicas. Por ejemplo, nemotécnicos tipicos de operaciones aritméticas son: en inglés:
ADD, SUB, DIV, etc.; en espafiol: SUM, RES, DIV, etc.

e Lenguaje de Alto Nivel: Los lenguajes de programacién de alto mivel (Visual Basic,
C++, SmallTalk, Java) son aquellos en los que las instruccioncs o scntencias a la
computadora 500 escritas con palabras similares a los lenguajes humanos (en general en
inglés), bo que facilita 1a escritura y comprension del programa

11




13.0 ALGORITMO

13.1 Algoritmo
lapalahaalgoﬁmmsedaivadelauad]mwa]laﬁndelapalahaémbeal-jmﬁm
nombre de un matemético y astrénomo drabe que escribié un tratado sobre manipulacion de

nimeros y ecuaciones en el siglo IX.

Un algoritmo es una serie de pasos organizados que describe el proceso que se debe
seguir, para dar solucién a un problema especifico.

Tipos de algoritmos:

o Cualitativos: son aquellos en los que se describen los pasos utilizando palabras.

e Cuantitativos: son en los que se utilizan célculos mmméricos para definir los pasos del
Proceso.

132 Lengusjes Algoritmicos

Es una serie de simbolos y reglas que se utilizan para describir de manera explicita
un proceso.

1.33 Tipos de Lenguajes Algoritmicos
e Graficos: Es la representacién grafica de las operaciones que realiza un algoritmo
(diagrama de flujo).

e No Grificos: Representa en forma descriptiva las operaciones que debe realizar un
algoritmo (pseudocddigo).

12




148 DIAGRAMAS DE FLUJO

1.4.1 Diagrama de Flujo

Undiagmnndeﬂujowlamﬂacibngréﬁmdelmalgoﬁhm.Tmbiénse
pndede:hqxcshmprmt&iéndﬁa]hdamfomgtéﬁmdccémodd:mrmlimsc
lmpasosmhwmprmdommmkmhado&Estamtaciéngréﬁcascda
cmdovzbssimbohs(qminﬁmndifmhwmommhwmpmadomxserdmiomn
mhesinndimleﬁmsquehdiwndmdmmq&sedebenejwﬂarbsms.lns
simbolos utilizades han sido normalizados por el Instituto Norteamericano de
Normalizacion (ANSI).

1.42 Aspectos Basicos en el Diseiio de Diagramas de Flujo

Se deben usar solamente lineas de flujo horizontales y/o verticales.

Se debe evitar el cruce de lineas utilizando los conectores.

Se deben usar conectores solo cuando sea pecesario.

No deben quedar lineas de flujo sin conectar.

Se deben trazar los simbolos de manera que se puedan leer de arriba hacia abajo y

dc izquierda a derecha.
6. Todo texto escrito dentro de un simbolo debera ser escrito claramente, evitando el

uso de muchas palabras.

A A
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Tabla 1.4.2 Simbologia para un diagrama de flujo

Descripcidn Simbolo Descripcion
Indica el inicio y el final Conector fuera de pigina.
C:) de nuestro diagrama de Representa la continuidad
flujo. del diagrama en otra
pagina.
Conector dentro de
Indica la entrada y péagina. Representa la
D salida de datos. Q continuidad el diagrama
dentro de la misma pag.
Simbolo de proceso y Indica Ia salida de
nos indica la asignacién informacién en la pantalla
de un valor en la memoria C) 0 monitor.
y/o la ejecucion de una
Simbolo de decisién ———— | Lineasde fjo o
indica la realizacion de direccitn. Indican la
una comparacion de l ‘ secucncia en que se
Se utiliza para
representar los
subprogramas.
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1.5.0 PROCEDIMIENTO PARA LA SOLUCION DE PROBLEMAS

1.5.1 Analisis del problema

Aqui es necesario definir:

1. Los datos de entrada.
2. Los métodos y formulas que se necesitan para procesar fos datos.
3. Lainformacion que se desea producir (salida).

15.2 Disefio del algoritmo
Las caracteristicas de un algoritmo son:
1. Debe tener un punto perticular de inicio.
2. Debe ser definido, no debe permitir dobles interpretaciones.
3. Debe ser general, es decir, soportar la mayoria de las variantes que se puedan
presentar en la definicién del problema.

1.5.3 Codificacién

La codificacion es la operacidn de escribir la solucion del problema (de acuerdo a la
logica del diagrama de flujo), en una serie de instrucciones detalladas, en un codigo
reconocible por la computadora, la serie de instrucciones detalladas se le conoce como
codigo fuente, el cual se escribe en un lengusje de programacion o lenguaje de alto nivel.

15




1.54 Pruebe y depuracion

Los errores humanos dentro de la programacién de computadoras son muchos y
aumentan considerablemente con la complcjidad del problema. El proceso de identificar y
eliminar errores, para dar paso a una solucién sin errores se le llama depuracion.

La depuracién o prueba resuita una tarea tan creativa como el mismo desarrolio de Ia
soluci6n, por ello se debe considerar con el mismo interés y entusiasmo.
Resuita conveniente realizar una revisiéon 2 detalle para una completa depuracién, ya que
de este trabajo depende el éxito de nuestra solucion.

1.5.5 Documentacién

Es la guia 0 comunicacion escrita en sus variadas formas, ya sea en enunciados,
procedimientos, dibujos o diagramas. A menudo un programa escrito por Una persond, €s
usado por otra. Por ello la documentscion sirve para ayudar a comprender o usar un
programa o para facilitar fiheas modificaciones (mantenimierdo). La documentacién se
divide en tres partes:

* Documentacién Interna
s Documentacion Externa

s Manual de] Usuario

Documentacién Interna: Son los comentarios 0 mensaje que se afiaden al codigo fuente
para hacer mas claro el entendimiento de un proceso.

16




Documentacién Externa: Se define en un documento, con los siguientes puntos:

s Descripcion del Problema

» Nombre det Antor

Algoritmo (diagrama de flujo o pscudoctdigo)
« Diccionario de Datos
Cédigo Fuente (programa)

Manual de! Usuario: Dmibepamapasolamanu‘acomofunciomdpmgrama,wncl
fin de que el usuario obtenga el resultado descado.

15.6 Mantenimiento
Sem]ﬁaqu:ﬁdctamimdodpromaaﬂosedﬁeﬂaqm&mﬂo
haudgfnmbh,ajuﬂcowmplmﬁndmmpaaqmsigambajmdodc

manera comrecta. Para poder realizar esie trabajo se¢ requiere que el programa este
comeciamente documentado.

17




CAPITULO T

TEORIA SOBRE REACTORES




2.1.0 CONCEPTOS GENERALES

2.1.1 Estado Estacionano

Es el estado en el cual las propiedades del sistema permanecen constantes a través del
tiempo.

2.1.2 Flujo Ideal

En €, la circulacion del fluido presenta uniformidad, por lo que en este no existen
zonas de estancamiento, adelantamientos o retrasos de cada molécula del fluido con
respecto de las demas.
2.1.3 Sistema Homogéneo

Es el sistema formado por una sola fase.
2.1.4 Reactor

Es el equipo donde sc realizan las reacciones quimicas
2.1.5 Reaccién Quimica

Es el proceso en el que una o mis sustancias —los reactivos— se transforman en
otras sustancias diferentes —los productos de la reaccién. En una reaccién quimica se

conserva el nimero de 4tomos y la masa original, pero se redistribuye el material en nuevas
estructuras.




2.1.6 Reacciones Simples

Cuando una reaccion se lleva a cabo de tal forma que pueda ser representada por una
sola ecuacién estequiométrica y una sola ecuacion cinética, afirmamos que s simple.

A=2>B

2.1.7 Reacciones Elementales

Es el tipo de reaccion en las que la ecuacién cinética corresponde a una ecuacion

estequiométrica

A+B->D

Ecuacion cinética
-Ta = k[A]{B]




220 VELOCIDAD DE REACCION

Consideremos la siguiente reaccién:
k
aA—>bB
La velocidad con que transcurre queda expresada en funcién de la concentracién y
del cocficiente k. Aimque es posible sustituir la concentracién por una magnitd
proporcional a 1a misma, por ejemplo las presiones parciales.
12 =k [AT Expresa la velocidad con la que desaparece A

ri|\=l:[B]b Expresa la velocidad con la que aparece B

Fl orden de reaccién (n) es el exponente al que estin elevadas las concentraciones,
para la reaccién anterior es de orden a con respecto de A y de orden b con respecto de B.

El coeficiente cinético k &mehsdhm:siom=>€onouﬂraci6n"nitimmo
La concentracién => mol / volumen

La velocidad ry, => moles de producto que aparecen / volumen x tiempo

21




23.0 EQUILIBRIO

23.1 Dependencia de la Temperatura Segim la Termodindmica.

La influencia de la temperatura sobre la constante de equilibrio en reacciones
clementales reversibles, estd dada por la ecuacién de Van't Hoff

d(InKeq) AHr

dT RT?
k;
A SB
k|
ki [B]
- = — = Keq
k2 [A]

[dln{ ki~ kp)/ dT ]= AHr/RT?
(dInk(/ dT) - (dlnky/ dT )= AHr/RT
(dlnk,/ dT) = E,/RT® ¥
(dinky/ dT) = E; / RT*

Donde: E;—-E;= AHr




232 De Acuerdo a la Cinética

Cinéticamenie el sisterna esti en equilibrio si son iguales las velocidades directas e
inversas de todas las reacciones clementales.

k2
A+BS E+D
ki

reaccitn directa 1, =k [A][B]
reaccion inversa [y =k [E][D]
Al equilibrio:  k; [A}{B] =k [E][D]
ki [E]D]

— = — = Kequilibsio

k2  [A][B]

Por otro lado la ecuacion de Yan't Hoff nos dice que:

d(nKeq} = AHr
dT RT
Valuando de T2 T,

In(Kz /Kp)= (- AH/R)[{1/T) - (1/T)) ]

Donde los coeficientes 1, indican las condiciones de referencia y los coeficientes 2
son las condicioncs a las cuales obtendremos un nuevo valor de X4 en ¢l equilibrio, es
decir: Si conocemos AH, K; ¥ T}, lo que haremos serd asignar un valor a T; y calcular
K, y como K3 =] productos) / [reactivos] concluimos que X, eq=f({ T2).




Curvas de equilibrio {temperatura vs conversién), para sistemas reversibles
endotérmicos y exotérmicos.

CONVERSION

= +H
T

TEMPERATURA

Figura 2.3.1a Reaccién reversible endotérmica

1 1 T T
i I
L +
E :
X + +
E 2
7 >
T
1 T 1
1 " i
=) T
i
[ &) + "
T T
I T + I
T T imaan, r
g s
HH it H T T+
1 : 14
1 -
s T
e i 1
1 1T 2 T+ T
T T ISAAE FEA B
T [ u sowid § A - el
Tt S SRS NS RS S N SRS B =3 P

Figura 2.3.1b Reaccion reversible exotérmica
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248 INFLUENCIA DE LA TEMPERATURA SOBRE LA VELOCIDAD DE
REACCION.

2.4.1 Ecuacién de Arrhenius.

Para !as reacciones elementales, la expresién de 1a velocidad puede escribirse como
producto de un factor dependiente de la temperatura por otro dependiente de la

r; = fi(temperatura) * f{composicion)

fi(temperatura) =k =ko €

k = factor dependiente de Ia temperatura
kg = factor de frecuencia

E = energia de activacion

R = cte. universal de los gases

T = temperatura




250 REACTOR DE FLUJO DE MEZCLA COMPLETA EN ESTADO
ESTACIONARIO

Es el reactor en el que su contenido esta perfectamente agitado, ¥ su composicion en
cada instante cs la misma en todos los puntos del reactor. Por consiguiente, la comiente de
salida de este reactor tiene la misma compesicién que la del fluido contenido en el mismo.

Mezclia

A

r’CJD
A

Y,

H

Producto

Figura 2.5.02 Reactor de mezcla completa (CSTR).

El balance serd referido al componente A:

Entrada = salida + desaparicién + acumuiacién

entrada (mol/tiempo): Fao{1-Xa0)
salida (mol/tiempo): Fao(1-Xa)
desaparicion (mol/tiempo): -r,V

acumulacion: 0




Sustituyendo en la ecuacidn de balance obicnemos:

Fao(1-Xae) = Fap(1-Xa) - AV
Fm-Fp,Xm: Fm-F“xA- l'AV

FanXao +FagXa = - 1AV

[(Xap-Xag)/ 44 ] = V/Fs Ecuacién 2.5.0
f ‘::E B ‘E
T
EHEL
*:, —
? 14 T <
3 :
T SEfas pxaas
I I[ 1 = <
13 1 13 HH T T m———
T
R i 53
] L)
e - | 1

Figura 2.5.0b Representacién préfica para la ecuacion de disefio de un CSTR

Las condicioncs de operacion para ¢ CSTR estin indicadas por el punto marcado
deniro del prafico anterior y el &rea del rectingulo formado por este punto representa el
valor deV/Fup




2.6.0 REACTOR DE FLUJO EN PISTON EN ESTADO ESTACIONARIO.

En un reactor de flujo en pistén a composicion det fluido varia con la coordenada de
la posicidén en la direccién del flujo; en consecuencia, ¢ balance de matcria para un
componente de la reaccion ha de referirse a un elemento diferencial de volumen dV. Asi
para el reactante A:

Fa Fy+dF,
] NN
AD C‘f
Cap .
o O ( ) > Xar
VD vf

Figura 2.6.0a Reactor de flujo en pistén (PFR).

entrada = salida + desaparicién + acummulacién

Entrada (mol/tiempo): Fa

Salida (mol/tiempo): Fa+ dFa

Desaparicién (mol/iempo): -radV

Acumulacion: 0
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Sustituyendo cada termino:  Fa = (Fa + dF) + (-1AdV
-dFs=(xaMdV

Considezando que: Fa = Fag(1-Xa)

- dFa(1-Xa)]= (1adV

<A Fap+ d FagXa= (-t )dV

FapdXa= (1a)dV

dXal (£2)=dV [ Fap

dv.(Fm= dXAI'-I'A
Xao

0

Xar
V,FM= dfo-rA

Xao

Fl érea marcada en el siguienic grafico representa el valor de V/Fay

al T

9 x» 1

Figura 2.6.0b Representacion grafica para la ecuacion de diseiic de un PFR




2786 REACTORES DE FLUJO EN PISTON EN SERIE

Fu T
Can 1 A
PFR, ») PFR; .
Ko — G &
Y A
Figura 2.7.0a Reactores de flujo en pistén en serie.
Xal Xa2 Xan
Vi/Fag =
TiTA0 AXplta + | dXal-ta +... ¥ S dXa/-ta
Xao Xa1 Xan1
£
A
:;".'i:-?" _H_;:‘éz' "‘ =
® Xu Xa Xu Xu 1

Figura 2.7.0b Representaci6n grifica para un arreglo de reactores PFR en serie

La linea que se encuentra por encima de las superficies, indica cual seria el rea si se
este proceso se lleva a cabo en un solo reactor, evidentemente una serie de reactores

disminuira el volumen total necesario para realizar este proceso.

36




230 REACTORES DE FLUJO EN MEZCLA COMPLETA EN SERIE.

g‘l% %ﬁT} KQ'F’ iﬁ‘%
anllZsllzs F F 8

Vi V V-
1“1/. 2“2 \,3-%(,} N,

135

Figura 2.8.0a Reactores de mezcla completa en serie.

Vi/Fag =[(Xar - Xa0)/ Ta1 ] [ Kaz - Xar)/ 1a2 ] +..+ [ Kan - Xan1)/ 1an |

lff“

lffg
1f
l_ffu

8 Xn X Xw Xm 1

Figura 2.8.0 b Representacion grifica para un arreglo de reactores CSTR en serie

De igual manera que en el arreglo del punto 2.7.0, aqui también es notorio gque para
alcanzar una conversién determinada, se ocupa un menor volumen del sistema cuando se
wtilizan arreglos en serie, gque cuando se utiliza un solo reactor.
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2.9.8 ARREGLOS COMBINADOS DE REACTORES

N Su a0 I
"Lj—“@ craman L R
Xiy

vltlj

CSTR,

Figura 2.9.0a Reactores CSTR y PFR en arreglo combinado en serie.

CSTRI V] / FAO = XAI’XAO / Tal
Xan
PFR: Vz)'Fm = dXA,'rA
Xan-
CSTR; Vi/Fao= Xaz-Xaz/-1a3
; o
= : T
e

Figura 2.9.0b Representacion grafica para un arreglo de reactores combinados en serie.
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2188 REACTOR CON RECIRCULACION

Fm vl.'l V: F
o Ry =) Fa e
Xo —p20) - e
] RV} Vf
X
Fas

Figura 2.10.0a Reactor PFR con recirculacitn.

Doade R = (caudal que retoina a la entrada del reactor} / { candal que sale del sistema)
La ecuacitn de disefio para este reactor es la siguiente:

Xar
VIFy = dXa/-Ta

Xal

Resulta claro que las variables que debemos de definir antes de utilizar esta ecuacién
soa F4) ¥ Xa . Del diagrama anterior podemos obtener la informacién que requerimos
para la determinacion de ambas.

Far=Fas+Fap
Far = RFap+Fap
Far= Rt+1)Fao

En tanto que X = (R/RH1) Xar
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Sustituyendo cada termino en la ecuacién de disefio:

Xar
V/(R+1DFag = dXa /1A Ecuacién 2.10.0

(R/R+D) Xag

1/-rh

I
o R /RH) XAS Xue 1

Figura 2.10.0b Representacién para la ecuacion de disefio de un PFR con recirculacién

La recirculacién produce una retromezcla entre 1a commiente del producto de salida y
la corriente de reactivo de enirada. El tamafio de relacion de recirculacién nos lleva a dos
aproximaciones:

R = 0, flujo en pistén

R = o, flujo en mezcla completa




2110 TRAZO DE LAS CURVAS DE VELOCIDAD DE REACCION.

k
Reaccitn. ASB
1

k
[A] = Cao(1-Xn)
Definicion de las concentraciones en funcidn de la conversion. [B] =Xa
K =k S EV/RT
Ecuacion de Arrhenius donde se precisa el valor del coeficiente
k en foncion de la temperatura. k2=kme'E”RT

Sustituyendo en la ecuacidn de velocidad:
-1a = ki[A] - k[B]

KT (0 X)) — ke 2 RT

-Ta = kw €

Xa)

CONVERBION

RN
/]
/

)

/777 N\

! i‘; z / / f‘:”! 4 J [B—

TEMPERATURA
Figura 2.11.0 Representacién grafica para la ecuacion de velocidad en funcion de la

temperatura y la conversion: -1y = f (T, X, )

"N/
Y
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2.120 TIPOS DE OPERACION

2.12.1 Operacién Sobre la Ruta Térmica Optima

En las reacciones exoiérmicas reversibles hay dos factores en oposicién, cuando se
cleva la temperatura aumenta la velocidad de la reaccién directe, pero disminuye ta
conversion méxima. Por lo que la linea de operacién para estos reactores esti situada sobre
les puntos de velocidad méxima como se muesira en el grifico, a esia forma de la linea de
operacién se le denomina ruta térmica 6ptima. Como puede observarse el reactor que
puede operar de esta manera serd ¢l PFR ya que en cste s posible imponer un perfil de
temperaturas a lo largo del mismo.

2.12.2 Operaciones Isotérmicas.

Para lograr que un reactor opere en condiciones isotérmicas s necesario remover o
introducir calor al reactor, dependiendo de la paturaleza del sisterna.  Operar
isotérmicamente puede ser necesario en los casos en los que exista el riesgo de que ocTran
reacciones indeseadas o incluso la descomposicién del producto de imterés. De los tres tipos
de operacién analizados en este trabajo las isotérmicas son las que requieren de un reactor
dc mayor volumen.

2.123 Operaciones Adiabéticas.

Las operaciones adiabéticas se caracterizan por su aislamiento térmico con el exterior. En
consecuencia el sistema que es sometido a una operacidn como esta, incrementard su
temperatura (exotérmica) o la disminuird (endotérmica) durante el transcurso de la reaccion
quimica. Una manera de controlar los cambios de temperatura en el sistema, es mediante ia
introduccién de material inerie, en tanto sea mayor la cantidad de este con respecto al
material reaccionante el sistema tendrd un comportamiento préximo al isotérmico.




[ XA vs T
\\ f
\\ > CURVA DE EQUILIBRIO
N\ > CURVA DE MAXTMOS
3 \\\
. // \\ > ISOCTMETICAS
K 7S \\N 0 108 ISOTERMICA
E i ) A§ \\\\\\ PERAC
S | / A > CPERACION ADIARATTCA

g
B
N
h\
).

ALY/ TSl

Figura 2.12.0 Curvas de operacion de los procesos analizados en el programa
hopaaciénsohthniaé:mizsiguchmimhaywtmiathmdcmbdm
En el caso de las lineas de operacién adisbética se observa cierta inclinacion, esta puede
ser modaficada al introducir inertes, con la intencién de que las lineas de operacion se

aproximan a la perpendicular.

Para el PFR la temperatura det fluido en el reactor se desplaza a lo largo de {2 linea de
operacién.

Para el CSTR, o fluido alcanza inmediztamente el valor final que se lee sobre Ia linea
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CAPITULO 11

INTERPRETACION DE ECUACIONES
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31.0 HERRAMIENTAS MATEMATICAS

3.1.1 Método De Newton-Raphson

Este método encuentra una raiz, siempre y cuando s¢ conozea una estimacion inicial
pera la raiz deseada. Utiliza las rectas tangentes que se evalitan analiticamente. Se hace una
estimacitn inicial simple (X)), que no esté muy lejos de una raiz, con ella se evahia la
funcién S (X1) v se efectita un desplazamiento a lo largo de la tangente hacia su interseccion
con el eje X, y se toma esta como la siguiente aproximacién. Esto continua hasta que los
valores X sucesivos estin préximos o el valor de la funcitn este suficientemente cerca de

CETO.

Tan 8= f(X)/ Xi- X2) = f(X)

X=X -1fXD/ &1 ... Férmula de recurrencia Ecuaciéa 3.1.1
- ﬁﬁ?
St T r
E : Szt
L8] T ™
)——~.
TEMPERATURA

Figura 3.1.1 Representacitn grafica del método de Newton

El método nos dard la solucién buscada de acuerdo a la aproximacién deseada. La
variable independiente es la temperatura y su aproximacitn serd de 0.001°K .

X2 - (X -1 S X}/ S7(X)) 1)1 < 0.001
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3.12 Derivacién de Funciones Implicitas

La ecuacién: f{ x, y ) = 0, define a x o y , cualquiera de las dos, como una funcién
implicita una de 1a otra. En ¢l transcurso de este trabajo encontraremos ccuaciones donde €5
imposible despejar el término X, por lo que tendremos ccuaciones donde las variables
dependiente ¢ independiente se encontrardn del mismo tado de la ecuacién.

S(T,X4)=0

Para derivar implicitamente utilizaremos la siguiente ecuacion:

d X, 0 f(T,Xa) /0T
SUT.XA)= — = - Ecuacién 3.1.2a
dT 9 f(T,Xa)/ 0Xa

Para los casos en los que esia derivada serd igualada a cero, la ecuacién quedard
implificada:

dXa
ST, Xa)= — =0
dT
3 f(T.X\) /8T

- =0
O f(T,Xa)/ 0Xa

-8 f(T,Xx) /0T =0 Ecaacién 3.1.2b

La ecuacién 3.1.2b nos dice que derivaremos parcialmente la ecuacion respecto de T
manteniendo a X, constante, de esta manera realizaremos las derivadas necesarias en los
trazos de las curves de equilibrio y de mAximos de las isocinéticas.




3.13 Imegracién Aproximada

Ceando cs complicado obtener analiticamente una imdegral es recomendabic
calcularia mediante algin método grifico, que nos proporcionars un valor aproximado al
exacto. Consideremos la integral de la funcién 14| = f (Xa), como una 4rea,
independienternente de su significado fisico. Tomando como premisa que la integral
representa un 4rea, es posible calcularia graficamente, esto se hard posible al seccionaria en

=
b
i
I — o
S =
AR,
Xa
Figura 3.3.1a Area total seccionada. Figura 3.3.1b Una seccién del drea total.
Area ( uagecio)=(B+b)h/2
Ecusciéa 3.13a

Area= (lray + Vran) AXa/2

Areay = [(1/ray + Urag Yr(Mrag + Vras Yo H(Hraw + Vran)]AX, /2 Ec.3.13b

Las integrales calculadas grificameniz medisnte el programa, cuentan con secciones
de AX, = 0.001, o que asegura que el valor del &rea asi obtenida es practicamente el

mismo que se obtendria si fuera calculada amatiticamente.
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32.0 ESTEQUIOMETRIA DE LA REACCION

La ecuacién estequiometrica base con la que se desarrollo el programa es la siguiente:

aA+bB 5 ¢C + dD

Los coeficientes y concentraciones que resultan de esta ecuacién asi como su
respectiva notacion dentro del programa sc enlistan en la tabla 32.0:

Tabla 3.2.0a Notacién para la estequiometria de la reacci6n

DATO NOTACION

Coeficientes

a A
|b B

[ C

d D

Concentraciones

Ca CA

Cp CB

Cc CcC

Cp CD

Fl reactivo limitante serd identificado mediante el cdlculo de la razdn entre la
concentracidn y su respectivo coeficiente:

Cap/a ¥ Cpo/b

El menor valor de las dos relaciones anteriores nos daré la identidad del reactivo
limitante. En el transcurso de este trabajo consideraremos a Cqg como el reactivo

limitante.

* El subindice { o ) representa los valores iniciales de concentracion.
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A continuacién es presentada la tabla de variaciones molares donde son definidas las
concentraciones de cada reactante y producto.

aA + bB s cC + dD
Entrada (., Cpo - -
Salida
Cas(1-Xa) Cpo-bCapXa/a cCapXa/a  dCappXa/a

Tabla 3.2.0b Cencentraciones de productos y reactivos en funcion de X

Cao(1-Xa) > ca
Cpo-bCasXa/a | & | Cg
cCaoXala - | Cc
dCapXa/a > | o

Dentro del programa la notacidn de las propiedades del reactivo limitante son,
concentracitn  (CAR) y cocficicrie estequeométrico (L) Efiquetar estas propiedades nos
permite trabajar <in importar cual de los reactivos es el limitante.

33.6 DEFINICION DE VCp y Keq
VCp = Cp(productos) — Cp(reactivos)
VCp =[cCpc +dCpp]-[aCpa + bCps]
Keq =[ PRODUCTOS] / [ REACTIVOS]

Keq ={ cCasXa/a] [ dCaoXa/a]® / (1 Cro(1-Xa) 1" [Coo-bCaoXa/al")
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340 TRAZO DE LA CURVA DE EQUILIBRIO

A partir de la ecuacién de Van’t Hoff, obiendremos la ecuacién que describe el
trazo de la curva de equilibrio dentro del plano T vs X,

dlnkK AHr
= Ecaacién 3.4.8a
dT RT
Resolviendo 3.4.0
AHr
RdlnK = ——— dT
7
K, T
AHr
RdlnK = — dr
2
Ko To
R in (K; / Kg) = -AHr [ (/Ty} - (1/ To) ] Ecuacién 3.4.8b

Donde Ty es la temperatura de referencia en la que esta basada Iz constante de
equilibrio Kg, y T es la temperatura a la que sera calculada K.




Por definicin:
Ki=[cCasXa /2] [ dCasXa/a]® / ([ Can(1-Xa) 1" [Cpo- bCasXa/a]}")

Igualando a cero la ecuacién 3.4.0b obtenemos:

—AHT [ (VT -(/ Tg)] —R1In (K;/Kg)=0 Ecmacién 3.4.0¢

Tabla 3.4.0 Notacién en ¢l programa para los términos coatenidos en la ecuacién 3.4.0c

DATO | NOTACION
R CGI

Ko KE

K; K

To TH

T TR

T, ™

AHr |DH

La aplicacién del método de Newton al trazo de Ia curva de equilibrio queda de [a
siguiente forma:

Ti=Ti -[ f(T,Xa}/ T.XD]
(T, Xp)= -AHr[ (1T} - ('] - Rln(K;/Ko)

£, X)= A/ T}
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Las insirucciones sobre el trazo de la curva reequilibrio se encuentran eatre las
instrucciones 200 y 270 del programa. La secuencia se enumera a continuacién.

1. Asignar un valor a X, (en el programa elegimos 0.001)
Sustituirlo en las ecuaciones

Aplicar el método de Newion para enconirar la T que satisfaga la ecuacitn
Tentendo el par (T, X,4) marcar el punto respectivo dentro del grafico

5. Dar un incremento de 0.001 a e valor de X4

bl S

6. Regresar al punto numerc 2 hasta que el valor de X4 sea 0.999

-
I T -
T T
N ;
: = .
- T T
; + T b
? s wu e — :
: L o
Bamns mvey tay L | TT -
2 ¥ i 8 WA e
iz - e
= -
o S —
- X et f
72 = T T
: T
X +
T + b o
I tr T e
1 b
. +
T T
1 ;
o e oy v t
T
[ &) +
= t t t
T 1
t T
+ t t
= T
1t o ]
H 1
T :
T = + j§ Amana
=T : :
gt T
Ras T i
e ans s o 1
; T =

Figura 3.4.0 Curva de equilibrio




358 TRAZO DE LA CURVA DE MAXIMOS

k;
aA+bB & cC + dD

K

4= K{ATBI - kACI D)

Dclam:ua::iénd;caurri:-anitstenen:m:asc:p.ie:k=l;4)e'E"Kr

k1 =kso S EU/KT

ky=kype o X

Sustituyendo:

cta= ket M Ca G P -k e K et Cp? Ecuacién 3.5.0a

Para definir completamente la ecuscion de velocidad es necesario sustituir en la
ecuacién 3.5.0a las concentraciones de los reactivos y productos participantes en la
reaccién quimica que estin tabulados en la 3.2.0b. Omitimos esta sustitucion por razotes de
ESPacio.

Tabla 3.5.0 Notacidn en el programa para la ecuacién 3.5.0a

DATO | NOTACION
kip K1

k20 K2

E; EAl

E EA2
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Para cada valor de -ra = f( T, Xa) es posible trazar una curva. Sin embargo en el
programa omitimos ¢] trazo de cada curva y consideramos el trazo de una scla, esta es la
que pasa justo en el punto miximo de cada una de las curvas de velocidad, 1a Hamaremos
curva de méximos. Cada uno de los puntos que conforman esta curva indica ef valor de
conversién méxima para cada velocidad de reaccién. Para obtener dicha curva tendremos
que obtener la derivada de ls ecuacién 3.5.0a ¢ igualarla a cero, una vez obdenida
aplicaremos en ella el método de Newton-Raphson.

1/RT d

FOXD)= ra+ kioet /X1 Ca*Cr - ko e B/ ® cc°Cp

~Eikio e FT[CAI*[Ca]® + Eskape™ T [Ccl °[Cp]*

RT RT

(T, Xy) =

Como los denominadores son iguales la expresion queda reducida a:

-E1/KT

Ekpoe [Cal[Cl® + EkaoeZ2'FT{CCI®[Cp}® =0  Ecmacién 3.5.8b

La ecuacién 3.5.0b describe la trayectoria de la curva de miximos de las
isocinéticas. Daremos solucidn a esta ecuacion aplicando ¢l método de Newton:

F(T,X0) = Ekoe™ "M [CA [Cal® + Eakaoe ™' ¥ [Ccl°[Cp)®

E ke T CAI CB]" - EoYkwe™ ® [C) °[Cp]°
RT? RT?

(T, X)=

T=T-{fT,Xa)/ (T, X1




Las instrucciones sobre ¢ trazo de la curva de equilibrio se encuentran entre las
instrocciones 300 y 390 del programa. La sccuencia se enumera a continuacién.

1. Asigearun valor a X, (en el programa elegimos 0.001)

Sustiuirlo en las ecuaciones

a v e W N

Aplicar d método de Newton para encontrar la T que satisfaga la ecuacion
Teniendo el par (T, X,) marcar el punto respectivo dentro del grafico
Dar un incremento de 0.001 a el valor de X,

Regresar al punto numero 2 hasta que el valor de X4 sea 0.995

La cerva obienida con este procedimiento es la que se encuentra por debajo de la

curva de equilibrio.

T

T
L

CONVERSION

T

I

I
4
T

TEMPERATURA

Figura 3.5.0 Curva de méximos de las Isocinéticas (curva inferior).

Tabla 3.5.0 Notacion en el programa para la ecuacién 3.5.0a

DATO | NOTACION
ko K1

kx K2

Eio EAL

Ex EA2
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3.6.0 LINEA DE OPERACION ISOTERMICA

La linea de operaci6n isotérmica es una recta vertical que une los puntos (T, Xag) ¥
(Tr, XaF), en este tipo de operacién a conversiones distintas corresponde i mismo valor

de temperatura. Los subindices 0 y 1 representan las propiedades del sistema al inicio y
final de la operacién. -

TTH

ua

:

CONVERSION

H
bt

Figura 3.6.0 Linea de operacitn isotémmica.

El reactor CSTR no tiene propiamente una linea de operacién 5§ no més bien un
punto de operacifn, que se encuentra situado al final de la linea de operacitn isotérmica. El
reactor PFR presenta una linea de operacién que describe el comportamiento del sistema

durante el transcurso de la reaccién. La notacién utilizada en el programa se tabula a

Tabla 3.6.0 Notaci6n en el programa para operaciones isotérmicas

DATO NOTACION
To TA
Tr TA
Xao XF
Xg XM




36.1 Operacién Isoérmica en un CSTR

En un CSTR solo sc trata de evaluar a 14 (Ec. 3.5.0a) en el punto que se encuemtra
al final de a linea de operacién (T, Xar) marcado en la figura 3.6.0. Una vez cakculada [a
velocidad se obtiene el valor de V / Fag (Ec. 2.5.0).

CONVERSION

Figura 3.6.1 Calculo grifico de V / Fag paraun CSTR

V/IiFa = [(XarXao)/ 1a ] Ecuacién 2.5.0
o= ke T AT CACe S —kap e B Y Ecuacién 3.5.0a
V/Fas=Xar—Xag)/ [kige ™ KT CA Cc S~ kap e 2/ FT €5 °Cp? | Ecmaciém 3.6.1

La ecuacién 3.6.] expresa el valor V /Fag para um CSTR que opera de manere

isotérmica. Fl valor de Fag es un dato por lo que para calcular el volumen del reactor debe
hacerse un sencilio despeje.
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3.6.2 Operacién Isotérmica en un PFR

En un PFR para cada uno de los puntos (Xu , T) obtendremos un valor de -ra por
medio de la ecuacidn 3.5.0a, cada valor de 1a velocidad serd acompafiada por la X, con la
que foe calculada. De esta manera formaremos un punto en el plano X, vs 1/ra ¥y su vez
cada par de estos puntos formaran los trapecios descritos en el punto 3.1.3.

1/-rh

11T

T
i
1

HH

1

CONVERSION
Figura 3.6.2 Célculo grifico de ¥ /Fsp peraun PFR

— -Et /RT
“Ta = km -]

CaCa®—kpoe 2/ RT e Cp? Ecuacién 3.5.0a
Area= ( l/ray + lrag)AXa /2 Ecuaci6n 3.1.3a

Arear = [(1/ra; + Vrag Yr(lftag + Vrag yr.. (1 ran + 1an)}AXa / 2 Ec.3.1.3b

VIFag= [(1ra) + Vraz YH(liraz + Veas Y+ (1 an + 1ran)JAXa/2  Ecuacién 3.62

La ecuacién 3.6.2 refierc el valor V / Fay para un PFR que opera de manera
isotérmica. Para la aplicacién de esta ecuacién se deberén calcular los valores de ra para
cada incremento de X 5. El valor de Fap también aqui es un dato por lo que para calcular el
volumen del reactor se debe hacer un despeje.
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378 LINEA DE OPERACION DE RUTA TERMICA OPTIMA

La curva de operacién de raia térmica 6ptima coincide con la carva de méximos de
las isocinéticas. Esta operacién solo es posibie en reactores de flujo en pistén ya goe en esic
es posible realizar procesos que describen un perfil de temperaturas. Los puntos (T, XA)
deben satisfacer la ecuacién 3.5.0b. A contimuaciéa sc ilustra dicha curva en el plano T vs
Xa ¥ surespectiva notacién en el programa.

-4

T
ma

T
1

CONVERSION

ru
1)

H L

: %-.
AN NS AN N AR ] [
T T T T 3

TEMPERATURA

Figura 3.7.0a Linea de operaci6n de ruta térmica 6ptima

Tabla 3.7.0 Notacion en el programa para la operacién de ruta térmica Gptima

DATO NOTACION
To TAl

T TL

Xa0 XF

Xar XM
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El procedimiento para la determinacion de V / Fug es andlogo al utilizado en el PFR
isotérmico, para cada uno de los puntos (X4 , T) obtendremos un valor de -rs por medio

de la ecuacién 3.5.0a. Cada valor de la velocidad seré acompafiada de su respectiva X, , asi
construiremos la curva que define ¢l 4rea a calcular.

I RS AN T

H-4

-1/-rh

11T
T
[amy
TT

CONVERSION AXa

Figura 3.7.0b Cilculo grifico de V /Fay para un PFR de ruta ténmice 6ptima

® Los puntos ( T, X,) deben satisfacer la ecuacién 3.5.0b.

-E1/RT

Eskige -E2/RT

[Cal*[Ccl® - Exkxpe {Cal fCp] ¢ = 0 Ecuacién 3.5.0b

* Una vez obtenidos los valores de T y X4 son sustituidos en 3.5.0a para obtener -1,

-E1/RT

¢
-1a= kjp e

Ca'Ce—kppe 2R P Cp Ecuacién 3.5.0a

e Con 1y calcularemos V / Fag mediante 3.62

VFap= [(UfAj + 1rag YH U rag + Vras Yoo . H U raney + Uran )]A.XAQ Ecuacion 3.6.2




3.88 LINEA DE OPERACION ADIABATICA

La linea de operacitn adiabética, es una linea inclinada que une los puntos (T, Xa1)
¥y (T3, Xa2), e este tipo de operacién ka orientacién de la inclinactén depende de ia
paturaleza de la reaccién, pars vna endotérmica sera hacia la izquierda y para uma
exotérmica seré hacia la derecha. La pendiente de esta linea dependerd del valor de la razén
existente enire el calor absorbido por el sistema y el calor desprendido por Ia reaccion, esta
pendiente puede ser modificada mediante 1a introduccién de material inerte.

T
-

il

CONVERSION

IBEAa

pL
”I
A
1

Figura 3.8.0a Linea de operacién adiabética para una reaccién exotérmica

A través del balance simultanco de materia y energia definiremos la ecuacidn
cofrespondicnte a la linea de operacitn adiabética.

s Ecuacion estequioméitrica base.

aA +bB S5 C +dD
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» Balance de entalpia.

Entrada = Acwumulacién + Desaparicion por reaccion + Salida
Entrada= 0

Acumulacion=0

Desaparecida por reaccion: AHr X, Cap

Salida:  Cpa AT[Ca] + Cpp AT[Cg] + Cpc AT[Cc] + Cpp AT[Cp] + Cps ATICs}

Donde:
Cps = Capacidad calorifica del disolvente (agua).
[Cs] = Concentracitn del disolvente (agua).

El agua seri el disolvente de los solutos A, B, C y D por lo que:
Cps =18 cal /mol °K

Consideremos un litro de agua pura en la que agregaremos un soluto, lo anterior
producira cierta variacion en ¢l volumen de {a solucién, para saber cual ¢s esta variacién y
obtener la concentracién de esta solucion, necesitamos conocer a detalle las propiedades del
soluto ¥y del disolvente. Para evitar hacer ain més complejo ¢! balance de energia,
supondremos que un gramo de soluto ocupard el mismo volumen que un gramo de
disolvente.

Gramos de agua en un litro de solucién = 1000grs — (gramos de A) — {gramos de B)

[Cs]} = Gramos de agua en un litro de solucion / (18 gr/mol}




Sustituyendo en el balance:
0= AHr X Cag +Cpa ATICAI+Cps AT[CgH-Cpc ATICcHCpp ATICp] + Cps AT[Cs}
Ecusacién 3.8.0a

Despejando AT de la ecuacion 3.8.0a

AT = (-AHr X Ca0)/ (Cpa [Cal+ Cps [Calt+ Cpc [Ccl Cpo(Col + Cps{Cs))
Ecuscién 3.8.0b

AT = Topda - Teatrada
Taiide = temperatura 2 la que se elevard el sistema
Tenarada = temperatura del sistema a la entrada.

Tatids <[ (-AHr Xa Cag¥(Cpa [Cal+ Cpa [CT+ Cpc [Ccl+ Cpp [Cp] + Cps [CsDI+ Tentrada
Ecuaciin 3.8.0c

Medisnte la ecuacién 3.8.0c trazaremos la linea de operacion adiabdtica. La
conversién de entrada y salide son datos. En tanto que la temperatura de entrada serd dato
cuando se trate de reactores PFR y la de salida cuando se trate de reactores CSTR.

Tabla 3.8.0 Notacion en el programa para la operacién adiabdtica

DATO NOTACION
To TAl

T TA

Xao XF

Xar XM
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L/~

CONVERSION

Figura 3.8.0b Calculo grifico de V/F o para operacion adiabdtica.

El 4rea resultante en el grafico X, Vs -1/rs se calcula de manera idéntica que para el
caso de los PFR isotérmicos.

aa=kioe T FTCA*Cp P —kag e 2/ KT S Cp Ecuacién 3.5.0a
Area= (l/ra; + lrap) AXa /2 Ecusacién 3.13a

Area-r = [(lfl’A| + Vraz PH(litaz + Viras Yoo A Vreae + lfl‘AN)]Afoz Ec. 3.13b

VIFa0= [(1ra; + Va2 Yr(Hfraz + Vras Y. H(1/tany + Vran)]AXA2  Ecuacion 3.62

Con la ecuacién 3.6.2 se determina el valor de V / Fag para un PFR que opera de
forma adiabética. Para la aplicacién de esta ecuacion se deben calcular los valores de ra
para cada incremento de Xa. El valor de Fug también aqui es un dato por lo que para
calcular el volumen del reactor se debe hacer un despeje.
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398 RECIRCULACION

En ¢l capitulo anterios, tratamos ks recirculacién para obtener una ecuacién idéntica a
Ia 621 def Levenspiel. Esta ecuacion tiene la limitacidn de que solo paede ser valida para el
caso en el que la corriente de alimentacién no comfenga conversion alguna (X = 0),

inhabilitindola asi para realizar arreglos en serie.

v
Fag M _ V) V3
Xan /Y — ) Fn F
Ko )T ),
Va Al MEm——==—= A gy Xag
L}
Fas

Figura 3.9.0a Reactor PFR con recirculacion

Con la informacién de la figura 3.9.0a ¢s posible ubicar la entrada, satida y punto de
recirculacién. Estos misimos puntos poeden ser localizados en el grifico 3.9.0b.

RSION

CONVE
-

TEMPERATURA

Figura 3.9.0b linea de operacion adiabdtica con recirculacion.

59




Xa3
V/Fag = dXa/-ra Ecuacién de disefio para un PFR

Xal

Partiendo de 1a figura 3.9.0a debemos definir X5, ¥ Fa; en la ecuacion de disefio:

R=Fa4 /Fp3 Fraccibn recirculada
Faa= R*Fag Caudal que retorna a la entrada del reactor
Fa1 = Fap + Fay  Caudal que entra al reactor
Fa1= Fag+ (R * Fao)

Fa1 =Fap (1+R)

FapXao moles que entran al sistemna

Fs4X s> moles que retornan al sistema

Fai moles que entran al reactor

Xa1 = (FapXap + FaXaz)/ Fa

Xa1 = (FaoXao + RFaoXa3 }/ Fao(1-R)

Xa1 = Fao(Xao + RXa3}/ Fae(i-R)

(Xap + RXa3)/ (I-R)

Xa1

Sustituyendo Fa) ¥ X4 en la ecuacién de diseito, obienemos:

Xa3
V/Fap (1HR} = dXa/ 1a Ecuacidn 3.9.0

(Xap+RXa3}/ (1-R)

* Xa2=Xa3




La ecuacién 3.9.0 define de manera analitica el valor de V/F en un PFR adiabético
con recirculacién. Omitiremos ¢ cdlculo analitico y realizaremos un calculo grifico como
en los casos anderiores. Fraccionaremos en trapecios la suparficic de color claro (devecha)
formada bajo la curva, y aplicaremos exactamente el mismo procedimiento utilizado para 12
obtcacitn de la integral grafica de los PFR isoiérmico, rota irmica 6ptima y adiabético.

T T
TH I

Za2
Faot RXy2)/(1-R)

Figura 3.9.0b Gréfico X Vs -1/rs pera un PFR adiabético con recirculacion.

La figura 3.9.0b marca el 4rea bajo la curva X, vs -1/r4 para el sistema completo, la
superficie de color claro (derecha) representa el 4rea obtenida al recircular y la oscura
(izpaicrda) la climinada. Es importante notar que al recircular se obtiene una drea menor.
Al mismo ticmpo gue el valor de F se incrementa, la proporcion en que disminuye el drea
debe ser mayor a la proporcién en la que aumenta F para que la recirculacion tenga
sentido.

Los CSTR no deben contener recirculacion alguna ya que para un valor dado de R
(fraccidn recirculada) el 4rea bajo la curva disminuye en la misma proporcién en la que
aumenta ¢l caudal molar. En otras palabras, el volumen de disefic del reactor no se
modifica con del valor de R
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Los PFR que presentan una area bajo la curva ascendente, no contendrén tampoco
recircutacién debido a que ésta reduce ¢l drea bajo la carva en el principio de la misma, es
decir la disminuye donde ésta es menor respecto de la zona de 4rea siguiente, por lo que la
proporcién en que reduce el drea es inferior a la proporcion en la que aumenta el flejo
molar, implicando esto un aumento en el volumen del reactor, situacion totalmente
indescada.

De los cinco modelos de reactores que considera el programa, solo se tendrd la
opcién  de recircular en los reactores de tipo PFR adiabético, con la recomendacién de

considerar esta opci6n s6lo s1 la curva (Xa vs -1/rs) presenta concavidad en su forma,
como lo itustra la figura 3.9.0b.

Tabla 3.9.0 Notacién en el programa para la operacidn adiabdtica con recirculacion

DATO NOTACION
T entrada TA!

T salida TA

X4 cntrada XF1

X, salida XM
Relaciébn  de | PR
recirculacién R
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CAPITULO IV

ELABORACION DEL PROGRAMA
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4.1.8 COMANDOS DE QUICK BASIC

En este capitulo describiremos los comandos de Qbasic utilizados en la elaboracion
del programa. El adentrarse en el conocimiento de los comandos dependerd del interés que
se tenga en realizar modificaciones al software presentado en este trabajo. También se ha
ejemplificado su utilizacién en dos subrutinas: el trazo del plano T vs X, el célculo y trazo
de la curva de equilibric en el que también es mostrado su respectivo diagrama de flujo.

4.1.} Comandos de Célculos.
ABS

Propoiciona ¢l valor absoluto de un nimero:

ABS (2.31-3.28) resultado  0.97

EXP
Devuelve ¢ (base de logaritmo natural), clevado a una poiencia determinada.

EXP (1) resultado 2.718281

LOG
Devuelve el logaritmo natural de un nimero.

LOG(2) resultado  0.693147

CINT
Redondea un niimero a entero.

CINT (273.15) resultado 273

FIX
Elimina la porcién del nimero que se encuentra después del punto.

FX (273.58) resultado 273




412 Comandos de Dispositivos.

LOCATE
Ubica el cursor en las coordenadas que le son indicadas, para ¢l inicio de la escritura

LOCATE fila, columnas 30 filas x 80 columnas

PRINT

Escribe datos en la pantalla o en un archivo. Cuando solo se trate de algim mensaje s¢
debers encerrar  entre comillas. Se omitirdn las comillas cuando se desee impsimir
alguna variable.
LOCATE 10,1: PRINT “algoritmo™

Esta sentencia imprimird la palabra “algoritmo™ en la fila 10 ¢ iniciando en la
columna 1 de la pantalla

INPUT
Lee informaci6on desde el teclado o desde un archivo, almacenindola en una variable.

INPUT “ mensaje “ ; variable
LOCATE 12,1: INPUT “suma=";a

Esta sentencia imprimird mensaje “suma =~ y seguido de este, el valor de la variable
a, en la fila 12 y columna 1 de la pantalla.

CLS
Borra los grificos y texto de la pantalla.
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4.1.3 Comandos de Errores.

ON ERROR
Activa el identificador de errores, y cuando ocurra un efrof de ejecucion, envia el

programa a una rutina de identificador de errores o a que reanude su ejecucion.

GOTO linca
Se bifurca a la primera linca de la rutina de mancjo de emrores, especificado por una
etiqueta o nimero de linea. Para desactivar el manejo de errores, especifiquemos: GOTO 0.

RESUME NEXT
Reanuda la ejecucion a partir de la instruccién que sigue a la que causd el error de

gjecucion.

4.1.4 Comandos de Flujos.

IF THEN ELSE

IF condicién THEN instruccién 1 ELSE instruccién 2

Si la condicidn se cumple se ¢jecutara la instruccidn 1 o de lo contrario sc ejecutara la 2.

GOTO
Manda a una linea de instruccion especificada.

FOR NEXT
Repite una secuencia de instrucciones el nitmero de veces especificado.

FOR contador = inicio TO final STEP incremento
Bloque de instrucciones
NEXT contador




SELECT CASE
Ejecuta uno de los bloques scgiin e! valor de una expresion.

SELECT CASE expresion a aprobar

CASE expresionl
[Blogquc de instrucciones]

CASE expresion2
[Bioque de instrucciones]

CASE expresion3
[Blogue de instrucciones)
CASE expresién “n ™
[Blogue de instrucctones]

END SELECT

4.15 Comandos de Grificos.

SCREEN

Este comando permite seleccionar uno de los modos de desplicgue gréfico disponible
(0 al 13). De los modos disponibles, el modo 12 presenta la mayor resolucion, razén
determinante para sa eleccion.

SCRFEN12
Graficos 640 x 480 pixcles
Texto 30 x 30 caracteres
Caracteres 8 x 16 pixeles
Colores 16
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COLOR
Establece el color de los caracteres en la pantalla, dando 16 colores posibles.

COLOR (0-15)

Color

Negro

Azul rey
Verde bandera
Azul agua
Rojo

Morado

Café claro
Gris claro
Gris oscuro
Azul rey claro
Verde claro
Azul agua claro
Naranja

Lila

Amarillo
Blanco

- N R N
©

—
E-N VAR S R ]

—
Lh

LINE

Permite trazar lineas rectas y recténgulos, estos titimos con la opcidn de ser sole un
contorne o coloreados internamente. Cuando no sea especificada la coordenada inicial
Qbasic tomard la ubicacién del cursor, como dicha coordenada.

Linea recta LINE (X1,Y1)HX2,Y2),color, , estilo
Rectingulo (contomo) LINE (X1,Y1)(X2, Y2}, color, B, estilo
Recténgulo (sdlido) LINE (X1,Y1)+(X2,Y2)}, color, BF

El estilo da el punteado a 12 linea trazada.
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DRAW
diagomales. El inicio de el trazo serd la coordenada del cursor.

r

Un ammiba
Dn abajo

La izquierda
Rn derecha

En diagonal arriba derecha
Fn diagonal abajo derecha
Gn diagonal abajo izquierda
Hn diagonal abajo derecha

Movimientos de “ n “ puntos <

Prefijos:

B mover pero sin trazar ningin punto.

N regresar a la posicion original cuando ¢f movimiento haya terminado.
C colorea el trazo indicado.

PSET
Traza un punto espectfico en ia pantalla

PSET (X, Y), color ( X, Y } son las coordenadas en la pantalla

CIRCLE
Traza un circulo en la pantalia.

CIRCLE ( X, Y ), radio, color




PAINT
Rellena un area con el color especificado.

PAINT (X, Y ), color relleno, color bordes,
El color bordes marca la zona donde dejara de iluminar el color relleno.

GET
Captura una imagen encerrada en un recténguio hipotético.

GET (X1,Y1)H(X2,Y2),L%
XL,YD

IMAGEN

(X2,Y2)

PUT
Transfiere una imagen almacenada en un arreglo, a la pantalls.

PUT (X,Y), L%
&Y)

IMAGEN
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SUB
Es un subprograma que nos permite la elaboracion de programas dentro del mismo

programa con la intencién de darle una estructura miés definida al programa principal.

SUB nombre {variables que serdn enviadas y recibidas de subprograma al programa
principal).
FNDSUB final del subprograma.
CALL
Llamado a! subprograma, una vez terminada la ejecucion del mismo retora el

contro} al programa principel en la instruccidn siguiente a la instruccién CALL.

CALL pombre {variables que serén enviadas y recibidas del subprograma al programa
principal)

DIM
Declara una matriz o especifica el tipo de datos para una variable.

DIM L%(1400)
Reserva espacio para una imagen ¢n un arregio numérico (L%).
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42.0 EJEMPLOS DE LA APLICACION DE LOS COMANDOS DE QUICK BASIC

42.1 Subrutina para €l Trazo del Plano T Vs X .

Instruccién en el programa.

D

"GRAFICO T Vs XA
LOCATE 1, 15: PRINT "T(°K) vs XA"

Etiquetado del grdfico.

150 LINE (45, 16)-(295, 266), 15, BF

Marcado de un rectingulo blanco de

250x250 pixeles
FOR GR = 45 TO 295 STEP 5 Trazado de 50 lineas verticales de
LINE (GR, 16)GR, 266), 7 color gris espaciadas 5 pixeles.
NEXT GR
FOR GR = 45 TO 295 STEP 25 Trazado de 10 lineas verticales de
LINE (GR, 16){GR, 270), 12 color naranja espaciadas 25 pixeles.
NEXT GR
FOR GR = 16 TO 266 STEP 5 Trazado de 50 lineas horizontales de
LINE (45, GR}-(295, GR), 7 color gris espaciadas 5 pixeles

NEXT GR

FOR GR =16 TO 266 STEP 25
LINE (40, GR)-(295, GR), 12
NEXT GR

Trazado de 10 lineas horizontales de
color naranja espaciadas 25 pixeles.

ESCALAS PARA EL GRAFICO T Vs XA

IT=TIl

DT=0

FOR ES =5 TO 40 STEP 6
IT=IT+DT

DT=(T2-T1}/5

LOCATE 18, ES: PRINT ""; CINT({IT)
NEXT ES

T) ¥y T; marcan el intervalo de
temperaturas elegido por el ussario
del programa.

Al dividir el intervalo en 5 segmentos
logramos obtener un total de seis
valores horizontales.

El comando CINT nos permite
redondear los valores de temperatira
para evitar que los nimeros se
encimen en la pantalla

vV =XAl

DX =({XA2 -XAl)/5

FORES=17TO i STEP -3

LOCATE ES, 1: PRINT ™"; (FIX(V * 100)}/ 100
V=V+DX

NEXT ES

Xa1 ¥ Xao marcan el intervalo de
conversiobn donde se visualizara el
grafico.

El intervalo quedard dividido en 5
segmerHos y seis valores que serdn
marcados en la pantalla.

El comando FIX elimina la porcion
que se encuentra después del punto, la
ecuackon (FIX(V * 100)) / 100 permite
que los valores de conversién tengan
una precision de centésimas.
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422 Diagrama de Flujo para el Célculo y Trazo de la Curva de Equilibrio.

4 ™
TD=T2, TS=T2

Calculo VCp

Definicién del intervalo en el que se hard la bissqueda de la T que
safisfaga ls ecuactén 3.4.0c, (TP1-TP2): TP1 = T1-20, TP2 = T2+20 J

¥
FOR XM (Conversién)

N

Inicio conversion = X, final conversién = X a7, incrementes = 0.001
¥
[ citeuto de PUT |

TD=YPX

Si No

™2 <TD |

MOD2 Cilculode 3.4.0c con T=TD
Célculo de Ia derivada de3 4 6c con T=TD

i

’ Aplicacion del método de Newton-Raphson
s | YPX=T-LfD/£*D)]

YPX<TI

[~]

Transformacion de los valores (T, X,), en coordenadas que
marcardn un punto en ¢f grafico T vs Xa.

* |

Redefinicién del intervalo en el que se hard la bisqueda de la T que

XM satisfaga la ecuacion 3.4.0c, (TP1-TP2): TP1 =T1, TP2 = T2+15
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4.2.3 Subrutina para ¢l Trazo de la Curva de Equilibrio.

Instruccion en el programa

Descripcion

™D =T2
TS=TD
TP1 =TD-20
TP2=TD + 20

Asignamos a TD y TS el
valor de T2.

TP1 y TP2 definiin um
intervalc de temperaturas
donde se rastreara €] valor de
la conversién que satisfaga la
ecuacién 3.4.0c.

FOR XM = XAl TO XA2 STEP .001

Daremos valores a la
conversién (X4) iniciando
con x,\ = XA] con
incrementos de 0.001.

IF XM <.001 THEN 270 ELSE
IF XM > .999 THEN 140 ELSE

En la instnxcion 270
indicamos incrementar el
valor en 0.001.

En la instruccion 140 es
ofrecida la posibilidad de
trazar nuevamente el
intervalo de visualizacion dei

PUI=CAR*XM/L .
CALL MOD2(PU1, A, B, C, D, A2, B2, C2, D2, CA, CB)

grafico.
PUl es la cantidad de

material que reacciona del
MOD2 es un subprograma
en el que calculamos las
concentraciones de todos los

reactivos involucrados.
240 Indicamos que si el valor de
IF TP1 >=TD OR TP2 <=TD THEN 260 ELSE T salié del intervalo

comprendido entre TPl ¥y
TP2, se omitirdA el wvalor
obtenido y ¢ iniciarernos
nuevamerte a busqueda de la
soluciém en un valor de XA
incrementado 0.001.
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Instreccion en el programa

ryV—r

K=((D2*D)*(B2*B))/((A2~A)* (C2~C))
S$3 = (LOG(K / KE)) * CGI

S4=DH* ((1/TD)- (1 /TR))

S10=-84 -S3

S11=DH/(TD2))

En este segmento es
desglosadea la  ecuacidn
3.4.0c, S10 representa dicha
ecuacion.

S11 es la derivada de la
ecuacitn 3.4.0c.

YXP =TD - (S10/S11)
TIO = ABS(YXP - TD)
IF TIO <=.001 THEN 250 ELSE
TD = YXP: GOTO 240

Aplicacion del método de
Newton a la ecuacién 3.4.0c

para encontrar el valor de T
con una precisin de
s

250 IF YXP> T2 OR YXP < Tl THEN 260 ELSE

Si el valor obtenido de T
queda fuera del intervalo de
visualizacion del  grafico
entonces se procede a un
nuevo célculo de T con una
X 4 incrementada 0.001.

TG =(ID - T1)/ (T2 - T1)

TDG = (TG * 250) + 45

XG = 250 / (XA2 - XAl)

XAG = 266 - (XM - XA1) * XG)
PSET (TDG, XAG), 9

Una vez obtenido el valor de
T para una determinada X,
procedemos a transformar sus
valores en  coordenadas
congruentes con el plano T
Vs Xa (gjemplificado en la

tabla 4.1.0a).
TP1=T1:TP2=T2+15 Uma vez que hayamos
GOTO 270 encontrado el primer valor de
260 TD =TS T, ampliarernos el intervalo

Z70 NEXT XM

TP1-TP2.
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43.0 DIAGRAMA GENERAL DE FLUJO DEL PROGRAMA REACTORES.BAS

4.3.0a Diagrama General de Flujo del Programa REACTORES.BAS.

SUBPROGRAMAS
PANTALLA DE PRESENTACION

|

|

[ INSTRUCCIONES 40-50]

Seleccion de la estructura de la reaccion: reactivos (1 6
2) y productos (1 6 2).

b

/

Introduccién de las propiedades de la reaccion:
coeficientes, concentraciones y capacidades calorificas

[ INSTRUCCIONES 50-100]

|

[ INSTRUCCIONES 100-130]

Identificacion del reactivo

[ INSTRUCCHONES 140-150]
Zoom del grafico T vs X,, introduccion de
nucvos valores para X, y T min. y méx.

'

[ INSTRUCCIONES 150-200]
Trazo de fos planos T vs Xa ¥y Xa Vs 1/rA

el primero escalas.
!

{ INSTRUCCIONES 200-270]
Trazo de la curva de equilibrio dentro del

plano T vs Xa.

No

SUB MOD2

grafico?
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43.0b Diagrama General de Flujo del Programa REACTORES.BAS.

[ INSTRUCCIONES 300-390]
Introduccién de una temperatura de referencia para
imiciar el trazo de la curva de miximos de las
isocinéticas dentro del plano planos X, vs. T.

¥

SUB MOD2

[ INSTRUCCIONES 400-450]

Seleccién de un punio en el grafico T vs X, parala
obtencién de una ra que serd la referencia para la escala en
el grafico 1/, vs. X

L 3

[ NSTRUCCIONES 500-550]
o | Seleccién del arreglo de reactores (individuales o en serie);
mumero del reactor (1-4), y del modelo de reactor.

No de REACTOR : (1-4)
FINALIZAR : 0
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43.0c Diagrama General de Flujo del Programa REACTORES.BAS.

[ INSTRUCCIONES 550-600]

Seleccion de X, y T a la salida del reactor (excepto para el
PFR adiabdtico, en el que solo se seleccionara X,), este par
de datos marcara un punto en el grafico

¥

[ INSTRUCCION 800]
ISOTERMICA
Introducir X, entrada

[

[ INSTRUCCION 600]
ADIABATICA
Introducir X, entrada

[ INSTRUCCION 1000]
RUTA TERMICA OPTIMA
Introducir X, entrada

Tipo de Tipo de
reactor reactor
PFR PFR
CSTR CSTR
\/
3 h b h
Jle) e L
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4.3.0d Diagrama General de Fhygo del Programa REACTORES.BAS.

[ INSTRUCCION 630]

CSTR ADIABATICO

En este modelo la linea de operacion tiene una pendiente, determinada por las
propicdades termodindmicas del sistema, en esta instruccion tenemos las X, de
entrada y de salida asi como T de salida, solo falta la T de entrada la cual
obtendremos & través de la ec. de la linea recta. Sin olvidar que las condiciones
de operacitn del reactor son las condiciones al final de la linea de operacion.

L Tsmmom 11

[ INSTRUCCION 700]

PFR ADIABATICO

En este modelo debemos proponer la temperatura a la entrada del reactor, una
vez trazada la linea de operacion decidiremos si modificamos esta temperatura.
En este modelo tenemos la opcion de realizar una recirculacién, esto dando un
vakor de ona fraccién del fujo de retorno al reactor respecto al flujo de satida.

L (T smwom 1]

[ INSTRUCCION 1000}

PFR DE RUTA TERMICA OPTIMA

En este modelo debemos indicar la X, a la entrada del reactor e
instantincamente el programa situaré la linca de operacién sobre la curva de

MAXIMOS
L (T stmmonz T

)

[ INSTRUCCION 830]

CSTR ISOTERMICO

El trazo se realiza de manera andloga al PFR y se consideran las condiciones
finales como las de operacion del reactor.

U T stemoz 1]

[ INSTRUCCION 890}
PFR ISOTERMICO

Indicamos la conversidn a la entrada  y atomdticamente sc
traza la linea de operacion yaque T de entrada y salida son

L Tswmwom 17




4.3.0¢ Diagrama General de Flujo del Programa REACTORES.BAS.

[ INSTRUCCION 1200]
Almacenado de informacién

de cada reactor

10

[ INSTRUCCION 1210]
Trazo y almacenado en memoria de los dibujos de los
reactores: CSTR, PFR simple y PFR con recirculacion.

!

r[ INSTRUCCION 1300-1600}

Presentacion del arreglo de reactores (serie ©
individuales) y de 12 tabla general de caracteristicas de
cada reactor

\_

~

J

[ SUB MOD?2]

Asignacién de valores para los coeficientes
del reactivo B y el producto D. En caso
que no aparezcan en la reaccién se da el
valor de 1, para evitar que la constante de
equilibrio se indetermine

[ SUB MOD}]

Pantalla de presentacién, para salir de ella y
entrar al programa se tendrd que oprimir la
tecla de espacios.




440 LINEAS DE COMANDOS

DECLARE SUB MOD2 (PUIL, A, B, C, D, A2, B2, C2, D2, CA, CB, CC, CD}
DECLARE SUB MOD3 (LK, L)

SCREEN 12

"Toda la informacitn, incluyendo el manual de uso, de este programa lo encontraras en la
tesis:

"Algoritmo Computacional Para el Disefio de Reactores en Estado Estacionario

'con Flujo ldeal em Sistemas Reaccionantes Homogéneos Simples y no Isotérmicos.
‘elaborada en el 2005 en la FES-Cuautitldn por:

1.Q. Rodriguez Zindiga José, Antonio

"PARA SALIR DE LA PANTALLA DE INICIO PRESIONA LA TECLA DE ESPACIOS

CALL MOD3(J,K, L)

46 CLS 'TABLA DE INGRESO DE PROPIEDADES DE LA REACCION
COLOR 15

LINE (1, 1)-639, 1), 15

DRAW D40 NL639 D60 L639 U100 D70 R239 U30 D60 R400 D130 L201 NU130"
DRAW "L152 NU130 L143 NU130 L143 NU130 R639"
LOCATE 2, 21: PRINT "PROPIEDADES DEL SISTEMA REACCIONANTE";
LOCATE 4, 2: INPUT "NUM. DE REACTIVOS (1 ~2)"; NDR
LOCATE 6, 2: INPUT "NUM. DE PRODUCTOS (1 ~ 2)"; NDP
R =(NDR * i0) + NDP ‘
LOCATE 8, 3: PRINT "COEFICIENTES"

LOCATE 8, 21: PRINT "CONCENTRACION"

LOCATE 9, 21: PRINT " (mol/litro)®

LOCATE 8, 38: PRINT "PESO MOLECULAR"

LOCATE 9, 38: PRINT " (grs/mol)"

LOCATE 8, 57: PRINT "CAPACIDAD CALORIFICA"
LOCATE 9, 57:PRINT " (cal/mol°K)"

IF R = 11 THEN 50 ELSE

IF R = 21 THEN 60 ELSE

IF R = 12 THEN 70 ELSE

IF R =22 THEN 80 ELSE

59

LOCATE 5, 44:PRINT"aA S cC ™
CPB=0:CPD=0:CB=0:CD=0:B=0:D=0

LOCATE 11,3: INPUT "2="; A

LOCATE 5, 42: PRINT A

LOCATE 12, 3: INPUT "e="; C

LOCATE 5, 53: PRINT C

LOCATE 11, 21: INPUT "[A[="; CA

LOCATE 12, 21: INPUT "[C}="; CC

LOCATE 11, 38: INPUT "PMA="; PMA

LOCATE 11, 57: INPUT "CPA="; CPA
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LOCATE 12, 57: INPUT "CPC="; CPC
GOTO 110

60

LOCATE 5,44: PRINT "aA+ bB S cC™;
CPD=0:CD=0:D=0

LOCATE 11,3: INPUT "a="; A
LOCATE 5,42: PRINT A

LOCATE 12,3: INPUT "b="; B
LOCATE 5, 48: PRINT B

LOCATE 13, 3: INPUT "e="; C
LOCATE 5, 59: PRINT C

LOCATE 11, 21: INPUT "[A]="; CA
LOCATE 12, 21: INPUT "[BF="; CB
LOCATE 13, 21: INPUT "[C}=", CC
LOCATE 11, 38: INPUT "PMA="; PMA
LOCATE 12, 38: INPUT "PMB-="; PMB
LOCATE 11, 57: INPUT "CPA=";, CPA
LOCATE 12, 57: INPUT "CPB~"; CPB
LOCATE 13, 57: INPUT "CPC="; CPC
GOTO 100

70

LOCATES, 44: PRINT "aA S cC+ dD ™;
CPB=0:CB=0:B=40:

LOCATE 11,3: INPUT "a="; A
LOCATE 5,42: PRINT A

LOCATE 12, 3: INPUT "c="; C
LOCATE 5, 53: PRINT C

LOCATE 13,3: INPUT "d&="; D
LOCATE S5, 59: PRINT D

LOCATE 11, 21: INPUT "[AE"; CA
LOCATE 12, 21: INPUT "[CE*; CC
LOCATE 13, 21: INPUT "[D}="; CD
LOCATE 11, 38: INPUT "PMA="; PMA
LOCATE 11, 57: INPUT "CPA="; CPA
LOCATE 12, 57: INPUT "CPC="; CPC
LOCATE 13, 57: INPUT "CPD="; CPD
GOTO 110

80

LOCATE 5,44: PRINT "aA + bB S cC+ dD ™
LOCATE 11,3: INPUT "a="; A
LOCATE 5,42: PRINT A

LOCATE 12, 3: INPUT"b="; B
LOCATE 5, 48: PRINT B

LOCATE 13, 3: INPUT "e=",C
LOCATE 5, 59: PRINT C

LOCATE 14, 3: INPUT "d&="; D
LOCATE 5, 65: PRINT D




LOCATE 11, 21: INPUT "[A]="; CA
LOCATE 12, 21: INPUT "[B}="; CB
LOCATE 13, 21: INPUT "[C[ %; CC
LOCATE 14, 21: INPUT "[Df= "; CD
LOCATE 11, 38: INPUT "PMA="; PMA
LOCATE 12, 38: INPUT "PMB="; PMB
LOCATE 11, 57: INPUT "CPA="; CPA
LOCATE 12, 57: INPUT "CPB="; CPB
LOCATE 13, 57: INPUT "CPC="; CPC
LOCATE 14, 57: INPUT "CPD="; CPD
100

TIDENTIFICACION DEL REACTIVO LIMITANTE:

CAA=CA/A

CBB=CB/B

IF CAA = CBB OR CAA < CBB THEN 110 ELSE 120

119

CAR=CA:L=A:

GOTO 130

126 CAR=CB: L=B:

139

COLOR 12

LOCATE 21, 1i: INPUT "DESEA MODIFICAR LAS PROPIEDADES QUE
SELECCIONO (S/N); SNS

IF SN$ = "S" OR SN$ = "s” THEN 40 ELSE

COLOR 0 :
LOCATE 21, 11: PRINT "DESEA MODIFICAR LAS PROPIEDADES Q
SELECCIONO (SN) 7 S™;

COLOR 15

DRAW "D160 L300 NU160 L339 U32 NR639 U32 NR639 U32 NR639 U32 NR639 U32"
DRAW "DI187 R639 NU29 D30 L319 NU30 L320 U30"

TH=298

DH = -13000
CGI=1.987

K1 =3.09799E+H)7
K2 =1.570379E+18
EAl =i1625
EA2 =29625
KE=300
TR=298

F =1500
XAl=0

XA2 =
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"PROPIEDADES CINETICAS Y TERMODINAMICAS DE LA REACCION
LOCATE 16, 2: PRINT “TEMP. REF. DE LA ENTALPIA (°K)="; TH
LOCATE 18, 2: PRINT "ENTALPiA DE REACCION (cal/mo!) = *; DH
LOCATE 20, 2: PRINT "TEMP. REF. DELAKeq (°K)="TR
LOCATE 22, 2: PRINT "CONSTANTE DE EQUILIBRIO (s/u)="; KE
LOCATE 24, 2: PRINT "CONSTANTE UNIVERSAL (cal/mol°K) = "; CGI
LOCATE 16, 45: PRINT "—> K| (1/min)="; K1

LOCATE 18, 45: PRINT "EAl (cal/mol) ="; EAI

LOCATE 20, 45: PRINT "<— K2 (1/min) = "; K2

LOCATE 22, 45: PRINT "EA2 (cal/mol)="; EA2

LOCATE 24, 45: PRINT "FLUJO (mol/min)="; F

135

LOCATE 26, 28: PRINT "INTERVALO DE TEMPERATURAS *;
LOCATE 28, 2: INPUT "TEMPERATURA MINIMA (°K) = ™; T1
LOCATE 28, 45: INPUT "TEMPERATURA MAXIMA (°K) = "; T2
COLOR 12

LOCATE 26, 18: INPUT "ES CORRECTO EL INTERVALO DE TEMPERATURAS
(S/N) "; SN$

COLOR 0

LOCATE 26, 18: PRINT "ES CORRECTO EL INTERVALO DE TEMPERATURAS
(S/N) ?2S";

LOCATE 28, 25: PRINT "88888888"

LOCATE 28, 66: PRINT "88838888"

COLOR 15

[F SN$ = "S™ OR SN$ = "s" THEN ELSE 135

137

R1=0:R2=0:R3=0:R4=0

CLS

*ZOOM DEL GRAFICOXA Vs T

GOTO 150

140

LINE (0, 300)+(320, 450), 0, BF

LOCATE 20, 1: PRINT "ANALIZAR LA CURVA EN OTRO"
LOCATE 21, 1: INPUT "INTERVALO (S/N)"; B$
IF B$ ="S" OR B$ ="s" THEN ELSE 300
DT=0

LOCATE 22, 1: INPUT "TEMP. MIN.™; T1
LOCATE 23, 1: INPUT "TEMP. MAX."; T2
LOCATE 24, 1: INPUT "CONV. MIN."; XAl
LOCATE 25, 1: INPUT "CONV. MAX."; XA2

' GRAFICO XA Vs T

150 LOCATE 1, 15: PRINT "T(°K) Vs X@"
LINE (45, 16)4295, 266), 15, BF

FOR GR =45 TO 295 STEP 5

LINE (GR, 16){GR, 266), 7
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NEXT GR

FOR GR =45 TO 295 STEP 25

LINE (GR, 16H{GR, 270}, 12

NEXT GR

FOR GR =16 TO 266 STEP 5

LINE (45, GR)}295, GR), 7

NEXT GR

FOR GR = 16 TO 266 STEP 25

LINE (40, GR)H295, GR), 12

NEXT GR

'ESCALAS PARA EL GRAFICOXA VsT
IT=Tt

DT=0

FORES=5TO40STEP 6
IT=1T+DT

DT=(T2-T1)/5

LOCATE 18, ES: PRINT "; CINT{T)
NEXT ES

v =XAl

DX =(XA2-XAl)/5
FORES=17TO 1 STEP -3

LOCATE ES, 1: PRINT ""; (FIX(V * 100)) / 100
V=V+DX

NEXT ES

'GRAFICO X8 Vs I/-rA
LOCATE 1, 60: PRINT "X@ Vs 1/rA "
LINE (389, 16)4(639, 266), 15, BF
FOR GR = 389 TO 639 STEP 5
LINE (GR, 16}{GR, 266), 7
NEXT GR

FOR GR = 389 TO 639 STEP 25
LINE (GR, 16)4GR, 271), 12
NEXT GR

FOR GR = 16 TO 266 STEP 5
LINE (389, GR)<639, GR), 7
NEXT GR

FOR GR = 16 TO 266 STEP 25
LINE (384, GR}{639, GR), 12
NEXT GR
*ESCALAS PARA EL GRAFICO
X=0:XI=0

FOR ES =48 TO 80 STEP 6
X=X+XI

X1=2

LOCATE 18, ES: PRINT ™; X
NEXT ES
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TRAZO DE LA CURVA DE EQUILIBRIO XA Vs T

g

D

T2
TS=TD
TP =TD
TP1=TD-20

TP2=TD +20

FOR XM = XAl TO XA2 STEP .001

IF XM > (XA2 - .001) THEN 140 ELSE

[F XM < (XA1 + .001) THEN 270 ELSE

PUI=CAR* XM /L

CALL MOD2(PUL, A, B, C, D, A2, B2, C2, D2, CA, CB, CC, CD)
240

IF TP1 >= TD OR TP2 <= TD THEN 260 ELSE
K=(D2"D)*(C2~C))/ (A2~ A)* (B2 " B))

$3 = (LOG(K / KE)) * CGI
S4 =DH * ((i / TD)- (1/ TR))
S10=-S4-S3
S11=DH/(TD*2)

YXP=TD - (S10/SI1)

TIO = ABS(YXP - TD)

IF TIO <= 001 THEN 250 ELSE
TD = YXP: GOTO 240

250 [F YXP > T2 OR YXP < T1 THEN 260 ELSE
TG = (TD - T1)/ (T2 - T1)

TDG = (TG * 250) + 45

XG =250/ (XA2 - XAl)

_XAG =266 - (XM - XAl) * XG)
PSET (TDG, XAG), 9

TPI=TI

TP2=T2+15

GOTO 270

260 TD = TS

270 NEXT XM

360 TRAZO DE LA CURVA DE MAXIMOS
365 LINE (0, 300)(320, 450}, 0, BF

GOTOC 320

318 LINE (0, 300)-(450, 450), 0, BF

COLOR 4

LOCATE 20, 1: PRINT "SELECCIONASTE UNA T INCORRECTA"
COLOR 15

320 LOCATE 21, 1: INPUT "TEMP. DE TRAZO DE LA CURVA DE MAX™; TX
TL=TX




'I'P:

TX1=TX-20

TX2=TX+2}

FOR XM = XAl TO XA2 STEP .001

IF XM > .995 THEN 392 ELSE

IF XM < .01 THEN 390 ELSE
PUl=CAR*XM/L

CALL MOD2{PU1, A, B, C, D, A2, B2, C2, D2, CA, CB, CC, CD)
360 IF TX1 >=TL OR TL >= TX2 THEN 380 ELSE
IF TL <=0 THEN 310 ELSE

K11 =(K! * (EXP(-EAl /(1.99 * TL))) * EAl)
K22 = (K2 * (EXP(-EA2 / (1.99 * TL}))) * EA2)
CT1={(A2"A)*(B2"B)
Cn=(C2~O)*M2"D)

DEP1 = (K11 * EAl * CT1)/ (CGI * (TL ~ 2))
DEP2 = (K22 * EA2 * CT2)/(CGI *(TL ~ 2))
FG = DEP1 - DEP2

IF FG = 0 THEN 390 ELSE

W1 =(K1ll *CT1) - (K22 * CT2)
TI=TL-(W1/FG)

GY = ABS(T] - TL)

IF GY <= .001 THEN 370 ELSE

TL =TJ: GOTO 360
IMTLG=(TL-T1)/(T2-TI)

TMG =(TLG * 250) + 45

IF TMG > 295 THEN 390 ELSE
HAG=250/(XA2-XAl)

XMG =266 - (XM - XA1) * XAG)

IF XMG > 266 THEN 390 ELSE

PSET (TMG, XMG), 3

TX1=TIl

TX2=T2+15

- GOTO 390

ITL=TP

3% NEXT XM

392 LINE (0, 300){450, 450), 0, BF
LOCATE 20, 1: INPUT "EL TRAZO DE LA CURVA DE MAX. ES CORRECTO (S/Ny™;
G$

IF G$ ="N" OR G$ = "n" THEN 310 ELSE

395 ESCALA DEL GRAFICO X@ Vs 1/+A

LINE (0, 300)-(450, 450), 0, BF

GOTO 420

410 LINE (0, 300)(450, 450), 0, BF

COLOR 4

LOCATE 20, 1: PRINT "ERROR: INTRODUCISTE DATOS INCORRECTOS"
COLOR 15
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GOTO 420

415 LINE (0, 300)-(450, 450), 0, BF

COLOR 4

LOCATE 20, 1: PRINT "ERROR: T ALEJADA DE LA CURVA DE MAXIMOS"
COLOR 15

420

LOCATE 21, 1: PRINT "PARAMETROS PARA LAS ESCALA DEL GRAFICO Xt Vs
LA

LOCATE 23, 1: INPUT "Xf MAX. "; XM

LOCATE 24, 1: INPUT "T APROXIMADA"; TL

IF XM <=0 OR XM >=1 OR TL < T1 OR TL > T2 THEN 410 ELSE
PU1=CAR*XM/L

CALL MOD2(PUL, A, B, C, D, A2, B2, C2, D2, CA, CB, CC, CD)

460 CT1=(A2~A)* (B2~ B)

CT2=(C2~C)* (D2~ D)

470K11 = (K1 * (EXP(-EA1 / (1.99 * TL))) * EAl)

K22 = (K2 * (EXP(-EA2 / (1.99 * TL))) * EA2)

DEP1 = (K11 * EA1 * CT1)/(CGI * (TL ~ 2))

DEP2 = (K22 * EA2 * CT2)/(CGI * (TL ~ 2))

FG = DEP! - DEP2

W1 =(KI1*CTl)-(K22*CT2)
TI=TL - (W} / FG)

IF TJ < T1 OR T} > T2 THEN 415 ELSE

GY = ABS(TJ - TL)

IF GY <=.001 THEN 475 ELSE

TL = TJ: GOTO 470

475 TLG =(TL - T1)/ (T2 - T1)

TMG = (TLG * 250) +45

XAG =250/ (XA2 - XAl)

XMG = 266 - (XM - XAl) * XAG)

TA=TL ‘
XAMAX = XM

CIRCLE (TMG, XMG), 2, 0

PAINT (TMG, XMG), 0, 0

KR1 = (K1 * (EXP(-EA1 /(1.9 * TA))) * CT1)
KR2 = (K2 * (EXP(-EA2 /(1.9 * TA))) * CT2)
SDE =KRI - KR2

IF SDE <=0 THEN 415 ELSE
RAMAX = 1 / (KR1 - KR2)

ERA = RAMAX/ 10

XP =0: XIP=0

FORES=17TO 1 STEP -3

XP = XP + XIP

XIP=2*ERA

IF XP >= 100 THEN 480 ELSE

LOCATE ES, 41: PRINT ""; (FIX(XP * 1000)) / 1000
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GOTO 490
488 LOCATE ES, 41: PRINT ™; (FIX(XP * 100))/ 100
499 NEXT ES

"SISTEMAS DE REACTORES

508 LINE (0, 300)(450, 450), 0, BF

LOCATE 28, 1: PRINT "REACTORES EN SERIE (1) °
LOCATE 21, I: INPUT "REACTORES INDIVIDUALES (2)"; SISTEMA
510 LINE (0, 300)-(640, 450), 0, BF

LOCATE 20, 1: INPUT "NUM. DE REACTOR"; REACTOR
IF REACTOR =0 THEN 1210 ELSE

COLOR 3

LOCATE 22, 1: PRINT "CSTR ISOTERMICO (1)"
LOCATE 23, 1: PRINT "CSTR ADIABATICO (2)"
LOCATE 24, 1: PRINT "PFR ISOTERMICO (3)"

LOCATE 25, 1: PRINT "PFR ADIABATICO (4)"

LOCATE 26, 1: PRINT "PFR RUTA T.0.(5)"

LOCATE 21, 1: INPUT "SELECCIONA UN MODELO DE REACTOR"; NMR
SELECT CASE NMR

CASE 1

AS ="CSTR ISOTERMICO"

CASE 2

AS = "CSTR ADIABATICO™

CASE3

A3 = "PFR ISOTERMICO"

CASE 4

AS ="PFR ADIABATICO"

CASE S5

AS="PFRRUTAT.O."

END SELECT

COLOR 15

TABLA DE PROPIEDADES EN EL REACTOR A DESCRIBIR
LINE (0, 300)(640, 450), 0, BF
LOCATE 22, 59: PRINT "ENTRADA  SALIDA"
LOCATE 24, 43: PRINT "CONVERSION"
LOCATE 26, 43: PRINT "TEM. (°K)"
LOCATE 28, 43: PRINT "VOL {LITROS)"
LINE (445, 320){445, 450), 15
LINE (540, 320)-(540, 422), 15
LINE (330, 300)(639, 450), 15, B
LINE (330, 3204639, 320), 15
LINE (330, 360)(640, 360), 15
LINE (330, 392)-(640, 392), 15
" LINE (330, 4224640, 422), 15
LOCATE 20, 53: PRINT A$S




515CL=5

IF NMR =3 THEN ELSE 520

LINE (0, 300)<(320, 600), 0, BF

LOCATE 21, 1: PRINT "(T,X0)) DE SALIDA Y ENTRADA AL REACTOR"
LOCATE 23, 1: INPUT "T DE OPERACION™; TA

LOCATE 24, 1: INPUT "X[1 DE SALIDA"; XM

LOCATE 24, 70: PRINT ™"; XM

LOCATE 26, 70: PRINT ™; TA

GOTO 800

"MARCADO DE UN PUNTO EN EL GRAFICO

GOTO 560

550 LINE (0, 300)(320, 450), 0, BF

COLOR 4

LOCATE 20, 1: PRINT "ERROR: T ALEJADA DE LA CURVA DE MAX."
COLOR 15

GOTO 560

555 LINE (0, 300)320, 450), 0, BF

COLOR 4

LOCATE 20, 1: PRINT "ERROR: INTRODUCISTE DATOS INCORRECTOS"
COLOR 15

568 'LINE (0, 300)-(320, 600), 0, BF

LOCATE 21, 1: PRINT "(T,X&) DE SALIDA Y ENTRADA AL REACTOR"
LOCATE 22, 1: INPUT "X@ DE SALIDA"; XM

LOCATE 24, 70: PRINT ™"; XM

IF NMR = 4 THEN 600 ELSE

LOCATE 23, 1: INPUT "T APROXIMADA"; TL

IF XM <= 0 OR XM >= 1 OR TL < T1 OR TL > T2 THEN 555 ELSE
PUI=CAR*XM/L

CALL MOD2(PU1, A, B, C, D, A2, B2, C2, D2, CA, CB, CC, CD)

578 K11 = (K1 * (EXP(-EA1/(1.99 * TL))) * EAl)

K22 = (K2 * (EXP(-EA2/ (1.99 * TL))) * EA2)

CTI=(A2~A)* (B2~ B)

CT2=(C2~C)* (D2~ D)

DEP1 = (K11 * EAl * CT1)/(CGI * (TL ~2))

DEP2 = (K22 * EA2 * CT2)/(CGl * (TL ~2))

FG = DEP1 - DEP2

W1 =K1l *CT1)- (K22 * CT2)

KRI1 = (X1 * (EXP(-EA1/(1.99 * TA))) * CT1)
KR2 = (K2 * (EXP(-EA2 / (1.9 * TA))) * CT2)
SDE = KR1 - KR2

IF SDE = 0 THEN 550 ELSE

TI=TL - (W1 /FG)

IF T3 < T1 OR TJ > T2 THEN 550 ELSE

GY = ABS(TJ - TL)




IF GY <= .001 THEN 580 ELSE
TL = TJ: GOTO 570

598 LOCATE 26, 70: PRINT ™"; TL
TLG = (TL - T1)/ (T2 - T}

TMG = (TLG * 250) + 45

XAG =250 / (XA2 - XAl)

XMG = 266 - (XM - XA1) * XAG)
TA=TL
CIRCLE (TMG, XMG), 2, 0
PAINT (TMG, XMG), 0, 0

IF NMR = 1 THEN 800 ELSE

IF NMR = 2 THEN 600 ELSE

IF NMR = 5 THEN 1000

698 TRAZO DE UNA LINEA DE OPERACION ADIABATICA
XAAI=0

AREATOT =0

AREA=0

csS=10

PUI =CAR/L

CALL MOD2(PU1, A, B, C, D, A2, B2, C2, D2, CA, CB, CC, CD)

CPDS = 18

GDS = 1000 - (CA * PMA) - (CB * PMB)

CDS=GDS/ 18

CEPR =(-DH) * CAR

CAPR = (CPA * A2)+ (CPB * BB2) + (CPC * C2) + (CPD * DD2) + (CPDS * CDS)
M= CAPR / CEPR

IF NMR =4 THEN 700 ELSE

'CSTR ADIABATICO -

IF REACTOR = 1 OR SISTEMA =2 THEN 607 ELSE 610
€45 COLOR 4

LOCATE 24, 1: PRINT "Xt DE ENTRADA INCORRECTA"
COLOR 15

647 LOCATE 25, 1: INPUT "Xt DE ENTRADA"; XF

IF XF >= XM OR XF <0 THEN 605 ELSE

LOCATE 24, 57: PRINT ""; XF

GOTO 620

610 XF = XMS

LOCATE 24, 57: PRINT ™; XF

628 FOR XAA = XM TO XF STEP -.001

TA1 = TA - (XM - XAA) / M)

TLG = (TAL - T1)/ (T2 - T1)

TMG = (TLG * 250) + 45

XAG =250/ (XA2 - XA1)

XMG = 266 - (XAA - XAl) * XAG)
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PSET (TMG, XMG), |

NEXT XAA

PUI=CAR * XM/L

CALL MOD2(PU1, A, B, C, D, A2, B2, C2, D2, CA, CB, CC, CD)
686 CT1 = (A2~ A)* (B2 " B)
CT2=(C2"C)* (D2~ D)

KR1 = (K1 * (EXP(-EAL / (1.99 * TL))) * CT1)
KR2 = (K2 * (EXP(-EA2/ (1.9 * TL))) * CT2)
RA =1/(KRI - KR2)

RGA = 266 - (250 / RAMAX) * RA)

XGAL = 389 + (XF * 250)

XGA2 = 389 + (XM * 250)

LINE (XGAl, RGAXGA2, 266), 1, BF
AREATOT =RA * (XM - XF) * F

CIRCLE (TMG, XMG), 2, 0

PAINT (TMG + 1, XMG), 0, 0

LOCATE 26, 57: PRINT "; TAl

LOCATE 28, 57: PRINT ""; AREATOT
XMS = XM

PR=0

LOCATE 28, 1: INPUT "PRESIONE UNA TECLA PARA CONTINUAR™; ZZZ
GOTO 1200

708 PFR ADIABATICO

R$="N"

GOTO 704

702 LINE (0, 300)-(320, 450), 0, BF

COLOR 4

LOCATE 24, 1: PRINT "ERROR: T DEMASIADA ALTA"
COLOR 15

704 IF REACTOR = | OR SISTEMA =2 THEN ELSE 705
LOCATE 23, 1: INPUT "X@ DE ENTRADA"; XF
LOCATE 24, 57: PRINT *"; XF

GOTO 708

785 XF = XMS

LOCATE 24, 57- PRINT "*; XF

LOCATE 23, I: PRINT "X@ DE ENTRADA"; XF
708 LOCATE 25, 1: INPUT "T DE ENTRADA™; TAl
LOCATE 26, 57: PRINT ""; TAl

GVTAL = TAl

PR=0

XFA = XF

GOTO 720

710 RECIRCULACION

R$="Y"

XAAL =0

AREATOT =0




AREA =0

LOCATE 22, 1: INPUT "COLOR (6-15)"; CS
LOCATE 23, 1: INPUT "CAUDAL Q RETORNA/CAUDAL Q SALE ="; PR
XFI=(XF + (PR * XM))/ (1 + PR)

TAI =TA - (XM - XF1)/ M)

FR=F*PR

XRC = (CINT(1000 * XF1}) / 1000
TRC=TAl

FRC=F + FR

LOCATE 24, 57: PRINT " "; XRC

LOCATE 26, 57: PRINT ™; TAI

XFA = XF1

TZORAA=0

AREATOT =0

TELG = (TAl - T1)/ (T2 - T1)

TEG = (TELG * 250) + 45

XEG =250/ (XA2 - XAl)

XEG =266 - (XFA * XEG)

FOR XAA = XFA TO XM STEP .001

TA =TAI - ((XFA - XAA) / M)

TLG = (TA -T1)/ (T2 - T1)

TMG = (TLG * 250) + 45

XAG =250/ (XA2 - XAD)

XMG = 266 - (XAA - XAl) * XAG)

PSET (TMG, XMG), CS

PUI =CAR*XAA /L

CALL MOD2(PU1, A, B, C, D, A2, B2, C2, D2, CA, CB, CC, CD)
TS CT1=(A2"A)* (B2~ B)
cn=(C2~C)* (O2"D)

KRI = (K} * (EXP(-EA1/ (1.99 * TA))) * CT1)
KR2=(K2 * (EXP(-EA2 / (1.99 * TA))) * CT2)
SRA = KRI - KR2 '
RA=1/(KRI -KR2)

{F SRA <= 0 OR RA > RAMAX THEN 702 ELSE
IF RAA = 0 THEN 790 ELSE

AREA = ((RAA +RA) * (.001))/2
AREATOT = AREA + AREATOT

798 RGA =266 - ({250 / RAMAX) * RA)
XGA = 389 + (XAA * 250)

LINE (XGA, RGA)}-{XGA, 266), CS
RAA=RA

XAAL = XAA

NEXT XAA

CIRCLE (TMG, XMG), 2, 0

PAINT (TMG + 1, XMG), 0, 0
CIRCLE (TEG, XEG), 2, 0

PAINT (TEG + 1, XEG), 0,0
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LOCATE 26, 70: PRINT ™; TA

AREATOT = (F * (1 + PR)) * AREATOT

LOCATE 28, 57: PRINT ""; AREATOT

XMS = XM

IF PR > 0 THEN 795 ELSE

LINE (0, 300)320, 450), 0, BF

LOCATE 21, 1: INPUT "CAMBIAR T DE ENTRADA (S/N) "; C$
IF C$ = "S" OR C$ ="s" THEN ELSE 795

LOCATE 22, 1: INPUT "T DE ENTRADA"; TSR

LOCATE 26, 57: PRINT ™; TSR

LOCATE 23, 1: INPUT "COLOR (0-15)"; CS

TAl = TSR

GVTAl =TAl

GOTO T20

795 LINE (0, 300)-(320, 450), 0, BF

LOCATE 21, 1: INPUT "SE REQUIERE RECIRCULACION (SN) *; RC$
IF RC$ = "S” OR RC$ = "s" THEN 710 ELSE

XF = XF2

TAl =GVTAl

LOCATE 28, 1: INPUT "PRESIONE UNA TECLA PARA CONTINUAR"; ZZZ
GOTO 1200

888 'TRAZO DE UNA LINEA DE OPERACION ISOTERMICA
IF REACTOR = 1 OR SISTEMA =2 THEN ELSE 810
GOTO 807

805 COLOR 4

LOCATE 24, 1: PRINT "XA DE ENTRADA INCORRECTA"
COLOR 15

897 LOCATE 25, 1: INPUT "Xt DE ENTRADA"; XF

IF XF < 0 OR XF >= XM THEN 805 ELSE

LOCATE 24, 57: PRINT ""; XF

GOTO 820

810 XF = XMS

LOCATE 24, 57: PRINT **; XF

820 IF NMR = 3 THEN 890 ELSE

‘CSTR ISOTERMICO |
LOCATE 26, 57: PRINT ™; TA |
FOR XAA = XM TO XF STEP -.001

TLG = (TA-T1)/ (T2 -T})

TMG = (TLG * 250) + 45

XAG = 250/ (XA2 - XAl)

XMG = 266 - ((XAA - XAl) * XAG)

PSET (TMG, XMG), 4

NEXT XAA

PU1=CAR* XM/L

CALL MOD2(PU1, A, B, C, D, A2, B2, C2, D2, CA, CB, CC, CD)
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888 CT1=(A2~ A)* (B2~ B)
cn=(C2~0)*{O2"D)

KRI = (K1 * (EXP(-EA1/(1.99 * TL))) * CT1)
KR2 = (K2 * (EXP(-EA2/(1.99 * TL))) * CT2)
RA =1/ (KRl - KR2)

RGA = 266 - (250 / RAMAX) * RA)

XGA1 = 389 + (XF * 250)

XGA2 = 389 + (XM * 250)

LINE (XGAl, RGA}(XGA2, 266), 4, BF
AREATOT =RA * (XM - XF) * F

GOTO 960

890 PFR ISOTERMICO
AREATOT=0

RAA=0

XAAL=0

FOR XAA = XM TO XF STEP -.001
TLG = (TA-T1)/ (T2 - T1)

TMG = (TLG * 250} + 45

XAG =250/ (XA2 - XAl)

XMG = 266 - (XAA - XAl) * XAG)
PSET (TMG, XMG), 5

PUI=CAR* XAA/L

CALL MOD2(PU1, A, B, C, D, A2, B2, C2, D2, CA, CB, CC, CD)
CTi=(A2°A)* (B2~ B)
tn=C2+C)*(MH2"b)

KR1=(KI * (EXP(-EAI / (1.99 * TA))) * CT1)
KR2 = (K2 * (EXP(-EA2 / (1.9 * TA))) * CT2)
AREA = ((RAA +RA) * (.001))/ 2
AREATOT = AREA + AREATOT
RA=1/(KRl - KR2)

RGA = 266 - (250 / RAMAX) * RA)
XGA = 389 + (XAA * 250)

LINE (XGA, RGA)MXGA, 266), 5
RAA=RA

XAAI = XAA

NEXT XAA
AREATOT = AREATOT * F

968 CIRCLE (TMG, XMG), 2, 0
PAINT (TMG + 1, XMG), 0, 0

TAL =TA

LOCATE 26, 57: PRINT **; TAl
LOCATE 28, 57: PRINT ""; AREATOT
XMS = XM

LOCATE 26, 1: INPUT "CAMBIAR LA T DE OPERACION (S/N} "; RCS

IF RC$ ="S§" OR RCS = "s" THEN ELSE %70
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LINE (0, 300)-(320, 450), 0, BF

LOCATE 22, 1: INPUT "COLOR: LINEA DE OPERACION (1-15)~; CL

LOCATE 23, 1: INPUT "TEMP. DE OPERACION™; TA

LOCATE 26, 70: PRINT "*; TA

GOTO 890

979 LOCATE 28, i: INPUT "PRESIONE UNA TECLA PARA CONTINUAR"; ZZZ
GOTO 1200

10680 'OPERACION SOBRE LA CURVA DE MAXIMOS
XAAL=0

AREATOT =0

ARFA=0

LOCATE 20, 43: PRINT "OPERACION SOBRE LA CURVA DE MAXIMOS"
IF REACTOR = 1 OR SISTEMA =2 THEN 1010 ELSE
XF = XMS

LOCATE 24, 57: PRINT ™; XF

GOTO 1020

1005 COLOR 4

LOCATE 24, 1: PRINT "X@ DE ENTRADA INCORRECTA"
COLOR 15

1010 LOCATE 25, 1: INPUT "X@ DE ENTRADA"; XF
IF XF < 0 OR XF >= XM THEN 1005 ELSE

16298 FOR XAA = XM TO XF STEP -.001

PUl =CAR*XAA/L

CALL MOD2{PU1, A, B, C, D, A2, B2, C2, D2, CA, CB, CC, CD))
1088 K11 = (K1 * (EXP(-EA1/(1.99 * TL))} * EAl)
K22 = (K2 * (EXP(-EA2 / (1.99 * TL))) * EA2)
CTi=(A2"A)*(B2"B)

CT2=(C2~C)*(D2"D)

DEPI = (K11 * EAl * CT1)/(CGI * (TL ~ 2))

DEP2 = (K22 * EA2 * CT2)/ (CGI * (TL * 2))

FG = DEP1 - DEP2

W1=(K11*CT1}-(K22*CT2)

TI=TL-(W1/FG)

GY = ABS(TJ - TL)

IF GY <= .001 THEN 1090 ELSE

TL = TJ: GOTO 1080

1090 TLG = (TL - T1} /(T2 - TH)

TAl=TL

TMG = (TLG * 250) + 45

XAG =250/ (XA2 - XAl)

XMG =266 - ((XAA - XAl) * XAG)

IF XMG > 266 OR TMG > 295 THEN 1110 ELSE

PSET (TMG, XMG), 14

KR1 = (K1 * (EXP(-EA1/(1.99 * TL))) * CT1)

KR2 = (K2 * (EXP(-EA2/(1.99 * TL))) * CT2)

RA =1/(KRI -KR2)




IF XAAl = 0 THEN 1100 ELSE

AREA = ((RAA + RA) * (XAAL - XAA))/2
AREATOT = AREA + AREATOT

1108 RGA = 266 - (250 / RAMAX) * RA)

XGA =389+ (XAA *250)

LINE (XGA, RGA)XGA, 266), 14

RAA=RA

XAAI =XAA

NEXT XAA

CIRCLE (TMG, XMG), 2,0

PAINT (TMG + 1, XMG), 0, 0

1110 TAI =TL

AREATOT =F * AREATOT

LOCATE 26, 57: PRINT "; TAl

LOCATE 28, S7: PRINT ™; AREATOT

LOCATE 24, 57: PRINT *"; (FIX(XAA * 100)) / 100
XMS = XM

LOCATE 28, 1: INPUT "PRESIONE UNA TECLA PARA CONTINUAR"; ZZZ

1200 "ALMACENADO DE TODAS LAS PROPIEDADES DE CADA REACTOR
SELECT CASE REACTOR

CASE

XFRI =XF: XMRI = XM: TAIR1 = TAl: TAR] = TA: AREATOT]1 = AREATOT: R1 =
NMR: L1$ = AS: R1$ = RS: FR1 = FR: TRC1 = TRC: XRC1 =XRC: FRC1 =FRC
CASE2

XFR2 = XF: XMR2 = XM: TA1R2 = TA1: TAR2 = TA: AREATOT2 = AREATOT: R2 =
NMR: L28 = A$: R2$ = R$: FR2 = FR: TRC2 = TRC: XRC2 = XRC: FRC2 =FRC
CASE3

XFR3 = XF: XMR3 = XM: TAIR3 = TA1: TAR3 = TA: AREATOT3 = AREATOT: R3 =
NMR: L3$ = A$: R3$ = R$: FR3 = FR: TRC3 = TRC: XRC3 = XRC: FRC3 =FRC
CASE4

XFR4 = XF: XMR4 = XM: TAIR4 = TA1: TAR4 = TA: AREATOT4 = AREATOT: R4 =
NMR: L4% = AS: R4$ = R$: FR4 =FR: TRC4 = TRC: XRC4 = XRC: FRC4 =FRC

END SELECT

GOTO 510

1218 CLS

'CSTR 110 X 80

DIM K%(3450)

LINE (50, 50)<&2, 100), 15, B
"LINE (51, 6581, 99), 5, BF
LINE (65, 90)-(66, 20), 7, BF
LINE (60, 30){71, 20}, 7, B
CIRCLE (65, 40), 10, 15,23, .6, .5
DRAW "BD6 BE7 US G3 F3"
CIRCLE (60,90), 6,7, ,, 5




CIRCLE (72, 90), 6,7, ,, .5
LINE (10, 60)-(45, 60), 15
DRAW " U3 F3 G3 U3"

LINE (82, 90)-(95, %0), 15
DRAW "U30 R21 U3 F3 G3 U3"
GET (10, 20)<(120, 100), K%
CLS

"PFR 110 X 80

DIM J%(2550)

LINE (20, 180)(40, 180), 15
DRAW "U3 F3 G3 U3”

CIRCLE (50, 180), 12, 15, 1.6, 4.6, 2
LINE (50, 165)53, 195), 15, B
LINE (53, 168)-(100, 192), 15, B
LINE (100, 165)<(103, 195), 15, B
CIRCLE (103, 180), 12, 15,4.8,1.5,2
LINE (110, 180)(126, 180), 15
DRAW "U3 F3 G3 U3"

GET (20, 140)130, 220), I%

LINE (20, 140)(130, 220), 4, B

CLS

PFR RECIRCULACION 110 X 80

DIM L%(2900)

LINE (17, 152)420, 152}, 15

DRAW "D30R20 U3 F3 G3 U3"

LINE (36, 180)-(36, 135), 15, , &EHAAAA
LINE (36, 135)-(42, 135), 15, , &HAAAA
DRAW "U3 F3 G3 U3

CIRCLE (50, 180), 12, 15,1.6,4.6, 2
LINE (50, 16553, 195}, 15,B

LINE (53, 168)-(100, 192), 15, B

LINE (100, 165103, 195}, 15,B
CIRCLE (103, 180),12,15,4.8,15,2
LINE (110, 1303120, 180), 1S
DRAW"U28R3U3F3G3U3BL3D28 L6 D2S L85 UI9L3 E3 F3L3"
LOCATE 8§, 7: PRINT "T=";

LOCATE 9, 7: PRINT "X=";

LOCATE 10, 7: PRINT "F=";

‘LINE (17, 112)~(127, 206), 8, B

GET (17, 112)-(127,206), L%

DIM E%{(1400)

LOCATE i7, 1: PRINT "T =";

LOCATE 18, 1: PRINT "X =",

LOCATE 19, 1: PRINT "F =";
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GET (0, 225){70, 300), E%
CLS

'SISTEMA DE REACTORES INDIVIDUALES
1388 IF SISTEMA = 1 THEN 1400 ELSE
REACTOR 1

IF R1 =4 AND R1$="Y" THEN ELSE 1305
LOCATE 7, 15: PRINT "FR="; FR1
LOCATE 1, 2: PRINT "ENTRADA"
LOCATE 1, 26: PRINT "SALIDA*

PUT (80, 0), L%

LOCATE 1, 17: PRINT CINT(TRC1)
LOCATE 2, 17: PRINT XRCl

LOCATE 3, 17: PRINT FRC1

GOTO 1320

1385 IF R1 = | OR R1 =2 THEN 1310 ELSE
PUT (80, 0), %

GOTO 1320

1318 PUT (80, 0), K%

1328 PUT (5, 0), E%

PUT (200, 0), E%

LOCATE 3, 5: PRINT CINT(TAIR1)
LOCATE 4, 5: PRINT XFRI1
LOCATE S, 5: PRINT F

LOCATE 3, 29: PRINT CINT(TAR1)
LOCATE 4, 29: PRINT XMR}
LOCATE 5, 29: PRINT F

"REACTOR 2

IF R2 = 0 THEN 1600 ELSE

IF R2 =4 AND R2$ = "Y" THEN ELSE 1325
LOCATE 7, 55: PRINT "FR="; FR2
LOCATE 1, 41: PRINT "ENTRADA"
LOCATE 1, 65: PRINT "SALIDA"

PUT (400, 0), L%

LOCATE 1, 57: PRINT CINT(TRC2)
LOCATE 2, 57: PRINT XRC2

LOCATE 3, 57: PRINT FRC2

GOTO 1340

1325 IF R2= 1 OR R2 =2 THEN 1330 ELSE
PUT (400, 0), J%

GOTO 1340

1338 PUT (400, 0), K%

1348 PUT (325, 0), E%

PUT (520, 0), E%

LOCATE 3, 69: PRINT CINT(TAR2)
LOCATE 4, 69: PRINT XMR2

LOCATE 5, 69: PRINT F




LOCATE 3, 45: PRINT CINT(TAIR2)
LOCATE 4, 45: PRINT XFR2
LOCATE 5, 45: PRINT F
"REACTOR 3
IF R3 = 0 THEN 1600 ELSE
IF R3 = 4 AND R3$ = "Y" THEN ELSE 1345
LOCATE 15, 15: PRINT "FR="; FR3
PUT (80, 128), L%
LOCATE 9, 17: PRINT CINT(TRC3)
LOCATE 10, 17: PRINT XRC3
LOCATE 11, 17: PRINT FRC3
GOTO 1360
1345 IFR3=1ORR3 =2 THEN 1350 ELSE
PUT (80, 128), J%
GOTO 1360
1356 PUT (80, 128), K%
1360 PUT (5, 128), E%
PUT (200, 128), E%
LOCATE 11, 5: PRINT CINT(TA1R3)
LOCATE 12, 5: PRINT XFR3
LOCATE 13, 5: PRINT F
LOCATE 11, 29: PRINT CINT(TAR3)
LOCATE 12, 29: PRINT XMR3
LOCATE 13, 29: PRINT F
'REACTOR 4
IF R4 = 0 THEN 1600 ELSE
IF R4 = 4 AND R4$ = "Y" THEN ELSE 1365
LOCATE 15, 55: PRINT “FR="; FR4
PUT (400, 128), L%
LOCATE 9, 57: PRINT CINT(TRC4)
LOCATE 10, 57: PRINT XRC4
LOCATE 11, 57: PRINT FRC4
GOTO 1380
1365 IF R4 =1 OR R4 = 2 THEN 1370 ELSE
PUT (400, 128), %
GOTO 1380

1370 PUT (400, 128), K%
" 1380
PUT (325, 128), E%
PUT (520, 128), E%
LOCATE 11, 69: PRINT CINT(TAR4)
LOCATE 12, 69: PRINT XMR4
LOCATE 13, 69: PRINT F
LOCATE 11, 45: PRINT CINT(TAIR4)
LOCATE 12, 45: PRINT XFR4
LOCATE 13, 45: PRINT F
GOTO 1600
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1488 'SISTEMA DE REACTORES EN SERIE
LOCATE 9, 2: PRINT "ENTRADA"
LOCATE 11, 2: PRINT "T = "; CINT(TAIRI)
LOCATE 12, 2- PRINT "X@ = *; XFRI
LOCATE 13, 2: PRINT "F="; F
'REACTOR 1

IF R1 =4 AND Ri$ = "Y" THEN ELSE 1405
LOCATE 16, 16: PRINT "FR="; FR1

PUT (85, 145), L%

LOCATE 10, 18: PRINT CINT(TRC1)
LOCATE 11, 18: PRINT XRC]1

LOCATE 12, 18: PRINT FRC1

GOTO 1420

1485 IF R1 <3 THEN 1410 ELSE

PUT (85, 145), %

GOTO 1420

1418 PUT (85, 145), K%

1428 'REACTOR 2

IF R2 > 0 THEN 1430 ELSE

LOCATE 9, 27: PRINT "SALIDA"

LOCATE 11, 27: PRINT "T = "; CINT(TAR1)
LOCATE 12, 27: PRINT "X@ = *; XMR1
LOCATE 13, 27: PRINT "F =", F

GOTO 1600

1439

[FR2=4 AND R2$ ="Y" THEN ELSE 1435
LOCATE 16, 29 PRINT "FR="; FR2

PUT (195, 145), L%

LOCATE 10, 32: PRINT CINT(TRC2)
LOCATE 11, 32: PRINT XRC2

LOCATE 12, 32: PRINT FRC2

GOTO 1450

1435 [F R2 = 1 OR R2 =2 THEN 1440 ELSE
PUT (195, 145), J%

GOTO 1450

1448 PUT (195, 145), K%

1458 REACTOR 3

fF R3 > 0 THEN 1460 ELSE

LOCATE 9, 41: PRINT "SALIDA”
LOCATE 1, 41: PRINT "T = *; CINT(TAR2)
LOCATE 12, 41: PRINT "X&="; XMR2
LOCATE 3, 41: PRINT "F =", F

GOTO 1600
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1460

IF R3 =4 AND R3$ = "Y” THEN ELSE 1465
LOCATE 16, 43: PRINT "FR="; FR3

PUT (305, 145), L%

LOCATE 10, 45: PRINT CINT(TRC3)
LOCATE 11, 45: PRINT XRC3

LOCATE 12, 45: PRINT FRC3

GOTO 1480

1465 IF R3 = 1 OR R3 =2 THEN 1470 ELSE
PUT (305, 145), J%

GOTO 1480

1470 PUT (305, 145), K%

LOCATE 20, 49: PRINT L3$

1489 REACTOR 4

IF R4 > 0 THEN 1490 ELSE

LOCATE 9, 54: PRINT "SALIDA"

LOCATE 11, 54: PRINT "T = *; CINT(TAR3)
LOCATE 12, 54: PRINT "X@ = "; XMR3
LOCATE 13, 54: PRINT "F =", F

GOTO 1600

1490 [F R4 =4 AND R4$ = "Y" THEN ELSE 1495
LOCATE 16, 57: PRINT "FR="; FR4

PUT (415, 145), L%

LOCATE 10, 59: PRINT CINT(TRC4)
LOCATE 11, 59: PRINT XRC4

LOCATE 12, 59: PRINT FRCA

GOTO 1510

1495 IF R4 = 1 OR R4 = 2 THEN 1500 ELSE
PUT (415, 145), J%

GOTO 1510

1508 PUT (415, 145), K%

1518

LOCATE 9, 68: PRINT "SALIDA"

LOCATE 11, 68: PRINT "T = "; CINT(TAR4)
LOCATE 12, 68: PRINT "X@ = "; XMR4
LOCATE 13, 68: PRINT "F =", F

1600 ' DATOS FINALES DE REACTORES
LOCATE 23, 17: PRINT ™"; XFRI1
LOCATE 23, 25: PRINT ™"; XMR
LOCATE 25, 17: PRINT ™; CINT(TA1R1)
LOCATE 25, 25: PRINT ™; CINT(TAR1)
LOCATE 27, 17: PRINT ""; AREATOT!
LOCATE 20, 16: PRINT L1$

IF R2 = 0 THEN 1700 ELSE

LOCATE 23, 32: PRINT ™"; XFR2
LOCATE 23, 40: PRINT *"; XMR2
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LOCATE 25, 32: PRINT ""; CINT(TA1R2)
LOCATE 25, 40: PRINT **; CINT(TAR2)
LOCATE 27, 32: PRINT *; AREATOT2
LOCATE 20, 32: PRINT L2

IF R3 = 0 THEN 1700 ELSE

LOCATE 23, 48: PRINT ™"; XFR3
LOCATE 23, 56: PRINT ""; XMR3
LOCATE 25, 48: PRINT *~; CINT(TAIR3)
LOCATE 25, 56: PRINT **; CINT(TAR3)
LOCATE 27, 48: PRINT **; AREATOT3
LOCATE 20, 48: PRINT L3$

IF R4 = 0 THEN 1700 ELSE

LOCATE 23, 64: PRINT ""; XFR4
LOCATE 23, 72: PRINT "; XMR4
LOCATE 25, 64: PRINT **; CINT(TAR4)
LOCATE 25, 72: PRINT ""; CINT(TAR4)
LOCATE 27, 64: PRINT **; AREATOT4
LOCATE 20, 64: PRINT L4$

1790 TABLA DE PROPIEDADES DEL SISTEMA DE REACTORES
FORi= 17 TO 68 STEP 16
LOCATE 21,i: PRINT"IN  OQUT"

NEXT i

LOCATE 23, 2: PRINT "CONVERSION"
LOCATE 25, 2: PRINT "TEMP. (°K)"
LOCATE 27, 2: PRINT "VOL.(LITROS)"

LINE (0, 3004620, 450), 15, B

LINE (110, 318){(620, 318), 15

LINE (0, 340)-(620, 340), 15

LINE (0, 375)-(620, 375), 15

LINE (0, 410)-(620, 410), 15

FOR i = 182 TO 600 STEP 125

LINE (i, 318)-G, 410), 15

LINE (110, 300)<(110, 450), 15

NEXT i

FOR i =245 TO 620 STEP 125

LINE (i, 300)-(i, 450), 15

NEXT i

COLOR 12

LOCATE 30, 1: INPUT "EJECUTAR NUEVAMENTE EL PROGRAMA CON TODA
LA INFORMACION BASE (S/N)"; RPTS
COLOR 15

IF RPTS = "S™ OR RPTS ="s” THEN 137 ELSE
END
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SUB MOD2 (PUL, A, B, C, B, A2, B2, C2, D2, CA, CB, CC, CD)
A2=CA-(A*PUI):
B1=CB-(B*PUl):
C2=C*PUI

D1 =D *PUI

{F D1 =0 THEN ELSE 2210
D2=1i

DD2=0

GOTO 2220

2210 D2 =D1

DD2 = D1

2220 IF Bl = 0 THEN ELSE 2230
B2=1

BB2=0

GOTO 2240

2230 B2 = Bl

BB2=B2

2240

END SUB

SUB MOD3 (J.K, L)

PSET (220, 50), 15

DRAW "U40 R10 D30 R20 U30 R10 D40 L40 BR50"

DRAW "U40 R13 F30 U30 R10 D40 L13 H30 D30 L10 BR63"

DRAW "U40 R40 D40 L10 U10 L20 D10 L10 R10 BU20 R20 U10 L20 D10 BR40"
DRAW "U20 R10 F20 E20 R10 D40 L10 U25 G20 H20 D25 L10 U20"

PSET (75, 150), 15

DRAW "U10 R10 U20 L10 U10 R30 D10 L10 D20 R10 D10 L30 BR40"

DRAW "U40 R13 F30 U30 R10 D490 L13 H30 D30 L10 BR63"

DRAW "U40 R35 D10 L.25 D20 R15 US L5 U10 R15 D25 L35 BR45 R10 U10 L10 D10
BR30"

DRAW "U40 R30 D40 F5 L10 HS L20 R10 BU10 U20 R10 D20 L10 BD10 BR30"
DRAW "U40 R10 D30 R10 U30 R10 D40 L30 BR40"

DRAW "U10 R10 U20 L10 U10 R30 D10 L10 D20 R10 D10 130 BR40”

DRAW "U40 R10 F20 E20 R10 D40 L10 U25 G20 H20 D25 L10 BR70"

DRAW "U10 R10 U20 L10 U10 R30 D10 L10 D20 R10 D10 L30 BR40"

DRAW "U40 R30 D10 L20 D20 R20 D10 L30 BR40"

DRAW "U40 R40 D40 L10 U10 L20 D10 L10 R10 BU20 R20 U10 L20 D10 BR40"
‘PSET (450, 50), 15

'DRAW "U50 R30 D10 L20 D10 R20 D10 L20 D20 L10 BR40"

"DRAW "US0 R30 D10 L20 D10 R20 D10 L20 D10 R20 D10 130 BR40"

'DRAW "R30 U30 L.20 U10 R20 U10 L30 D30 R20 D10 L20 D10 BR40"

DRAW "U50 R30 D10 L20 D30 R20 D10 L30"

LOCATE 22, 21: PRINT "FACULTAD DE ESTUDIOS SUPERIORES CUAUTITLAN"
COLOR 9

LOCATE 24, 10: PRINT "CARACTERIZACION DE REACTORES HOMOGENEOS EN
ESTADO ESTACIONARIO”




LOCATE 25, 25: PRINT "CON FLUJO IDEAL EN FASE LIQUIDA"

COLOR 15

LOCATE 28, 21: PRINT "ELABORO: IQ RODRIGUEZ ZUNIGA JOSE ANTONIO"
CIRCLE (320, 220), 40, , ,, 2

DRAW "BDS0”

CIRCLE STEP(0, 0), 40, , 3, , 2

DRAW "BR40 U80 BL80 D80"

CIRCLE (320, 250), 40, 15, , , 2

PAINT (320, 260, 9, 15

PAINT (320, 250), 9, 15

PSET STEP(0, 0), 7

DRAW "U50 R1 DS0 L2 USO R7UI0LI2DIOR6 "

FOR E =0 TO 1000

FORT=0TO 15

CIRCLE (318,306 - (3* T)), T/ 10, 15

FORG=0TO4

CIRCLE (322,305 -(5* G)), G /3,15

FORU=0TO 10

CIRCLE (316,305 - (2 *U)), 0,15

LINE (325 - U, 191)4325 - U, 199), 15

FOR H =0 TO 1000 STEP .5

NEXT H

LINE (325 - U, 191)<325 - U, 199), 8

CIRCLE (316, 305 - (2 * U)), 0,9

NEXT U

CIRCLE (322,305-(5*G)),G/3,9

NEXT G

CIRCLE (318,306-(3*T)), T/ 10,9

IF INKEYS = CHR$(32) THEN 2 ELSE

NEXT T

NEXT E

2CLS

LOCATE 10, 2: PRINT " Este programa fue presentado en el 2005 en la FES Cuantitlén
como complemento de la tesis titulada: "

COLOR 9

LOCATE 13, 2: PRINT "Algoritmo Computacional Para el Disefio de Reactores en Estado
Estacionario con  Flujo Ideal en Sistemas Reaccionantes Homogéneos Simples y no
Isotérmmicos”

COLOR 15 »

LOCATE 19, 2: PRINT "ELABORADA POR: L.Q. RODRIGUEZ ZUNIGA JOSE
ANTONIO"

LOCATE 28, 2: INPUT "Presiona ENTER para ingresar al programa’; q

END SUB
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CAPITULO V

INSTRUCCIONES DE USO DEL PROGRAMA REACTOR.BAS
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5.1.0 MANUAL REACTORBAS

E! siguiente manual describe paso a paso el manejo del programa REACTOR.BAS,
que constituirs una herramienta de apoyo didictico en el disefio de reactores individuales o
en serie, abarcando cinco modelos de reactores, con una capacidad de hasta cuatro
reactores en serie. En lo que respecta a los reactivos es posible manejar 1 o 2 de igual
manera que de productos, las propiedades cinéticas y termodindmicas del sistema
reaccionante estan incluidas en el programa, con opcitn a modificarse.

5.1.1 Abmrel Programa

El programa se ejecuta en Qbasic y requiere de 31Kb de memoria en disco duro. El
ejea.ttahledeQbasicocupa190KBdememm-iay&sposjbleencontrarloenlosdiscosde
instalacién de cualquier versién de Windows.

5.12 Pulsar F5

LN =IA
JLNI[H, (a3t EIS =]

FACIALTIAP BE ESTUDIOS SIFERIORES CUAUTITLAMN

CARACTERIZAC ION DE REACIORES HOMOGEMNEUS EM ESTADO ESTACIOMARIOD
COM FLUJO IDEAL EN FASE LI1QUIDPA

FLABOROD: IQ RODRIGIEZ ZAWMIGA JOSE ANTOMID

Para salir de la pantaila de inicio deberds oprimir la tecla de espacios.
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La siguiente pantalla proporciona !a referencia sobre este programa.

Este programa fwe presewtado en el 26065 cn la FES Cusatitlan
como complemento de la tesis titmlada:

filgoritmo Computacioma] Para cl Piscfio de Reactores ca Estado Estaciomario
Flujo !decal en Sistemas Reacciooantes Homogeneos Simples y no isotérmicos

ELABORADA POR: 1.Q. BOSRIGUEZ 2ANIGA JOSE ANTOMIO

Presioma ENTER para imgresar al programa?

Posterior a las pantatlas de presentacién, el programa proporcionara la tabla de las
propiedades del sistema reaccionante que podrdn ser seleccionadas por el usuario.

FROPTIDABES BEL SISTEMA REACCIOMANIE

"[mm. e xEACTIVOS (1 6 2)7
ah+ BB C—> cC+ dP

MUM. DE PROBUCTOS (1 6 2)7

COXFICTENTES COMCEMTRACION MELPCILAR CAPACIDAS CALORIFICH
(mol/litro) (gr=/mol) (cal/moi®X)

a=7 [AJ= T M= 1 M= 7

=1 B1= 7 ;S =17

c= 7 [Cl1= "7 crc= 17

=1 =1 crp= 17

Primeramente se debera elegir el mimero de reactivos y productos, posteriormente se
introduciran fos valores de los coeficientes estequiometricos, concentraciones, pesos
moleculares y capacidades calorificas.

A contimmacién el programa dea la opcién de modificar estos datos:
LDESEA MODIFICAR LAS PROPIEDABES QUE SELECCIONOD (5M)7
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513 ngodeDmosmlosqmseBasmhsEjanplosconlosqmscﬂmédMamnl.

MGP29g = 3375 cal/mol
Kre=¢“T/*7 =300
AHr98 = -13000

De la ecuacion 3.4.0

In K1/K9g = (-AHr / RY1/T — 1/298)
K= 300 &AHr/RIVT - 17298)

Ky= o (18000RT) - 24.649

Reaccidn reversible de primer orden en un reactor discontinuo

XA=758.1% en | minuto a338°K

>
pite
w

Xa=60% en 10 mimstos a 298°K

In (1 - XaXae )= k1 £/ Xac Ecuacion 3-54 Levenspiel
ki =[-In (1 - Xa/Xae X Xa0] /¢

k1335 =0.94]5
Klg = 0.0922

Kles/klsg=kige = 70 [k g e EVRO®
E; = 11625 cal/mol

AHr =E;-E,

E; =29625 cal/mol

Klxos = ke TR

kj0=3.09799 x 10/

k1 =3.09799x 10 ¢ H1RT

K=kl/k2
k2 = [3.09799 x 107 ¢ ~T1625RT 1V e 18000/RT — 24.649 ]

K2 =1570379x 10'3e 72 RT
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Solo foeron pecesarios AG°xs , AHros ¥ las dos experiencias en el reactor
dimoﬂnm,pma&aﬂmrlasmpiedadwdelsiﬂmnmhwﬁ&&mhhrelvﬂorde
umdeshnpupiedﬁsimpﬁmlamodiﬁudénddvahrdealgtmo&a,debidoah

interrelacién existente emre ellas.

Tabla 5.1.3 Valores y Unidades de las propiedades del sistema reaccionante.

PROPIEDADES DEL SISTEMW REACC HIMANTE

MM, BDE REACTIVOS (1 6 2)7 1

M. DE PROBICTODS (1 6 2)T 1

2A {==>3C

COEF ICENTES CONCONTARCION | PESO MOLECULAR | CAPACIDAD CALORIFICR
(ol }itro) (grsmol) (calmol*X)

a= 172 =74 A= 7 24 cPh=7 9

=73 €}= 7 @ cre= 7 13
TBY. REF. DE LA ENTALPIA (*K) = 298 | —> K1 (Lmin) = 3.89799E+67
ENIALPIA DE REACCION (calmel) = -18060 | B (calmol) = 11625
DY BF. HlaZy (K= 298 | ¢— K2 (min) = 1.56379+18
CONSTANTE BE BQUILIBRI0 (s~w) = 390 | EAZ (calmol) = 29625
CONSTANTE UMIVERSAL (calmol®K) = 1.987 | FLING (noLmim) = 1500

INTERUALD DT TENPERATURAS

TOTERTIAA MINDW (°K) = 7 TETFIIATUR

mxim °E) = 7

Los datos termodindmicos y cinétices contenidos en la tabla anterior, no podrdn ser
modificados mientras se ejecuta el programa. Si se desea modificar estos valores, deberd
hacerse desde el interior del programa, en Ia linea 130 de comandos.
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5.1.4 Inéervalo de Temperaturas.

Deberén scleccionarse las temperaturas minima y méxima que marcaran cl intervalo
en el goe sc visualizara el grifico T Vs X, Seleccionaremos e miervalo comprendido
entre los valores de temperatura de 273 °K y 473 °K.

INTERVLD DE TEIWERATIRAS
IOWTWERA NINDW - 7 Z73 TEPEMTIMR WXER = 7 473

El programa permite corroborar €l intervalo de temperaturas, en caso de efror sera

posible hacer las correcciones necesarias.

LES CORRECTU EL INTERUALD BE TEXFERATURAS (M) 7

Con los datos introducidos anieriormente el programa trazaré la curva de equilibrio

enelplamo T VsX,.

1(°K) Us X8
1 b 8] A Fr + i
N T
T 1 : Tt T
— E— e v e
i 1 F BB we Rarirn a8
.8 : S :
= = =y i
T ) + 11 s
L
b - many
- g ey taa I
o1 b '_‘
: I
' i - Cre i T
.4 s asmas A {niL T
e
e N g
s Saaar
2 et
s ey e L] L
® Spe PR vy pi s
Z73 33 I»_3 I3
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5.1.5 Modificacion de Intervalos de T y Xa.

Posterior al trazo de la curva el programa sugiere un cambio en el imervalo de
ﬁsmﬁmciéndelgﬂﬁm,wdwisiéndelwmiodmodiﬁaﬂo.ﬁsmm}mrh

La seleccién del nuevo intervalo debe ser en base al grafico del punto 5.1.4 y no al
azar, las coordenadas elegidas deben contener ¢l segmento de curva que se desea visualizar.

TC°R) Us X8

3

L

1119

»

0 312 324 3% M8 6
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5.16 Trazo de 1a Curva de Méximos de las Isocinéticas.
En este momento scleccionarcmos la temperatura doade iniciara el trazo de la curva,
nitese que el valor de temperatira seleccionada (473 °K) se encuentra en donde la curva

de equilibrio esta mads proxima al cje de la temperatura.

T(°R) Us 8

-

L
T
I
T
T

HH

b
T
s BaEEE eewea|

T ¥ 1

+H-H

9 t
Z73 313 3’3 3393 4313 4173

EL TRAZD DE LA QW BE MnaX. ES CORRECTD (3-M)7

Si la temperatura seleccionada no produce ¢l trazo de la curva, entonces debemos
seleccionar otra temperstura, recordando que el método de Newton puede no llegar a la
solucién si la estimaci6n inicial esta owsy lejos del valor de la temperatura correcta.

‘qumdpmgranmlm'éenstcmomcmoasbmlampaaunaqmmﬁsfagih
ecuacion 3.5.0b para la X4 minima seleccionada, una vez encontrada se dard un incremento

aXy ¥y sc buscard su respectiva temperatura la que deberd cumplir con la misma
Beid
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5.1.7 Selcccitm de la Escala del Eje -1/r en el Grifico Xa vs -l/ra.

Al scleccionaremos una conversién mayor a la gue sc desea se obtenga del Gltimo
reactor del sistema a diseftar. Hemos seleccionado Xa= 0.6 y una T aprox. de 315 °K.

PARAIETROS PAMA LAS ESCALA BEL GRAFICD X8 Us 1/-rf

pwx. T .6
T AFRIXINABAT 315

TCK) Vs X8 X8 Vs L-rh

1 R 2.928 ¥ I

K8 et

i
8 F 1.622

A D
6 7 43 tanes 1.217
B i

1 HEL G 811
2 995
e HE T ®

Z73 N3 B3 93 4B 43 o 2 4 6 B 1

th:oxinndaseohiandelg:ﬁﬁooqm&dnahizmﬁada,mhiﬁmibnm
el valor de X, A continuacién el programa encontrard la temperatura correspondiente con
una aproximacién de milésimas, con estos valores (T y X4) se calculard -1/ra, a partir de la
cual se obtendein las escalas en ¢l grifico del lado derecho.
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5.1.8 Sistema de Reactores.

A continuacién aparecera en la pantalla el siguiente mensaje:

EEACTORES EM 3SERIE (1)
REACTORES IMDIVIBJALES (2)7

La seleccion de cualquiera de las dos formas de ordemar los reactores se hard
escribiendo el ntrmero | o el niimero 2 de acuerdo al interés del usuario:

e Opcitn 1: en ella se le solicitara al usuario introduzca los valores de Ty X4 de entrada
solo en el primer reactor, en todos los demds reactores solo se pedirdn los datos de salida
ya que el programa tomars como datos de entrada los valores de salida del reactor que
lo anteceda .

» Opcion 2: en esta se le solicitara al usuario introdirzea los valores de Ty X de entrada
y de salida de cada reactor.

En seguida aparecera el siguiente cuestionamiento: MmM. BE REACTOR?

El niimero de reactor, indicara el orden en el cual estardn los reactores, teniendo un
mimero maximo de 4. Serd posible sobrescribir un reactor en sistemas individuales, es
decir si acabamos de disefiar el tercer reactor podemos elegir nucvamente el reactor 1, 2 6
3, quedando en memoria solo los datos del Gltimo reactor.

5.1.9 Modelos de Reactores

Una vez elegido el nianero de reactor, se procederd a seleccionar un modelo de
reactor teniendo las sigutentes cinco opciones:

HUt. DE REACTOR? 1
SELECCIOMA UM NDDELD BE REACTOR?
CSTR ISOTERRICD (1)
CSTR ADIABATICD (Z)
PFR ISOTERNICD (3)
FFR ADIABATICD (4)
PFR RUTA T. 0. (9)
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5.1.10 CSTR Isotémmico:

La sccuencia de datos a introducir es la siguiente:

(T,X@) DE 3ALIM Y ENTRADA AL REACTOR
XB BME SALIMAT .5
T APRXINAAT 330

X§ DE ENTRAAT ©

TCE) Us X8 W Us L-rh

1 2.028 R R e :
.0 i 1.622 :
.6 1.217 :
.4 811 ! ‘ 5
2 .465
] [ :

z;@3 293 M3 33 B3I INA e 2 4 6 .8 1

Conforme sean introducidos los datos requeridos por ¢l programa, aparecerd una
tabla en la parte inferior derecha. En ella el programa escribir las conversiones (datos) y
las temperaturas correctas (calculadas a partir de la temperatura de referencia que el
programa solicita como temperatura aproximada), ademés de proporcionar el volumen del
reactor (calculado al multiplicar el 4rea del grafico X, vs -1/ra por el flujo molar).

CSTR ISOCTERMICD

COMVERS I 0 .95

TEMP. (°"K) 328 .9899 328.9699

UOL.(LITROS> | 512.7149
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5.1.11 CSTR Adiabdtico:

Estaes la secoencia de datos a introducir:

(T.X8) DE SALIA Y ENTRABA Al KEACTOR
M8 3 SALDAT .5
T AFITAIGT 330

TC°K) Vs X X8 Us 1/-rh
1 Hiin R z.ezm [ Het
] } ST 1.622 : :
-6 ; : 1.217
4 =2 s .B11
2 495
* EEEdEEE 3
zZ3m 293 N3 3P 3I IN o 2 4 6 8 1t

Euhtabhclpmgrmmibirélmoqusim(ﬂos)yhtanpamdcmﬁda
correcta (calculada a partir de la temperatira de referencia que el programa solicita como
mamthdalhmpamadcmnadaawmladanndiamelasmm
termodimdmicas del sistema. Fl volumen del reactor es calculado al multiplicar el 4rea del

grafico X, vs -1/t por el flujo molar.

CSTR ABIABATICO

EMTRaBA | SALIM

COMVERS 10M 0 .5

TENP. (*K) 292 . 3382 328.9899

VUOL. (LITROS) | 51Z2.7149
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5.1.12 PFR Isctérmico.

Esta es la secuencia de datos a introducir:

(T,XB) DE SALIM Y ENTRADA Al REACTOR

T BE OFERACIONT 325

CAMBIAR LA T DE OPERACION (3H) 7 s

TCK) Us XB ¥ Us LA
1 = e PR iz i
a 3 1.622
6 1.217
iy
4 } .Bit
z : 485
o 1 : 1 ; e
273 293 313 333 /I I3 ® 4 & B
FTR ISOTENMICD
COLOR: LIMER BE OPEMACION (1-15)7 13 INTRAB SaLIM
™OF. I (PERCION? 333
COMUERS 1M 0 5
CAMBIAR LA T DE DPERACION (SA) 7 . C°X) m 133
VOL. C(LITRDS) | 156.6255

En la tabla el programa escribird las conversiones (datos) v la temperatura de
operacion, que serd igual tanto para la de entrada como para la de salida por tratarse de un
proceso isciérmico. El volumen del reactor es calculado al multiplicar el 4rea del grafico
Xa vs -1ty por ¢l flyjo molar. En este modelo tendremos la opcién de modificar la

temperatura de operacién.
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5.1.13 PFR de Ruta Térmica Optima.

En el caso del PFR de ruta térmica dptima, la linca de operacion comesponde a la
curva que describe los puntos maximos de las isocinéticas.

(T.X@) DE SALIA Y ENTRADA AL REACTOR
¥8 DE SALIDAT .55
T APRIXIMAPAT 323

X8 DE INTRADAT? .25

T(°X) Us X8 ¥ Us L-rh
1 f e rrasa S Z.eZ8 : ]
8 i ‘ 1.622
6 3 1.217 8 =
4 Bt ’
2 405 [
o e L L} 1 13 .
Z;3 293 313 33 I 373 'y 2 4 6 8 1

En la tabla aparecen las conversiones (datos) y las temperahwas de salida y de
entrada son calculadas de manera anéloga, ambas se obtienen de la ecuacién que describe
los puntos méiximos de las isocinéticas. El volumen del reactor es calculado al multiplicar

el area del grafico X, vs -1/14 por el flujo molar.

OFERACION SOERE La CUBWWH DE MAXIMDS

ENTRADh | ShLIba

CONVERS 10M .24 .5

/|r. () 67.637 323.1516

UOL. (LITROS) | 158.6489
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5.1.14 PFR Adiabidtico.

Los PFR adiabaticos presentan el caso més interesante de los cinco modclos aqui
expuestos, en ellos serd necesario buscar la temperatura de enirada que produzca un
volumen minimo, ademds de gque es en estos, donde la recirculacion tiene efectos
favorables sobre el volumen, durante el disefio del reactor.

{T,%8) DE SALIPA Y ENTRADA AL REACTOR
¥@ DE SALIDAT .5
%9 DE ENTRARPAT O

T BE ENTRADAT 290

T(*K) Us X8 X Uz Lrh
1 2.e28 HHH
8 1.622
6 1.217
1 TualawE -811
2 H L4085
[ e
z73 293 313 I I IN ) 2 4 6 B 1

TFR ABIABATICD

ENTRADH SALIDA

COMUERS ION 0 .5

TEMP. (*X) 299 326.6597

UOL. (LITROS) | 518.6246
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A continuacién ¢l programa permite recorrer la linea de operacidn, esto es
modificando la temperatura de entrada al reactor. La intenci6n de esto es reducir al méximo
el volumen del reactor, debemos considerar que bajo ninguna circunstancia la linea de
operaci6n debe tocar a la curva de equilibrio.

CABIAR T DE ENTIADA (SN) T s
T BE EINTRADAT 296
COLOR (8-15)7 3

TCT) Ys 49 ¥ Vs L-rh
1 : : .E £5 Z.e28 .[ E H
8 : f 1.622 :
% i : t.217 S
4 811
2 : %65
. Hir T . Hihh

Z73 293 M IB I3 I3 0 Z .4 ® B 1

PFR ADIABATICD

CONVERS 108

@
uh

THe. (°K) Z9%6 3R.6597

VOL. (LITROS) | 379.3975

121



El programa nuevamente cuestiona el cambio de temperahura de entrada, en esta ocasion
responderemos negativamente para asi pasar a [a siguienie opcidn. Ahora el
cuestionamiento se refiere a la recirculacton, la intencidn al recircular también es disminuir

el volumen de disefio del reactor.
SE REQUIERE RECIRCILACION (SA) T s

COLDR (6-15)7 9
CAlBAL [ RETORNACAIDAL ( SALE =7 1

TCK) Us X8 X8 Us 1/rh

1t E R 2,628 R P
8 ; 1.622 :
6 e : 1.217 ’
4 : T 811
2 f 495 t
-] s E L: ]

Zm 293 313 3B I3 I ° z 4 6 B 1

PFR ADIABATICD

ENTRADG SALIMWM

CONVERS IOM 25 .5

me. ('K 314.3295 J32.6592

VOL.(LITRDS) | 322.4301

Al modificar la temperatura de entrada en el primer reactor disminuimos en un
28.51% su volumen, postericrmente la recirculacién produce una disminucién del  12.93%
sobre el volumen que ya habia sido disminuido. La dismimxién neta es del 37.75% en el

tercer reactor respecto al primero.
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5.1.15 Caracteristicas de los Reactores Disefiados.

Aiﬁmldehejecuﬂéndelpmgmma.scﬂlsuwﬁnhsmesdefmmai:ﬁﬁdm]
o en seric, de acuerdo a la cleccion previa del sistema. Cada reacior o ¢l sistema en serie
mdrénasaﬁadmlaspmﬁedad&sdeennadaysaﬁhuswmqmma
msﬁmmT,XyF(mmmyﬂLﬁommmm}End
caso de los sistemas con recirculacion estas propiedades estarén escritas a la entrada del
sistema vy a la entrada al reactor.

Figura 5.1.15a Reactor de Flujo en Pistén (PFR)

ENTRADA SALIDA

o I ]

T
X
F

Figura 5.1.15b Reactor de Mezcla Completa (CSTR})

ENTRADA (T’ SALIM

T
Sl

Figura 5.1.15¢ Reactor de Flujo en Piston con Recirculacion

o -
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Fimalmente es expuesta dentro de la misma pantalla la tabla donde son listadas las
propicdades de los reactores analizades durante la ejecucién del programa. Sin olvidar que
en Jos sistemas individuales el mimero de reactores que se pueden analizar es infinito con el
inconvenicnte de que el programa solo guardard en memoria el iltimo trabajado en cada
uma de las cuatro opciones (1-4).

Tabla 5.1.15 Propiedades de los sistemas analizados en el programa

MOD_ DE REACTOR IMOD. DE REACTORIMOD. DE REACTOR|MOD. DE REACTOR]
] ouUtT n ot m o IN ouT

mE. X

VOL. . (LITRDS)

5.1.16 Repetir la Erecucién del Programsa.

Si se desea ejecutar nuevamente el programa conservando las propiedades del
sisterna reaccionante. Sc debera responder afirmativamente ¢l siguiente cuestionamiento:

EJECUTAR MIEVAMENTE EL PROGEAMA CON TODA LA INFORMACION BASE (S3-M)7
E! programa iniciard su ejecucion a partir de la eleccion de los rangos de

visualizacion (punto 5.1.5). Si sc desea cambiar algin dato anterior a este punto, entonces
se deberd iniciar el programa desde el principio.
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5.1.17 Ejemplos.

Complementaremos este manual, ejecutando ex: €l programa los ejemplos 8-4 y 8-5
propucstos por Levenspicl, en ¢l libro: INGENIERIA DE LAS REACCIONES QUIMICAS.

FROPIEDASES BEL SISTEMR EEACCIONANTE

MmM. BE REACTIVOS (1 6 2)7 1

1A ¢(=—> 1C

MUM. DE FROBUCTOS (1 6 2)7 &

COEF ICIENTES COMCENTRAC ION FESO HOLECULAR CAPACIDAD CALORIFICA
(molr1itro) (grs/mol) (cal/mol®K)

a= 71 [Al= 7 4 MA= 17 18 CPh= 17 18

c=71 [Cl1=7 @ crc= 7 18

TEMP. REF. DE Lan ENTALPIA (°K) = 298 —> K1 {(1min) = 3E+87

ENTALPIA BE EEACCION (calrmol) = -18060 | EAl  (cal/mol) = 11688

TOW. REF. IE LA Keyq ("k) = 298 < K2 (Lmin) = 1.5E+18

CONSTANTE BE EQUILIBRIO (aw) = 300 M2 (calwol) = 29600

CONSTANTE UMIVERSAL {calmel®X) = 1.987 | FLUJO {(mol/min) = 1680
INTERURLD BE TENPERATURAS

TENPERATURA NMIMDWA (°K) = T Z73 l TEFIBATURA MAXIM ("X) = ¢ 373

84 disefo de un reactor de mezcla completa.

Consideremos una disolucidn acuosa concentrada de A con las siguientes propiedades:

Ca = 4 molflitro

Fag = 1000 mol/min

Cp = 18 cal/mol°K

Xa=028

» Calclilese el tamafio de reactor necesario.

e Compérese el tamafio de este reactor con el tamafio minimo que se obtendria si se
utilizase la progresion de temperatura 6ptima.
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1=z — T=-3% | JE _D—.hzaa
X=9 I X=.8 X=e X=.8
Y = 1000 F = 1006 = 1060 F = 1000
CSTR ABIABATICO [FYR BUTA T.0.
n wT | m wr | m 00T
CONERSIoN ° B |e B
me. 0| zm | 3 |41 | 3%
VL. LITROS) | 1922.%4 376.8321
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8-5 Disefio de un reactor de flijo en piston.

Calcilese el tamadio del reactor adiabético de flujo en pistdn para que reaccione la

alimentacién del cjemplo 8-4 hasta ba conversién del 80%.
1¢°K) Uz X3 X Us L-rh
1 i : t 8.167 FEIEEEE R
(] it 6.485
(3 4.864 " £
.4 N 3242 - S 2
2 1.621 - s
e 1 ! : 0 a 1 1 P 1 1 1 r r 1
Z;3 293 313 33 B3 3INB 8 | 6 8

T = 287 _D—. 1=35
X=0 X-28
F = 1000 ¥ = 1000

TTR ADIARATICD

n oUT N o m T ™ outT
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5.1.18 Comentarios Finales.

Este programa esta dirigido a estudiantes de Ingenieria Quimica.

Se deberin introducir daios congruentes con la informacion que é! programa solicita.

Todoslospmﬂos,hnmsyémsconbsqmsetdnjarﬁdmaﬂelaejeamiéndcl
progmmdcbaéncﬂnrmmidosmhsrmgosdcvismlﬁacﬁndcksgiﬁm&ﬁm
estin contenidos no podris observar sus respectivos trazos ademés de que el programa
marcard efror o po dara resultado alguno.

Siscpimmtmamodiﬁc&cimsobrel&pmpiedﬂmcin&imsytamodiﬁﬁms
pmbla:idmcndpmgmma,sctcndlﬁqucmqmmpmpicdaimm
pwdensamdiﬁcadasnbikarim&,esindispmbketenﬁmmdmiaﬂosso&e
estas 4reas de lo conirario las modificaciones producirin errores en la ejecucion del
programa.

Considerando que este programa esta elaborado con 26 comandos de un total de 232
existe la posibilidad de ser mcjorado en sus lincas de comandos, inclusive puede ser
reducido en lo que se refiere a lz cantidad de instrucciones, sin afectar su
modificaciones, no por errores en ¢! programa si no més bien optimizar este.

qumhnﬁodobgiayhsharanieﬁasanp&emﬂmlad&hxmiﬁndeeﬁe
uabajosonobmldas,suiamadcmtmberaﬁmdidoloqwmmhajo
calculadora, lapicero, escuadra y la mejor de las punterias para trazar gréficos y hacer
calculos. Esta es la forma en la aprendimos en nuestra facultad. Utilizar este programa
nos coloca en un ambicnte similar, con grandes ventajas en lo que respecta a tiempo ¥
precisiéaCmsidmmmxlm@mniaﬁaswnlasqwsealaborémmbajo,m
obsoletas es aseverar que la manera en la que nuestra universidad forma ingenieros
también lo es.




CONCLUSIONES

Scconsigmhoodiﬁmciéndecxpr&domumrﬁim,quedwuibmamsim
reaccionante, en un lenguaje de programacién. Dando asi solucion a un problema
speciﬁcomlngmimia@ﬂmiw,mn@nmmcldls&ﬂodermﬂmesmm
estacionario con flujo ideal en sistemas reaccionantes homogéneos simples en fase
liquida.

Se produce la posibilidad de implementar la metodologia aqui empleada en la solucion
dcmobhmasdcouasérmsdchhgmkﬁa@[mimmsmmo:opumimmhaﬁas,
flujo de fluidos, transferencia de calor y de masa y demsés 4reas en las que se requieran
calculos numerosos y complejos.

El programa permite fijar nuestra atencién principalmente en las relaciones existentes
entre las propiedades de los reactivos y las caracteristicas del reactor o sistema de
reactores resultantes de acuerdo a la conversion descada. Esto se consigue considerando
las ecuaciones que dan origen a estas relaciones, ya que la esencia de este trabajo es la
aplicacién de estas ecuaciones.

Este programa constitiye un complemento didsctico dentro de la ingenieria de
reaccioncs quimicas, permitiendo ¢l mancjo de un gran mimero de reacciones asi como
de cinco modelos de reactores que so vez pueden ser analizados de manera individual o
miltiple.
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ANEXO

&&nﬂﬁohconddaﬁohspoﬁdﬂsdehsimmm
funcién de la temperatura, sin embargo esto fuc de una mancra simplificada ya que s¢
mancjo la entalpia wmosiestamcbpmdiweawmdehtanperaﬂn‘a.larazﬁnporla
qwstﬂ:q'om&ampoddénesdhechodcquchimprﬂadéndehsewaﬁms
nndnn:éswmplejadeloqmseexmlsoendtawmpfmb.ﬁntstcmo
coﬂaumahmﬂphwmmﬁmiéndchmmqumodiﬁcﬂil&
curvas de equilibrio, de méximos de las isocinéticas y de la linea de operacién adiabdtica.

CURVADEE_QUE[BRIO.
T
AMr= AHrz + VCpdT Ecu=zciéa Al
Ty
dmhK AHr
= Ecuacion A2
dTr RT
Resolviendo Al
T
AHr= AHry + VCpdT = AHry+ VCp (T-To)
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Resolviendo A2

Sustituyendo AHr {(obtenida de Al) en A2 tenemos:

dinK AHry + VCp (T-To)

dT RT

AHrp + VCp (T-To)

RdnK = dT
T2
K| T; T1 TI
RdinK = dr + T - dT
e I T
K T T T

RIn(K)/K)=-AHro [ (T} - (1M ] + VCpI(Ty/T) + VCp To [(1/TH -(1/T) ]

(VCpTo- AHrp ) [(1/T)) - (1T)] + VCp I(T/T)-RIn (X, /K)=0

La aplicacion del método de Newton al trazo de la curva de equilibrio queda de la
siguiente forma:

T =T -{ fOT. X}/ (T, X0
f(T,Xa)= (VCpTo- AHr } [ (1/T)) -(1/T)] + VCp In(E\/T) - RIn(Keq/K)

(T, X)) = [(VCpTo- AHrg) / T* - VCp/T,
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CURVA DE MAXIMOS

k»
aA+bB 5 cC + dD
k;

14 = k[AT'B]’ - kIO
A partir de [a ecuacion de Van’t Of obtendremos k) y k; :
& I K) AHr
dT RT
K=Kc=k;/k, = [CI'DI'/[AT* [BI

{dIn(ky/kp)/ dT]=AHr/RT

@hlk,/ dT) - @dlnky/ dT)=AHr/RT
AHr=E, -E;

dink;/ dT = E/RT® y
dink;/ dT = E, / RT?

AHr= AHrg+ VCp (T-Tg)
* Ty = temperatura de referencia parz {a entalpia.
AHrg =Ejg—Ex

VCp =[cCpc +dCpp]-{aCpa + bCpe] =Cpr-Cpr
Lo anterior implica que las energias de activacién son una funcién de la temperatura:

E;=Ejp+[aCpa + bCpe J(T-Tr)
Ez=Ex+ [cCpc + dCpp] (T-Tw)
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Para obtener k, :

dink; = (E/RT2XT
dink; = ([Eiwp+ Cpr(T-TR)1/RT’ )T
k| T T T
Eio Cpr T Cpr Tr
dink, = — 41 * dr - dT
RT2 RT? RT?
Kjo To To To

Donde Ty es la temperatura de referencia en 12 que estén basadas las energias de activacién.

In (k; / k0) = -Eqol (UT) - (1/Tg) } /R + Cpgr In(T/To¥R + Cpr Tr [ (1/T) - (1/Tg) 1 /R
In (k; / k10) = Cpr In(T/Tg¥R + [(Cpr Tx -Erg)RI[ (1/T) - (1/Tg) ]

k, =kmeCPRfﬂ(Tfm)'R + [{Cpr Tr - ELOYRY (I/T}-{1/T0) ]

Anélogamente obtenemos k :

k= kpge Cpp I(TITO¥ R + [(Cpp TR - E20)RY (HT) - (11T0)]

Sustituyendo k; y k; en la ecuacion de la velocidad de reaccién:

-l’Azk]oeCPRmmyR +{(Cor TR 'Ewle(lm'“m)][Cm(l_XA)]l [Cm_onxA,(a]b

_kmeCPPlr(TmyR + [{Cpp TR 'mml(‘m'('m”[cCMXA)‘a]c[dCMXA!a]d

ECUACION A3

La ecuacién A3 describe el comportamiento de cada una de las isocinéticas, en el
plano T, X, En el tercer capitulo definimos a la velocidad de reaccién por medio de la
ecuacion 3.5.0a en esta se omitid la dependencia de las energias de activacion con la
temperatura.
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Para cada valor de -t = f ( T, Xa) es posible trazar una curva. Sin embargo en el
pmglmomiﬁnnseluamdccadawmyoonsidamdnmdcmasoh,wasla
qmpnijﬂomelpmﬂomﬁthchmda:mdelmm&w&xid&ih!hmmm
curva de méximos. A través de esta curva podemos ubicar las propiedades del sisterna
reaccionantc donde la conversién de la reaccion se hace mixima. Para obtener dicha curva
tendremos que obtener la derivada de ta ecuacion A3 c igualarla a cero.

FALXa) =

(CorTr-ExoYRTHCpRR ) koo F% =T AP T EIRIUDATON AT (B

- ((CprTrEaryRTHCpp/R gy ¢! ¥ =TT EM(CEr TR - EXORHAD ANy
ECUACION A4

La ecuacién A4 describe la trayectoria de la curva de maximos de las isocinéticas.
Daremos solucién a esta ecuacion aplicando el método de Newton :

FTX)= |
((CpnTr-Esy RTZHCpr/R Tk o C7R 120770 RH(CoR TR -EIMRIT-1/TOR o 1 P

- ((CppTa-ExyRT2I{Cpr/R Tk n(T/T0Y Ry+Cor TR - EZOYRI/D-V/TON DY

S XN~

(CoxTreE1oVRTHCpw/RT)) ko PR =TV FH(C T ORI ATOM AT )

+ (ke P OV RGO TR EIORKGD-OTN A 1 [B]) (2ACorTr-Eo/RT HCPR/RT )
- (I(CPpTR'Ew}‘R'lJHCPp’RD)ka £ CPP I(T/TOY RyH(Cpp TR - E20RY(1/TH lm?)][C]D[D]d _
(kg &'CPP XTTOY RI(CpP TR - EXWREG-TON 0y ) ([2(CpeTr-EagVRT HCpp/RT )

T=Ti-[fT.Xa)/ f(T,Xa}]
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LINEA DE OPERACION ADIABATICA.

Retomando la Ecuacion 3.8.0a
0 = AHr X Cag +Cpa AT[CAHCpg ATICa]+Cpc AT[CcHCpp ATICp] + Cps AT[Cs]

AHr= AHrg+ VCp AT
VCp =[c¢Cpc +dCpp]-[aCpa + bCpg] =Cpp-Cpr

Sustituyendo AHr:

0 = AHrgXsCap + VCPATXACap + CpasT[Ca + CpeATICg]

+ CpcAT[Cc] + CppAT[Cp] + CpsATICs]

Despejando AT:

AT =(-AHrgXaCag) / (VCpXaCao+ CpalCa I+ CpslCel+ CpclCcl + CpplCol + Cps{CsD

AT = Tsaiida - Tentrada

Telida = temperatura a la que se elevara el sistema
Tomrada = temperatura del sistema a [a entrada.

Taa = (-AHIoXACAM(VCPXAC a0+ CPAICARCralCoI+CrclCcHCppl CoH CpsiCsH Tem
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o O w

[AL Ca
(B} Cs
[CLCc
DL Cp

Xa

EiYE
Keq

Ta

ki7k2

kio » km

Reactivo A

Reactivo B

Producto C

Producto D

Cocficiente estequiométrico de A
Coeficicnte estequiométrico de B
Coeficiente estequioméirico de C
Coeficiente estequiométrico de D
Concentracién del reactivo A, mol/litro
Concentracion del reactivo B, mol/litro
Concentracion del producto C, mol/titro
Concentracitn def producto D, molfitro
Temperatura, °K

Coaversitn

Constarse universal del gas ideal, 1.987 cal/moi°K
Entalpia de reaccifn, cal/mol
Energias de activacion, cal/mol

Constante de equilibrio a la temperatura T
Constante de equilibrio a la temperatura de referencia To
Velocidad de reaccién, mol/(litrosxmin}
Cocficientes cindticos, (mol/litro)' ™ /min
Factores de frecuencia, 1/min
Volumen del reactor, litros
Reactor de mezclza completa
Reactor de flujo en pistén

Capacidad calorifica, cal/mol°K

Pendiente de la linea de operacidon adiabatica
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