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Equipos con reaccion quimica

Un sistema general de N reacciones, en las que intervienen NC
componentes puede representarse como:

NC
;aiin:O ]=R1,R2,...,RN

Donde:
A:: formula molecular de la especie i
a;: coeficiente estequiometrico de la especie

o3

en la reaccion “j

o1
I

“w» o3

a;;< 0: La especie “i” es un reactivo de la reaccion

o o3

a;> 0: La especie “i” es un producto de la reaccion

o “w:7

a;;= 0: La especie "i" no interviene en la reaccion “j




Equipos con reaccion quimica

gjemplo: CH, + 20, — CO, + 2H,0
C,H, +3.50, — 2CO, +3H,0

NC
;aiin:O J]=R1,R2,...,RN

i :CH4, 02, C021 HZO, C2H6
j = R R2

Ach, R1 = -1 Ao, R1 = —2 Aco, R1 =1 Ay oRr1 = 2 Ac He RL = 0

Ach, R2 = 0 Ao, R2 = —3.5 Aco, r2 = 2 Ay 0Rr2 = 3 Ac H,R2 -1




Equipos con reaccion quimica

Para cada una de las N reacciones:

r 1 Velocidad de avance de la reaccion “j”.
'| volumen xtiempo | Siempre >0
. Generacion de la especie “i” por unidad de
molesdei . .
i : volumen y unidad de tiempo, causada
volumen x tiempo : i
exclusivamente por el avance de la reaccion “j
rj H r : - : e o o :
. d, . Ay
alj alJ 2} NC}

I =a; xT, Vi, |




Equipos con reaccion quimica

Para cada uno de los NC componente:
RN RN

= =2 3T
j=R1 j=R1

o7

{ moles dei } Generacion neta de la especie “i” por
i

unidad de volumen y unidad de tiempo,

volumen xtiempo | 5sada por el conjunto de N reacciones




Equipos con reaccion quimica

Se pueden definir velocidades netas independientes del volumen del
reactor:

o7

R 1 Velocidad de avance de la reaccion “j”.

Generacion de la especie “i” por unidad de
moles dei
Rij tiempo, causada echuswamente por el avance de
tiempo la reaccion “j”

R molesdel | Generacion neta de la especie “i” por unidad de
'|  tiempo tiempo, causada por el conjunto de NR reacciones
R

R . 1] 2] . RNCJ R . il R . i R
i = == =) Ry=2 a;xR,
alj c':12J aNCj j=R1 j=R1




Reactor de conversion fija

El reactor de conversion fija es un modelo de reactor simplificado
para el que se especifica la conversion de una reaccion.

Para reacciones paralelas, se especifican las conversiones del
componente i para la reaccion j, G

Usando esta definicion obtenemos para la conversion general del
componente i:

RN m X .—m X .. Solo se puede dgflnlr para
E 4’ = ! ’ compuesto que ingresan al
1J
ji=R1 m. X. . reactor

Entonces, la generacion de la especie “i” por unidad de tiempo

debido a la reaccidn j corresponde a:
g é/” n-n,l — RJ 3 mlnxln,l Cuidado inconsistencias al
1] definir las conversiones




Reactor de conversion fija

Se debe definir la conversion de un solo compuesto por reacciony se
lo denomina componente base.

Como se mencion6 anteriormente, se cumple la siguiente igualdad
para cada reaccion:

RN RN
Ri=2 Ry=2 axR,

j=R1 j=R1

Si i* es el componente base de la reaccion j: Rj = — m. X .
a-* - In,l
i
NR
¢, |
R =D —a, —mX . Vi
_ J a n,i
=1 i

]




Reactor de conversion fija

D

in out

> C >

Hipétesis: Q \r

e Estado estacionario.

e Se conoce la estequiometria de cada una de las reacciones.

e Se conoce la conversion de un componente por reaccion.

* Medio de reaccion homogéneo.

* Las entalpias son calculadas tomando como base el calor de
formacion de cada componente (caso contrario el calor de
reaccion apareceria en el balance de energia).

* Se toma como positivo el calor que ingresa.




Reactor de conversion fija

- D
mInXIn N T R mout Xout i O Vi in out
—p C

| | -
R = Z Ay M X Vi . K

i
NC NC
mel :1 Zxout,i _1
=1 =1

Las entalpias deben incluir el
calor de formacion!

P Hip X, ) =0 (T, Py H

out? ° out’ out? out

)=0




Reactor de conversion fija

rninXin,i + Ri o mouthut,i =0 Vi NC

NR .
_ . ] -

R = Z 8= M X, Vi -
J=1 i

NC NC

inn,i =1 Zxout,i =1 2

1=1 =1

IT‘inl_lin_I_Q_moutHout:O 1

f (T P Hin X0 ) =0 F(Tous Py Howr Xoue ) =0 2

in? "in? in? “Min out?’ " out'? out ? “tout

5+2NC




Reactor de conversion fija

minXin,i T Ri o mouthut,i =0 Vi
\R é’ mln Xin,i é/i*j mout Xout,i
Ri — Z—a_ij jminx' . Vl Hin Tin I:)in I_Iout Tout Pout
- a* In,l
i=1 y QR
NC NC
Z Xinj =1 Z Xout,i =1 9+3NC+NR
- - 5+2NC
mH +Q-mH., =0 4+NC+NR
f (Tin’ Pin’ Hin’Xin) — O f (Tout1 Pout’ HOUt’Xout) — O




Reactor de conversion fija (Modular Secuencial)

minXin,i T Ri o mouthut,i =0 Vi
NR .
I -
Ri :Z_alj a : minxin,i* \vll mOUt XOUt,i
j=1 i

NC - Hout Tout Q Ri

i=1 5+2NC+NR
3+2NC

2+NR
G2
f(T' P H_ . X )::O GL=1

out? ° out’? out ? ““out

minHin +Q_moutHout =0




Reactor de conversion fija (adiabatico o calor dado)

Calculamos generacion neta de cada componente.
iCuidado! Tienen alcanzan los reactivos sino se obtendran valores
negativos de composicion.

Resolvemos el balance de Materia con reaccion quimica.

m,, H; . m H. +
How =—— —Siconocemos Q: H_, = —nn 9
Mot Moy
iCuidado!
f (Tout’ Pout’ Hout y Xout ) =0-> Tout Debemos conocer o encontrar

la/s fase/s




Ejemplo: Combustion de metano con aire

CH,+20, - CO, +2H,0

NC
N=1

=4

Asumimos al metano como componente base de |a
reaccion y suponemos una conversion del 100%.

=100 mol.seg ™
x,n o, =0.038
X0, =0.202
Xin.n, = 0.760

T. =473.15K
P =4bar

D
t
> C >
\r P =4bar
=0 on




Combustion de metano con aire (Rx)

acy =1 a,, =1 a =0
CH, +20, - CO, +2H.0 ' 2 2
Ao, =—2 A0 = 2 é/CH4 =1

R =§—a..@m. X.i7 > R =-a o cH m. X
o= g, N i i inin,CH,
. ] Ay,
1 1
Ren, = —(—1)(_—1)100>< 0.038=-38 R, ;= —(2)@100x 0.038=7.6
Ro, = —(—2)(_—11)100>< 0038=-76 Ry = —(O)&lOOx 0.038=0
1

Reo, =—(1)~—-~100x0.038 = 3.8

(-1)




Combustion de metano con aire (BMxC)

M Xinji T Ri — Moy Xout,i
\
3.8—-3.8—M, Xych, =0
202—-7.6-my, X, 0 =0
76+0—-mg, Xy, =0
0+3.8—My, Xuco, =0
0+7.6—My, X0 =0
X

=0

—>

‘'m_, =100
Xout,CH4 = O
Xou,0, = 0.126

=0.76

out,N,

X
Xout,co2 =0.038
X

outH,0 = 0-076

\

out,CH, T Xout,O2 T Xout,N2 T Xout,CO2 T Xout,HZO =1




Combustion de metano con aire (BE)

min H in
Hout —
m, De la libreria Raoult Law
T 100x 2388.645 Xout.cr, =0
out 100 X0, = 0.126
Xout,N, = 0.76

H_ = 2388.645— Koo, = 0,038

QOI /XoutHZO =0.076

f (Tout ’[Pout] {H out} [ out}) 0— T =1380.92 K

Fase gaseosa \

4 bar




CSTR (Continuously Stirred Tank Reactor)

El CSTR (Reactor de tanque continuamente agitado o
mezcla completa) es un modelo de reactor simplificado en
el que se supone que el contenido del reactor es de unica

fase y esta bien mezclado.

* Los balances de materia y energia se plantean
suponiendo un medio de reaccion completamente

homogéneo.
* Se tiene en cuenta las caracteristicas geométricas del

reactor.
* Se consideran las expresiones de velocidad de reaccion.




CSTR (Continuously Stirred Tank Reactor)

Como ahora consideramos el volumen del reactor,
utilizamos la velocidad de avance de la reaccion por unidad
de volumen previamente presentadas.

) 1 ) molesdel
"1 volumen x tiempo 1 volumen x tiempo

f I . r,. I .
rJ:i — . = 1) — 2] = ... = NCJ

J
a; a; 4y Ay

gk < molesdel
RPN EDILLUN -
e J = I volumen x tiempo




CSTR (Continuously Stirred Tank Reactor)

Las velocidades de reaccion por lo general vienen
expresadas como funciones de la temperatura y
concentraciones molares de las especies intervinientes:

r=f(T,C,Cpy...,.Coc) Vi

Una forma mas generalizada de expresar la velocidad de
reaccion es:

= (DITAT v

Donde [A; ] se denomina base y ¢;; orden.
Las bases mas frecuentes son: Concentrauon, presion
parcial, actividad, fugacidad, etc.




CSTR (Continuously Stirred Tank Reactor)

n

-

S~

e

| out

Hipotesis: —

Se conoce la estequiometria de cada una de las reacciones

Se conocen las expresiones de velocidad de reaccion (rj)

Estado estacionario

Medio de reaccion homogéneo

Las entalpias estan calculadas tomando como base el calor de
formacion de cada componente.

Se considera que el medio de reaccion intercambia calor con una
corriente energética.




CSTR (Continuously Stirred Tank Reactor)

minXin,i + rIV - moutxout,i =0

rj = 1:j (Tout’Cout,l’Cout,Z’”"Cout,NC
NR

=Y ar Vi
j=1

NC NC

innl :1 Zxout,i _1

i=1 i=1

Cout,i — poutxout,i VI

minHin +Q_moutHout =0

)

Vi

v}
0
/

[+ ]

| out
—>

Las propiedades dentro del
reactor son idénticas a la de
su corriente de salida
(Mezcla completa)




CSTR (Continuously Stirred Tank Reactor)

minXin,i T rIV o moutxout,i =0 Vi
I = 1:j (Tout’Cout,l’Cout,Z" "’Cout,NC) VJ
‘k
ri :Zaljrj \v/| f (Tout’Pout’Hout’Xout):O
j=1
NC NC 1:(Tin’l:)in’Hin’Xin):O
inn,i :1 Zxout,i :1
1=1 1=1 f (Tout’ I:)out ! pout 1 Xout ) — O
Cout,i — poutxout,i VI

minHin +Q_moutHout =0




CSTR (Continuously Stirred Tank Reactor)

mX .+rvV-m X ..=0

in“tin, i out “tout,i

NR
ri = Zaij 1:j (Tout’Cout) VI
j=1

NC
inn,i :1 Zxouti :1
i=1 i1
Cout,i — poutxout,i VI

minHin +Q_moutHout =0

f (T Pouts Hout X

out? " out’? out ! ““out

)=0

A

min Xin,i rIV mout Xout,i
Hin Tin I:)in Hout Tout F)out
Q Cout,i pout

f (Tin’ F)in’ Hin’Xin):O

f (Tout’ Pout y Pout» Kout ) =0




CSTR (MS)

minXin,i T rIV o mouthut,i =0 Vi
NR

r-i = Zaij 1:j (Tout’Cout) VI
j=1

NC

z Xout,i — 1

=1

COut,i = Pout Xout,i

minHin +Q_moutHout =0

f(Tos Pos Houes X

out? " out’

Vi

[V Mg, X
Hout Tout R

out

Q Cout,i pout

out,i

7+3NC
4+3NC

GL=3

out’ ““out ) =0 (Tout’ Pout » Pout » Xout ) =0




CSTR (adiabatico o calor dado)

mX .+rV-m x. . =0 Vi

in“tin,i out “*out,i

R f rl @mout Xout,i

r.i = Zaij j(Tout’Cout) VI

J=1 Hout Tout
f Xout’i :1 @Cout,i pout

Cout,i — /Ooutxout,i Vl
minHin +Q - rnoutHout =0

f(T Pout» H X ):O f(Tout’Pout’pout’Xout):O

out? " out’ out ? ““out




CSTR (isotérmico)

mX .+rV-m x. . =0 Vi

in“tin,i out “*out,i

NR I m. . X .
Za f (T Cout) VI I@ out out,lI

i = ij i\ tout
NC
-1 Q Cout,i Pout
Zxout,i R
=1
Cout,i = /Ooutxout,i Vi

minHin +Q_moutHout =0

f(T Pout» H X ):O f(Tout’Pout’pout’Xout):O

out? " out’ out ? ““out




Ejemplo: Reactor CSTR

Hipotesis:

in 'y :kDXCA
] A ->B+C " —k xC. xC.
Q
A L=kCutkCiCo \ _p
e | 8T KoCa =K\ CCo A.e_%

I = kDCA - kICBCC

Reaccion reversible en fase homogénea.

Reactor Mezcla completa operando en estado estacionario a
temperatura conocida.

Tanque cilindrico con volumen de liquido conocido

Los coeficientes son una funcion del tipo Arrhenius.
Evaporacion del liquido despreciable.

Presion de operacion conocida.




CSTR (Ejemplo)

m X .+rV-m X,;=0

in“tin, i out ““out,i

r,=—k,C,+kC,C. r,=k,C,—-k,C,C.
I = kDCA - kchCc

1= A,B,C

ri @mout Xout,i
Hou(Tay) (Po)

QG p
Ko Ki

3GL

f(Tous P How o Xou ) =0 T (Toes Poes 25 Xoue ) =0

out? " out? out ? “out out? " out?




Balance Global

m X .+rV-m X .=0 1=AB,C

in“in, I out “*out,i

Xout ot Xout s T Xourc =1

\

m, +V (ry+rg+r.)-m,, =0

out

out, A out,C




Balance Global

* .
(Xout,A Xout,B Xout,C) )

f (T Putr 25 %ou ) =0 p

out? " out’?

C.=px,..—C,C, C,

out,i

r,=—k,C,+kC,C. r;=k,C,—-kC,C.

>rA I’B I’C

. =k,C, —k,C,C,

m._ +V(rA+rB +rC)—mOut =0—->m_,

minXin,i + rIV o rnouthut,i =0—>X Xout,B X

out, A out,C




Balance Global

F(Tous Pt Hows Xout ) = 0= Ho,

out? " out? out? “‘out

rninHin +Q_moutHout :O_>Q

* Proponer otra secuencia
* Proponer una secuencia para un reactor

adiabatico (Q=0).




CSTR (Ejemplo)

mX .+rVv-m x..=0 1=AB,C

in“in,i out “tout, I

Iy = _kDCA + kICBCC Iy = kDCA - kICBCC r| @mout Xout,i

r.=k.C,—-k,C.C
C DY™A | ~B>C Hout Tout
Ep _5
kD — ADe_ﬁ k| — Ale RT | p
kD kI
Xout,A + Xout,B + Xout,C — 1
Ci = pPXout 1=AB,C

f(Tous P How o Xou ) =0 T (Toes Poes 25 Xoue ) =0

out? " out? out ? “out out? " out?




Ejemplo: Reactor CSTR refrigerado

in | A B+ C
r, =k, xC,
] =k, xCgxCy.

r, =—-k,C,+k C,C.
Iy = kDCA - k|C|3Cc:

'_'h“ | ) out

I = kDCA - kchCc




Ejemplo

Hipotesis:

Reaccion reversible exotérmica en fase homogeénea.
Reactor Mezcla completa.

Camisa de refrigeracion mezcla completa.

Los coeficientes cinéticos son conocidos ya que son
funcion de la temperatura (funcional tipo Arrhenius).
Evaporacion del liquido despreciable.

UA es dato

Tanque cilindrico de area A;.

Caida de presion a través de la camisa nula
Fluido de la camisa compuesto puro.




Reactor CSTR (MS)

m. X .+FrV —m

in”Nin,i

X =0 1=AB,C

out “‘out,i

Iy = _kDCA + kICBCC I'g = kDCA o k| CBCC I = kDCA — kICBCC

+ X =1

X out,B out,C

out, A + X

La reaccion es exotérmica, buscamos que el calor sea
— _ I positivo
Ci pXOUt,I AV/
minHin _Q - moutHout =0

-Ep —-E,

f (Tout’ F)out’ Hout ’ Xout) =0 kD — ADeRT"”t k| = ADGRTOU‘

f (T P X ) -0 Utilizamos el calor de formacién
out * Tout * Pout 1 Nout como entalpia de de referencia




Reactor CSTR (MS)

m X .+rv-m x..=0 1=AB,C

In“in,i out “‘out,i

Iy = _kDCA + kICBCC I'g = kDCA o kICBCC I = kDCA — kICBCC

Variables: 17
Xout,A T Xout,B T Xout,C =1 Ecuaciones: 15
Ci =,0X0ut’i \4 r| V mout Xout,i
m H Q m H O Hout Tout I&ut kD kI
int Tin =N 7 Mot Mot —
QG p

f (Tous Pt Hout Xout ) = O

out? " out? out ? “out

f (Tout’ F)out » Pout 1 Xout) =0 kD — ADeRT"“t k| — ADeRT"“t




Camisa de enfriamiento (MS)

Camisa mezcla completa

n

2 || =4 U ow

P
m, T, H, R At,

Variables: 4

Ecuaciones: 5

Cuidado, faltan Qy T que las
contabilizamos en el reactor




Reactor CSTR refrigerado(MS)

ri@mout Xout,i 8
I_Iout Tout I:)out kD kI o
QG p

m2 T2 HzAtC O O3] | out

Variables: 17

Ecuaciones: 15
Variables: 21

) GL:1
Variables: 4 Ecuaciones: 20

Ecuaciones: 5




Reactor CSTR refrigerado (Estrategia de resolucion)

in

Propongo: T *

Ji . M
Resuelvo el reactor CSTR isotérmico a la temperatura propuesta.
Calculamos la temperatura de salida de la camisa: 2 | =4 U ow
mH, +Q°
H, =M FQ (1 b H)-05T,

m,
Chequemos la ecuacion de transferencia de calor:
At. =T —T,

(si: Terminamos
Q =UAAL,

Q
(UA)

) — *? *
(Q=Q" no: Proponemos T" =

S

+T,




Ejercicio: Reactor CSTR calefaccionado

n

A —2B

r, =k, xC,

'_'h“ | ) out




Reactor CSTR calefaccionado

Hipotesis:

Reaccion endotérmica en fase homogénea.

La reaccion ocurre en una solucion acuosa.

Reactor Mezcla completa.

Se calefacciona con vapor saturado de agua.

Los coeficientes cinéticos son conocidos ya que son
funcion de la temperatura (funcional tipo Arrhenius).
Evaporacion del liquido despreciable.

Presion en el cuerpo de vapor del reactor es conocida.
La condensacion del vapor saturado es total.
Caida de presion a través de la camisa nula.




Reactor CSTR (MS)

M X VY =My X =0 1=AB,C  Caea

out “‘out,i

r,=-k,C, Iy =2k,C, r.=0

=1

La reaccion es endotérmica, buscamos que

— el calor sea positivo
CA T pxout,A/ P

minHin +Q_moutHout =0

X + X + X

out, A out,B out,C

f (s Pouts Hout X

O Utilizamos el calor de formacion
out? "out? " "out? “tout ) o

como entalpia de de referencia

_ED

f (Tout’ Pout y P Xout ) =0 kD — ADe RTout




Reactor CSTR (MS)

m X .+rv-m x..=0 1=AB,C

In“in,i out “‘out,i

Variables: 13
Xout,A T Xout,B T Xout,C =1 Ecuaciones: 12
CA — pxout A

ri \k rnout Xout,i
min H in T Q o mout H out — O Hout Tout t kD
_ QC,p
f (Tout’ F)out’ Hout 1 Xout) =0
-Ep

f (Tout ’ IDout ' P Xout ) =0 kD — ADeRTout




Camisa de calefaccion

m, —m, =0 in
mH, +Q-m,H, =0 I B
f (Tz, Pz, Hz) ~0 gigalida es liquido saturado
T2:FLASH(P2,¢92) 2 O EE#E | out
m, T, R\ Hz\&x
Variables: 3

Ecuaciones: 4




Reactor CSTR calefaccionado (MS)

i Moy X .

out,i

Hout Tout kD I (] B

QC,p
m2T2 H2

o CF#E 1 D out

Variables: 13

E ' :12
cuaciones Variables: 16

Variables: 3 Ecuaciones: 16 GL: 0

Ecuaciones: 4




Reactor CSTR calefaccionado (estrategia de resolucion)

Obtenemos Q de la camisa: in
T, = FLASH,, (P,,8, =0) o .

f (TZ, Pz’ Hz) =0—> H2 (sale del mismo flash que T,)

O CF+E 1 [ our

m, =m,

Q= msz _mlHl

Resuelvo el reactor CSTR adiabatico a calor dado Q.
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