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Equipos con reaccion quimica

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

NC _
;aijAzo i=12,...,NR

Donde:
A;: formula molecular de la especie |
a;: coeficiente estequiométrico de la especie “i” en la reaccion “j”

o3

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

o3

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




Equipos con reaccion quimica

Flemplo: CH, +20, — CO, +2H,0
C,H,+3.50, - 2C0O, +3H.,0

NC _
Z_llaijAzo j=12,...,NR

i=CH,, 0,, CO,, H,0, C,H,
NR =2

Aoy, 1 = -1 Ao 1 = —2 Adco, 1 =1 Ay 01 = 2 Ac H,1 = 0




Equipos con reaccion quimica

Para cada una de las NR reacciones:

, 1 Velocidad de avance de la reaccion “j”.
' volumen xtiempo | Slempre >0

Generacion de la especie “i” por unidad de
) molesdel volumen y unidad de tiempo, causada
| volumen x tiempo exclusivamente por el avance de la reaccion

a7

J

I I - e
rj:i—)rj:i:—J:... )

d;; dj; 9y, Api




Equipos con reaccion quimica

Para cada uno de los NC componente:
NR NR

=) %= a T,
=1 =1

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

unidad de volumen y unidad de tiempo,

volumen xtiempo | 5 ,sada por el conjunto de NR 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”.

tlempo Siempre >0

ll n

Generacion de la especie “i” por unidad de
moles del
FQi tiempo, causada exclusivamente por el avance de
tiempo la reaccion “j”

R {mOleS de I} Generacion neta de la especie “i” por unidad de
i
R

tiempo tiempo, causada por el conjunto de NR reacciones
1j 2 RNCj NR NR
& ; 2] NCj J=1 J=1




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:

NR _ Solo se puede definir para
é/ minXin,i mout Xout,i : |
i = compuesto que ingresan a

=1 M, Xip, i reactor

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

debido a la reaccidn j corresponde a:
e él” N, — RJ ) mlnxm,l Cuidado inconsistencias al
] 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 reaccién°

R = ZR Zaiijj
j=1

Si i* es el componente base de la reaccion j: R. =—

R Z_; 1 IJ LURTIN Vi

* -

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

mx .+R-m X, . =0 Vi

in“n,i out “*out,i in out
—p» C

R =>4 # m, X, - Vi . K

J:]- i J
NC NC
lenl :1 Zxout,i _1
=1 =
Las entalpias deben incluir el
m, H;, +Q - Moy How = 0— calor de formacion!

Hi %) =0 f (Tos Py Hous Xo ) = 0

out? " out’ out ? “‘out




Reactor de conversion fija

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

NR ¢
— _a '] '

R = Z 8y = MX, Vi -
=1 i

NC NC

inn,i =1 Zxout,i =1 2

=1 =1

minHin_l_Q_moutHout:O 1

f (T Py Hio X ) =0 F (T P Howo Xou ) =0 2

in? " in? in? “Min out?’ " out’? out ? “*out

5+2NC




Reactor de conversion fija

rninXin,i + Ri - mouthut,i =0 Vi
é/ min Xin,i Ci*j mout Xout,i
NR .
R_ — Z—a__ ; m X . VI Hin Tin I:)in Hout Tout Pout
| _ 1] a N in,i
=L ) QR
NC NC
inn,i =1 Zxout,i =1 9+3NC+NR
=1 =1 -
| | 5+2NC
min H in T Q o mout Hout =0 4+NC+NR

f(T P

in? "in?

H. X

In? “7In

)=0

f (T Pos Houeo X

out? " out’

out ? “‘out

)=0




Reactor de conversion fija (Modular Secuencial)

mlnxln I + R mOUt XOUt I O \VII
NR é’
_ ] "
Ri _Z_ ij 3 in"Nn it Vi §,§J Mout Kout,
=1 i
NC HOUt TOU out Q R
Z Xout,i —
i=1 5+2NC+NR
3+2NC
mH +Q-m H,, =0 2N
GL =2

f (T Py H =0

out? " out’ out ? out )




Reactor de conversion fija (adiabatico)

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 Q
Mo My
iCuidado!
f (Tout’ Pout’ Hout , Xout) — O —> Tout Debemos conocer o encontrar

la/s fase/s




Ejemplo: Combustion de metano con aire

NC =4
CH,+20, - CO,+2H.,0 NR < 1

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

esto sea valido se debe alimentar con un exceso de aire
suficiente.

m. =100mol.seg™ —
Xin oy, = 0.038 " ol e out__
X0, =0.202
X . =0.760 \r
1y IN2 Q=O
T =473.15K
P =4bar

n




Combustion de metano con aire (Rx)

a.y =—-1 a,, =1 a, =0
CH,+20, - CO, +2H.,0 “ 2 2
do, =—2 A0 = 2 é/CH4 =1

NR é’

_N\N'_4 i G
Ri = Z % M X e > R =—8 : M, X cn,
)= ai*j a'CH4
1 1
Ren, = —(—l)@lOOx0.0BS: 38 Ry, = —(2)@100x0.038: 7.6
Ro, :—(—2)(_—11)100><O.038:—7.6 Ry, :—(O)(_—11)100><O.038:0
1

Reo, = —(1) <100 0.038 = 3.8

(-1)




Combustion de metano con aire (BMxC)

rninXin,i T Ri o mouthut,i =0 Vi

!

‘m.. =100
3.8-3.8—- moutxout,CH4 =0 .
20.2-7.6 O

L _moutxout,02 o Xout,02 =0.126

76+O—moutxout,,\|2 =0 e X .y =0.76
0+3.8— mout Xout,CO2 =0 Xout co, — 0.038
O—I—7.6—m0utX0ut’H20 — O kxout H,O0 =0.076




Combustion de metano con aire (BE)

min H in
Hout —
M, De la libreria Raoult Law
0o 100x 2388.645
out 100
J

H__=2388.645——

mol

T = 1380.9\2 K

Obviamente se calcula con la composicion de salida




Reactor de conversion fija (flujos x componentes)

. - S
min,i + Ri - mout,i =0 Vi i out
—p»{ C
NR é/i*j .
R = Z_aij - min,i* Vi T
J=1 ai*j a
NC NC
min = Zmini mout = Zmouti min min’i Xin’i éli*j
i=1 =1
] mout mout,i Xout,i
min,i = minxin’i VI Hin Tin I:)in Hout Tout Pout
_ i R,
rnout,i o mouthut,i Vi ? |

minHin+Q_moutHout:O
f(T P.,H. X-):O 1:(Tout’l:)out’Hout’Xout):O

in? "in? in? “Min




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

- D
M, ; + Ri —Myyei = 0 Vi 0 in out
—p C
NR .
_ _ ] "
=273 L @ .71
NG g-*- mout rnouti Xouti
mout — Zmout,i e |
= Hout Tout I:)out Q Ri
rnout,i — mouthut,i Vl o 5+3NC+NR
_ - 3+3NC
minHin_I_Q_moutHout_O o > NB
+

f (Tout’ I:)out’ Hout’ Xout) =0 G GL =2




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

Aplicamos el algoritmo de LC&R e imponemos nuestro criterio
cuando hay varios opciones para asignar.




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

Cuidado con las asignaciones, algunos nodos son NC nodos unidos. Es
decir una variable con subindice i debera ser asignada a un nodo con
subindice i.




MS)

mponentes -

fija (flujos x co




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

fz,i - R

1‘1,i —>m

out,i

7
/%/@ /




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

fz,i - R
f1i —>m

out,i

f,—>m,




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

fz,i - R

1‘1,i —>m

out,i

f4,i —> Xout,i /




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

fz,i - R

fl,i —>m

out,i

f4,i — Xout,i

Aumentamos el numero de
variables pero el balance de
masa ho es ciclico




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

fz,i - R

fl,i —>m

out,i

f4,i — Xout,i

Si asignamos Q a f; tenemos
el caso de reactor isotérmico.

Si asignamos T, a f, tenemos
el caso de reactor adiabatico

o calor dado.




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

fz,i - R

1‘1,i —>m

out,i

1:4,i — Xout,i

1:6 — Tout




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

1‘2,i - R

1‘1,i —>m

out,i

f3 — mout
1‘4,i — X

out,I

1:6 — Tout




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

1‘2,i - R

1‘1,i —>m

out,l
f3 — mout
1:4,i — Xout,i

1:6 — Tout

f5 — Hout




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

1‘2,i - R

1‘1,i —>m

out,l
f3 — mout
1:4,i — Xout,i

1:6 — Tout

f5 — Hout




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.
 Setiene en cuenta las caracteristicas geomeétricas 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 ) moles dei
"1 volumen x tiempo 11 volumen x tiempo

I I.. I ..
[
rJ:_J — . = — 2] = ... = NG

J
aij Ch j d, j aNCj

R R molesdel
I = . = a. XI. r
! JZ:; | JZ:; o I{volumenxtiempo}




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:

rr="1(T,C.C,,....Cxc) V]

Una forma mas generalizada de expresar la velocidad de

reaccion es:
NC

=k (MIIA]" Vi
i=1
Donde [A; ] se denomina base y ¢;; orden.
Las bases mas frecuentes son: Concentrauon, presion
parcial, actividad, fugacidad, etc.




CSTR (Continuously Stirred Tank Reactor)

n

"
e

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 reacciéon 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)

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

in,i out “tout,i

rj = 1:j (T Cout,l’Cout,Z’""Cout,NC) VJ

out?

NR in
=Y ar Vi |

j=1
NC NC /Q
inn,i =1 Zxout,i =1 re
i=1 i=1

- g =

Cou’t,i — poutxout,i VI _ﬂl;tl

IfninHin +Q_moutHout =0




CSTR (Continuously Stirred Tank Reactor)

IrninXin,i + rIV o moutxout,i =0 Vi
I, = 1:j (Tout , Cout,l’ Cout,Z 1o Cout,NC ) VJ
k
ri :ZaU rJ \v/| f (Tout’Pout’Hout’Xout):O
=1
NC | NC f(Tin’Pin’Hin’Xin):O
Z Kinji = 1 Z Xout,i = 1
1=1 1=1 f (Tout’ I:)out ! /Oout 1 Xout ) — O

Cout,i — poutxout,i VI
minHin +Q o moutHout =0




CSTR (Continuously Stirred Tank Reactor)

IrninXin,i + rIV o moutxout,i =0 Vi
NR ]
ri :Z;aij fj (TOUt’COUt) v min Xin,i r| \ rnout Xout,i
J:
NC NC I_Iin Tin I:)in Hout Tout I:)out
lexm’i :1 ZXOUU :1 Q Couti pout
i= i=1 ’
Cout,i — poutxout,i VI

minHin+Q_moutHout:O f(T P H. X-)ZO

in? " in? in? “Nin

f (T P H X ) — O f (TOUt ) I:)OU'[ ] IOOUt ) XOUt ) O

out? " out? out ? “out




CSTR (MS)

minXin,i + rIV o moutxout,i =0 Vi
NR
ri = Zaij 1:j (Tout’Cout) VI
j=1
NC
Z Xout,i — 1
i=1
C:out,i — poutxout,i VI

minHin +Q_moutHout =0

f (T R H X ) =0 f (Tout’ I:)out » Pout Xout)

out? ° out? out ! “out

[V My, X
I_Iout Tout R

out

Q Cout,i pout

out, i

7+3NC
4+3NC

GL=3

0




CSTR (adiabatico o calor dado)

mXx .+rV-m x,. . =0 Vi

In“tin, i out “tout,i

r\yvm X ..
ri - faij fj (TOUt’Cout) Vi ! @ out ~out,|
= I_Iout Tout

N — @Cout,i pout

Cout,i — poutxout,i VI

minHin +Q_moutHout =0

1
o

f (T R H X ) =0 f (Tout’ I:)out » Pout Xout)

out? ° out? out ! “out




CSTR (isotérmico)

rninXin,i + rIV o moutxout,i =0 Vi
NR I m. . X .
r'i — Zaij 1:j (Tout’Cout) VI | @ o -
N Q C ut,i 10 ut
Zxout,i :1 o i
i=1
Cout,i — poutxout,i VI

minHin +Q_moutHout =0

1
o

f (T R H X ) =0 f (Tout’ I:)out » Pout Xout)

out? ° out? out ! “out




Reactor CSTR (flujos x componentes - MS)

My, +vV-m,, =0 Vi

" out, i f \Y Moyt mout,i Xout,i
I = Zaij fj (Tout’Cout) Vi Hout Tout Pout
j=1
NC Q Cout,i pout
mout — Z mout,i
=1
mout,i — rnout Xout,i VI
. 7+4NC
Cout,i = Pout Rout | Vi a 4+4NC
_ GL=3
rninHin +Q_moutHout =0

f (Tout 1 I:)out ! H out? Xout ) = O f (Tout I I:)out ] pout ] Xout ) = O




CSTR - Ejemplo

Ky

n—C4H10( » )i—C4H10
mol 1
rl |:seg—0mg:| — klch4 kl = 294X1O7 %
mol 1
" Leg—omz} =K,Cicy  k, =1.176x10° g

f —Za” j out’ out) Vi —> = ailklch4 +ai2k2CiC4

= _klch4 + k2Cic4
lica = k1Cnc4 - k2Cic4

~ 65300
o 8314T

~ 72200
o 83147

Vi

65300

anC

o, = (2.94x107e83?jcnc4 —[1.176><10868-314T

72200

. +(1.176x108e8-31‘”

72200

k.

k.




CSTR - Ejemplo

- 0.9

45.27 mol.seg ™
20 bar in

330K |

0.1

; e

__out P, :20 bar
—>

V =13 m3 T, 350K




CSTR - Ejemplo

min,i + r|V — mout,i =0 VI rl rnout mout,i Xout,i
\R H,, QC
_ I out out,i pout
ri o Zaij fj (Tout’Cout) Vi
=1
J NC 65300 72200
m,, = Z m.,. e, =—[2.94><107e O3 o JCHQ +(1.176><108e 551 o JCQ
ou out,l
=1
65300 72200
Moy =My Xoyei | Fics :{2.94x107e 8314 ou )qu —{1.176><108e 8314 Tou ]C,C4
—_ fics =0
Cout,i _ poutxout,i v

minHin +Q_moutHout =0

I
o

f(T Pouer H Xout):O f(T Put’pout’xout)

out? " out? out’? out’ " o




CSTR - Ejemplo

m;,; + r|V Moy i = 0 Vi e i Moy Mowei Xout,i
N How Q Coui 2
- out out,I out
ri — Zaij 1:j (Tout’Cout) VI a
= NC
mout — Zmout,i e
=1
mout,i — mouthut,i VI °
Cout,i — pout Xout,i \vll °

minHin +Q_m0u’[Hout :O 6

f (TOUt’ POUt’ HOUt’ XOUt) =0 a f (Tout’ I:)out’pout  Xout ) =0 °




Reactor CSTR (flujos x componentes - MS)

Aplicamos el algoritmo de LC&R e imponemos nuestro criterio
cuando hay varios opciones para asignar.




mponentes - MS)

Reactor CSTR (flujos x co

© ©
awv‘\ (@
& e
3}”/ e
/q»A’/
® @
@ @




Reactor CSTR (flujos x componentes - MS)

f7 — HOUt




Reactor CSTR (flujos x componentes - MS)

fe >Q

f7 — HOUt

(%)
(ne) (o) (o) (o) (o) (oo




Reactor CSTR (flujos x componentes - MS)

f6 — Q f4i — Xout,i

f7 — HOUt

O

/
@O 66




Reactor CSTR (flujos x componentes - MS)

fs>Q f, >

out,i

f7 — Hout 1:8 _)pout




Reactor CSTR (flujos x componentes - MS)

f6 — Q f4i — Xout,i f5i —>C

out,i

f7 —> Hout f8 — pOUt




Reactor CSTR (flujos x componentes - MS)

fe>Q f, >x f. —>C

f,o>H,, fs2>0m fi—or

out, i out,i




Reactor CSTR (flujos x componentes - MS)

fe >Q

f,—>H,

ut

1:4i — Xout,i f5i —> Cout,i f1i S m

out, i

fg = P T =




Reactor CSTR (flujos x componentes - MS)

fe >Q

f,—>H,

f4| % XOUt,i f5| _) Couti f:I_I % mOUt,i

ut f8 — pOUt 1:2i — rl 1:3 — rnout




Reactor CSTR (flujos x componentes - MS)

fe >Q Fai = Xours foi > Coui T = My,

1:7 — Hy f8 = Pout f2i = f3 = Moy

28292889
e L

SCAN

/5

/X <]
() () (o) () (o)




Reactor CSTR (flujos x componentes - MS)

O—@ (=)




Reactor CSTR (flujos x componentes - MS)

Pout G




Reactor CSTR (flujos x componentes - MS)

Pout

()
Xout,i

N
I\

out,i X
X .
Q Xout, \ out.!

C

out,i

Moyt m




CSTR — Ejercicio propuesto

m. : 45.27 mol.seg ™
P : 20 bar

T : 330K

X. 0.9

Xinich, - 0-1

X.

in,iC,Hy, 0

H. =-145725.677
V=3m’

T, 330K

P .20 bar

out

in,nC,Hyy -

ID Nombre

5 N-butane

8 Isopentane

4 Isobutane

alpha N-butane | Isopentane | Isobutane
N-butane 0 0.0015 -0.0004
Isopentane 0.0015 0 0.00107

Isobutane -0.0004 0.00107 0




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

A simple vista se observa que es una secuencia ciclica. Elegimos como

() \/Q () ? OXOX0
isase et
N
%
&

[~
9,

TN
POOOO®E

‘.
Z

(0
XS
7




@

m 4\/

5 /

2 @ @
S| .

sl




@

m 4\/

5 /

2 @ @
S| .

sl




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

f? — Tout

1:6 — Hout

(v) () () (%)
() () () @) (1) (oo




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

f? — Tout

1:6 — Hout

(v) (v) () (%)
() () () @) (1) (oo




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

f7 = Tou f4i —> X

1:6 — Hout




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

f7 = Tou f4i —> X

1:6 — Hout 1’-8 — /Oout




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

f,>Tw f,—ox%, f,>C

out,i

1:6 — Hout 1’-8 — /Oout




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

f,>Tw f,—ox%, f,>C

out,i

1:6 — Hout f8 - Pout fgi — r.

@Y/\O




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

f7 _)Tout f4i —> X4i f5i —> C fli —m

out,i out,i

1:6 — Hout f8 - Pout fzi — r.




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

f, > m

out,i

f,>Tw f,—ox%, f,>C

out,i

1:6 - Hout f8 — /Oout fgi —> r, 1:3 —> My




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)

(& (0
XD - :

@ @ Moyt M




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)




Reactor de conversion fija (flujos x componentes - MS)




CSTR — Ejercicio propuesto

m._: 45.27 mol.seg ™

In ID Nombre
5 N-butane
F).n : 20 bar 8 Isopentane
I 4 Isobutane
alpha N-butane | Isopentane | Isobutane
X. 0.9 N-butane 0 0.0015 | -0.0004
In,nC4Hy, Isopentane | 0.0015 0 0.00107
O 1 Isobutane -0.0004 0.00107 0
Xln IACsH, * .
X: 0

in,iC4Hyp *

H, =-145725.677
V=3m’
Q:0

: 20 bar

OUt




CSTR — Utilizando caudales

q C|n i T rV qoutCout i 0 Vi Ll
! _Zau J out’ out //Q
Uin Oi +VZ f _qoutpout =0 | out
- C..rV C ..
' +Q _qout out — 0 ~ i - Hou o
Hin Tin I:)in Ho out Q

|n ! |n ! |n ! ) O pm pOUt

f (TO it Hout out) O Debemos calcular las entalpias en unidades
consistentes (por unidad de volumen)

I:)out 1 pout 1 ~out )

OU'[ !




CSTR — Utilizando caudales (MS)

qinC' i T rIV _qoutC

in,i out,i

NR
I = Zaij f; (Tout’Cout) Vi
-1

NC
qinpin +Vzrl - qoutpout — O
1=1

CIinHvin +Q_qout|:iout — O

f(T R ﬁout’Cout):O

f (Tout’ Pout » Pout Cout) =0

n

e

1~
| out
LV o Cou
How Tot Pout Pout Q




CSTR — Utilizando caudales (MS)

n

qinCin,i T rIV - CIoutCout,i =0 VI _l
NR _ /Q
ri — Zaij f (Tout’Cout) VI ol
j=1
NC _ﬂt
GinPin +V 21 = Qo P = O 0V o Cou,
. 1 H P
qin H " -+ Q — qout Hout =0 out tout Tout Pout Q
~ 7+2NC
f (Tout’ Poutr Hour Cou ) =0 4+2NC

f (Tout, P s Pouts Cout) =0 GL=3




CSTR — Utilizando caudales (adiabatico o calor dado)

qlnCm N T rV CIoutCout i
r’ o Zau f out’ out
Hin +Q_qoutH ut — 0

NC
Uin i +Vzr| ~ Qout Pout = 0
=1

f (Tout’ Fout H

Cout):O

out?

f (Tout’ Pout y Pout Cout) =

0

=0

Vi

n

=
S~

out
r @:IOUI COUt I
out out ‘pout@




CSTR — Utilizando caudales (isotérmico)

n

qlnCm N T rV qoutCout i — O VI _l
>
r _Zaljf out ! out o
H_ + B H _ O out
) Q qOUt " r @qout COUt I
NC N
QP +V D6~ QP =0 Hou(lo) B @
1=1
f (Tout’ Pout’ I;Ivout 1 Cout ) =0

f (Tout’ Pouts Pout Cout) =0




Tangque de almacenamiento de una entrada y salida gravitatoria por orificio

n

2

0
Hipotesis: prd

e Estado estacionario

| oul

 Tanque mezcla completa

* No hay reacciones quimicas
* No hay cambios de fase

* Tanque cilindrico de base circular (area: A;)

* Orificio de salida (area: A,)




Tangque de almacenamiento de una entrada y salida gravitatoria por orificio

Ifnin,i o mout,i = Vi _|
NC NC
m,, = Zmin,i mout — Z mout,i }/
i=1 i=1 A
M = M X Vi e |
My i = Moye Xout, Vi

Bernoulli en la superficie y salida:

h2 { v 2,0
\X + B+ p,,,gh = =%+ B + p_>&f,
2 h =0
V, = ,
Pou 9N = Yo Pou >V, =+/20N




Tangque de almacenamiento de una entrada y salida gravitatoria por orificio

mln,i o Ifnout,i =0 Vi
NC NC

My = Zmin,i My = Z mout,i
1=1 i=1

My i = My X Vi

mout,i — rnout Xout,i VI

My = poutAs\/ 2gh

f(T ¥ Xout’pout):O

out? " out?
min H in T Q o mout Hout

f(T P., H Xout)

out? " out? out?

f(T

in?

0
0

P

in?

H.

In?

Xin ) =0

in

e

>

| oui




Tanque de almacenamiento de una entrada y salida gravitatoria por orificio (MS)

in,i out,i — 0 Vi in
_|

NC
mout = Z mout,i /}/

4o |
| oui

Vi B

T Pu)Ho( Q)

Mou :'OOUtAS “zgh Pout h Xout,i mout,i

0

f (Tout’ Pout , Xout 1 pout )
7+2NC

M, I_Iin + Q — Mgy Hout =0 - 5+2NC

Proponer secuencias de resoluciony  GL =2
f (Tout : Pout’ Hout’ Xout ) =0 variables a especificar aplicando los
algoritmos vistos en clase




Tangue de almacenamiento de una entrada y salida gravitatoria por valvula

n

o 0
Hipotesis: .
N\ 3
* Estado estacionario
]

* Tanque mezcla completa Lo

 No hay reacciones quimicas
 No hay cambios de fase
* Tanque cilindrico de base circular (area: A;)

e Valvula de salida conocida




Modelos simples de valvulas

g — Caudal volumetrico que atravieza la valvula | m*/seg |
AP AP — Diferencia de presion a traves de la valvula [Pa]

v p — Densidad del fluido | kg/m?® |
C, — Coeficiente caracteristico de la valvula | m’ |

e Ecuacion valida para liquidos
* Con baja variacion de presion puede utilizarse en gases

* El predominio historico de los fabricantes de valvulas en Estados Unidos
ha llevado a que las caracteristicas de las valvulas se den a menudo en
unidades estadounidenses. Para gases suele utilizarse la misma ecuacion
pero con la gravedad especifica referenciada al aire y el caudal expresado

de forma estandar. )
q — Caudal volumetrico que atravieza la valvula [US gpm]

. |AP” AP" — Diferencia de presion a traves de la véalvula [ psi]
q =C, G — Gravedad especifica del fluido p/ o [adim]
C. — Capacidad de la valvula para agua a 60 °F [US gpm/«/ psi}




Modelo de una Valvula

mX,; —m,X,; =0 Vi 1 D q 2

le,i:]' Y
sz,i:
H1: 2

f(T,,P,,%,H,)=0

AP AP
qlzcv\/gl_)mlzplcv\/;l f (Tl,Pl,Xl,pl)ZO




Modelo de una Valvula (MS)

M X ; —M, X, ; =0 Vi 1 D <| 2
sz,i =1 V

Hl:HZ m, X2,i T2 Pz H2
f(T,,P, %, H,)=0
mlzplcv Pljpz
P
4+NC
4+NC

GL=0




Tanque de almacenamiento de una entrada y salida gravitatoria por valvula

AP n
qout — CV ~ —l
Pout
0
AP = Pout — Po \\ h
Presion de descarga
qout = Cv Pout~_ PO / A  out 3., 0
Pout

mOUt — pOthOUt —> mout — IOOUtCV o :

Pt =P + /Ooutgh
\ Presion en la superficie




Tangue de almacenamiento de una entrada y salida gravitatoria por valvula

min,i o Ifnout,i =0 Vi
NC NC
My = ;min,i My = Z mout,i
i= i=1
My i = My X Vi
mout,i — rnout Xout,i VI
Moy = pouth M
IOOLIt
f (Tout’ Pout » Xout + Pout ) =0

min H in T Q o mout Hout

f(
f(

0
T.,P.,H Xout) 0

out? " out? out?

T

in?

P

in?

H.

In?

Xin ) =0

P

0

n

-

ut Ps +150utgh




Tanque de almacenamiento de una entrada y salida gravitatoria por valvula (MS)

min,i o mout,i =0 Vi L|
NC
mout = Z mout,i ¢
= h
—_ " ]
mout,i 1% Xout,i Vi =AU
P _P mOUt TOUt POU'[ _I ou @
My, = P, outh OUt~ > h X m
Pout Pout out,i ' out,i
f (Tout’ Pout’ Xout » pout) =0
9+2NC
minHin+Q_moutHout:O -
6+2NC
f (Tout’ Poutr Hout Xout) =0 , y GL=3
Proponer secuencias de resolucion y
_ ~ variables a especificar aplicando los
POUt - PS T 'OOU'[ gh algoritmos vistos en clase




Tanque de almacenamiento de una entrada y salida gravitatoria por valvula con camisa de enfriamiento

in

e d | b

Hipotesis:

. . : N I o S —”out@ 0
e Estado estacionario

 Tanque y camisa de enfriamiento mezcla completa
* No hay reacciones quimicas

* No hay cambios de fase

* Tanque cilindrico de base circular (area: A;)

* Valvulas conocidas




Balances del lado del tanque

mln,i o mout,i =0 Vi i
m,, = Zmin,i My, = Zmout,i @
i=1 i=1
mln i — minXm | VI 3 {j‘q
. N I S — out 0
mout,i — rnout Xout,i VI
m = C I:)out_l:)o
out = Pouvg| ™ 5 Del lado del tanque
f (Toues Poutr Xoutr Pout ) =0 no cambia nada

min H in T Q o mout Hout

f(TPHX)

out? " out? out * “tout

f(T P.,H. X.)=O P.=P+p,9h

in? " in? in? “Min

0
0




Balances del lado de la camisa

m;—m,; = 0 Vi L'
ml,i — mlxl,i VI ! @ {1 N
m,; =m,X,. Vi
NC 3 4]
M Zmll m2 _ Zmz’i — —’out@ 0
i=1
H, =H, My; =Ms; = 0 vi
f (T RL’ H]_’ X ) O m3,i — m3x3,i ‘v’|
NC
f (T, P Hy %, ) =0 =
( 2172772 2) m, Zm3, El calor es opuesto al que

P-P, cede o pierde el tanque

m =pC,, =
| 1 5, mH.mH —O

f(T11Pl,X1,p1):O f(T3,P3,H3,X3) 0




Tanque de almacenamiento de una entrada y salida gravitatoria por valvula con
camisa de enfriamiento (MS)

ou i:O Vi
o ' &

mout = Zmout,i : @ — |

mout,i — mout Xout,i VI 3 e @
~— — out 0

Moyt = pouth M

Pout .

Ecuaciones:

f (Touts Pout» Xoutr Pout ) =0 6+2NC

minHin +Q o moutHout =0

f (Tout’ Pout’ Hout’ Xout ) =0

Pout — Ps + lboutgh




Tanque de almacenamiento de una entrada y salida gravitatoria por valvula con
camisa de enfriamiento (MS)

m,;-m,;, =0 Yi @
Vi

m,; =M,X,; @ @ > A H
NC
m, :Zmz,i
i=1
3
H1 — ) O ] —’out@ 0
f (T, P H,,%,) =0 Ecuaciones:
7+4NC
m1=,01CV Pljpz
1
m,; —m,; =0 Vi
m;, = myX,, \v4 mZHZ—Q—m3H3=O

NC
m, =) m,, f (T, P, H;,%)=0
=1




Tanque de almacenamiento de una entrada y salida gravitatoria por valvula con
camisa de enfriamiento (MS)

rnout Tout I:)out Ho @
/Oout h Xout,i mout, @
m2 m2,i X2,i T2 H2 I:)2

m3 m3,i X3,i T3 H3

Se puede relacionar P; con
P,y reducir un grado de
libertad

1@2

O ] _,Out{j‘q o

Variables: 17+6NC

Ecuaciones: 13+6NC

GL: 4




Tanque de almacenamiento de una entrada y salida gravitatoria por valvula con
camisa de enfriamiento (MS)

in

mout Tout I:)Ou’[ Hout Q ‘|

1 2 (] B
pout h Xout,i mout,i @

m2 m2,i X2,i T2 H2 I:)2

3
W o S *O”f{;} o

m3 m3,i X3,i®H3

Variables: 17+6NC

Ecuaciones: 13+6NC
GL: 4




Reactor de una entrada y salida gravitatoria por valvula con camisa de enfriamiento

e d | b

Hipotesis:

. . : N I o S —”out@ 0
e Estado estacionario

 Tanque y camisa de enfriamiento mezcla completa
e Se conoce la cinética de las reacciones quimicas

* No hay cambios de fase

* Tanque cilindrico de base circular (area: A;)

* Valvulas conocidas




Reactor de una entrada y salida gravitatoria por valvula con camisa de enfriamiento

-0 Vi Caed |

Out,i DL }
3 ~ OulD‘a o]

NR
ri = Zaij fj (Tout’Cout) Vl
j=1

NC NC
inn,i :1 Zxout,i :1
i=1 =1

Cout,i — poutxout,i VI

X

out

minxin,i + riV —m

Solo se debe agregar la valvula y
relacionar el volumen del reactor
con su altura.

V =Ah

P, —P

Mo = PouCy |
min H in + Q — mout H out = 0 Pout
f (Tout’ I:)out’ Hout ) Xout) =0 POUt - PS T Iaoutgh
f (TP, H,.x,)=0 £ (Tos Py o X ) =0




Reactor de una entrada y salida gravitatoria por valvula con camisa de enfriamiento (MS)

minXin,i + rIV - mouthut,i =0
NR

ri = Zaij fj (Tout’Cout) VI
j=1

NC
Zxout,i =1 C:out,i = Pout Kout i Vi
=1

minHin +Q_moutHout =0
f (T R Hout’Xout):O

out? " out’

f (Tout’ Pout » Pout » Xout) =0
Put — Ps +:50utgh

0]

P, —P
— mou = Fou Cv 0ut~ :
V T AT h t IO t pout

Vi

][]2”_

—

e _,Omlil o

Ecuaciones: 7+3NC

rV.m

Hout Tout
Q Cout,i

X

out ““out,i

P.h

out

Pout Ps P

Variables: 10+3NC




Balances del lado de |a camisa para el reactor

Vi

m;—m,; = 0

m,; = MX; \A

m,; =MmM,X,, 4
NC NC

mlzzmll m2:Zm2|
=1 i=1

H, =H

in

_I
1@2# B

m,. —

m,; =0 Vi

NC

m, = Z M, El calor es opuesto al que
cede o pierde el reactor.

mH.mH =0

f(T3,P3,H3,X3) 0




Balances del lado de la camisa para el reactor (MS)

m;-m,; =0 Vi j

m,, =m,X,, Vi S TE i
NC

m, = Zmz,i ; §<}
i=1 N I s S — out 0

H, =H,

m2 IT‘Z,i X2,i T2 H2 PZ
f(T,, P, H,y,%,)=0

m3 m3,i X3,i T3 H3 PB

Q ya esta contabilizada en el reactor

" Ecuaciones: 7+4NC
m, :Zm&i f (T, Py, Hyu %) =0 Variables: 8+4NC




Reactor de una entrada y salida gravitatoria por valvula con camisa de enfriamiento

ri V rnout Xout,i } @2 Tl n
HOUt TOUt Pout h

Q Cout,i pout | e oy o

m, m,; X,; Tz H2 I:)2 Variables: 18+7NC

Ecuaciones: 14+7NC
m, m3,i X3,i®H 3

Ecuaciones: 7+3NC
Ecuaciones: 7+4NC
Variables: 10+3NC

Variables: 8+4NC

GL: 4




Ejemplo

in

out

A B+ C
(_rA):kDXCA_kI xCp xCe
I, =k, xC,

n =k xCgxCy.

r, =—KkK,C, +k C,C.
r, =k,C, —K,C;C.
I = kDCA - kICBCC




Ejemplo

Hipotesis:

e Reaccion reversible exotérmica

* Reactor Mezcla completa. La camisa de refrigeracion
también se considera mezcla completa.

* Los coeficientes cinéticos son conocidos ya que son
funcion de la temperatura (funcional tipo Arrhenius).

* Hold up de vapor despreciable. Evaporacion del liquido
despreciable.

* Presion en el cuerpo de vapor del reactor es conocida.

« UAesdato

* Tanque cilindrico de area A;.

* Caida de presion a través de la camisa nula

* Fluido de la camisa compuesto puro.




Reactor CSTR

m,,; +rV —m; =0 1=A,B,C
ry=—kK,Ca+kCsCe 1, =k,C,—k,C,C. T.=Kk,C,—kCyCps
m =mXx i=AB,C m. = mx. 1=A,B,C

in,i in”in,i

C. = pX Vi

NC NC La reaccion es exotérmica, buscamos que el calor sea
m;, = Zmin,i r)n:Z:m/ positivo
i=1 i=1
minHin _Q_mH =0
f(T,P,H,X):O e e,

ko = ARk =Aef
f(T P, p, ) 0 Ao %
f (T,

Utilizamos el calor de formacion como entalpia de
in Pin’ in m) de referencia




Reactor CSTR (MS)

m,; +V-m =0 1=AB,C

r,=-k.,C,+k,C,C. r;=kK,C,—KkCC. r.=k,C,—k,C,C.

m. = mx 1=AB,C Variables: 20

C. = px /i Ecuaciones: 18

mzziiny I Vm m. X
HT Rk, k

m;,H;, —Q—-—mH =0

f(T,P,H,x)=0

~Ep —E

f(T,P,p,x)=0  k,=Ae" = AefT




Balances del lado de |a camisa para el reactor

m-m,=0
f (T1’ R Hl):O
f(Tz,PZ,HZ):O

mH,+Q-m,H, =0

Q =UAAt, ]
At =T -T,
Camisa mezcla completa

in

out




Balances del lado de la camisa para el reactor (MS)

in

] - —

m1H1+Q_m2H2:O 2 | e U ow
Q =UAAL, P
m, T, H, R At,
At, =T -T,
Variables: 4

Ecuaciones: 5

Cuidado, faltan Qy T que las
contabilizamos en el reactor




Balances del lado de la camisa para el reactor (MS)

ri@m m; X; .

HTk; Kk, Lf] I
QG p

2
m, T, H, At J =4a Pow

Variables: 20

Ecuaciones: 18
Variables: 24

) GL: 1
Variables: 4 Ecuaciones: 23

Ecuaciones: 5




Estrategia de resolucion

in

Propongo: |

Resuelvo el reactor CSTR isotérmico a la temperatura propuesta.

Calculamos la temperatura de salida de la camisa: 2 34

_MmH,+Q
m2

| ) out

H,

f (TZ,PZ, HZ):O—>T2

Chequemos la ecuacion de transferencia de calor:

At =T -T,

Q* = UAAL, si: Terminamos

(Q*=Q? -

no:Proponemos T =-——+T,

\ (UA)




Ejercicio

in

A —>2B

r, =k, xC,

out




Ejemplo

Hipotesis:

Reaccion endotérmica.

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).
Hold up de vapor despreciable. 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.




