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Modelado de equipos especiales: Reactor segun modelo de Van de Vusse

Sea el proceso cuyo diagrama de flujo se representa en la figura 3. Luego de
nombrar las variables restantes, plantear un modelo en estado estacionario que lo
represente y proponer una estrategia para su resolucion determinando el conjunto

minimo de corrientes de corte y su orden de resolucion. Estrategia modular secuencial.

Hipotesis:

A) Reactor: R

Se trata de simular un reactor de comportamiento real (R en el flowsheet y con més
detalle en la figura 2) con sus zonas estancas y cortocircuitos utilizando modelos de
reactores mezcla completa ideal (modelo de Van de Vusse). Para eso se sustituye el
reactor real por 5 ideales de acuerdo a la configuracién de la figura 2 con las siguientes
hipdtesis.

Sabds

L=

Figura 1

e Cada reactor cilindrico de volumen Vi con i=1 a 5.
e Con reaccion quimica en fase liquida cuya cinética es:
A+ B & C

(—I’A):kaCAxCB—KI xCe

e Reaccidn exotérmica: (AHR<O0)

e Presion en cuerpo de vapor conocida y constante.



e Adiabaticos.

e Los sumadores son adiabaticos y las pérdidas de carga son nulas, al igual
que los divisores sus relaciones de flujos se asumen conocidas. Sin reaccién
quimica ni cambios de estado.
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Figura 2

De esta manera se reemplaza el reactor R de la figura 3 por el DFI de la figura 2

B) Evaporador: Fl
e Sin reaccion quimica. Equilibrio LV ideal.
e Presion de operacion conocida

e Calefaccionado con vapor de agua saturado que entrega solo su calor latente.
(UA) justo y necesario.

e Lavalvula de entrada forma parte del mismo equipo

C) Corrientes
e Fa: Corriente liquida de A pura de temperatura, caudal y presion conocidos.
e Fg: Corriente liquida de B puro de temperatura, caudal y presion conocidos.

e Lacorriente de vapor de agua saturada de presion conocida.
D) Sumador: S

e Adiabatico y sin reaccion quimica
e Sin cambio de estado

e Caida de presién nula. Las presiones de entrada todas iguales.
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E) Bomba Centrifuga: BC
e Solo eleva la presién de la recirculacion.

e No hay cambio en otras propiedades incluyendo cambio de estado.
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Figura 3
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Modelos Matematicos

Evaporador:

Balance de Materia:
F1 = L1 +V1

Balance de Materia por Componente:

F5z =L "% +V, ™y,
i=1a3(AByC)
Balance de Energia:
F*He +Q=L *H, +V,*H,

Camisa:
Balance de Materia: V, =C,
Balance de Energia: V,*H,,=C,*H_, +Q

Q = UAFL *(TVe _TFL)

Propiedades termodinamicas:

Entalpia de F:
NC
H F1— Zzi * HFi (TFl)

i=1
Entalpia de L;:
NC
Hy = in *HLi(TFL)

i=1
Entalpia de Vi:

NC
Hv1 = Z Yi * HVi (TFL’ PFL)

i=1
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Constantes de equilibrio:

Fraccion vaporizada:

Ecuaciones de restriccion:
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Resolucion:

Empleando el balance global, la definicion de fraccion vaporizada y la de constante de
equilibrio se reemplaza en los balances por componentes:

V, =0*F,
F=L+V, > L=F-V,=F-6*F=F*(1-6)

F*z,=F*1-0)*x +F, *0*k *x
Se divide todo por Fi:

2, =(1-6)*x, +0%k *x, = x *[(0*k +1)-6]

Despejando xi y tomando 6 como factor comun:

Z;
%= 0% (k, —1)+1
Como yi:ki*xi:
B K, *z,
= 0*(k, —1)+1

Y como debe cumplirse que las sumatorias de las fracciones de cada fase debe ser igual
al:

Reemplazando en la anterior y tomando z; como factor comun:
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Z (k'_l)*zi -0

0*(k, —1)+1

1 - El método comienza con una temperatura de flash estimada Tg. . Se calculan los
valores de ki con la temperatura de flash estimada y por medio de un método iterativo
de obtencion de raices (N-R) determino la fraccion vaporizada (6).

2 - Una vez hallada la fraccion vaporizada se calculan los flujos de salida (liquido y
vapor), y sus composiciones. (V1, L1, X, Yj).

3 - Luego es posible hallar sus entalpias (Hy1, Hi1)

4 - Planteando el balance de energia de la forma:

F,*He, -L*H, -V, *H,, =0

Para evitar grandes incrementos que podrian hacer divergir al método se procede a un
normalizado de la expresion dividiendo por una magnitud del mismo orden. Para ello se
aplica la entalpia de entrada que es dato.

En lugar de encontrar la temperatura que anula la ecuacion se la modifica como sigue
para aplicar el método de sustitucion directa.

La ecuacion queda entonces:

TFI\II_ _ (Fl*HFl_Ll*HLl_Vl*HV1)+TFL*

TFl H Fl* Fl TFl

-|-N _|:(F1*HF1_Li*HLl_Vl*HV1)+TFL* *T
FL — * F1
HFl Fl TFl

5 - Habiendo calculado una nueva temperatura (T"g.) se la compara con la estimada
(TeLx). Si el error absoluto es mayor que cierto criterio adoptado se toma el nuevo valor
para repetir el método. Una vez lograda la convergencia se termina.

6 - Una vez calculada la temperatura, fraccion vaporizada, composicion etc., se definen
por completo las corrientes de liquido y vapor.

Condensador Total:

Condensadar

NI R, l::;\
T \T\,«?
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Balance de Materia:
V1 =V2

AE =AS
Balance de Materia por Componente (no se incluye el agua):

Vl * Yi :V2 *Xi
I=1a3(AByC)
Balance de Energia:
Q. =V, *[Hvz (Tvz)_ Hy, (Tv1):|

Qc = AE*Cpa *(TAS _TAE)

Qc :UAc * (Tv1 _TAS )_(Tvz _TAE)

Ln (Tv1 _TAS )
(Tvz _TAE)

Propiedades termodinamicas:

Entalpia Vapor:

Entalpia Liquido:

Punto de burbuja del liquido:
in *ki(TVZ’ I:)vz):l

i=1

Resolucion:

1 - Habiendo asumido la condensacion total, la composicion del condensado sera igual a
la del vapor que ingresa. Esto simplifica los célculos.

Se comienza calculando la temperatura de salida del condensado, lo cual se hace a
través del punto de burbuja del liquido.

2 - De esta manera es posible calcular el calor latente como la diferencia de entalpias

entre fases.
Qc =V, *[Hvz(Tv1)_ Hv1(Tv2)]

3 - La temperatura de salida del agua se la calcula a través del balance de calor del agua

de enfriamiento:
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Q + ma *CpaTAE
TAsz =
CpaTAE

4 - Ahora es posible calcular el UA como:

uA)=— 2

" DTLM
Donde

DTLM = (Tv1 _TAS )_(Tvz _TAE)
Ln (Tv1 _TAS )
(Tvz _TAE)

Observar que excepto los calculos de los puntos de rocio y burbuja, el resto del mismo
es directo no requiriéndose de ninguna iteracion.

Bomba

F,
-

BC

Balance de Materia:
Balance de Energia:

T,=Tg
El incremento de presion se determina por:

AP=P,+P,

Pro =P,
Resolucion:
Planteando los balances de materia y energia se observa que los valores de composicion
y temperatura a la salida de la bomba son los mismos que en la entrada de la bomba.

Como se conocen los valores de entrada a la bomba y la presion de operacion del

reactor Pre se puede calcular el aumento de presion realizado por la bomba centrifuga.
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Sumador

Fy NG o
v

Balance de Materia:
Fo=F,+F+F

Balance de Materia por componente:

- Fo X +F *X +F,*X

i F,
I=ADB,C
Balance de Energia:
F.,2*H, +F,*H, +F,*H_,
Heo = F,

Entalpia de F,:

Resolucion:

Dado que las corrientes Fa y Fg son dato y la corriente F2 resulta del calculo de la
bomba son conocidos su caudal, composicion, temperatura, presion y propiedades
derivadas como su entalpia molar son conocidas.

1- Del balance de materia global y por componente se obtiene Fo y su composicion.

2- Del balance de energia se calcula Hgo Yy Tro.

Reactor Real

Siguiendo el modelo de Van de Vusse se sustituye el reactor real por 5 reactores ideales
como muestra la siguiente figura
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(figura 2)

Reactor Ideal R; (j=1, 2, 3, 4, 5)

Balance de Materia molar:

Balance de Materia por Componente:

E,*Z, =S, * X +e(-r)*V,
i=AB,C
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E, *z,=5,*X, +(- rA)*Vj
E,*2,=S,*X, —(—rA)*Vj
E, *z. =S, *X. — (- 1)*V,
Donde:
(_rA): KD *CA*CB _KI >X<Cc

E

,st

ki:A*e[ ] [i=D,|

Balance de Energia molar:
Ej *HEJ. = Sj *Hsj —(—rA)*(—AHR)*Vj

Restricciones:
Xy +Xg + X =1

x,=Ci/) Ci ;i=AB,C
Propiedades fisicoquimicas:

Entalpia de E;j:

NC
Hg =Zzi*Hi(TEj)
i=1

Entalpia de S;:

NC
Hy :;Xi*Hi(TSJ)

Resolucion:

1- Se conocen las caracteristicas de la corriente E;, por lo tanto, es conocido su flujo Ej,
temperatura Tgj, presion Pg y composicion Z; y sus propiedades derivadas como
entalpias molares. EI método de resolucion comienza con una temperatura del reactor

estimada (Tg*). De esta manera se calculan las constantes cinéticas kp y ki:

2 - Se resuelve el siguiente sistema de ecuaciones, esto es, hallar los valores de Xa, Xz,

Xc: Ca, Cg, Ccy Ej que satisfacen las 7 ecuaciones:
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Ei*z2,—S; "X, —(kp *C,*Cy -k, *C;) =0

Ei*z2 —S;* X +(kp *C,*Cy -k, *C() =0

E *Zc —S *Xe +(kp *C,*Cy -k, *C.) =0
1-x, =0

X,=C,/(C,+C, +CC)
Xg =Cz /I(C,+C; +C,)
Xc =C. I(C,+C; +C,)

3 — Una vez obtenidas las 7 variables es posible hallar sus entalpias.
4 - Planteando el balance de energia de la forma:

E,*Hg =S, *Hg + (1) *(-AH,)*V, =0

En lugar de encontrar la temperatura que anula la ecuacion se la modifica como sigue
para aplicar el método de sustitucion directa.

La ecuacion queda entonces:

Sj

Ty E,*Hg T

To (E,*Hg —Sg *Hg +(—rA)*(—AHR)*vJ.)+T’T
Ej

(Ej *Hg _SEj *Hy “‘(_rA)*(_AHR)*Vj)_l_Ts]T

T -
E;*Hyg T

*TEJ'

Ej

5 - Habiendo calculado una nueva temperatura (TNSJ-) se la compara con la estimada
(Tsj*). Si el error absoluto es mayor que cierto criterio adoptado se toma el nuevo valor
para repetir el método. Una vez lograda la convergencia se termina.

Sumador S1

Balance de Materia:
E1 = F0 + 82
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Balance de Materia por componente:

7 = Fo * X +S,*X
El
i=AB,C
Balance de Energia:
_ Fo*Heo +S,*H,

H
El El

Sumador S2

Balance de Materia:
F.=S+S,+S,

Balance de Materia por componente:

* * *
, 281 X; +Sg* X, +S,*X

i FC
I=ADB,C
Balance de Energia:
HFc — Sl*HSl+SS*H55+S4*HS4
FC

Divisor D1
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Relacién de flujo:

Balance de Materia:
F1 = 83 —-E 4

Balance de Materia por componente:
S;*z, =E, *X +F*Xx
i=ADB,C

Balance de Energia:

S3*Hgs =E,*H¢, +F*H,

Divisor D2

Relaciones de flujo:

Ez

e, =—— Ez = rEZ*FC
Fc
E3

fes=—— E3 :rE3*FC
Fc

Balance de Materia:

Balance de Materia por componente:
Fo*z, =E,*X + E;*X, + E. * X,
I=ADB,C
Balance de Energia:
Fe*He =B, *He, +E;*He, + E; " Heg

Resolucion:
1- Para resolver el sistema planteado que sustituye al reactor ideal (figura 2), tomamos

como corriente de corte F. y se asume conocido su flujo Fc*, su temperatura T.*,
presion Pg*, composicién zi*y sus propiedades derivadas como entalpia molares Hc*.
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2- Conocida la corriente de corte F¢resuelvo el divisor D2, ya que son conocidas las
relaciones de flujo. De este modo se obtienen las corrientes E, E3 y Es.

3- Siguiendo el camino de la corriente E; resuelvo el reactor R2 utilizando el modelo de
reactor ideal y determino la corriente S,. Luego con las corrientes S, y Fq (entrada al
sistema) resuelvo el sumador S1 y obtengo E1. Resolviendo el reactor ideal R1
encuentro el valor de la corriente S;.

4- Después sigo el camino de la corriente Es, resuelvo el reactor ideal R3 hallandose S;
la cual se divide en el divisor D1 con relaciones de flujo conocidas, dando como
resultado las corrientes E, y F; (salida del sistema). Resuelvo el reactor ideal R4
obteniéndose la corriente S,.

5- Por ultimo siguiendo el camino de la corriente Es, calculo Ss resolviendo el reactor
ideal R5.

6- Determinadas las corrientes S;, Ss 'y S4 puedo resolver el sumador S2 y comparo los
valores obtenidos con los supuestos para la corriente de corte Fc. Si se comprueba que
|Fc*-Fc| < € |zi*-zi| < €; |Tc*-Tc| < €; |He*-Hc| < € donde ¢ es el error de
tolerancia aceptable. Si ésto no se cumple se debe seguir iterando hasta que se satisfaga,

utilizando como nuevos valores los resultantes del calculo de S2.
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Resolucion global de la planta:

16

Introduzco los datos en el problema: Las corrientes
FA, FB y Ve son conocidas en caudal, composicion,
temperatura y presion.

4

Realizo un corte en la corriente F1 y estimo su
caudal, composicion, temperatura, presion y sus
propiedades derivadas como entalpias
m0|are5.(Fl*,zi*,TF]_*,Ppl*,H|:1*).

T

Utilizo los nuevos
valores como
valores estimados
Fi*=F;
Z1%=24
Te*=Tr
Hr1*=Hr1

A

NO

»
>

A
Calculo las variables en cada equipo en el siguiente
orden: Evaporador, bomba centrifuga, sumador,

reactor ideal.

Numero

maximo de
iteraciones

Sl

NO

Sl

Salgo y estimo
nuevos valores

Imprimo
resultados
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