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Problema 1:

Plantear un ssimulador dindmico para € reactor gemplificado en la figura, en la cua se produce la
siguiente reaccion quimica: A +2B - 3C + 2D, donde A y B son componentes que ingresan segiin 1o
planteado en & esquema. Suponga que € control de temperaturay de nivel son perfectos. Desarrolle su
conjunto de hipétesis.
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Hipotess:

- Reactor tanque agitado ideal (mezcla completa).

- Temperaturade reactor (T): conociday constante (control perfecto de latemperatura).

- Presion dd reactor (P): conociday constante.

- Caudal de alimentacion (F): conocido.

- Holdup liquido dd reactor (V): conocido y constante (control de nivel perfecto).

- Densidad ddl liquido (p): constante.

- Constante cinética (k): conociday constante.

- Reaccion exatérmica; siendo d calor liberado (AH,) conocido y funcién de la temperatura

- Ecuacion cinética conocida e igual a kCaCg?.

- Laentalpia de la mezcla liquida en las corrientes de entrada y salida (HL. y HLs, respectivamente)
al reactor son funcién de la temperatura, presién y composicion del liquido.

Balance de materia:

F-S=0 @
Balance por Cor‘r‘ponenta
dC, _F S
th :ch _VCA_kCACS (2)



dc F S
dtB :ch —VCB —2kC,C2 3)
Balance de energia:
d HL,
pVvV at =pFHL,-pSHL,+AHr +Q 4

donde:

* Vesd holdup liquido en € reactor.

*» Fy Sson loscaudales volumétricos de entrada y salida, respectivamente.

» HL, HLs son las entalpias de la mezcla liquida en € reactor, en la corriente de entrada y en la
corriente de salida, respectivamente.

» AHr= kCAC82V(3H c +2H —KH —2H e ) es d calor absorbido liberado por la
reaccion (exotérmica).
« H ?i esd calor deformacion del compuestoi = A, B, Cy D, alatemperatura T de reaccion.

Q=U A1(T —Ta) esel calor cedido a H,0 de enfriamiento; siendo A, e &rea de intercambio.

Esquema de célculo:

Ingresar los pardmetros del reactor, del intercambiador y de la corriente de entrada.

Ingresar lacondicion inicial Ca(t = 0), Cg(t = 0), C(t = 0), Cp(t = 0), T(t = 0).

Adoptar el paso deintegracién: h

Definir € criterio por € cual se consideraque @ sistemalleg6 a estado estacionario.

Resolver d sistema de ecuaciones diferenciales constituido por (2) y (3), por alguno de los métodos
conocidos; Euler, Euler-Gauss o Runge-Kutta. Dichos métodos se pueden implementar ya que se
puede calcular € lado derecho de cada ecuacion diferencial. Por gemplo para las ecuaciones que
conforman e balance de materia por componentes F, S, V y k son datos perfectamente conocidos,
mientras que C,, Cg, Cc Y Cp son dados por lacondicién inicial. Lo mismo ocurre con € balance de

energia p, F, S V, k, T, (temperatura de las corrientes de entrada) U, A,y H ?i son conocidos,

aghrwdhpE

mientras que C,, Cg, T estén dados por la condicién inicial.
6. Cuando se satisfaga d criterio adoptado en @ punto 4, pasar a punto 6.
7. Mostrar los valores abtenidos para cada tiempo para cada una de las variables: Ca, Cg, Cc, Cp Y HL.
8. Parar

Problema 2:

Confeccionar un programa para € céalculo de la variacion de la altura de cada recipiente indicado en la
Figura X1V.8b dd libro “Modelado, Simulacion y Optimizacion de Procesos Quimicos’. Asumir que
dispone de | as subrutinas mateméticas correspondientes.
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Pe




Respuesta:

Asumiendo las mismas hip6tesis y significado de las variables del emplo delaFigura X1V.8b dd libro,
el sistema aresolver resulta:

dh
AT1d7t1:E1+P182_Sl 1
A, d:_sl+PS -s, @
Am =S,(1-R)-S ©)

Donde:

« E =®(P,P,)=Cv,f |P—-P,
« S =0(P,,P,)=Cv,f [P, - P,
+ S, =®(P,,P;)=Cv,f [P,-P,
+ S$,=®(P,P)=Cv,f [P -P,

« P, =®(h,R,)=P, +pgh(t), coni=123

nRTg

e R, =®(M,,Ty,Vy) = , coni=12,3

Gi
* V,=V,-Anh, coni=123
» fesun factor de conversion de unidades.
» Cveslaconstante caracteristica de la valvula con las unidades dimensional es adecuadas.
e n; (ndmeras de moles de gas) es constante y dato, y Tg; (temperatura del gas) se asume igua ala
temperatura del liquido T.
* pesladensidad de liquido.
» geslaaceleracion delagravedad.
e Vg esd volumen ocupado por e gas del componentei.
» P, eslapresién devapor del componentei.
e Vyesd volumen dd tanque.

Reemplazando en las Ecs. (1), (2) y (3) setiene:

Moyt lp-H MR E PCv, f % E
A= O JPe %Jin— AR PO RO %7 YoMLY %Ji A PO
_ E nR n,R
CVZf\/ T1_Ar1|“1(t)+plghl(t)% Tz_Arzhz(t)+plth(t)E (4)

dh
2 = Cv, f \ ) PCv, f ] P, -
AT @Ji G Taoh )%%/7 0 pg@(t)%+ @/7 A pgw)%
_C\MJ _”fh o +p|ghz(t)% _nfhs(t) +p|ghs(t)E ®)

G2 =-rlont J%m PO g e mfﬁﬁmgm(t)%a (6)




Esquema de calculo:

1. Ingresar € valor de las variables Ary, Arp, Ars, Cvy, CVy, Cvi, Cvy, Pe, P, 0, 0, P, Po, R, T,y y Vy;
(coni =1, 2, 3), que se suponen conocidasy € valor dd paso de integracion “k” que se utilizard en
el método de resolucion del sistema de ecuaciones diferenciales.

2. Ingresar las condicionesinicialesparah;(t = 0), coni =1, 2, 3.

3. Ingresar d tiempo méximo de integracion para el método.

4. Ingresar d criterio para detener e método de resolucion del sistema de ecuaciones diferenciales
(condicién de estado estacionario).

5. Por medio de alguna subrutina matemética (Euler-Gauss, Runge-Kutta) calcular evolucion en €
tiempo de las Ecs. (4), (5) y (6). Notar que las variables del miembro derecho se conocen en su
totalidad (hy, h, y hs quedan definidas por la condicidn inicia y € resto seingresan en @ paso 1) y
por ende, se puede calcular é miembro izquierdo para cada paso de integracion. Si para e tiempo t
se satisface alguno de los criterios definidos en los apartados 3 6 4, detener  método de calculo y
pasar a paso 6.

6. Mostrar los valores encontrados para h; = hi(t), coni =1, 2, 3.

7. Parar

Problema 3:

Plantear un modelo para un evaporador flash isotérmico (control perfecto de temperatura). Suponga que
dispone de controladores de nivel cuya variable manipulada es € caudal de liquido de salida y un
controlador de presién que manipula e caudal de vapor.

R
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T bﬁ/;ne Niv el

Zi T h(‘f)

h(t)

Hipotess:

El vapor y d liquido tienen e tiempo de residencia suficiente para lograr equilibrio de fases.
Equilibrio instantaneo frente a la evolucion temporal de las otras variables.

Existe sdlo una fase liquida y otra vapor.

No existen reacciones quimicas.

Sistema isotérmico.



Balance de materia por componente (i = 1, 2, ..., NC):

dM.
"=z=Fz -Vy -Lx 1
dt 1 yl 1 ()
Balance de energia:
dHL
e =FHF-VHV -LHL+Q 2

donde los M; representa € holdup de materia por componente en la fase liquida, HL la acumulacion de
contenido energético total y Q € calor absorbido o liberado.

Se asume conocido € estado de las variables para € tiempo inicial. Como se pude observar, € sistema
cuenta con NC +1 ecuaciones diferenciales.

El caudal de entrada (F), € vector de compaosiciones (z), la temperatura (Tg) y la presién (Pg) de la
alimentacion se suponen datos y constantes. Las contenidos entalpicos son funcién de la temperatura,
presién y composicion del liquido y vapor; cuyas expresiones son conocidas.

Por definicion, dados los valores M; (en moles), se sabe que las fracciones molares se calculan segin la
siguiente expresion:

Xi = NC : (3)

Ademas, dado que se supone un estado de equilibrio, se debe cumplir:

yi = Ki(X1 y1 T! P) Xi (4)
Independientemente del nimero de ecuaciones diferenciales que se deben agregar para la especificacion
de los controladores, es posible disponer de expresiones que brindan las corrientes de salida del equipo.
Agregando a las ecuaciones ya planteadas, aquellas que permitan vincular € caudal de vapor y liquido
con las variables diferenciales.

En este caso, suponiendo controladores proporcionales no se agregan ecuaciones diferenciales a las
existentes. Por gjemplo, sea e error en € nivd:

En=h- hg,
la sefial del controlador proporcional seré&:
A = Kon* (En),
y sea la expresion que vincula e caudal del liquido (variable manipulada) con la constante de la vdlvula

(Cv), d gradiente de presién entre € fondo de la camara flash y la presién de descarga (Pq, que se
supone constante) y la sefial del controlador la siguente:

L=A,Cv \/(Pv tp gh(t))_ Pu )
Igualmente, si se supone:
Epy = Py - Psa,

Ap = Kpp* (Epy),



V = A0V (P, - Py) (6)

donde Ep, es & error en lapresion (es e error en & controlador), Ay la sefial (en este caso proporcional
a error) y la expresion (6) supone la funcionalidad entre e caudal de vapor (variable manipulada), la
sefial del controlador, € factor de la valvula (Cvp) y € gradiente de presiones entre € tambor flash y la
presion de descarga (Pgy,) que se supone constante.

Poniendo las NC ecuaciones (1) en funcién de la altura, y reemplazando L y V por sus expresiones, se
esté en condiciones de resolver las mismas.

Dado que se supone en este caso temperatura constante, si se desprecian las variaciones de composicion
y holdup durante los transcientes, se puede asumir que las variaciones del holdup energético son
despreciables. Con lo cua la EC. (2) se convierte en una ecuacion algebraica, de la cua se puede
calcular € calor intercambiado a cada instante:

Q=FHF-—VHV-LHL @

Luego, conociendo los valoresiniciales de M; parat = 0, se pueden calcular los valores de x; por medio
de la Ec. (3) y luego a través de la Ec. (4) los valores de y; para dicho tiempo. El resto de las variables
como se menciond anteriormente son datos y perfectamente conocidas. De esta manera, conocidas todas
las variables del lado derecho se puede calcular € valor de M; para e tiempot + At y asi sucesivamente.

Problema 4:

Suponer que € area dd tanque (del Ejemplo 1 del libro “Modelado, Simulacion y Optimizacién de
Procesos Quimicos’ - Capitulo XIV-), varia segin una cierta ley f(h), esto es, una funcion explicitadela
altura. Plantear las ecuaciones diferenciales para este nuevo caso, segin las hipétesis restantes del
mismo gemplo.

Respuesta:

Ejemplo 1 del libro “Modelado, Simulacién y Optimizacion de Procesos Quimicos’ - Capitulo XIV-:
tanque abierto con flujo de salida gravitatorio.

Balance de materia:
dv (t)
dt

=E, +E,-S (@)

donde E; y E, representan los caudales volumétricos de entrada (constantes), Sel caudal volumétrico de
saliday V € volumen lleno del tanque. Ademas:

V(t) = Alh()]* h(t) @

siendo A d é&rea transversal dd tanque (que una funcién de la atura) y h es la altura llena dd tanque
(que es funcion del tiempo).

Derivando la Ec. (2) respecto del tiempo sellega a la siguiente ecuacion:

av(t) _d(Alh@]* h)) _ . dAh(t)] dh(t)
da dt =h() dt + An()] dt

©)



luego, reemplazando en la Ec. (1) se tiene: h(t)dA[(:lt(t)] + A[h(t)] =E,+E,-S ypor

dh(t)
t

dh(y
dt

se obtiene:

ultimo despgando

dh(t) _ dAlh(v)]
dt EE *EmS7h0 BA[h(t)] @

El caudal de salida depende también de la altura, a partir de la ecuacion que se obtiene de la expresion
de Bernoulli; en efecto, la velocidad de salida se puede expresar como:

=./2gh(t) (5)

donde g es la aceleracion de la gravedad y h(t) la atura de liquido por encima dd orificio de salida. Por
lo tanto el caudal volumétrico de salida, S, se puede obtener de la siguiente expresion:

S=Asv(t) (6)
siendo A € dreadd orificio de salida.

Por lo tanto la ecuacion diferencial aresolver para este caso esla siguiente:

dh(t) EE +E, - A\2gh(t) - h() dA[drl(t)] BA[h(t)] !

Problema 5:

Suponga que € tanque (dd Ejemplo 2 dd libro “Moddado, Simulacion y Optimizacion de Procesos
Quimicos’ - Capitulo XIV-), se pincha debido a corrosion, por 1o que produce un agujero de &rea Agy a
unadistancia Hs de la base. ¢Cambia e modelo del equipo?

Respuesta:

Ejemplo 2: tanque abierto por descarga regulada por una vélvula. Se asumen idénticas hipétesis a las
planteadas en & mismo.

Balance de materia:
dh(t)

=E-S-D 1
at @

A

donde E y S son los caudales volumétricos de entrada (constante y conocido) y salida, respectivamente,
D es @ cauda volumétrico de salida debido a la rotura 'y Ar e érea de la base dd tanque (supuesta
constante con la altura del mismo).

El caudal desalida, S, se puede representar por la expresion:

S=C, /AP =C, [P, =P, =C, f./h(t) 2

siendo Cy la constante caracteristica de lavalvula, Ps la presion en d fondo del tanquey Ps la presion de
descarga (constante y conocida). Dado que € tanque se supone abierto y descarga a la atmosfera, la



caida de presion entre ambos puntos es simplemente la altura, h, dd liquido; donde f es un factor que
considera e cambio de unidades respectivo para homogeneizar dimencionalmente la ecuacion.

El caudal de salida debido ala pinchadura, D, se puede representar por medio de la ecuacion:
D =Agv,(t) (©)

donde Ag es € orificio de provocado por la picadura y vs es la velocidad de salida, que a través de la
ecuacion de Bernoulli se puede expresar como:

Vs =4/2g (h(t) - Hs) 4
siendo g la aceleracion gravitatoriay Hs la altura desde € orificio a fondo.

Notar que este conjunto de ecuaciones tiene validez (t/(h(t) = Hs) y cuando Ot/(h(t) <Hs) O D = 0.

Cuando h(t) = Hs, & conjunto de ecuaciones a resolver es e siguiente:

moh(t) _E-S-D

Udt A

-, /8P =c, [P -P, =G, 1( 1)
ED = Ag vs(t)z Ag-/2g(h(t)- Hs)

E

Mientras que para h(t) < Hs, & conjunto de ecuaciones se reduce a
[dh(t) _ E-S
od A
B=c,/aP=C,. [P, - P, =C, f(/n())

~t

Problema 6:

Para un caudal de un flujo que rebosa puede aplicarse la siguiente formula F = K H,%, siendo k una
constante y H, la atura dd liquido sobre & rebosadero (que no puede asumirse constante eigual a valor
de disefio para € rebosadero h,). Suponga que la descarga del tanque es bajo esta forma. Escribir €
conjunto de ecuaciones diferenciales que gobierna e sistema. Confeccionar un diagrama de flujo del
procedimiento de calculo para resol verlas numéricamente.




Respuesta:

Para hallar € conjunto de ecuaciones que gobierna e sistema se plantea € Balance de Materia para €
mismo:

AchjiT:FO’ Oh< (Hr +hy) 1)

donde Ar es € &rea transversal dd tanque que se supone constante y Hy la altura total del tanque por
debajo ddl rebosadero.

Parad casoen que h> (H; + h,), € Balance de Materia se ve representado por la siguiente expresion:
M F=F-KH? =F -K(h-(H, +h )"
AT E —'o —'o r —'o T r (2)

Un diagrama de flujo para € procedimiento de calculo puede ser € que se detalla a continuacion (Hy es
laaturatotal del tanque por debajo del rebosadero):

| Ingresar Hr, hr, Ar, Ky Fo |

}

Ingresar la condicién inicial de h (para el tiempo
inicial) y € paso de integracion (k).

- Por medio de Euler-Gauss o
h<Hr+h NO — Runge-Kutta calcular €l vaor
de hparael tiempot =t + k

S| por laEc. (2)

Por medio de Euler-Gauss o Runge-
Kutta calcular @ vaor de h para €
tiempot =t + k por laEc. (1)

NO

Sl Mosgtrar los valores de h para

cada tiempo hasta llegar a EE
(Estado Egtacionario).

Parar

Problema 7:

Sea un tanque similar a analizado en & Problema 6, en d cual se produce una reaccion quimica.
Suponer calor de reaccion despreciable y densidad constante. La reaccién es: 2A + 3B - C. Obtener €
model o dindmico correspondiente y determinar la variacion de la composicion de A, B, C con € tiempo.
Se conocen todos los valores indicados en la entrada del tanque y las caracteristicas del mismo.
Despreciar para € calculo de la conversion de reactivos en productos e volumen del liquido por encima
delaalturaH.



Hipotess:

- Paratodo tiempo @ volumen ddl tanque se encuentralleno: V = Ar H.

- El calor dereaccién es despreciable.

- Densidad (p) del liquido constante.

- Laconstantecinética, k = k(T, P)

- Sistemaisotérmico.

- H, constante 0 F =K H,?® = constante.

- Sedesprecia @ célculo de la conversidn de los reactivos en productos en e volumen de liquido por
encimadelaalturaH.

- Reaccion demental: r = k Cy? Cg°

- Lasentalpias especificas sdlo son funcion de la temperatura.

EFOCAO =F C, +2kC,’C,V +V d;:tA
. dC
Balance de materia por componentes: EFOCBO =F C, +3kC,’C,V +V —8
O
E«:Azc;\/ =FC. +V dCe
Balance de energia: d(P\C;tHF) =F,HF, -FHF -Q

donde Q esle calor intercambiado con & medio positivo: exotérmico negativo: endotérmico.

Por lo tanto @ sistema de ecuaciones diferenciales a resolver para encontrar la variacion de Cy, Cg, Cc y
T en funcion de la temperatura, por medio de méodos numéricos a partir de una condicién inicial es:

F KH,?

d;:t‘\ =y Com Gt 2kC,°Cy°
dc, _F KH,®

dtB :VOCBO _TCB +3kC,’Cy’
dc KH,®

dtc =-—y Gt kC,*CsV
dHF _F, HF, -K H,”* HF -Q

at pV

Como se puede ver del lado derecho ddl sistema de ecuaciones queda en funcion de Cu, Cg, Cc y T; ya
que € resto de las variables se suponen perfectamente conocidas o son funcionesde Cp, Cg, Cc Y T, ¥
por lo tanto, se puede calcular.

Praoblema 8:
¢Cbémo se modifica € planteo del modelo de un equipo flash s existe en la fase liquida una reaccién

guimica? ;Qué datos necesita esta nueva situacion? ¢Cudles hipbtesis deben revisarse con respecto alas
asumidas por gemplo para € caso adiabatico?
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Respuesta:

Yi
HV

Vapor

Liquido

I xXr

Las hip6tesis ahora deben contemplar la reaccion quimica:

- El vapor y d liquido tienen € tiempo de contacto suficiente paralograr € equilibrio.
- Existe solo unafaseliquiday vapor (L-V).

- Flash adiabético (Q = 0).

- Laspresionesde descarga P; y P, son datosy constantes.

- Ladensidad dd liquido (), conociday constante.

- Holdup del vapor constante y despreciable.

- Existereaccion quimicaen lafase liquida

- Constante cinética de reaccion (k;), conocida y constante.

- rg=u dCy/dt, donde u; es @ coeficiente estequeométrico ((-) reactivos, (+) productos).

Balance de materia por componentes (i = 1, 2, ..., NC)

d(lj\i::li =Fz-Vy -Lx +RE Vol @)
Balance de energia:

dHE

pm =F HF -V HV - L HL + HRVol 2

donde los M; representan e holdup de materia por componente en la fase liquida, RE; es los moles
reaccionados o producidos por unidad de tiempo y de volumen, por cada componente, Vol es e volumen
dd holdup (que es a su vez una funcién de h(t)) y HE la acumulacién de contenido energético total
(HE/M = HL).

m
RE; se puede expresar como: RE, = Z I Vi » donde m es & numero de reacciones, vix son los
=1

coeficientes estequeométricos de cada componente i en cada reaccion k, y la expresion ry (velocidad para
cada reaccion) resulta: I, = p K';(Ci )ak -p KIk(Ci )Bk, con k de 1 a m. Donde: ay, S« son los

exponentes de reaccion que podran o no coincidir con los coeficientes estequeométricos. Kp es la
constante directa de lareaccion y K¥ 1a constante de reaccion inversa.

Se supone que las valvulas V; y V, son manuales y con una posicion fija. El flujo bajo estas condiciones
se supone que responde, para d liquido y d wvapor, a las siguientes expresiones

L=Cv,. /P —P2:CV2\/P\,+pgh(t)—P2 y V=Cv,,/R,—PF . SendoCv; y Cv, son las

constantes caracteristicas de las vélvulas, P, la presién de vapor en € interior del flash, y g la
acdleracion de la gravedad.
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Por lo tanto para poder calcular la variacion del holdup del liquido (M;), @ contenido entalpico total
(HE) y del volumen liquido (Ar h(t)) en € tiempo se deben conocer |as condicionesiniciales (parat =
0) de h(t), M;(t) y HE(t) y los datos arriba mencionados.

Aqui se supone que la presion del flash P, es la de equilibrio y que se conoce su funcionalidad con
respecto a la temperatura. Luego, para e calculo del miembro derecho se debe conocer V, Ly T. A partir
dd valor de contenido energético HE, se puede calcular la temperatura conociendo el holup liquido y

las composiciones. A partir de estos valores y los demas datos pueden calcularse las variables
diferenciales en € préximo tiempo t + dt.

Problema 9:

Modifique € diagrama de flujo de célculo propuesto para los Ejemplos 6 y 7 (del libro “Mode ado,
Simulacién y Optimizacion de Procesos Quimicos’ - Capitulo XIV-), s se utiliza un método explicito
predictor-corrector para la integracion numérica del sistema de ecuaciones correspondientes. (Cambia
en algo este hecho € procedimiento o estrategia de resolucion?

Respuesta:

La utilizacion de un método de integracion numeérica predictor-corrector en los Ejemplos 6 y 7 no
cambia € procedimiento o estrategia de resolucién. Ya que lo Gnico que se hace es cambiar un método
de integracion numérica por otro que presenta menores errores de aproximacion con respecto a valor

real, para el mismo sistema de ecuaciones.

Como gemplo de estos métodos se puede mencionar € de Euler-Gauss:
Xi+1 :Xi + h* i(tl ’Xi)
. h
X|(+)1 = Xi + E (i(tHl’XHl) + i(ti ’Xi )

yio =y +h* i, y©)
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