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Este trabajo se ocupa del desarrollo de una segunda parte de las expresiones que conforman un
modelo matematico para la simulacion de una bateria de reactores capaz de reproducir el
comportamiento de un sistema reaccionante fluido-sélido no catalitico, en una secuencia de
cinco reactores continuos con agitacion conectados en serie, donde la concentraciéon del
reactante en la fase liquida cambia de etapa en etapa, y el tiempo de residencia medio es igual
en todas ellas. Esta segunda parte consistié en la obtencion de las expresiones de la fraccion
media no convertida, promedio para particulas de tamafio i, de la fraccion media no convertida
promedio total de las particulas, asi como las derivadas de esta Ultima, las cuales se sumaron a
las expresiones obtenidas en la primera parte de este articulo para conformar el modelo
matematico; y por Ultimo, en establecer un algoritmo sobre la base del modelo matematico
obtenido que permite simular la bateria de los cinco reactores con agitacion.

Palabras clave: neutralizacion, tiempo de residencia medio, tiempo de reaccién completa.

This work is in charge of the development of a second part of the expressions that they conform
a mathematical model for the simulation of a battery of reactors able to reproduce the behavior
of a reacting system non catalytic fluid-solid, in a sequence of five continuous reactors with
agitation connected in series, where the concentration of the reactant in the liquid phase
changes stage in stage, and the time of residence means is same in all them. This second part
consisted on the obtaining of the expressions of the half fraction converted average for size
particles i, of the half fraction not converted total average of the particles, as well as those
derived of this last one, which were added to the expressions obtained in the first part of this
article to conform the mathematical pattern and lastly in establishing an algorithm on the base
of the obtained mathematical pattern that it allows to simulate the battery of the five reactors
with agitation

Keywords: neutralization, time of residence means, time of complete reaction.
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Introduccion

El estudio de los sistemas fluido-solidos no cataliticos es muy complejo pues en
la casi totalidad de los procesos se desconoce el modelo de reaccion, el
comportamiento de la velocidad de la reaccion y de ahi los posibles pasos que
controlan el proceso reaccionante, el comportamiento de las particulas si son
de tamafio fijo o decreciente y otros aspectos. Este desconocimiento trae
consigo la necesidad de realizar un proceso iterativo para identificar el
comportamiento real del proceso que se analice. Por otra parte, las ecuaciones
a utilizar en todos los casos se plantean en la literatura de manera general, por

lo que se necesita obtener las expresiones ajustadas al sistema que se estudia.

El objetivo de este trabajo consiste en el desarrollo de las ecuaciones que,
unidas a las obtenidas en la primera parte de este articulo, conforman el
modelo matematico necesario para la simulacion de una bateria de reactores
capaz de reproducir el comportamiento de un sistema reaccionante fluido-
sélido no catalitico, en una secuencia de cinco reactores continuos con
agitacién conectados en serie, donde la concentracion del reactante en la fase
fluida cambia de etapa en etapa, y el tiempo de residencia medio es igual en
todas ellas. Una situaciébn similar a esta se presenta en las plantas de
Neutralizacion y Lixiviacion del Complejo Industrial “Comandante Pedro Sotto
Alba”, de Moa, Holguin, Cuba.

Materiales y métodos
La metodologia a seguir consistio en:

e Considerar modelo centro sin reaccionar, particulas de tamafio fijo y
como paso controlante la difusion externa en la pelicula liquida, sistema
de cinco (5) reactores continuos con agitacion, igual tiempo de
residencia, pero concentracién del reactante en la fase fluida distinta en
cada uno de ellos.

e Desarrollar las expresiones de las expresiones de la fraccion media no
convertida promedio para particulas de tamafio i para una bateria de
cinco (5) reactores.

e Desarrollar las expresiones de la fraccibn media no convertida promedio
total de las particulas, asi como sus derivadas, ajustadas a una bateria

de cinco (5) reactores.
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e Establecer un algoritmo de solucion para determinar el tiempo de
reaccion completa de las particulas en cada reactor, confirmar el
mecanismo que controla la reaccion segun los resultados que se

alcancen y simular el comportamiento de la bateria de cinco reactores.

Fundamento tedrico

Identificacion del mecanismo global de las reacciones fluido-solidos no cataliticos
Para los sistemas reaccionante liquido-sélidos no cataliticos se consideran dos
modelos idealizados que se aproximan, en mayor o menor grado, al
comportamiento real de la mayoria de estos sistemas. Estos modelos son:

modelo de reaccion continua y modelo centro sin reaccionar, segun /6, 7/.

La experiencia demuestra que el modelo de reaccion continua es aplicable a un
menor nimero de casos que el modelo centro sin reaccionar, por lo que este
altimo es el que se utiliza en el desarrollo de este trabajo. Segun este modelo,
el desarrollo de una reaccion irreversible, donde los reactantes se encuentran
en dos fases, supone para el proceso de reaccion global sobre cada particula,

los mecanismos siguientes:
Particulas de tamaiio fijo

¢ Difusion del reactivo liquido a través de la pelicula liquida que rodea a la
particula.

e Difusion del reactivo liquido a través de la capa de solidos productos
formados durante la reaccion.

e Reaccion entre el reactivo liquido y el reactivo sélido, sobre la superficie del

ndcleo sin reaccionar.

Particulas de tamafo decreciente

Cuando la particula cambia de tamafio durante el proceso reaccionante no
existe la formacion de costra y en consecuencia, esta no ofrece resistencia a la

reaccion; por tanto, se consideraran los mecanismos siguientes.

e Difusion del reactivo liquido a través de la pelicula liquida que rodea a la
particula.
e Reaccion entre el reactivo liquido y el reactivo solido, sobre la superficie del

ndcleo sin reaccionar.
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La velocidad global del proceso define la etapa controlante del sistema, sin
embargo, estos mecanismos no se encuentran de forma aislada, por lo que, es
mas probable la contribucion simultanea de la resistencia de cada una de ellas,

en vez de controlar uno especificamente.

Expresiones del tiempo de reaccion completa de las particulas

El tiempo de reaccion de la particula depende en gran medida del mecanismo
controlante de la reaccion. Una vez que la particula se ha convertido
completamente, ese tiempo se denomina tiempo de reaccion completa /6, 7/. A
continuacion, se presenta en la tabla 1, las expresiones del tiempo de reaccién
completa de las particulas (t;), correspondiente a cada mecanismo de control,

considerando particulas de tamafo fijo y particulas de tamafio decreciente.

Tabla 1
Expresiones del tiempo de reaccion completa para particulas de
tamafio fijo y particulas de tamafio decreciente

Particulas de tamafio fijo Particulas de tamafio decreciente
Tiempo de reaccién completa Tiempo de reaccién completa
i i0 * 2 * *

leu5|0n’externa . ___Ro*p @ |- Ro2*p *y @

d’e |§pe||CU|a I 3*7Z*K|*CAS I %7 %*CAS*D

liquida

Difusion a través RA2* No procede
=—O P )

costra producto ' 6*Z*CAS*D

Reaccion Quimica - Ro*p @) | 7 = Ro*p (5)

Z*CAS*Ks Z*CAS*Ks
donde

7. tiempo de reaccion completa de un determinado tamafio de particula.

Ro: radio exterior inicial de la particula solida.
p: densidad del sdlido.

Z: coeficiente estequiomeétrico del solido.

D: coeficiente de difusion molecular.

CAS: concentracion del reactivo liquido.

y: fraccion molar.
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Ks: constante de velocidad de reaccion sobre la superficie del centro sin

reaccionar.
Kl: coeficiente de transferencia de masa en la fase liquida.

Si se tiene un sistema formado por un determinado niamero de particulas, y se
conoce el tamafio de cada una de ellas y, al menos, el tiempo de reaccién
completa de una de esas particulas, es posible determinar el valor del tiempo

de reaccion completa de las restantes particulas segun la relacion siguiente:

Ko
% _| DR 6
. |\DR ©)
donde

1i: tiempo de reaccion completa de un determinado tamafio de particula.

Ton: tiempo de reaccion completa del tamafio de particula considerado como

tamarfo base.

DPi y DPy: tamafio determinado de particula y tamafio considerado como

tamafo base, respectivamente.
Ko: factor que depende del mecanismo controlante de la reaccion.

Si el mecanismo controlante es la reaccién quimica, Ko toma el valor de 1
( Ko=1); si es la difusion externa, Ko toma el valor de 2 (Ko= 2).
Modelos que describen el comportamiento de los reactores continuos con agitacion

(RCCA) en un sistema liquido — sélido no catalitico

El modelo matematico del comportamiento de una etapa de la bateria de RCCA

cualquiera, se basa en tres suposiciones basicas /1, 2/:

1. Las particulas se comportan como un macro fluido perfecto, es decir,
cada particula posee un comportamiento propio, dado por sus
dimensiones y por la composicién del medio.

2. Dentro de cada etapa existen condiciones de mezclado perfecto para la
suspension solido-liquido, en consecuencia: dentro de la etapa y en la
corriente de salida la distribucion de tamafios de las particulas es la
misma y la composicion de la fase liquida, el pH, vy el resto de las

propiedades tienen el mismo valor.
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3. Debido al caracter de macro fluido y a la condicion de mezclado perfecto, las
particulas de un mismo tamafio alcanzan diferentes grados de conversion,

segun su tiempo de residencia en el reactor.

Expresiones para el comportamiento de una particula

En los sistemas liquido-solidos no cataliticos, las particulas solidas reaccionan
con el reactante de la fase liquida alcanzandose un determinado grado de
conversion en un tiempo dado. Cuando el tiempo de reaccion alcanza el valor
del tiempo de reaccién completa, entonces se puede decir que la particula ha
reaccionado completamente; por lo que se puede plantear de manera general
que existe una relacion funcional entre la fraccion no convertida de la particula
sélida (1- x) y la relacién tiempo de reaccion y tiempo de reaccion completa
(t/v ). Esta relacion depende en gran medida del mecanismo controlante de la

reaccion como se muestra en la tabla 2 /2, 7/.

Tabla 2
Relacion entre la fraccidon no convertida (1) y la relacion (t/t)

Etapa controlante Relacion entre |y t/t
Particulas de tamafio fijo Particulas de tamafio

decreciente

Difusion externa de ¢ . ( 3

la pelicula liquida I =( 1- %i ) @ | 2(1—/,i )2 (10)

Difusion a través ; s I; 2 )

costra producto ( % ]= R R @) No procede

Reaccién quimica I :(1_ % )3 © |1 :(1_%. )3 (11)

donde
t : tiempo de reaccion.
X : conversion de la particula sélida.

li = (1-x): fraccion no convertida de la particula de tamafio i.
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Expresiones para el comportamiento de una masa de particulas, considerando un
reactor continuo con mezclado perfecto

Un solo reactor, alimentado de particulas de tamafio Unico

La fraccidn sin convertir (I) en una particula cualquiera de tamafio i, es funcion
de su tiempo de permanencia en el &mbito de reaccion y de su tiempo de
reaccion completa, como se muestra en la tabla 2. Por esta causa y dado el
hecho de que en un reactor con mezclado perfecto las particulas tienen
diferentes tiempos de residencia, aunque el alimentado conste de un tamafio
anico, las particulas en la corriente de salida presentaran grados de conversion
diferentes /2, 7/. En relacidbn con esto, la eficiencia del funcionamiento del
reactor se debe expresar en términos de valores medios del indice de
funcionamiento que se escoja (la conversién o la fraccién sin convertir en la

masa solida alimentada); por ejemplo, para los sélidos que salen del reactor:

Valor medio de la Fracciénno convertidaen Fracciondel alimentado
fracciondel rectante particulas que permanecie- || que permaneceen el rector
sélido no convertida [= Z ronen el reactor tempos tiemposcomprendicbs entre
comprendidbsentre ty t dt
t yt+dt

En términos matematicos:
IM, = [I,E, (t)dt (12)
0

donde
IM;: fraccidn no convertida promedio para particulas de tamafio i.
En (t) : distribucion de tiempos de residencia.

La distribucién de tiempos de residencia correspondiente al mezclado perfecto

cuando se trabaja con una sola etapa o un solo reactor, viene dada por:

Ejiti=1/tp *el—t/ip, | (13)

donde

w,=V /g (14)
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tp1: tiempo de residencia promedio en el reactor.
V: volumen del reactor.

g: flujo volumétrico que atraviesa el reactor.

Un solo reactor, alimentado de particulas de tamafio diferente

Si las particulas alimentadas al reactor son de diferentes tamafos, entonces la
conversion final sera un promedio que estara en funcién de la suma de las
contribuciones que hagan todas las particulas de diferentes tamafos;
obteniéndose de esta manera una conversion promedio de promedios /2, 6/,

COMO Se muestra a continuacion:

valor medio de la fraccion ) ., . .
valor medio de la fraccion Fraccién en el alimentado

=| no convertida en particulas || de particulas de tamafio i
de tamafio i

no convertida de la masa
de particulas ala salida
del reactor

Matematicamente esto puede expresarse como:

NT
IMT =>"IM,; *F, (15)

i=1
donde
IMT: fraccién no convertida promedio total.
Fi. fraccion de particulas de tamafio i en el alimentado.
NT: nimero de tamafos de particulas.

Resultados y discusion

El sistema que se estudia esta formado por cinco (5) reactores continuos con
agitacion con las caracteristicas siguientes: modelo de centro sin reaccionar,
sistema fluido-sélido no catalitico, mezclado perfecto, difusion externa en la
pelicula como paso controlante, particulas de tamafo fijo, mezcla de particulas
de diferentes tamafios, concentracion de la fase fluida cambia de etapa a etapa

y el tiempo de residencia medio es igual en cada una de ellas.

Para la conformaciéon del modelo matematico es necesario:
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1. Obtener las expresiones de la distribuciéon de tiempos de residencias
para un sistema de cinco RCCA, teniendo en cuenta que el tiempo de
residencia medio es igual y distinto en cada una de las etapas.

2. Buscar solucion al empleo de la ecuacion de la fraccion no convertida
promedio para particulas de tamafio i, para el caso en que la
concentracion del reactante liquido cambia de etapa en etapa.

3. Obtener las expresiones de la fraccion media no convertida promedio
para particulas de tamafio i, para el caso en que la concentracion del
reactante liquido cambia de etapa en etapa, ajustadas a una bateria de
cinco (5) etapas.

4. Obtener las expresiones de la fraccion media no convertida promedio
total de las particulas, asi como sus derivadas, ajustadas a una bateria
de cinco (5) etapas.

5. Establecer un algoritmo de solucion para determinar el tiempo de
reaccion completa de las particulas en cada reactor y confirmar el
mecanismo que controla la reaccion segun los resultados que se

alcancen.

En /2/ se resolvieron los dos primeros aspectos; por lo que en este articulo se
presentara la solucion de los tres Ultimos aspectos.

Expresiones de Ila fraccion media no convertida promedio para particulas de
tamanfo

Para la obtencion de estas expresiones se parte de la expresion general (12) y
se sustituye en ella la expresion (7) y la correspondiente a la distribucion de
tiempos de residencias, considerando tiempo de residencia medio distintos en
cada una de las etapas, para cumplir con lo demostrado en el segundo
aspecto, y segun el numero de reactores que se trate /2, 4/. Teniendo en
cuenta estos elementos las expresiones resultantes se muestran a
continuacion. Las expresiones de A21, A22, A31, A32, A33, Adl, A42, A43,
Ad4, A51, A52, A53, A54, y A55, se encuentran reportadas en las paginas de la
30-32 de /4/.

* Para una etapa N=1

. [—f,ff,pl]
fM1_=§I1_£fTiE s
i ir1

(16)
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g ftol ] lg; ftol ] -z lipl)
[—EEI £ E3-+»;=:EI £ .gnl—.;t:lje A

M1, = -
g (17)

» Para dos etapas N=2

nre = ! [1 - f—}(ﬂme"_ Hhpl) | 4o, "fpz:'jd_;
0 T,
3 (18)
o) &
M2 - A2ltpls — A21tpl? + A22tp27, — A22tp2? + A22tp2%e' P%/ 4+ A21tp12e P (19)

T

» Para tres etapas N=3

t

IM3, = Tij(l— lJ[ A31e[_tFtTlJ + A32e(_tp%] + A33e(_t73] }dt (20)

7.

IM3, = A31tpL— 233 | agorpp - ASIPL | pggppg AP
(4 T; T,
A33tp3? N A32tp2° N A31tp1? (21)
ws) - lwe) )
7€ 3 7€ tp2 z,e tpl
« Para cuatro etapas N=4
Wi ) mael 5 aazel ) 4 aasel ) 4 agael 0
IM4 = |[1-— | Adler PV + Ad2e P%/ + Ad3e" ™/ + Adde' P/ |dt (22)
0 Ti

[ Adltplr, — Ad4tpd? + Ad2tp2r, — A43tp3? + Ad3tp3r, — Adltpl? ]

)

T _
tpl

+ Addtpdr, — Ad2tp2® + A42tp22e(_tp2] 4 A41tp12e[

T

+ A44tp42e[_tp4j + A43tp32e[

T
tp3

(23)

IM4, =

7

e-ISSN: 2224-6185 Vol. XXXV, No. 1, 2015 [FEEN



Dania del Toro Alvarez, pdgs.124-141

» Para cinco etapas N=5
IM5, = Tij(l-ij A51e(_t';1] + Asze[_tptz] + A53e[_tpt3] + A54e[_tpt4] + A55e[ s dt (24)

0 T

t

A51tplr, — A52tp2? + AS2tp2r, — A54tpa? + A53tp3r, — AB3tp3” + AS4tp4r,
) )
— A51tp1® + AS5tp5z, — AB5tp5® + A53tp3tel P2 + Asatp22e! P2
[ o) o0
+ As5tpsZel ) 4 Asitp1’el Y 4 Asatpa’el P
IM5, = (25)

7

Expresiones de Ia fraccion media no convertida promedio total de las particulas, y
sus derivadas

Para la obtencion de estas expresiones se parten de la ecuacion general (15) y
se sustituyen las obtenidas 17, 19, 21, 23 y 25, resultando las expresiones

siguientes.

Para una etapa N=1

(— EIEI fipl Irz- + é‘l 5lipl Irpl - .tpljel_ri fipl Iflz-

N

IMT1=3| -

iml L

(26)
Posteriormente se deriva la expresion (26) y se obtiene.
0
DIMT1=——1IMT1 (27)
otpl
kijr
_kiz 1
-1+ e( tpl] + kize[tpl) 1
tpl
DIMT1 = (28)
; kit
» Para dos etapas N=2
i)
A21tplr; — A21tpl? + A22tp2z; — A22tp2? + A22tp22el 2 f
2.
2 ) '

n P
IMT2= 3 + A21tpl©e (29)

|=1 Ti
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Posteriormente se deriva la expresion (29) y se obtiene.

0

DIMT 2=—"—IMT 2 (30)
otp2
[7@] [71]
A227, — 2A22tp2 + 2A22tp2e* %)+ A2276' PP [f2,
DIMT 2 = 31
> : 31

» Para tres etapas N=3

A31tplr, — A33tp3? + A32tp27, — A3UpL’ + A33tp3r, — A32tp2?
7 7 A’] f3,

IMT3 = z”: + A33tp328[_tp3] + A32tpzze[‘tpzj A3 ]Iplze[_tpl -
i=1

i

Posteriormente se deriva la expresion (32) y se obtiene.

DIMT 3= - IMT3 -
otp3
—2A33tp3+7,A33+ 2A33tp3e(_“’3j + A33z'ie[_tp3) £3
DIMT3=Y" "
i=1 T.

« Para cuatro etapas N=4

A4ltplr, — A44tpd® + A42tp2r, — A43tp3® + A43tp3r, — A41tpl’

o) o
+ Addtpar, — Ad2tp2? + Ad2tp22e' P2 4 Adatprzel ™ fa,
o) o)
0 | + Addtpazel PV 4 Aq3tp3zel P
IMT4=>" (35)
i=1 Ti
Posteriormente se deriva la expresion (35) y se obtiene.
0
DIMT 4=——IMT 4 (36)
otp4
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_2AdAp4 + AdAT, + 2A44tp4e[£z'] + AMrie[&) f4,

DIMT 4= 37)

i1 T

* Para cinco etapas N=5

A51tplr, — AS2tp2° + AS2tp27, — AS4tp4* + A53tp3r, — A53tp3?

_ 0
+ AS4tp4r, — A51tpl® + AS5tp5z, — A55tp5° + A53tp32e[ tpSJ f5,
0 |+ A52tp22e[7£%] + A55tp5e[7t%5j + A51tp12e(7tﬁ) + A54tp42e[7£2]
IMT5=>" (38)
i1 T
Posteriormente se deriva la expresion (38) y se obtiene.
0
DIMT5=— IMT5 (39)
ot
' : - '
A51(-tp1® —tple—° + ko' o~ 7
=)
+ 452 (kirz -2t -2t we
(=)
75,0+ ASS(kirg — i p3f)e 0
+ A5 (k- o* -pdr- @42)2[_’;’4]
+ 455kt -t - st —p5e ;?_;.5]
" + A51p1* + 45202 + A53p3% + A54mppat + 4558 5°
DIMT5=> —= - =
i=l kit (40)
donde
k
DP, )"
ki = DP (41)
b
7, =K *7 (42)

7 : tiempo de reaccidon completa del tamafio de particula considerado como

tamafo base igual que Ty,
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Algoritmo de solucion

Las diferentes ecuaciones presentadas en /2/ y las obtenidas en este articulo,
conforman el modelo matematico a partir del cual se confecciona un algoritmo
de solucion para determinar el tiempo de reaccion completa en una bateria de
cinco reactores en serie, donde se conoce la concentracion a la salida del
sistema de reactores. Es necesario aclarar que aunque el sistema que se
estudia se caracteriza porque el tiempo de residencia medio es igual en todas
las etapas, en el proceso de calculo se considera que este tiempo de
residencia medio es diferente para dar solucion al segundo aspecto planteado
en /2/.

1. Determinar la concentracion previa a la entrada del reactor 1 mediante
un balance de masa.

2. Se considera que el paso controlante, en este caso es la difusién
externa en la pelicula.

3. Suponer el valor del tiempo de reaccion completa de la particula
considerada como tamafio base (t), para la primera etapa (este valor se
considera como el verdadero y constante para todas las etapas).

4. Calcular el tiempo de reaccion completa de los demas tamarios de particulas
por la ecuacion T = kit.

5. Calcular el tiempo de residencia medio (tp) del primer reactor, que es el
mismo para todas las etapas de la bateria, segun expresion (14). Este
es el valor real del tiempo de residencia medio.

6. Con el valor de (1) supuesto y el valor de (tp) calculado se determina la
fraccibn media no convertida de un tamafio de particula (IM1;) segun la
ecuacion (17) y la fraccion media no convertida total (IMT;) segun la
ecuacion (28).

7. Calcular la conversién y los flujos y concentracién de las sustancias en
la corriente de salida del primer reactor.

8. Se comienzan los calculos en el segundo reactor; por lo que, se hace
1" CAl = kot, donde kot es una constante a utilizar en todos los
reactores y CAl es la concentracion del reactante en la fase fluida.

9. Se asume el tiempo de reaccion completa real de la particula

considerada como tamafio base Ty, que debe ser algo mayor que el

valor de (7).
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10.Se estima la relacion Ttﬂ (relacién real del reactor 2) y se hace igual a
p

la relacion

D20 donde tp2e es el tiempo de residencia medio
(0)

aparente necesario para que esta Ultima relacion sea igual a la relacion
de los valores reales. De aqui, que el tiempo de residencia medio

aparente:

11. tp2(0) = *tp

b2
12.Calcular la fraccion no convertida promedio total (IMT2) por la expresion

(29), se determina la concentracion del reactante en la fase fluida (CA2)

del segundo reactor y se determina el valor de Tp, CA2. La diferencia de

kot (T2 CA2) = f(tp2(0)), se determina la derivada de esa funcion con

respecto a tp2, segun la ecuacion (31).
f(tp2(0))

13.Se estima el valor de tp2;y = tp2(g) — —

|tp2(1) — tp2(o)| <t

14.Se hace la prueba de convergencia en el que
tp2(0)

15.Si no converge se sustituye tp2 ) por tp2(1).

To " tp
tp2(1)

16.Se determina el ty,nuevo= se hace que Ty, = Tp2 NUEVO Y Se

retorna al paso 11.
17. Si converge se pasa a los calculos del tercer y cuarto reactor, en los cuales
se aplican los mismos pasos desarrollados en el segundo reactor; es decir,

desde el paso 8 hasta el 15, con la diferencia de que en el tercer y cuarto

reactor se suponen los valores reales de tiempos de reaccion completa Tp3y

Tps, recordando que estos valores aumentan al pasar de un reactor a otro,

debido a que la concentracion del reactante en la fase fluida disminuye en
igual sentido. Ademas, en cada reactor existe un tiempo de residencia medio

aparente; es decir, se comienza para el proceso iterativo con el calculo del

tp3(0) Y el tp4 o)
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18.Se supone el tiempo de reaccion completa real de la particula

considerada como tamafo base T,s que debe ser algo mayor que el
valor de Tps.

19.Se estima la relacion Ttﬂ (relacion real del reactor 5) y se hace igual a
p

la relacion

. donde tp5p) es el tiempo de residencia medio
(0)

aparente necesario para que esta Ultima relacion se igual a la relacion
de los valores reales. De aqui, que el tiempo de residencia medio

aparente:

T

20.Calcular la fraccibn no convertida promedio total (IMT 5) segun la
expresion (38). En este caso, la concentracion del reactante en la fase

fluida (CA5D), a la salida del quinto reactor se tiene como informacion;
por tanto, la diferencia kot (Ts  CA 5D) = f (1) y se determina la
derivada de esa funcién con respecto a t segun la ecuacion (40).

21.Se estima el valor de t; — t— (9.
f(x)

22.Se hace la prueba de convergencia M <&
T

23.Si no converge se sustituye t por t; y se retorna al primer reactor (punto
4) y se repiten todos los pasos descritos anteriormente, hasta lograr la
convergencia.

24.Si converge, ya se tienen los valores reales del tiempo de reaccién
completa en cada reactor, asi como los valores de conversiones, flujos y
concentraciones de las sustancias que intervienen en el proceso de

reaccion.

Una vez obtenido los valores del tiempo de reaccion completa de las particulas
considerada base se puede, a partir de esos valores, identificar un modelo
matematico que pueda ser utilizado en el proceso de validacién del programa

gue se confeccione.

El algoritmo que se ha descrito es valido para cualquier sistema fluido-sélido no

catalitico con las caracteristicas descritas en este trabajo y para cualquier paso
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controlante que se considere. La aplicacion de este algoritmo para otros pasos
controlantes, debe tener en cuenta que las expresiones a utilizar de la fraccion
media no convertida para un tamafio de particula (IMi), de la fraccion media no
convertida total (IMT) y de las derivadas de esta Uultima, son las
correspondientes al paso controlante que se valore y ajustadas al nUmero de

reactores que se utilice.

Conclusiones
Se obtuvieron las expresiones de la fraccion media no convertida promedio para
particulas de tamario i, de la fraccion media no convertida promedio total de las

particulas, asi como las derivadas de esta ultima.

Con las expresiones obtenidas qued6 conformado el modelo matematico que

permite simular la bateria de los cinco reactores.

Se establecié un algoritmo sobre la base del modelo matemético obtenido que

permite simular la bateria de los cinco reactores con agitacion.

Nomenclatura
CAS: concentracion del reactivo liquido.

D: coeficiente de difusiobn molecular.

DPi y DPb: tamafio determinado de particula y considerado como tamafio base

respectivamente.

EN (t): distribucion de tiempos de residencia.

Fi: fraccion de particulas de tamafio i en el alimentado.

li = (1-x): fraccion no convertida de la particula de tamafio i.

IMi: fraccién no convertida promedio para particulas de tamafio i.
IMT: fraccién no convertida promedio total.

Ko: factor que depende del mecanismo controlante de la reaccion.
KI: coeficiente de transferencia de masa en la fase liquida.

Ks: constante de velocidad de reaccion sobre la superficie del centro sin reaccionar.
NT: nimero de tamafos de particulas.

g: flujo volumétrico que atraviesa el reactor.

Ro: radio exterior inicial de la particula sélida.
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t : tiempo de reaccion.

tpl: tiempo de residencia promedio en el reactor.
V: volumen del reactor.

X : conversion de la particula sélida.

y: fraccion molar.

Z: coeficiente estequiomeétrico del solido.

p: densidad del sdlido.

z.: tiempo de reaccién completa de un determinado tamafio de particula.

Ton. tiempo de reaccion completa del tamafio de particula considerado como

tamarfo base.
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