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Resumen

La presente propuesta es un trabajo de experimentacion

numérica con reactores quimicos ideales tipo tanque de
mezcla completa (CSTR) conectados en serie. Se ha desa-
rrollado el modelo matemético de una serie de n reactores
tipo tanque agitado, ha resuelto el modelo obtenido y los
resultados han sido comparados con los obtenidos utilizan-
do un reactor tipo flujo piston (PFR). Palabras clave: experi-
mentacion numérica, reactor quimico, modelo, simulacion.

Introduccion

La cinética quimica y el disefio de reactores son fundamen-
tales para la produccién de casi todas las sustancias quimi-
cas industriales. La seleccion de un sistema de reaccion
que opere de la forma mas segura y eficiente posible puede
ser la clave del éxito o fracaso econémico de una planta qui-
mica.

Para el disefio de un reactor o reactores hay que tener en
cuenta numerosos factores como: el tipo de reaccion, la es-
cala de produccion, el costo de los aparatos y el de su funcio-
namiento, la seguridad, la estabilidad y flexibilidad de opera-
cion, la duracién prevista de los aparatos, el tiempo supues-
to de la fabricacion de los productos y la convertibilidad del
equipo para diferentes condiciones de operacién o para nue-
vos procesos. Por lo tanto, dada la amplia variedad de siste-
mas posibles y de muchos factores a considerar, no es de
esperar una férmula directa que de la instalacién 6ptima.
Para la seleccion del disefio mas adecuado es necesaria la
experiencia, el criterio técnico y un conocimiento profundo de
las caracteristicas de los diferentes distintos sistemas de
reactores. De acuerdo al tipo de flujo los reactores se clasifi-
can en: reactores por lotes (o de flujo discontinuo) y reacto-
res de flujo continuo.

Siendo la segunda clasificacion la que nos interesa para
los fines de este problema. Ya que dentro de ella se encuen-
tran los tipos de reactores a tratar (CSTR y PFR, por sus
siglas en inglés).

El reactor de tanque con agitacion continua (CSTR) es de
uso muy comun en procesos industriales. Normalmente se
opera en estado estacionario y de modo que este muy bien
mezclado. Como resultado de esto, el CSTR generalmente
se modela sin variaciones espaciales en la concentracion
(C/.), la temperatura (7) o velocidad de reaccion en todos los
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puntos del recipiente. Puesto que la Ty la C. son idénticas en el interior del reactor, son también las mismas en el punto de
salida. Asi pues, la Ty la Cen el flujo de salida se modelan como iguales a las que imperan en el interior del reactor.

Otro tipo de reactor de uso comun en la industria es el reactor tubular, que consiste en un tubo cilindrico y normalmente
se opera en estado estacionario, igual que el CSTR. Para fines de nuestra exposicidn, consideraremos sistemas en el que
el flujo es altamente turbulento y el campo de flujo se puede modelar con el del flujo pistén, es decir no hay variacién radial
en la C, por eso se dice que el reactor es de flujo tapon.

Si bien estos dos tipos de reactores son de flujo continuo y utilizados industrialmente, la gran diferencia estriba en su
funcionamiento, tamafio, forma y en que los CSTR son utilizados para reacciones en fase liquida; mientras que los PFR
encuentran su aplicacion en las reacciones de fase gaseosa.

Entonces, cualquier esfuerzo que permita el comparativo entre los dos equipos, pero sobre todo, proporcione elementos
de discriminacion entre ellos, es adecuado, por tanto, en el presente trabajo se tiene el objetivo de comparar el disefio de una
serie de N reactores de mezcla completa, del mismo tamafio, con un reactor de flujo en pistén, para reacciones elementales
de segundo orden.

Modelo matematico
Para realizar la confrontacion de N CSTR con un PFR se tienen que encontrar las ecuaciones que conforman al sistema y
para el andlisis se considera el sistema de reactores tanque agitado mostrado en la Figura 1

Co, Xo=0 C, X, C, X, C., X, C, X
F.V. 8, F,V, t, F,v.t, F, V..t Fwvt €,

Fig. 1. Sistema de N reactores de mezcla completa (CSTR) de igual tamafio en serie.

Partiendo de la ecuacion de disefio para un CSTR y haciendo el balance con respecto al reactor J, se tiene que:
C_F ¥ cCixX, -X, .1
T 5 11
F [} Il=F |
Considerando una reaccion de segundo, la rapidez de reaccién para el reactivo i viene dada por:
[=r )= C ° (2]
Esta ecuacién (1) puede emplearse para modelar un solo reactor o también para algin reactor especifico dentro de
un tren de reaccion.
cC . [X —-—X. .} L -
J I 1 .. ] I T '] - Ij-l

Reacomodando esta ecuacion (3), tenemos:

=1+ kr,C, 4)

Relaciéon de concentraciones desde 1 hasta N reactores:
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Para hallar la concentracion de C, hasta C, se parte de las ecuaciones anteriores, despejando C, C, ... C, y aplicando la
férmula para resolver ecuaciones de segundo grado.

1+ il + Akt

ro= i
2kt

. i 14 i I EN Y 1R}
o 11

-1 + | + A&t | | 2 1 2 il 4 ke’ =
c, = . = 7]
' lke 2kt

o 3kt L 1+ 4 b+ fms 1 Fral 4 el iy

Dividiendo esta ecuacion (8) por C,, tenemos:

Cy _ Call-Xy) | . —

— = = I+ =l=+2 =01+2 /=142 =01 +2 1+4k1C, [y

&, £, kel ,

y despejando de esta ecuacion (9) el factor que incluye la fraccién molar se obtiene:

(- X -1+ -1+ 2.0-01+2-1+2./-1 + 1.1+ 4kvC, 1
) . J ) I
Despejando el término "[l:'_'“ de la ecuacion (10), se obtiene:

T i .I ' 1 + 1 + 2 1 + 2 | + 3.1+ kel in
2hL L |

Para el sistema como un todo:
10N i [0+ -1+ 2.0-04+2.0- 0142 /=1 + 21 + 4KEC : 12y
o 2800 -4 ] i ) N e S

Expresién que puede ser representada como:

N
It d i - 1 + 1 + I 1 = I I = g . T {13)
k- X, ) )

[¥]
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Por otro lado, realizando operaciones para un reactor de flujo piston del tipo mostrado en la Figura 2, se tiene que
partiendo de la ecuacién de disefio ©+

C.F, Car Fa

=T

Fig. 2. Reactor de flujo pistén (PFR)

¥ oot N 1 J'l-u aiC -
= ~ C, Jea vy ) [14]

F v (£}
Integrando (para una reaccion de segundo orden) y despejando el término ('I;fj

L c. |, € L. 5
(e o ' _ 1] '
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Entonces, la relacion entre los dos tipos de reactores vendra dada por:

I.l

e, ) M ' T ] .
lErC':.J: i LY Sl R BV B SYEN - BV I + 2.1+ 4k, (18}

Simulacion

El siguiente paso es crear o utilizar un programa que ayude a resolver y visualizar las variables de interés. Para ello se hace
uso de las ecuaciones (10) y (18), fijando valores para ktCo que son constantes independientemente del nimero de reacto-
res que se utilicen. En este caso, se ha utilizado Excel de MicroSoft™.

Tabla 1. Valores determinados en Excel para las ecuaciones (10) y (18)

PARA CINCO REACTORES

ICojnitCo)
000070 1,000 0.000:20 1.00070 0.00030 100010
038187 1.61803 0.566832 15197 067456 1.44B67
D.E685T4 230278 0.75130 1.98617 0.83398 1.79158
DEA1T4 2.78128 0.81425 2.28120 0.BEZ8E 1.paEnzz
072984 AT70EE 0.87820 277388 0984 2:F9840
0.EI0DD 5.00000 0.92192 3.38760 0.957 70 254880

0.BGE23 168872 0.95770 441704 057924 317966

.S 88 1051245 0.8TITE 538047 098805 J.62068
083175 14.65097 (.98346 6.56274 088317 4 12528
[R: k] 1razrr2 09878 Faka08 09550 443286
085827 22 8e82T 0.90158 B.4TEE4 0.9557E 4 BAB10
D.@Ea8T F2A2ETY 0254510 1025630 099019 5A4087
DET451 39.23306 0.99820 11.45045 0.98871 S.B2T46
D.9TTED 4522415 0.99602 1237566  0.9%50 810687
0.BA585 T1.21245 0.99842 15.81335 098953 706473

0.08388 89.94412 0.99888 17.008565  0.D00968 7.59002

029005 100.50125 0.99005 1880313  0.90474 TBE358

g s
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Por dltimo, trazando los valores obtenidos para hacer la comparacion y el andlisis que permita tener elementos de
decision, se obtiene la Figura 3.
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-
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Fig. 3. Comparacion del disefio de una serie de N reactores de mezcla completa, del mismo tamafio, con un reactor de
flujo en pistén, para reacciones elementales de segundo orden @.

Conclusiones

Para alcanzar una misma conversion de cualquier reaccion dada, el reactor tipo tanque agitado debe tener un mayor
volumen que el reactor flujo pistén. EI comportamiento del reactor flujo piston puede ser reproducido con una serie de
reactores tipo tanque agitado considerando un nimero muy grande estos reactores. La Figura 3 permite tener una
relacion inmediata entre una serie de reactores tipo tanque agitado y un reactor flujo piston.

Nomenclatura

C Concentracion F Flujo

k Constante de reaccion N Namero de CSTR
r Rapidez de reaccion t Tiempo

t Tiempo de residencia X Fraccion Molar

74 Volumen del reactor u Caudal volumétrico
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