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RESUMEN

Este trabajo se ocupa del desarrollo de una segunda parte de las expresiones que
conforman un modelo matematico para la simulacién 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 concentracion 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
consistid en la obtencion de las expresiones de la fraccion media no convertida
promedio para particulas de tamafo 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 claves: neutralizacion, tiempo de residencia medio, tiempo de reaccion
completa.

ABSTRACT



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.

INTRODUCCION

El estudio de los sistemas fluido-sélidos no cataliticos es muy complejo pues en la
casi totalidad de los procesos se desconoce el modelo de reaccidén, el
comportamiento de la velocidad de la reaccién y de ahi los posibles pasos que
controlan el proceso reaccionante, el comportamiento de las particulas si son de
tamafo 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 simulacién 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 situacidn similar a ésta se presenta
en las plantas de Neutralizacion y Lixiviacion del Complejo Industrial "Comandante
Pedro Sotto Alba" de Moa.

MATERIALES Y METODOS

La metodologia a seguir consistid en:

e Considerar modelo centro sin reaccionar, particulas de tamafio fijo y como
paso controlante la difusidon externa en la pelicula liquida, sistema de cinco
(5) reactores continuos con agitacién, igual tiempo de residencia, pero
concentracion 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 fraccion media no convertida promedio
total de las particulas, asi como sus derivadas, ajustadas a una bateria de
cinco (5) reactores.

e Establecer un algoritmo de solucién para determinar el tiempo de reaccién
completa de las particulas en cada reactor, confirmar el mecanismo que
controla la reacciéon segun los resultados que se alcancen y simular el
comportamiento de la bateria de cinco reactores.

FUNDAMENTO TEORICO

1. Identificacion del mecanismo global de las reacciones fluido-sélidos 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] y [7].

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

e Particulas de tamano fijo
o Difusion del reactivo liquido a través de la pelicula liquida que rodea
a la particula.
o Difusién del reactivo liquido a través de la capa de sélidos productos
formados durante la reaccion.
o Reaccion entre el reactivo liquido y el reactivo sélido, sobre la
superficie del nucleo sin reaccionar.

e 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.

o Difusion del reactivo liquido a través de la pelicula liqguida que rodea
a la particula.

o Reaccion entre el reactivo liquido y el reactivo soélido, sobre la
superficie del nucleo sin reaccionar.

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 contribucién simultdnea de la resistencia de cada una de ellas, en vez
de controlar uno especificamente.

2. Expresiones del tiempo de reaccion completa de las particulas.



El tiempo de reaccidon de la particula depende en gran medida del mecanismo
controlante de la reaccidon. Una vez que la particula se ha convertido
completamente, ese tiempo se denomina tiempo de reaccién completa, [6] y [7]. A
continuacion, se presenta en la tabla 1 las expresiones del tiempo de reaccion

completa de las particulas (tl), correspondiente a cada mecanismo de control,
considerando particulas de tamano fijo y particulas de tamano decreciente.

Tabla 1
Expresiones del tiempo de reaccidon completa para particulas de tamafio fijo v
particulas de tamafio decreciente

Mecanismo Particulas de tamafio fijo Particulas de tamafio
controlante decreciente
Tiempo de reaccidn completa Tiempo de reaccién
completa
. = 2
Dinsion externa)  __ Roke o vmmmmomsdl)  |xe R0 20 5
de la pelicula| &= 3*Z*KI*CAS ol L A
liguida
Difusidn a 2 ¥ No procede
: . TR ¢) P
traves costra
producto
Te * *
Reaccion pec B . (8 b BOREC. T
aiiiies 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 sélida.

p: Densidad del solido.

Z. Coeficiente estequiométrico del sélido.

D: Coeficiente de difusion molecular.

CAS: Concentracién del reactivo liquido.

y: Fraccién molar,

Ks: Constante de velocidad de reaccion sobre la superficie del centro sin reaccionar.

Si se tiene un sistema formado por un determinado nimero de particulas, donde se
conoce el tamano de cada una de ellas, y ademas se conoce al menos el tiempo de
reaccidon completa de una de esas particulas, es posible determinar el valor del
tiempo de reaccion completa de las restantes particulas segun la relacion (6):
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Donde:
7. Tiempo de reaccion completa de un determinado tamafio de particula.
Tan. Tiempo de reaccion completa del tamafio de particula considerado como tamafo base.

DPi y DPy Tamafio determinado de particula y tamafio considerado como tamafio base
respectivamente.
Ko: Factor que depende del mecanismo controlante de la reaccion,

Si el mecanismo controlante es la reaccion quimica, K, toma el valor de 1 ( Ko= 1);
si es la difusion externa, Ko toma el valor de 2 (Ky=2).

3. 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] y [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 distribucién de tamanos de las particulas es la misma y la composicién de
la fase liquida, el pH, y el resto de las propiedades tienen el mismo valor.

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, segin su
tiempo de residencia en el reactor.

3.1 Expresiones para el comportamiento de una particula.

En los sistemas liquido-sélidos no cataliticos, las particulas sélidas reaccionan con el
reactante de la fase liquida alcanzdndose un determinado grado de conversiéon en
un tiempo dado. Cuando el tiempo de reacciéon alcanza el valor del tiempo de
reaccion 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 fraccidon no convertida de la particula sélida (1- x) y la

relacion tiempo de reaccidén y tiempo de reaccion completa (t /5 ). Esta relacién
depende en gran medida del mecanismo controlante de la reaccibn como se
muestra en la tabla 2, [2] vy [7].



Tabla 2
Relacion entre la fraccion no convertida (1) v la relacion (t /T)

Etapa Controlante Relacidnentre | y tft

Particulas de tamafio fijo Particulas de  tamafio
decreciente

Difusién externa de

la pelicula liquida . =[ 3 % ) sl 4 =[ k= %} )2 TR (0

Difusién a traves 2
(% )= 1-304 13+ 214).(8) No procede

costra producto

Reaccion quimica 7 =[1—%i J3(9) {"=[1_%]3““""'“1)

Donde:

t: Tiempo de reaccién.
¥ Conversion de la particula solida.
li = (1-x); Fraccidn no convertida de la particula de tamafio i.

3.2 Expresiones para el comportamiento de una masa de particulas,
considerando un reactor continuo con mezclado perfecto.

e Un solo reactor, alimentado de particulas de tamafio Unico.

La fraccidn sin convertir (I) en una particula cualquiera de tamanfo i, es funcion de
su tiempo de permanencia en el ambito de reaccién y de su tiempo de reaccién
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 Unico, las particulas en la
corriente de salida presentaran grados de conversion diferentes, [2] y [7]. En
relacion con esto, la eficiencia del funcionamiento del reactor se debe expresar en
términos de valores medios del indice de funcionamiento que se escoja (la
conversion o la fraccién sin convertir en la masa soélida alimentada); por ejemplo,
para los sélidos que salen del reactor: ver ecuacién (12)



Valor medio dela Fraccién no convertida en Fraccién del alimentado

fraccién del rectante particulas que permanecie - || que permanece en el rector
sélido no convertida |= : ron en el reactor ti empos tiempos comprendid os entre
comprendid os entre ty t+ dt
ty t+dt

En términos matematicos:
5

M, = | 1% By @t W)
0

Donde:
IM; Fraccidn no convertida promedio para particulas de tamafio i

En (1) Distribucidn de tiempos de residencia .

La distribucidon de tiempos de residencia correspondiente al mezclado perfecto
cuando se trabaja con una sola etapa o un solo reactor, viene dada por: ver

ecuaciones (13) - (14)

E\\t)=Y ey *el=tlitpy) s {13)
Donde:
w,=Vig L (14)

tpe: Tiempo de residencia promedio en el reactor.
V: Volumen del reactor.
g: Flujo volumeétrico que atraviesa el reactor.

e Un solo reactor, alimentado de particulas de tamano diferente.

Si las particulas alimentadas al reactor son de diferentes tamafios, entonces la
conversion final sera un promedio que estara en funcién de la suma de las
contribuciones que hagan todas las particulas de diferentes tamanos; obteniéndose
de esta manera una conversion promedio de promedios, [2] y [6], como se
muestra en la ecuacioén (15).



valor medio de la fraccidn

: valor medio de la fraccidn Fraccidn en el alimentado
no convertida de lamasa . . | .
X : =|no convertida en particulas | [ de particulas de tamafio |
de particulas ala salida P
de tamafio |

delreactor

Matematicamente esto puede expresarse como:

AT
IMT =3 IM* F, ...{15)

iml
Donde:

IMT : Fraccion no convertida promedio total.
F; . Fraccion de particulas de tamafio i en el alimentado.
NT Numero de tamafios de particulas

RESULTADOS Y DISCUSION

El sistema que se estudia estd formado por cinco (5) reactores continuos con
agitacién con las caracteristicas siguientes: modelo de centro sin reaccionar,
sistema fluido-sdlido no catalitico, mezclado perfecto, difusidon externa en la pelicula
como paso controlante, particulas de tamafio 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 conformacion del modelo matematico es necesario:

1. Obtener las expresiones de la distribucién 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 ecuacién de la fraccion no convertida promedio
para particulas de tamafio i, para el caso en que la concentraciéon del reactante
liguido cambia de etapa en etapa.

3. Obtener las expresiones de la fraccion media no convertida promedio para
particulas de tamafno i, para el caso en que la concentracién 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 soluciéon para determinar el tiempo de reaccion
completa de las particulas en cada reactor y confirmar el mecanismo que controla
la reaccidn segun los resultados que se alcancen.

En [2] se resolvieron los dos primeros aspectos; por lo que en este articulo se
presentara la solucién de los tres ultimos aspectos.

3. Expresiones de la fraccion media no convertida promedio para particulas
de tamaiio i.



Para la obtencién de estas expresiones se parte de la expresién 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] y [4]. Teniendo en cuenta estos elementos
las expresiones resultantes se muestran a continuacion. Las expresiones de A21,
A22, A31, A32, A33, A41, A42, A43, A44, A51, A52, AS53, A54, y A55, se
encuentran reportadas en las paginas de la 30-32 de [4].

e Para una etapa N=1 (ver ecuaciones (16) - (17))

Ty [—zfzpl]
ney = 5'1 LB dt .{18)
! ipl
(—elzj!épl‘rz-+eltif{p11§01—§vl]el_r§f{pll
Miy=-- < L (17}

e Para dos etapas N=2 (ver ecuaciones (18) - (19))

z. p y
2, = | [1 . ‘—](Ame‘-‘ tipl) | gop. -t “pz-')dz ...{18)
ol T
A2Uiple - A21pl® + A22ip2t - A228p2° + A22.{02:e[_$2_] i A21zp1’e[_’;1]
2 = .19

T

e Para tres etapas N=3 (ver ecuaciones (20) - (21))

9o (1) (-53) &
IM 3= ||1-=|| A31e* #V/ + A32e P2/ 4 4330 77/ (gt .20
0 i
2 2 2
!M35=A3]gp]—%+ A32£p2—M+ A338p3 - A328p 2
i i T;
A33p3?  ARp2*  A31p1? 221

N

e Para cuatro etapas N=4 (ver ecuaciones (22) - (23))



t t

O G- I - N G- I 6

4= 1—; 4412 7Y 4+ 4420 PV 4 4430 T 4 4440 Y |at s 22)
1] i

[ 4411, — Addepd® + A42ep2T, — Ad3ep 3 + A436p3T — Ad1p1? |

(%5) (1)
+ AdAepdT, — Ad2pD* + 222 et P2 4 AdtpTret P!

|+ 44dip4? e['f‘_‘] % A43zp32e[-‘%J

IM4, = = ..(23)
T

e Para cinco etapas N=5 (ver ecuaciones (24) - (25))

5 t b L & i ik
IM5,= I[l—i]{}ble[ ‘P‘] +A52¢[ @2] +A53e[ ‘?3] +A54e[ ’P“) +A55€[ ‘PS] dr L (24)

0 i

ASUplT, — A526p2° + AS2p2t, — AS4ip4” + AS%p3tT, — AS53p3 + ASdtpar,

(9 ()
— A5ltpT? + A55pST, — AS5tpS5* + 45337 PV + 452ep2% 00 P2
). ) a9
+ A551p5%en P20 4 4511260 PV 4+ A54spa?et P4 -

T

4. Expresiones de la fraccion media no convertida promedio total de las
particulas, y sus derivadas.

Para la obtencidon 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.

e Para una etapa N=1 (ver ecuaciones (26) - (28))

" (— e’ le"fi +eltiﬁpl!.gvl —gplje'_%ﬁpl'fli

IMT1=3"| - (26)
i1 (53
Posteriormente se deriva la expresion (26) y se obtiene .
DIMT1 = =2 T (27)
dipl
T R
—1+e|‘ 8’l'|+12”:l Fl
i (26)
DIMT 1=
e Ikt
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e Para dos etapas N=2 (ver ecuaciones (29) - (31))

&
A2liplz; - A2p1? + A221p 27, - A221p 27 +A22rp?2el w2)

/

f2
2. |~%1) ’

" | 1)

MT 2= % + A21ipl“e

Posteriormente se deriva la expresion (29) vy se obtiene.

piMT2= -2 1vT2
dtp2
A227, - 2422tp2 + 2422692 ) 4 4221 P | 12,
»
DIMT2=Y"
il %

e Para tres etapas N=3 (ver ecuaciones (32) - (34))

A3 eplt, — A33tp3* + A32p21, — A3Utp* + A33p 3T, — A32p2*
(%) (%) (1) a
* |4 4333000 T 4 430070 B 4 431p1Pe ¥

IMT3=3

i=l Tz

Posteriormente se deriva la expresion (32) y se obtiene

piMT3=-2_ 173
dip3
(35) 1 az3 )
- 2433p3+ T, A33+2.433%p3e" T + A33ne~ TV (13,
DIMT3=3"

=l T:

e Para cuatro etapas N=4 (ver ecuaciones (35) - (37))

(32)

11



Adleplt — Addipd® + A426p 2T, — Ad3%p 3 + Ad3p3T, — Adlept?

(%3) (%1
+ AAAtpAT, — A42p2° + Ad2p 2% PP 4 ad1pp1? ot B! 74,
(%4) (%3
v |+ Addpatel PY 4 44332\ B2
IMT4=3" (35)
i1 %
Posteriormente se deriva la expresion (35) y se obtiene.
DiMT4= 2 14 (36)
dtpd
(%9, g 79
— 2A441p4+ AAAT, + 2A44tpde BV + addze\ BV (14,
b4
DIMT4=73" (37)
) T
e Para cinco etapas N=5 (ver ecuaciones (38) - (42))
ASliple — AS2ip2° + AS2ip2t — AS4tp4® + AS3tp 3t — AS53tp 3’
()
+ AS4tpdr — ASUp1® + A558p 5T — ASStp5° + AS3tp 3-‘e'~ w3 75
+ A52tp 2’9[-%] + A55tp SQI:"_;%] + A5l 1-‘9["_;%] + A54tp 4’9['5‘7]
MT5=3 - (38)
-1
Posteriormente se deriva la expresion (38) y se obtiene.
pivTs= 2 mrs (39)
ot
(451(-1p1* - plo - 2* + k;2° :te[d;l)
+ A2kt - - p2e —3,022)2[—a]
75t A53(kit2 - - p3r- .{032)9[_;‘;;]
+ A54(kt? - 12 - tpdt —{042)2[_';)
+ A55 (ke - o? - tp5t —:psz)e(g]
4 2 2 2 2 2
DIMTS < -\: |+ ASlipl® + AS28p2° + .4533;03 + A54ipd” + AS58p5° | (40)
il kit
Donde:
k0
k= (ﬂ] (41)
DP,
Ty Bl (42)
T . Tiempo de reaccién completa del tamafio de particula considerado como tamafio base igual
que Ton,

5. Algoritmo de solucion
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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
solucién para determinar el tiempo de reaccién 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 difusidon externa en la
pelicula.

3. Suponer el valor del tiempo de reaccién completa de la particula considerada
como tamafo 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 tamanos de particulas por
la ecuacidn 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 (T.) supuesto y el valor de calculado se determina la fraccion
media no convertida de un tamano de particula (IM1;) segun la ecuacién (17) vy la
fraccion media no convertida total (iMT 1) segun la ecuacién (28).

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

8. Se comienzan los calculos en el segundo reactor; por lo que, se

*
TR =R .
hace 0", donde kgt es una constante a utilizar en todos los reactores y
CA1 es la concentracion del reactante en la fase fluida.
9. Se asume el tiempo de reaccidn completa real de la particula considerada como

T
tamafio base e qgue debe ser algo mayor que el valor deT.,

Th2

10. Se estima la relacién P (relacién real del reactor 2) y se hace igual a la
T

., tp2 . . . . .
relacion P< @) , donde tp2(, es el tiempo de residencia medio aparente necesario
para que esta Ultima relacién sea igual a la relacion de los valores reales. De aqui,

th2imy = *tp

. . . . Th2
que el tiempo de residencia medio aparente:

11. Calcular la fracciéon no convertida promedio total (IMT 2) por la expresién (29),
se determina la concentraciéon del reactante en la fase fluida (CA2) del segundo

Tha *CA2

reactor y se determina el valor de La diferencia

13



kgt = (T "CA2) = f(tp 2
de g ( 02 ]I ( P (D)) , se determina la derivada de esa funciéon con
respecto a tp2 segun la ecuacion (31).

f{tp 2¢py )
tp2(1)=tp2(g)— g i,

f (tp2
12. Se estima el valor de (P2 o)

|tp2(1:. - th(U)l o

th2
13. Se hace la prueba de convergencia en el que PAm
14. Si no converge se sustituye tp2(y) por tp2(y).
T "t
Tpanlievo = 2P
tp2(1) Tha = TpaNUEVO
15. Se determina el se hace que y se retorna

al paso 11.

16. 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

. .z T Thdg
suponen los valores reales de tiempos de reaccion completa b3y , 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(q)y el tp3(4).

17. Se supone el tiempo de reaccion completa real de la particula considerada como
Tha

o T
tamafio base bsque debe ser algo mayor que el valor de
Ths

18. Se estima la relacion tp (relaciéon real del reactor 5) y se hace igual a la
T

th3
relacion © , donde tp5.y es el tiempo de residencia medio aparente necesario
para que esta Ultima relacién se igual a la relacién de los valores reales. De aqui,

*tp

tp3 0y =
que el tiempo de residencia medio aparente: h5
19. Calcular la fracciéon 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 informacién; por tanto, la diferencia
kot (zps * CA 5D) = f(z) . . 5

y se determina la derivada de esa funcién con respecto
T.a segun la ecuacién (40).

20. Se estima el valor de
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Bl

21. Se hace la prueba de convergencia

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

23. 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 reaccién.

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 validacion del programa que
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
controlante que se considere. La aplicacion de este algoritmo para otros pasos
controlantes, debe tener en cuenta que las expresiones a utilizar de la fraccién
media no convertida para un tamafio de particula (IMi), de la fraccion media no
convertida total (IMT) y de las derivadas de esta Ultima, son las correspondientes al
paso controlante que se valore y ajustadas al nimero de reactores que se utilice.

CONCLUSIONES

1. Se obtuvieron las expresiones de la fraccion media no convertida promedio para
particulas de tamafo i, de la fraccion media no convertida promedio total de las
particulas, asi como las derivadas de esta ultima.

2. Con las expresiones obtenidas quedd conformado el modelo matematico que
permite simular la bateria de los cinco reactores.

3. Se establecio un algoritmo sobre la base del modelo matematico obtenido que
permite simular la bateria de los cinco reactores con agitacion.

NOMENCLATURA

CAS: Concentracion del reactivo liquido.

D: Coeficiente de difusidn molecular.

DPi y DPb: Tamafio determinado de particula y considerado como tamano base
respectivamente.

EN (t) : Distribucion de tiempos de residencia .

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

Ii = (1-x): Fraccién no convertida de la particula de tamanio i.

IMi: Fraccidén no convertida promedio para particulas de tamafio i

IMT : Fraccidn no convertida promedio total.

Ko: Factor que depende del mecanismo controlante de la reaccion.

Kl: Coeficiente de transferencia de masa en la fase liquida.

Ks: Constante de velocidad de reaccidn sobre la superficie del centro sin reaccionar.
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NT: Namero de tamarios de particulas

g: Flujo volumétrico que atraviesa el reactor.

Ro: Radio exterior inicial de la particula sélida.

t: Tiempo de reaccion.

tpl: Tiempo de residencia promedio en el reactor.
V: Volumen del reactor.

x: Conversién de la particula sélida.

y: Fraccién molar.

Z: Coeficiente estequiométrico del sdlido.

P: Densidad del sélido.

t1, Tiempo de reaccion completa de un determinado tamano de particula.

Tan
: Tiempo de reaccion completa del tamano de particula considerado como

tamafio base.
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