INSTRUCCIONES

e El primer equipo hara el primer problema, el segundo equipo el segundo, asi hasta
el séptimo equipo que hara el séptimo problema.

e Se realizara un reporte que debe de incluir:
— portada: debe contener los datos del grupo, materia, profesor, ntimero de
equipo, nombre de los integrantes del equipo,

— descripcion de problema,

— estrategia numérica: nombre de la estrategia, formulas generales y especificas
para el problema (las féormulas deben ser realizadas con la herramienta de
Word, si es imdgen se restaran puntos),

— codigo computacional: con comentarios explicado,

— resultados obtenidos: graficas o tablas con su descripcion en el texto (deben
tener etiquetas los ejes y unidades),

— discusion de resultados: analizar comportamientos de datos, tablas o graficas,
etc.,

— conclusiones: breve descripcion de lo que se realizoé en el reporte y de los
resultados obtenidos.

— bibliografia: mas de dos libros o articulos, sélo una pagina de internet (no
Wikipedia).
— glosario: si hay algin tétmino que se desconozca deberd ser incluido en esta

seccion (preguntaré si no viene nada en esta seccion).

e Se realizard una presentacién oral ante grupo por equipo. El/los expositores
seran elegidos por el profesor al momento de la presentaciéon. La duracion de la
presentacion serd de 15 minutos maximo. Despueés de la presentacién habra
una sesion de preguntas de 5 minutos.

e El reporte debe ser entregado antes de la presentacion, para ser tomado en cuenta.

e La presentacion equivale al 50% del PIA y el reporte el 50% restante.

NOTA
Resuelva los problemas mediante el método de Runge-Kutta segundo orden.
Todos los problemas deben de ser programados en MATLAB. El valor de
incremento h para todos los problemas es 0.0001, si con este paso tarda maés
de un minuto en resolverse multiplique este valor por 10 hasta que sea un
tiempo sea menor de un minuto. Ademas, para todos los problemas
muestre sus resultados en forma grafica, etiquete los ejes correctamente,
incluyendo leyenda para mas de dos curvas en una grafica.



1. En un reactor de lecho fluidizado de 0.8 m de longitud y 1 m de diametro se lleva a cabo una reaccién
catalitica. El modelo de flujo aplicable es el de particulas de tamano intermedio, con lo que las concen-
traciones de reactivo A en la fase burbuja (C4p) y en la emulsion (C4) siguen las ecuaciones:

dc
—Uup djb = WkCap + Kpe(Cap — Cae),
dCa.
—(1- 5)umfd—j = (1= 6)(1 = emp)kCac — 6Kpe(Cap — Cac),

donde:

e 2z es la distancia en el fondo del lecho (altura),
e k es la constante cinética de la reaccién (igual a 3 seg™1),
e v, es la fraccién de sélidos en la estela (igual a 1073),

® Uy es la velocidad minima de fluidizacién (igual a 0.21 m/s),

émys es la porosidad en el punto de minima fluidizacién (igual a 0.45),

up es la velocidad de ascenso de la burbuja, que es una funcién de su didmetro:
up = 1.6(ug — ) + 1.13d0 2 + ., [m/ ]

donde

— g es la velocidad de alimentacién del gas (igual a 0.4 m/s),
— uyp- es la velocidad de ascenso de una burbuja individual:

Uy = 0.711(gdy)*®

— d; es el diametro del rector (igual a 1 m),

— dp es el diametro de una burbuja, que es una funcién de la posicion:
dy = 2.3(up — umf)1.1120.81
e J es la fracciéon de burbujas, que puede calcularse con la expresion:

Uy — Umf
Up

5:

o K. es el coeficiente de transferencia de materia desde la burbuja a la emulsion que debe calcularse
mediante el uso de Kp. (burbuja-nube) y K. (nube-emulsién):

1 1 n 1
Kbe Kbc Kce’

0.5,1/4
_ Unnf D™°g
Ky — 4.5 (d—b>+5.85 <W>
b
D 0.5
K, = 6.77<M> ,

donde D es la difusividad del reactivo (9 x 107° m?/s).

Se desea conocer como varian a lo largo de la altura del reactor:

(a) las concentraciones Cyp y Cae, teniendo en cuenta que a la entrada ambas son iguales a 0.1 mol/L.
(b) los coeficientes de transferencia Kp. y K.

(c) el didmetro y la velocidad de las burbujas.



2. En un reactor encamisado se lleva a cabo una reaccién exotérmica. Para este tipo de sistema se comprueba
mediante balances de materia y energia que se cumple la siguiente ecuacion:

ar _ AU(T-T)
dc “ dpCok(1—C)

donde ¢ es la conversién en el reactor (( = 0 para 7 = 0) y T, es la temperatura del encamisado. A la
entrada del sistema (7 = 0) la temperatura es de 340 K.

En el sistema , de primer orden, se cumple la ecuacién de diseno:

ag

en la que la constante de velocidad sigue la ley de Arrenius,
k = koe AT,

y se dispone de los siguientes datos:

TX)| k()
300 | 0.00012239
320 | 0.0013828
330 | 0.003864
340 | 0.0107844

En el caso de estudio se conoce que:

o AT,; = 146 K,
AU

=0.2s"".
dtpCp

Se desea conocer:

(a) la evolucién de la temperatura y la conversién a medida que varia el tiempo para tres temperaturas
de encamisado distintas, 330, 335 y 337 K.

(b) la evolucién de la temperatura conforme varia la conversién para las tres temperaturas.
NOTA:

e Tenga en cuenta que la ecuacion de la temperatura 7' la variable independiente es la conversion, y
el la ecuacion de la conversién es el tiempo. Cuando realice el programa ambas deben depender del
tiempo.

E
e Para empezar los calculos debe encontrar la constante kg y Ik

e Realice los calculos para los primeros 200 segundos.



3. La concentracién de un reactivo A varia con el tiempo segin la siguiente ecuacion:

dCy

7= —94206_%CA t en minutos, C'4 en mol/L (1)
t

que no depende de la temperatura. Se realiza un experimento y al cabo de 25 minutos se encuentran en
el sistema 3.4 mol/L de A.

(a)
(b)

(d)

Cudl es la concentracion inicial del reactivo A?, dibuje la variacién de la concentracién con el tiempo
para este reactivo.

Un segundo reactivo (B) se encuentra presente, que varia con el tiempo segin la siguiente ecuacion:

15000

= -5x10"%e""T C% t en minutos, Cp en mol/LT en K (2)

dCp
dt
y la temperatura varia con el tiempo segin la ecuacién:

T =298 4+ 5t

En el sistema se parte de una concentracién de B de 7 mol/L.Cudl es la concentracién al cabo de
25 minutos?, dibuje la variacion de la concentracién del reactivo B contra el tiempo.

Un tercer reactivo C' estd presente en el sistema. La concentracion de C' es una funcion de las

ecuaciones que describen al variacién de A y B, de forma que:

% — 0.05(C + Cp) (3)

La concentracién inicial de C es de 20 mol/L. Dibuje la concentraciénde C' con el tiempo para los
primeros 25 minutos.

Realice una grafica comparativa de los tres reactivos.



4. La deshidrogenacion de un compuesto A tiene lugar en un reactor con membrana selectiva bajo condi-
ciones isotermas.

1
A= B+§C (4)

La reaccién es reversible con constante de equilibrio K. . La ventaja de utilizar un reactor de membrana
estd en que uno de los productos atraviesa de forma selectiva la membrana, de tal manera que si el com-
ponente que atraviesa la membrana es uno de los productos, la reaccion se puede llevar hasta conversién
completa.

La velocidad de transferencia hasta la membrana depende no sélo de la resistencia ofrecida por la mem-
brana, si no también de las capas de concentracion en cada lado de ésta. El coeficiente de transferencia
de materia a través de la membrana se puede correlacionar a través de la siguiente ecuacién:

ke(v) = ke, <1> " (5)

Vo

Si el paso limitante es el flujo a través de la membrana entonces el coeficiente se puede considerar
independiente de la velocidad, pero este no es el caso. El componente C es transportado a través de la
membrana, se puede calcular como:

Tc(membrana) = akcC,. para valores de perneado C bajos. (6)

Las ecuaciones para este sistema serfan las siguientes:

e Balances de Materia:

dFA /
v - T (7)
dFp /
v - T (8)
dFC 1 !
aw —  2"A 7 "c(membrana) (9)
e Fcuacion de velocidad: 05
CpCf
ry=—k (c — KCC > (10)
e Relaciéon flujo concentracion y estequiometria
F F E
Ca=-2; Cp="2; Cc="5 (11)
v v v
UZUO(W)@:%(w)lCOw:@ (12)
Fa, P Fy, Yy P
e Caida de presién.
Fa+Fp+F
aw 2y

Calcule los flujos molares F, en funcion de la masa del catalizador W, asi como la pérdida de presion
para los siguientes valores:

dm? dm? kmol \ *-°
k=05—2 . =509 Ko =05 <L(;>
kg min min dm

kmol atm

FPy=10 atm; Fy =10——; a = 0.002——
min kg

d d
koy =012, g =22, W = 200 kg

min kg



5. Considere la siguiente reaccién elemental e irreversible que tiene lugar en fase liquida:
A+B—C (14)

Se lleva a cabo en una asociacién de 3 reactores en serie de tipo tanque agitado. Las especies A y B
se adicionan de forma individual al primer tanque con un flujo volumétrico (cada una de ellas) de 6
dm?/min. El volumen V de cada reactor es de 200 dm®. Considere que inicialmente cada reactor esté
lleno con un disolvente liquido inerte. La concentracién inicial de cada reactante es Cs, = Cp, = 0.5
mol/dm? y la constante de reaccién es de k = 0.5 dm®/mol-min.

Calcule el perfil de concentraciones hasta que se alcanza el estado estacionario. Sabiendo que las ecua-
ciones en estado estacionario son:

dC 4, _ v4,Cay —v1C4, — kCa,Cp V1 (15)
dt i

dCBl _ UBOCBO — UICB1 — k‘CAchlvl (16)
dt i

dCa, _ unCa, —v9Ca, — kCa,Cp, Vo an
dt Vs

dCp, _ vl —v2CB, — kCa,Cp, Vo a8)
dt Vs

dC'a, _ v2C 4, —v3C 4, — kC4,CB, V3 (19)
dt V3

% _ U2032 — 1)3033 — kCASCBSV?, (20)
dt V3

donde

Ca, =Cp, = 2; k = 0.5;

V1:V2:Vg:200; UAOZUBO:6
V] = vy =vg = 12

Realice una grafica para cada reactor en el que se incluyan las concentraciones de los reactivos A, By C.



6. En un reactor quimico tiene lugar la reaccion A —— R, que tiene lugar en fase liquida. Se conocen los
siguientes datos sobre la capacidad calorifica de la mezcla, la cinética y el calor de reaccion:

Cps = 250 cal/mol-K
AH, = -15000 cal/mol
E/R = 12000 K

ko = 8x10" min~!

Las condiciones de operacién suponen un tiempo espacial 7 = 100 min y una temperatura de entrada
de la alimentacion T = 29.5 °C Un balance de materia en estado no estacionario, indica que para el
arranque del reactor se cumple la siguiente ecuacion:

dr - _E/R rA
W_[koe 7 }(1—@1)—? (21)

Asimismo, un balance de energia en régimen no estacionario proporciona:

(T -Tp)

dT (—-AH,) _EJR
e )
dt Cps [ 0

T] (1—z4) — (22)

En las ecuaciones anteriores, x4 representa la conversion de A y T la temperatura. Represente las
variaciones de la conversién y la temperatura si la temperatura inicial es de 300 K.



7. Se pretende descomponer el sulfuro de hidrégeno en sus elementos. Para ello se dispone de un sistema
en el que se difunde SHy dentro de las particulas esféricas de un catalizador poroso de silica/alimina. El
sistema se caracteriza por la ley de Fick, que aplicada a un sistema con una reacciéon de primer orden,
como es el caso, tiene la forma:

d*Cy
¢ da?
donde D, representa la difusividad efectiva, C'4 la concentracion de SHso, k es la constante de velocidad
de reaccion y x la distancia desde el centro de la particula. Las condiciones de contorno de la ecuacién
anterior son:

D —kCp =0, (23)

e La concentracién de SHy en la superficie del catalizador es conocida, e igual a 10 mol/ m®.

=0enel

e La concentracion de SHs en el centro de la particula presenta un minimo, por lo que

centro.
Se desea determinar el perfil de concentraciéon de SHy a lo lardo de la particula esférica.
Datos:
e D, =5x10"% m?/s
e k=15s"1
e Radio de la particula = 2 mm.

Realice los calculos mediante los métodos de diferencias finitas y sustitucién de ecuaciones diferenciales de
orden superior, después de la susticucién utilice el método de Runge-Kutta segundo orden para resolver
el sistema.



