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Resumen: La globalizacion y el auge de las nuevas tecnologias de informacion y
comunicacion y el creciente valor que tiene el conocimiento en la sociedad actual, han
impuesto la presencia cada vez mayor de herramientas instruccionales asociadas al uso de
plataformas educativas que han generado grandes retos en la educacion asi como en el
docente y el alumno. Debido a esto, disponer de herramientas de simulacion de reacciones
quimicas permite al estudiante desarrollar y complementar su proceso de aprendizaje al
adquirir habilidades que se requieren en su desempefio como futuro profesional. El
programa “Disefio de Reactores Quimicos” contempla el estudio de reactores ideales
isotérmicos: Reactor por Lotes, Reactor de Mezcla Completa y Reactor de Flujo Piston; y
presenta una visualizacién grafica del comportamiento de las diferentes variables
caracteristicas del proceso permitiéndole al alumno fijar sus conocimientos eficazmente y
proporcionandole la capacidad tedrica y practica para analizar y resolver situaciones
concernientes a la seleccion y estudio de equipos.

Palabras clave: programa de simulacion, reactores quimicos, ingenieria de las reacciones
quimicas.

1. INTRODUCCION

El programa de simulacion “Disefio de Reactores Quimicos” es una herramienta de
apoyo dirigida a estudiantes de la asignatura Reactores Quimicos de la carrera Ingenieria
Quimica en la Universidad Metropolitana, y es utilizada como una estrategia de ensefianza
—aprendizaje con la que el estudiante se familiariza con los sistemas de simulacion.

El objetivo de este programa es crear una forma alterna de aprendizaje, que facilite el
estudio y comprension de los reactores quimicos y de las variables que influyen en su
comportamiento.

2. FUNDAMENTO TEORICO

El estudio de reactores quimicos esta estrechamente relacionado con la cinética de las
reacciones, puesto que es ésta quien define el comportamiento de las mimas. Depende de la
reaccién, el comportamiento en los reactantes y productos dentro del reactor. Las
ecuaciones que definen la cinética de reaccion y que son aplicables en el estudio de los
reactores quimicos son:

1 dN
V=" — 1
VvV dt @)
VA:k‘CAn (2)



DESARROLLO DE UN PROGRAMA DE SIMULACION EN INGENIERIA DE LAS REACCIONES QUIMICAS (ECM-035)
Judith Cuéllar, Miguel M. Pérez H.
Escuela de Ingenieria Quimica, Universidad Metropolitana

Los reactores ideales pueden clasificarse en tres grupos, segun el intercambio que
ocurra entre la materia en el interior del reactor y el exterior; segun la morfologia del
reactor; y segun los cambios de temperatura de la reaccion.

Para la obtencion de las ecuaciones de funcionamiento de los reactores es necesario
realizar un balance de materia, ya que a partir de ésta se deducen las ecuaciones
correspondientes a cada una de las variables, tales como conversion, concentracion, tiempo,
volumen, entre otras; que influyen en el comportamiento de los mismos.

Para los reactores discontinuos o Reactor por Lotes, en los cuales se introducen los
reactantes, se mezclan, se dejan que reaccionen un tiempo determinado y posteriormente se
descarga la mezcla resultante, se tiene la siguiente ecuacion de funcionamiento:

Desaparece = —Acumula (1)

(Vv =N, *Za

A gt (2)

En reactores de flujo continuo (RMC, RFP y reactor de Reciclo) hay entrada, salida y
desaparicion de moles, mientras que la acumulacion se hace cero. Para un RMC la ecuacion
de funcionamiento es:

Entra = Sale + Desaparece (3)

Fo = Fy, *(1=X,) + (v, *V (@)
Para un RFP o Reactor de Reciclo, la composicién del fluido varia con la posicion en la

direccion del flujo. Es decir, los reactivos se consumen continuamente a medida que fluyen

por el reactor. Debido a esto la velocidad de reaccion también varia axialmente ya que es

funcién de la concentracion y la ecuacion de funcionamiento se traduce a:

Fa = (Fy+dF) +(-v,)*dV ()
En un Reactor de Reciclo, adicionalmente, debe tenerse en cuenta el balance de materia

que ocurre en el punto de mezcla, en donde se mezclan la alimentacion fresca con la
corriente de recirculacion:

F, =(R+)*F, (6)

Las ecuaciones anteriores son validas para sistemas a volumen constante o volumen
variable, pero para estos ultimos debe tomarse en cuenta ademas que:

V=V *(1+g,*X,) (7)
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3. LENGUAJE DE PROGRAMACION

Las caracteristicas necesarias para escoger cual lenguaje de programacion utilizar para
la elaboracion de la aplicacién se bas6 en verificar que éste debe ofrecer un lenguaje de
codificacion sencillo, capaz de ser entendido por personas con conocimientos muy basicos
en la programacion, debe ofrecer la posibilidad de simplificar la escritura del cédigo para
describir la apariencia de la interfaz, sustituyéndolo por objetos predeterminados, los cuales
ademas tengan las caracteristicas necesarias para que en conjunto creen una interfaz
amigable para el usuario; también debe estar en capacidad de realizar calculos matematicos
de cierta complejidad en forma rapida y precisa y por Gltimo ser funcional con diversas
aplicaciones que existen en el mercado.

Hay diversidad de lenguajes de programacion disponibles en el mercado, pero al
analizar todos los requerimientos que debe cubrir la herramienta a escoger, resulta que
Microsoft Visual Basic 6.0 satisface estas necesidades ya que es un lenguaje que posee gran
cantidad de controles y objetos que simplifican el trabajo al programar asi como también
tiene la propiedad de facilitar su manejo para personas no especializadas en la
programacion.

4. DESCRIPCION DEL PROGRAMA

“Disefio de Reactores Quimicos” contempla el estudio de reactores ideales que operan a
temperatura constante. Especificamente trabaja con reactores discontinuos: Reactor por
Lotes y con reactores de flujo continuo: Reactor de Mezcla Completa (RMC), Reactor de
Flujo Pistén (RFP) y Reactor de Reciclo.

Para el reactor por Lotes, RMC y RFP el programa ofrece la opcion de trabajar a
volumen constante 0 a volumen variable. Dentro de la opcion de volumen constante,
pueden estudiarse los siguientes tipos de reaccion: Irreversible, Irreversible en Paralelo,
Irreversible en Serie y Reversible. Para los dos primeros tipos de reaccion, es posible
trabajar a orden uno y dos; mientras que para los dos Ultimos tipos de reaccién sélo es
posible hacerlo con orden 1. Dentro de la opcién: volumen variable, el programa ofrece
Unicamente operar con reacciones Irreversibles tanto para orden uno como orden 2.

Para el Reactor de Reciclo sélo es posible operar a volumen constante, dentro del cual
hay opcion de escoger entre el orden uno o dos de reacciones Irreversibles.

La Fig. 1 muestra un diagrama que modela el funcionamiento del programa cuando la
seleccidn realizada es: Reactor por Lotes, RFP o RMC

Reactor por RMC RFP
—
A
| ‘Volumen constante | | Volumen variable |
Orden 1
S O]
Figura 1.Diagrama del funcionamiento de
: “Disefio de Reactores Quimicos”
oken 2 para Reactor por Lotes, RFP 0 RMC
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Cuando la seleccion del tipo de reactor con el cual se desea trabajar es Reactor de
Reciclo, el diagrama de funcionamiento del programa es el siguiente:

| Reactor de Reciclo |

Y
| Volumen constante |_

\ 4
Irreversible

Orden 1

Figura 2.Diagrama del funcionamiento de
“Disefio de Reactores Quimicos” para Reactor de Reciclo

Orden 2

s

Desde el punto de vista de interfaces, el programa ofrece visualizaciones amenas y
sencillas que permiten que el usuario se familiarice y adapte rapidamente.

En la ventana principal, se selecciona el tipo de reactor a trabajar (Ver Figura 3), aqui
también hay dos botones: Ayuda que permite abrir el Manual del Usuario, y Salir permite
cerrar programa.

= Disrfs e Rivactones Quaimicon - Preyecto ueve

H -]

Figura 3. Ventana Principal de “Disefio de Reactores Quimicos”

Una vez que se ha seleccionado el reactor con el cual se desea trabajar, se visualiza
en la ventana, las condiciones de operacion, tipo de reaccion y orden al cual se desea tener
acceso para realizar los célculos. Si el reactor que se selecciona es por Lotes, RFP 0 RMC
la ventana mostrara lo siguiente:
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= Divefic de Bewctores uisicen - Proyecto Nuvvo

¢ g

Figura 4. Ventana de seleccion de los casos a trabajar para un Reactor por Lotes, RMC
o0 RFP

Si se escoge trabajar con el reactor de Reciclo la ventana mostrara:

= Divefic de Bewctores uisicen - Proyecto Nuvvo

¢ g

Figura 5. Ventana de seleccion de los casos a trabajar para un Reactor de Reciclo

Finalmente, luego de especificar en las opciones aparece en la ventana la seleccion
hecha en la cual se introducen los datos y se obtienen los resultados numéricos de las
diferentes variables.
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Disefio de Reactores Quimicos - Proyecto Nuevo
I

-

Figura 6. Ventana de introduccion de datos y obtencién de resultados

5. DISCUSION DE RESULTADOS

La aplicabilidad del programa “Disefio de Reactores Quimicos” pudo validarse para
una serie de ejemplos, los cuales fueron comparados con valores teéricos de las fuentes
bibliograficas. El error relativo obtenido de esta comparacién no fue mayor a 5 %, lo
que indica que el programa es una herramienta confiable.

Debido a la complejidad de los sistemas de ecuaciones involucrados, el programa no
trabaja con reacciones irreversibles en serie y reversibles, ambas de segundo orden y de
sistemas que operan a volumen constante. Mientras que para volumen variable el programa
esta limitado a trabajar con reacciones irreversibles de primer o segundo orden.

6. CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

Con la elaboracién de “Disefio de Reactores Quimicos”, los estudiantes de Ingenieria
Quimica de la Universidad Metropolitana cuentan con una herramienta que les ofrece la
posibilidad de obtener resultados numéricos de las diferentes variables que intervienen en el
comportamiento de reactores quimicos ideales que operan isotérmicamente, los cuales
forman parte del contenido programatico de la asignatura Reactores Quimicos.

Ya que el programa corresponde a un Trabajo de Grado presentado recientemente,
este no ha sido probado en ningun curso, por lo cual actualmente no hay ninguna opinion
estudiantil ni ningln resultado en los estudiantes.
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7. EJEMPLO DE CALCULO
Reactor por Lotes, Reaccion Reversible a volumen constante de Orden 1.
Datos:

kp=0.2s*
k1-0.09s

Nao = 7.21 mol/s
Cao = 35 mol/m?®
Cro = 47 mol/m®
t=5s

Xae =0.719

Ha”ar CAf’ CAea CRf1 CRe, Va XA

Concentracion de A:

C,-C -
Cp =Cp +——— 2 =324742+ 3 32'474‘:2 = 33.2850 mol / m®
toky (Hij 5*0'2’{ 47l+£ J
[CjJrXAe] exp £+0.719
exp o

Concentracion de A en el equilibrio:

(G +Cy X ) ks (47+35%0.719)%0.00

A =32.4742 mol /m?®
K, 0.2

Concentracion de R:

1 1
Cr=Cg +C, - X |1- - =47 +35%0.719*| 1 -
[iﬂ] 5+0.2+ [gﬂj
ta Cr [o 719+ﬂJ
[X Ao +CA: ] exp 35

C, = 64.0867 mol /m®
Concentracion de R en el equilibrio:
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k-Co -l-X,) 0.1%35%(1-0.719)

Cp = = = 21.8555 mol / m®
e Kk, 0.09
Volumen:
CR
° + X 47
N A X —+0.719
s Na |G Ln( N J 721 | 38 _Ln( 0.719 j
th | . Ce X, —X, | 5%02 1+;1; 0.719-0.488

V =7.2049 m®
Conversién de A:

C, -C -
w o L1 [Cn O] g 10,1 (322850 -32.4742)) _ ) 40
oA C, —Cu 35-32.4742
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