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Simulacion de un reactor



Reactor productor de propilenglicol

Componentes Reaccidn

O Propileno (A)
o Agua con 0.1 % de H,SO, (B)
O PrOpI|eﬂg|ICO| (C) CHz — CH 7CH3 + Hzo HZSOA'} CHz — CH 7CH3

O Metanol (M) Y on  on

Exotérmica



Reactor productor de propilenglicol

O Elreactor estd apagado. Fy, Cp T,

O V es constante,
o Serpentin sumergido.

O Disenar la puesta en marcha.
O Determinar el estado estacionario.
Disenar la parada.

O
O Analizar la estabilidad.
O Instalar un controlador de T.



Prompt para el reactor

Quiero desarrollar un modelo de espacio de estados para un reactor
tangue agitado continuo. El volumen del liguido se mantiene
constante. La reaccion que tiene lugar en el reactor es A+B que
produce C. Lareaccion es exotérmica. El reactor estd enfriado por
un serpentin. Se emplea un solvente M que es inerte. Plantea todos
los balances que debo incorporar al modelo.



ChatGPT 40 v
Quiero desarrollar un modelo de espacio de estados para un reactor
tanque agitado continuo. El volumen del liquido se mantiene
constante. La reaccion que tiene lugar en el reactor es A+B que
produce C. La reaccion es exotérmica. El reactor esta enfriado por un
serpentin. Se emplea un solvente M gque es inerte. Plantea todos los
balances que debo incorporar al modelo.

/" Variables de estado propuestas:

—

. C4(t): concentracién de A en el reactor [mol /L]

4

. Cp(t): concentracién de B en el reactor [mol /L]

L

. C¢(t): concentraciéon de C en el reactor [mol /L

>

T'(t): temperatura del reactor [K|

¥ Resumen de ecuaciones del modelo (en forma de espacio de
estados):

Sistema dinamico de 4 ODEs no lineales (por la cinética Arrhenius):
e L _ F(Cu—Ca)—k(T)CaCs

o L _ B(Cpy—Cp)—k(T)CaCh

o = £(—C¢) + k(T)CaCp

i _ F(1y-T) - ﬂka(T)c Cp + 55 (T. — T)




Modelo dindmico

VESA L F(Cp=C,) -V
VEEE ZF (Co-C)-Vr
\/%=FO(CCO—CC)+W
deiM =F,(Cuo —Cu)

dT

VCCp—=F,CyCpy (T, ~T)+Vr(-AH)-Q



Modelo dindmico

Q=N Cpy (1T T B P
Cp, = X.. Cp,
AT, —( 2 (T 2 P f=A;c,M jo=Pio

n T-T j Xio=Cio/Co |=ABCM

S



Modelo dindmico simplificado

Forma normal = +r
dt vV
dCM _ FO(CMO _CM)
dt V

dl  F,C,Cp,(T,~T)+Vr(-AH)-Q
dt VCCp




Modelo dindmico

Se eliminan k, AT, X; Y X

r=ae " C,
Q=UA =0

C= Cj
j=A.B,C.M
]

Cp = o Y. C.Cp,

j=A.B,C.M
C, = C,

j=A.B,C.M

]
Cp, = o > C,Cp,

0 j=A.B.C.M



Sistema de ecuaciones

Sistema Solucion
Ts Ts UA
Q=UA, - 7(_3 Tsszo"'(T_Tso) 1— @ NoCro
In| — 30
T-T

UA,
Q=N,Cp,(T.-T,) Q=N50Cpso(T—Tso)(1 e M Cp°J




Pardmetros en sistema ingles

O Fy=440.63 ft3/h O AH =-36000 Bfu/lb-mol
O TO=75 oF O a=16.96x1012n"

o E = 32400 Btu/lb-mol
T e e R = 1.987 Bt U/Ib e | oR
Ceo=0Y Cpp = 0.2269 Ib-mol/fts @ R =1 u/(lb-mol °R)

N =1 Ib-mol/h
y CpMO 19.5 B’ru/(lb Mol °F) O ly=
O V= 66.84 ft3 o Cpy, = 18 Btu/(Ib-mol °F)

o UA, = 16000 Btu/(h °F)



Puesta en marcha |

O C4 =0 lb-mol/ft3

0 Cg = 3.45 Ib-mol/ft3
0 Ce =0 Ib-mol/ft?

o Cy =0 lb-mol/fts
OT=75°F

O Inicialmente, agua a /75° F.
o Serpentin funcionando.



Listado en Berkeley Madonna

{Reactor de propilenglicol ; Sistema AEs FO = 440.63
Solucidén analitica}l r = alpha*exp (-Ea/ (Rg* (T+460))) *CA TO = 75
CAQ0 = 0.1816
METHOD RK4 ; Solucidén Analitica CBO = 2.2695
Ts = TsO0+(T-Ts0) * (1-EXP (-UAs/ (Ns0*Cps0))) Cco =0
STARTTIME = O Q = NsO*CpsO* (Ts-TsO0) CMO = 0.2269
STOPTIME = 3
DT = 0.01 C = CA+CB+CC+CM CpAO = 35
Cp = (CA*CpAO+CB*CpB0+CC*CpCO+CM*CpM0) /C CpBO = 18
; Inicializacidn CO0 = CAO0+CBO+CCO+CMO CpCO = 46
INIT CA = 0 Cp0 = (CAO0*CpAO0+CBO*CpB0+CCO*CpCO+CMO*CpMO) /CO CpM0 = 19.5
INIT CB = 3.45
INIT CC = 0 NsO = 1000
INIT CM = 0 Ts0 = 60
INIT T = 75 Cps0O = 18
UAs = 16000
; Sistema ODEs
CA' = FO* (CAO-CA)/V-r DH = -36000
CB' = FO* (CBO-CB) /V-r alpha =
CC' = FO* (CCO-CC) /V+r 16.96E12
CM' = FO* (CMO-CM) /V 1 1 Ea = 32400
e e vves om0y s ey | VET REQCTOT propilenglicol.mmd | 2= = 7220




reactor_propileno.m

Reactor de propilenglicol. Solucidn analitica
En X estan las variables de estado.

En Y deben 1r las variables que se requileren en
las ODEs o0 que se gquileren graficar.

o® o\© o

clear all; close all; clc;




% ODEs
function dX = ODEs (t,X)
$ En dX devuelve el vector columna de derivadas

% Recupera variables X
[CA CB CC CM T] = num2cell (X"){1l,:};

% Recupera variables Y
Y = AEs(t,X);
[FO CAO CBO CCO CMO TO V r CO CpO DH Q C Cp] = num2cell(Y){l,:};

% Ecuaciones diferenciales

dCA = FO*(CA0-CA)/V-r;

dCB = FO* (CBO-CB)/V-r;

dCC FO* (CCO-CC) /V+r;

dCM = FO* (CMO-CM) /V;

dT = (FO*CO*CpO* (TO-T)+V*r* (-DH)-Q)/ (V*C*Cp) ;

dX = [dCA dCB dCC dCM dT]'; % vector columna
endfunction % ODEs




% AEs
function Y = AEs (t,X)

% Recupera variables X
[CA CB CC CM T] = num2cell (X"){1l,:};

% Parametros

vV = ;

FO = ; TO = ; CAO = ; CBO = ; CCO = 0; CMO =

CpAQ = ; CpBO = ; CpCO = ; CpMO = ;

NsO = ; TsO = ; Cps(O = ; UAs = ;

DH = - ; alpha = ; Ea = ; Rg = ; % Sistema inglés

% Ecuaciones algebraicas
r = alpha*exp(-Ea/ (Rg* (T+ ))) *CA;
Ts = Ts0+(T-TsO0) *(l-exp(-UAs/ (NsO*CpsO0)));

Q = NsO*CpsO* (Ts-TsO0) ;
C = CA+CB+CC+CM;
Cp = (CA*CpAO+CB*CpBO+CC*CpCO0+CM*CpMO) /C;

CO = CAO0+CBO+CCO+CMO;
Cp0 = (CAO*CpAO+CBO*CpBO0+CCO*CpCO+CMO*CpMO) /CO;

Y = [FO CAO CBO CCO CMO TO V r CO CpO DH Q C Cpl:;

O

endfunction % AES




% Inicializacidn
function [tfin dt Xini LX LY] = inicializacion

% Inicializa la simulacidn

% Pardmetros de simulacidn
tfin = 3; % tiempo final (h)
dt = ; % paso temporal (h)

[e)

% Inicializacidn

CAini = 0; CBini = ; CCini = 0; CMini = 0; % lb-mol/ft3
Tini = ;% °F
Xini = [CAini CBini CCini CMini Tini]; % Inicializa las variables de estado

% Leyendas

LX {'CA" 'CB"'" 'CcC"'" 'CM" 'T'"},; % Leyendas de las variables X

LY = {'FO' 'CAQ' 'CBO' 'CCO' 'CMO' 'TO' 'V' 'r' 'CO' 'CpQO' 'DH' 'Q' 'C' 'Cp'}; %
Leyendas de las variables Y
endfunction % inicializar




% Analisis

function analizar (LX,LY,tpts,X,Y)

Analisis de resultados. Funciones disponibles:

exportar ('resultados.csv', [{leyendas}])

graficar ({leyendas}, 'titulo', 'rdétulo x', 'roétulo y', [limitesy])

vector (leyenda)

exportar('resultados.csv', {'CA' 'CB' 'cC' 'CM' 'T'});

graficar({'CA' 'CC'}, 'Concentraciones vs. tiempo', 'h', 'lb-mol/ft”"3', [0 0.2]);

graficar({'T'}, 'Temperatura vs. tiempo', 'h', '°F', [30 200]):

o0 o0 o\° o©

% Determinacidén de temperatura maxima

[max valor, indice] = max(vector('T')); % Encuentra el valor maximo y su indice.
disp('Datos del pico de temperatura');

disp(['La temperatura méaxima es ' num2str(max valor) ' °F.'1l);

dt = tpts(?2); % Es el delta t.

disp(['Ese valor se alcanza en ' numZ2str(tpts(indice)) ' * ' num2str(dt) ' h.']l):;

o)

endfunction % analizar




% Analisis

function analizar (LX,LY,tpts,X,Y)

Analisis de resultados. Funciones disponibles:

exportar ('resultados.csv', [{leyendas}])

graficar ({leyendas}, 'titulo', 'rdétulo x', 'roétulo y', [limitesy])

vector (leyenda)

exportar('resultados.csv', {'CA"'" 'CBR' 'cCc' 'CcM' 'T'"});

graficar({'CA'" 'CC'}, 'Concentraciones vs. tiempo', 'h', '"lb-mol/ft”3"', [0 0.2]1);

graficar({'T'}, 'Temperatura vs. tiempo', 'h', "°F', [30 200]):

o0 o0 o\° o©

% Determinacidn de temperatura maxima

[max valor, indice] = max(vector('T"')); % Encuentra el valor maximo y su indice.
disp('Datos del pico de temperatura');

disp(['La temperatura maxima es ' numZ2str(max valor) °FL']);

dt = tpts(?2),; % Es el delta t.

disp(['Ese valor se alcanza en ' numZstr(tpts(indice)) ' + ' numZstr(dt) ' h.']);

o)

endfunction % analizar




Puesta en marcha

Concentraciones vs. tiempo Temperatura vs. tiempo
02r 200 -
— CA T
= CC
015
150 F
2 o1y n
0
- 100 -
0.05 -
50 +
D 1 1 1 1 1 1 ]
0 0.5 1 1.5 2 2.5 3 0 0.5 1 15 2 25 3



Puesta en marcha

Resolvedor vO01, 2025

Resolviendo el modelo...

Archivo exportado como "resultados.csv" en el directorio
de trabajo.

Datos del pico de temperatura

La temperatura madxima es 151.5016 °F.

Ese valor se alcanza en 1.4 £ 0.01 h.

Simulacidn finalizada.
>>




Puesta en marcha

Estado estacionario:
C, =0.0377 lb-mol/ft3
Cg = 2.1256 Ib-mol/ft3

Cc =0.1439 Ib-mol/ft3
Cp = 0.2269 Ib-mol/ft3
T=138.7 °F




Puesta en marcha 2

0 C, = 0.0377 Ib-mol/ft3
0 Cg = 3.45 Ib-mol/ft3

0 Ce =0 Ib-mol/ft?

o Cy =0 lb-mol/fts

O T=138.7°F

O Inicialmente, agua a /75° F.
o Serpentin funcionando.



Puesta en marcha

Condiciones iniciales:
C, =0.0377 lb-mol/ft3
Cy = 3.45 Ib-mol/ft3

Cc =0 lb-mol/ft3
Cy = 0 lb-mol/ft3
T=138.7 °F




Parada |

Estado de régimen Parada
o C, =0.0377 Ib-mol/ft3 O Fy=01ft3/h
0 Cg=2.1256 Ib-mol/ft3 O V=cte.=> F=0ft/h
O Ce =0.1439 Ib-mol/ft? O Se vuelve un reactor batch.

0 C,, = 0.2269 Ib-mol/ft>
O T=138.7 °F



Parada |

Estado estacionario:
C, =0.0377 lb-mol/ft3
Cy = 2.1256 Ib-mol/ft3

Ce = 0.1439 Ib-mol/ft3
Cyy = 0.2269 Ib-mol/ft3
T=138.7 °F




Parada 2

Estado de régimen Parada
o C, =0.0377 Ib-mol/ft3 0 C o = 0 lo-mol/ft3

0 Cg=2.1256 Ib-mol/ft3
0 Ce=0.1439 Ib-mol/ft3
0 C,, = 0.2269 Ib-mol/ft>
O T=138.7°F



Parada 2

Estado estacionario:
C, =0.0377 lb-mol/ft3
Cy = 2.1256 Ib-mol/ft3

Ce = 0.1439 Ib-mol/ft3
Cyy = 0.2269 Ib-mol/ft3
T=138.7 °F
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