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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

El reactor estd apagado.
V es constante.
Serpentin sumergido.

Disenar la puesta en marcha.

Deferminar el estado estacionario.

Disenar la parada.

Analizar la estabilidad.

O O 0O 0O 0O 0 o0 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):
o L1 _ F(Cu—Ca)—k(T)CaCp
« L5 _ F(Cpy—Cp)—k(T)CaCr
dCc

e = ( Cc) + k(T)C4Cp
& = v(To—T) — 55-k(T)CaCr + Z5(T. — T)




Estudio de estabilidad



Estudio de estabilidad

Estado estacionario

3><106 | | | I
0=F,C,Cp, (T, =T)+Vr(-AH)-Q 6
QG(TI’) 2x10
Q. =Vr(-AH) () 0
Qe =FC, Cp; (-I-_-I-O)_i_Q Q(T) 0 0 100 120 140

Tr



Calor generado
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Calor consumido

 UA
Q. =R C,Cpy(T-T5)+Q Qe =R, CoCpy(T-Ty)+N,, CpSO(T—Tso)(Pe NSOCDSO}

Elimina T,

UA,
C’}:Nsocpso(Ts_Tso) ‘ Q:Nsocpso(T_Tso)[] S N Cpo]



Estado estacionario

( _UA
Qe =FR,CoCpy(T-T,)+ Ny, Cpy (T-T, )| 1-€ Nsonsoj
\

UA, A UA,
Qc:{Fo CoCpy + Ny Cpso[ -e S°C‘°S"] {F CoCpo Ty + Ny Cpy, s{ —e Mot B
J

o No se puede modificar la pendiente sin modificar la distancia al
origen, pero si se puede modificar la distancia al origen sin alterar la

pendiente variando Ty y T,.

o Q- depende de la corriente de enfriamiento, mientras que Qg no.



Calor generado y consumido

UA,

Q. =FC, Cp, (T - To)"' Ny CPy (T - Tso)[] e MoCPo ]




Estado estacionario

Simulacion de un reactor CSTR


http://www.learncheme.com/simulations/kinetics-reactor-design/multiple-steady-states-in-a-cstr

=3felellilelele




Estabilidad, 50 % de aumenfo en F;

C, = 0.0365 lbo-mol/ft3
Cy = 2.1245 Ib-mol/ft3
Ce = 0.1451 lo-mol/ft3
Cyy = 0.2269 lo-mol/ft3

T=148.6 °F

87.54 °F 113.72 °F 148.6 °F
Verificar por simulacion.




Perturbacion T(0) = 148.6 + 10 °F




Perturbacion T(0) = 148.6 — 10 °F




Perturbacion T(0) = 148.6 — 20 °F




Arrangue aumenfando 1,

Arrangque




Parada disminuyendo T,
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R(T), G(T)
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Instalacion de un controlador de
femperaturo



Seleccion de accion en modo servo

REFERENCIA

. Accioninversay valvula NA

2. Setpoint Ty (+)

3. Tgp(+) > el+) > Ac+)—>x(-) =
Nyol-) = Q(-) = T(+)

4. SiT(+), aceptarla accion.




Seleccion de accidon en modo regulador

REFERENCIA

. Accioninversay valvula NA
2. T(+)

3. T(+) > el-) > Ac(-)> x(+) > Ng(+)
— Q(+) > T(-)

4. SiT(-), aceptarla accion.




Prompt para determinar el tipo de accidon

Actua como un experto en Ingenieria Quimica. Determina el tipo de
accion, directa o inversa, que deberd tener un controlador de
temperatura de un CSTR cuando la valvula de control es del tipo
normalmente abierta y regula el caudal de fluido de enfriamiento
gue se alimenta a un serpentin sumergido en el reactor. Para definir el
tipo de accidn, considera la convencion que andadliza la relacion entre
la salida del controlador y la variable de proceso, no con el error.
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Actda como un experto en Ingenieria Quimica. Determina el tipo de
accion, directa o inversa, que debera tener un controlador de
temperatura de un CSTR cuando la valvula de control es del tipo
normalmente abierta y requla el caudal de fluido de enfriamiento que
se alimenta a un serpentin sumergido en el reactor. Para definir el tipo
de accion, considera la convencion que analiza la relacion entre la
salida del controlador y la variable de proceso, no con el error.

‘|* Tipo de accion del controlador

¢ Dado que la salida del controlador (MV) y la variable de proceso (PV) estan en relacion directa, se

requiere una:

» Accion inversa

s Justificacion

¢ En un sistema de control automatico, si un aumento en la temperatura del reactor debe ser
contrarrestado por una disminucion de la salida del controlador (para abrir mas la valvula y permitir

mas enfriamiento), entonces el controlador debe actuar en forma inversa a la PV.

e Es decir, si la PV (temperatura) sube, la salida del controlador baja.



Instalacion de un control Pl para T

Modelo original

7l

AC = Ab+l<p(e+l,Aij

e=1_-T
Ai:j;edf

(] Ac <0
X =< 0 AcC > 1

kl—Ac en otro caso

Modelo simplificado

dAi
_:e
oli
e=1_-T
Ac=Ab+Kp&%wLAO

il
] Ac <0

X =< 0 AC > ]
\1—Ac en ofro caso




Cdlculo de N,




Modelo de CIT

dAi
er FSOZCVSXS\/ APVS
o1 py,
e=1_-T
Ac=Ab+Kp e+l,Ai NsozFSO'OS
7l PM,
(] Ac <0
X, =9 0 AcC > 1

1-AcC en ofro caso



Pardmetros en sistema ingles

O Kp =4.25x1073 °F! O P, = Py, pPs = 62.43 lb/ft3

o Ab=0.5 O PM, =18 Ib/llb-moal

O 4=0.152h O AP, = 4.383x10'"" Ib/(ft-h?).
O Ty, =138.7 °F 0 C,=8.71x104 f135/10->

o Ai(0) =0 Condiciones iniciales

C, =0.0377 Ib-mol/ft3
C, = 2.1256 Ib-mol/ft3
Ce = 0.1439 lbo-mol/ft3
C = 0.2269 Ib-mol/ft3
T=138.7 °F




Listado en Berkeley Madonna

{Reactor de propilenglicol con CT}

METHOD RK4
STARTTIME

STOPTIME =

DT = 0.01

; Iniciali
INIT CA
INIT CB
INIT CC
INIT CM
INIT T = 1
INIT Al =

; Sistema
CA' = FO*(
CB' = FO*(
CC' = FO*(
CM' = FO*(

T' = (FO*CO*CpO* (TO-T)+V*r* (-DH) -Q) / (V*C*Cp)

Al' = e

=0

zacioén
0.0377
2.1256
0.1439
0.2269
38.7

0

ODEs
CAO0-CA) /V-r
CBO-CB) /V-r
CCO0-CC) /V+r
CM0-CM) /V

; Sistema AEs
r = alpha*exp (-Ea/ (Rg* (T+460))) *CA

Ts = Ts0+(T-Ts0) * (1-exp (-UAs/ (NsO0*Cps0)))
Q = NsO*Cps0* (Ts-Ts0)

C = CA+CB+CC+CM

Cp = (CA*CpAO+CB*CpB0+CC*CpCO0+CM*CpMO0) /C

CO0 = CA0+CBO+CC0O+CMO

Cp0 = (CAO0*CpA0+CBO*CpB0+CCO*CpCO0+CMO*CpMO0) /CO
e = Tsp-T

Ac = ADb+Kp* (e+Ai/taui)

xs = 1-Ac

LIMIT xs >= 0

LIMIT xs <= 1

FsO Cvs*xs*sqgrt (DPs)
NsO FsO*rhos/PMs

Ver Reactor con CT.mmd

CpAO = 35
CpBO = 18
CpCO = 46

CpMO = 19.5

Ts0 = 60
Cps0O = 18
UAs = 16000

DH = -36000
alpha = 16.96E12
Ea = 32400

Rg = 1.987

Tsp = 138.7

Ab = 0.5

Kp = 4.25E-3
taui = 0.152
rhos = 62.43
PMs = 18

DPs = 4.383E11
Cvs = 8.71E-4




reactor_propileno_CT.m

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

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

% Recupera variables Y

Y = AEs(t,X);

[FO CAO CBO CCO CMO TO V r CO CpO DH Q C Cp e Tspl] =
num2cell (Y) {1, :};

% Ecuaciones diferenciales

dCA = FO* (CAO0-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) ;
dAl = e;

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

o

endfunction % ODEs




% AEs
function Y AEs (t, X)
% En Y devuelve el vector fila de variables requeridas por ODEs o a graficar.

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

% Parametros

V = 66.84;

FO = 440.63; TO 7/5; CAQO = 0.1816; CBO = 2.2695; CCO = 0; CMO = 0.2269;
CpAO = 35; CpBO = 18; CpCO = 46; CpMO = 19.5;
Ts0 = 60; CpsO0 = 18; UAs = 16000;
DH = -36000; alpha = 16.96E12; Ea = 32400, Rg = 1.987;
Tsp = 138.7; Ab = 0.5; Kp = 4.25E-3; taui = 0.152;

rhos = 62.43; PMs = 18; DPs = 4.383E11; Cvs = 8.71lE-4; % Sistema inglés

Borrar NsO




% Ecuaciones algebraicas

H

o
o

alpha*exp (-Ea/ (Rg* (T+ ))) *CA;

Controlador

Tsp-T; % € es el numero de Euler en GNU Octave

Ab+Kp* (e+Ai/taui) ;
max (0, 1 =Ac) ;
min(xs,l);

FsO = Cvs*xs*sqgrt (DPs) ;
NsO = FsO*rhos/PMs;

Ts
Q

C

Cp
oy

Cp

Y

Solucidn Analitica

0

TsO0+ (T-Ts0) * (1l-exp (-UAs/ (NsO*CpsO0))) ;

NsO*CpsO* (Ts-Ts0) ;

CA+CB+CC+CM;

(CA*CpAQ+CB*CpB0+CC*CpCO+CM*CpM0) /C;
CAO+CBO+CCO+CMO ;

= (CAO*CpAO+CBO*CpBO+CCO*CpCO+CMO*CpMO0) /CO;

[FO CAO CBO CCO CMO TO V r CO CpO DH Q C Cp e Tspl:

o

endfunction % AEs




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

% Inicializa la simulacidon

% Parametros de simulaciodn
tfin = 3; % tiempo final
dt 0.01; % paso temporal

% Inicializacidn

CAini = 0.0377; CBini = 2.1256; CCini = 0.1439; CMini = 0.2269; % 1lb-mol/ft3

Tini = 138.7; % °F

Aiini = 0;

Xini = [CAini CBini CCini CMini Tini Aiini]; % Inicializa las variables de estado

% Leyendas

LX = {'CA'" 'CBR" 'cc' 'cM'" 'T'" 'Ai'}; % Leyendas de las variables X

LY= {VFOV VCAOV VCBOV VCCOV VCMOV VTO' VVV VIV VCO' VCpOV VDH' lQl VCV chl Vel
'"Tsp'}; % Leyendas de las variables Y

o

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"'" 'CBR' 'cCc' 'CcM' 'T'"});

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

graficar({'T', 'Tsp'}, '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 ' num2str(max valor) ' “F.']1);

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

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

o)

endfunction % analizar

Verficar estade estacionario inicial.




Sin CT, Ty =75 —step(5,0.5)




Con CT, T, = 75 = step(5,0.5)




Puesta en marcha sin CT

O C4 =0lb-mol/ft3

0 Cg = 3.45 Ib-mol/ft3
O Cc =0 lb-mol/fts

o C,, = 0 lb-mol/ft3
OT=75°F

o Ai(0) =0

o Kp =0 °F!

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



Puesta en marcha sin CT

C, = 0.0377 Io-mol/ft3
Cy = 2.1256 Io-mol/ft3
Ce = 0.1439 Ib-mol/ft3
Cp, = 0.2269 lo-mol/ft3
T=138.7 °F

[ca cafec o




Puesta en marcha con CT

O C, =0lb-mol/ft3

O Cg = 3.45 Ib-mol/ft3
0 Cc =0 lb-mol/fts

o C,, = 0 lb-mol/ft3
OT=75°F

O Ai(0) =0

O Kp =4.25x103 °F!
O Xpyin = 1x10

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

min



Puesta en marcha con CT

C, = 0.0377 Ib-mol/ft3
Cy = 2.1256 Ib-mol/ft3
Ce = 0.1439 lo-mol/ft3
Cpy = 0.2269 Ib-mol/ft3
T=138.7 °F




Puesta en marcha con CT

Concentraciones vs. tiempo

Temperatura vs. tiempo
02r 200 r
— CA
\ Tsp
0.15 | - : - -
150 |
T TP TR ——
S
g {}-1 - 1 1 1 1 1 |E||_
0
= 100 |
0.05 |
/ 50
0 . | | | | | |
0 0.5 1 1.5 2 25 3 0 05 1
h

1.5 2 2.5 3



Puesta en marcha

Resolvedor v01, 2025

Resolviendo el modelo...

Archivo exportado como "resultados.csv" en el directorio de trabajo.
Datos del pico de temperatura

La temperatura madxima es 190.7753 °F.

Ese valor se alcanza en 0.51 = 0.01 h.

Simulacidén finalizada.
>>
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