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Mapa curricular de modelado

. Balance de componentes 4. Andlisis dindmico cualitativo
2. Dependencia lineal 5. Medidas de concentracion
3. Variacion de concentracion 6. Maluso de la |A



Balances de componentes en un
sisfema con paradmetros
concentrados



Balance de componente

FO: Lo CAOa CBO

o {vel. de acumulacidon del comp.} = I
{velocidad de enfrada del comp.}
+ {velocidad de generacidén del comp.}
- {velocidad de salida del comp.}

O [material/[tiempo]: mol/h V,p, Ca, Cg

O NC o NC - 1 vy el balance de materia
glObOl. Fa P CA9 CB



Balance de componente

d(\/C ) Fo, po» Caos Cio

o {vel.de acum.} _ A
dt ;I'

o {vel.de entrada} =F,C,,

A—>B,r

o {vel.de gener} =Vr, =-Vr V,p, Ca, Cg

A

O {vel.desalida} =FC, £, p, Cy, C

d
d(VéA):FOcAO_w_FcA:o ( C) S Ec VY a, O F

/df VieE VkeR VieS




Dependencia linedl



Dependencia lineal




Dependencia lineal del balance de

materia

A—>B,r d(ve
PM, (df A)=FOCAO—\/r—FCA}
d(vVC
+PM, ( B)=FOCBO+\/r—FCB}
at
PM,C,+PM,Cy=p d(;/fp)zFopo—Fp

PM, = PM,



Dependencia lineal del balance de
marteria

Z PM] Ci,j = P

vjeC d(\/p)

=> Fp — F
> o, PM =0 dt \;ef’p’ p\;es’
vjeC
S3A—->2B+C,r

_3PM, +2PM, + PM. =0



Variacion de C



Variacion de la propiedad intensivo

a(vc dC aVv

(C”_ A)ZFOCAQ_Vr_FCA V dTA‘FCAE:FOCAO Vr FCA
d(V p) C dp dVv

=F p,—Fp _TAly I L, _F
dt 070 ,0{ dt pdf 0 Po p}
deA—v&d—szo(cAo—cA&]—Vr
df p dt Yo,
Po =P
dC

dp ) V de:FO(CAO—CA)—\/r




Analisis dindmico cualitativo

;
0
O Estado estacionario; LYJ | | LYJ
o dC,/dt =0 |
>

O Disminuye Fy:

O Disminuye C,(-).
<0 - I I




Analisis dindmico cualitativo

O Estado estacionario: d

.
0
dC,/dt =0 \ /
o )t

O Propagacion rapida en AEs.

O Aumenta x, dado Fy = kx:
o Aumenta C,(+). >0 - I I



Analisis dindmico cualitativo

O Estado estacionario: vICa _f (Coo—C)-Vr =0
o dC,/dt=0 df | /
O Propagacion lenta en ODEs y \ LYJ

. av _ -~ .
o Disminuye F, dado — =F - F: 0 ‘
O No cambia C,(0). LI



Variagble de estado

Variable de estado n, Variable de estado C,
d(VC dC
(df A)FcioerCA 4 dTAzFO(CAo_CA)_Vr
an dC.
< =FCu-VI-FC, vV =W§EE(C,.J—CJ)+\/;R&]IKQ
n
CA == * NoO se supuso V constante.

« X esuna propiedad intfensiva.
* No figura F.



ChatGPT 40 - Plantea el balance de un componente A en un reactor tanque
agitado continuo.

Perfecto. Vamos a plantear el balance de materia para un componente A en un reactor tanque agitado

continuo (CSTR, por sus siglas en inglés: Continuous Stirred-Tank Reactor).

/" Supuestos tipicos para el modelo

1. El reactor esta en estado estacionario (opcional: puede extenderse a estado dinamico).

2. El contenido del tanque esta perfectamente mezclado: la concentracion es uniforme en todo el

volumen.
3. Hay una reaccion que consume o produce el componente A.

4. Puede haber una o mas corrientes de entrada y una corriente de salida.

v Notacion
e Fi,: caudal de entrada (m?/s)

. CA,,*H: concentracion de A en la entrada (mol/m?)

e F'" caudal de salida (m*/s)

» (' 4: concentracién de A en el reactor (y también en la salida, por mezcla perfecta)
¢ V:volumen del reactor (m?)

e 7 4:velocidad de reaccidn (mol/m?s), positiva si A se genera, negativa si A se consume



© Balance general de componente A

Acumulacién = Entrada — Salida + Generacién

d
E(CAV} = F‘mCA,in —FCas+Vry

¥ En estado estacionario {% = [I]E

0= FECA,;I[ — FCa+Vry

¥ Interpretacion

Este balance permite calcular:
e La concentracién de salida C'4
s Laconversion de A

* (O, con cinética conocida, disefiar el volumen V'



ChatGPT 40 +

:En qué condiciones se puede sacar V de la derivada para dejar
solo C_A?

iMuy buena pregunta! La posibilidad de sacar V' fuera de la derivada en el balance dinamico de un

componente A en un reactor tanque agitado continuo (CSTR) depende de si el volumen del reactor es

constante o variable.

¥ Recordemos el balance dinamico general:

d
E(CA- V)= FinCam — FCy+Vra

Este término de la izquierda incluye la derivada del producto de C'4(t) y V'(t). Para simplificarlo,

debemos analizar si V' es constante o no.

@, Condicion para sacar V' de la derivada:

Entonces:

¥ Si

V =cte|

dC 4

d dVv
E(CA - VJ = VE - CAE

d dCa
&{CAV} =V - ?

+ Podés sacar V fuera de la derivada.



Si V = V(t) (volumen variable):

CA V

2 v)=ve)- LA cu)

X No se puede sacar V' de la derivada, ya que el volumen también varia con el tiempo y contribuye al

cambio de la masa de A.

@ ;Cuando es razonable asumir V' = cte?

Cuando:
¢ El caudal de entrada y salida son iguales (nivel constante)
¢ El fluido es incompresible (como agua o soluciones diluidas)

¢ Hay control de nivel automatico en el reactor
¥ Conclusion

Podés sacar V' de la derivada % (CA - V] solo si el volumen es constante.

En ese caso, el modelo dinamico del componente A se simplifica a:

d
V. i"" FinCpim — FCa+Vry

:Querés que derive el modelo dinamico para un CSTR con volumen variable o que incluya un balance

de energia tambien?



Balances de componentes en un
sistema con parametros distribuidos



Balance por componente

0(AAzC,)
ot
O {vel. de enfrada} =vAC,

| -
o {vel.de gener.} =r,AAZ=-rAAz Calt:2)

o {vel.de acum.} =

z z+Az
o {vel. de salida =vAC
{ } Have 8C:A VCA z+Az_VCAz
o(AAzC,) P Ay !
=vAC,| -rAAz-vAC,
61- z Z+AZ 8 a(vc )
oC A _ _ A —r=0
AZ afA =vCAZ—rAz—vCAz+AZ ot a7




Variacion de la propiedad intensivo

5CA__8(VCA)_r 0Ch_ ,OCh _~ OV _

ot oz ot oz Ma

o __o(vp) C, op__,0p_ o

ot 64 p | Of 0z 0z
6CA_CAap:_vaCA_r+v&a_p

a—p—O o p ot z p 0z

0z oC , oC ,

o = -r

P ot 0z




ChatGPT 40 +

Plantea el balance para un componente en un reactor tubular de
flujo piston.

iClaro! Vamos a plantear el balance de materia para un componente A en un reactor tubular de flujo

piston (RTFP), también conocido como PFR (Plug Flow Reactor).

# Supuestos del modelo

—

. Flujo piston: no hay mezcla axial, pero si mezcla radial completa.
2. Estado estacionario (puede generalizarse a no estacionario si se desea).
3. Reaccion quimica: el componente A puede reaccionar dentro del reactor.

4. Unidimensional: concentracion varia solo en la direccidn axial z.

¥ Variables

Ca [z): concentracion del componente A a lo largo del reactor (mol/m?)

Fy(z) = Cy(z) - v+ A: flujo molar de A (mol/s)

v velocidad lineal del fluido (m/s)

A: area de seccién transversal del tubo (m?)

TA{CA]: velocidad de reaccion (mol/m®s)

e 2: coordenada axial (m)



Forma general del balance para componente A (estado
estacionario)

dF_A{ZJ
dz

= A ra(Ca(z))

Recordando que Fy = C4 - v - A, entonces:

d(CavA)

dC
s :A'TA(CA) = - d—; :TA[CA}

¥ Resultado final - Balance de materia para A en un reactor
tubular (PFR):

dCy4

v =2 =14(Ca)

Este es el modelo diferencial en estado estacionario para un PFR. Se resuelve como un problema de

valor inicial con condicion:

S ;Y en estado no estacionario?

En caso general (no estacionario):

0Cs 9C4

5 +v 5 =14(Ca)

Esto es una ecuacion en derivadas parciales (EDP) que describe la evolucion de la concentracion con el

tiempo y el espacio.



Medidas de concentracion



Medidas de concentracion

NC
© Densidad de la solucion [masal]/[volumen]: p = ij
j=1

© Concentracién de masa del componente j: p, = C,PM

J
. , . _ P
© Fraccidén mdsica de j: W, = >



Medidas de concentracion

© Densidad molar [mol]/[volumen]: C=3C,

© Concentracién molar de j: C =—L
PM,
g . C,
© Fraccidon molar de j: X =2
© Peso molecular medio: PM =



Relaciones Utiles

= 4 J —
| ;XI ;PM, PM
NC j
2 ZWI = 5 XI = PM——
j=| J
NC XjPMj
3 X.PM. = PM b, W, =
/Zﬂ: it ’ PM



Balance en estado estacionario de A

O F: flujo volumétrico (m3/h)
o C: concenfracion molar (mol/m3)
O N: flujo molar (mol/h)

O y: fraccion molar E
o M: flujo masico (kg/h) g
.’ ;. FE' C:E,A
o w: fraccion masica
FECE,A_FVCV,A _FI_CL,A =0
M w
FECEA_NVyVA_ L LAi
PM, kg/mol

ML W A



Mal uso de la |IA



Problema

O Encontrar la solucion analitica de ¢ en funcion de ty.

o Dado: tqg =1 — {3 + yA[3¢? — 2¢3] + YRy}

o Donde:yF +y2 +yR =1

o Todas las variables son adimensionales y estadn normalizadas a [0,1].



DE LOS CREADORES DE WOLFRAM LANGUAGE ¥ MATHEMATICA

® WolframAlpha

[ resuelve t = 1-(f*x"3+a*(3*x*2-2*x*3)+r*x) para x =] ]
=

™ i www
TF LENGUAJE NATURAL ffa ENTRADA MATEMATICA | [5) B8 TECLADD EXTENDIDO 33} EJEMPLOS 4 CARGAR

Interpretacion de la entrada:

resuelve t=1- [fx3+a[3x2-2x3] +rx} para x
Resultado: | Mas raices | | Mas digitos | | Formas exactas | | [ Solucién paso a paso |
1
X =
2a-f

0,26457 (54 a® + 540> r +108a>t - 108> + \/(4(-9a® - 6ar+3 fr)’ +

3 2 2, _ _
SOIUC|ones: (54a®+54a*r+108a*t - 108> -27a fr

108a ft+108af+27 ft - 27 f2)) -

2 pal'a 2a = f= o 27afr-108aft+108af +27 f t-27 f*) ~ (1/3)-

[{],4195‘?[-9a2-5ar+3fr}}/[[2a-f] (54a® +54a*r +108a*t- 1080 +
3 para za = f<> o J(@(-9a*-6ar+3fr)* +(54a* +54a’r + 108a® t - 108a* -
27afr-108aft+108af +27 f2t-27 F2F) -
27afr-108aft+108af+27 f*t-27 )~

1/3)+ v 2a-f#0

2a-f

(0,13228 - 0,22912) (54a® + 54 a*r + 108a*t - 108 +
2a-f

J(4(-9a>-6ar+3fr)*+(54a% + 54a*r + 108 a>t - 108 o> -
27afr-108a ft+108a f+27 f*t - 27 f3)?) -
27afr-108aft+108af+27 f*¢t-27 f*)"~ (1/3) +



&) D 5 > ChatGPT v ) Prueba Codex X 1, Compartir
1
&) = —
(¢4 Muevo chat S (e
[[54n3+54a2r+ 108 a°t — 108 a® + \I"[4|—9<1’—6.:rr+3,r'rf +(54a+ 5407 r+
Q. Buscar chats 108at — 1080l - 27a fr-108a ft+ 108a £ +27 f2t - 27 £2°) - 27a fr
108a ft+108a f+27 ft-27 %)~ (1/3)) - (Y2 (-9a® - Gar+3 fr)) |
$ LOGO + DESIGNER (3(2a-r)(540*+ 54a®r+ 108 0%t - 108a% + [ [4(-9a® - 6ar+3 frf +(54
o) #5540’ r+108at =108 a” - 27a fr- 108a fr+ 103.;:;'-2?;2:-2?;2]9;-
&3 Explorar GPT 27afr-108aft+108af+27 fir-27 f| ~(1/3)] + -
Za-f
Proyectos Programa la expresion que te envio para calcularla en GNU Octave. Si
E2 Nuevo proyecto analizas la expresion, veras que hay un grupo que se repite dos veces,
+ }E:t - -
el que esta elevado a la (1/3). Define la variable w igual a ese grupo y
B Jorgelina tsala para simplificar el calculo.
B3 abril#
= Enrique
Reciente

Pensado durante 1m 12s >
Calculo en GNU Octave

Intervalo de r en MATLAB Si. Una forma clara de programarla en GNU Octave, usando la repeticién del grupo elevado a 1/3, es esta:

Intervalo de p %)
< octave

Modelo del nicleo no reacci...

% Definir wvariables
Especialista en Moodle : = .-
SO
Recientes S J
Unidad 1 Pedagogia Escolar O remm memoaf ol
4+ Pregunta lo que quieras g

Familia Tarifa

Plus ChatGPT puede cometer errores. Comprueba la informacién importante.

3



— HOME PLOTS APPS EDITOR PUBLISH VIEW Search (Ctrl+Shift+Space) 0..| M 4 & =5 @ | *  Ennque Eduardo ~

- * d= = ﬂ B B | B Section Break (_’
+ H E? I ® rind -~ B E B % Code lssues E ¥ Run and Advance ’

Mew Open 5ave Compare | GoTo Refactor 3 Debugger Run Run Step  Stop
- d - - + M Bookmark -~ i B - Section "] Run to End -
FILE MAVIGATE CODE ANALYZE SECTION RUM a
i % | @ / > MATLAB Drive -
+ Files 8| XA vs td USCMm x | + : Debugger : |
¥ —— + g . MMATLAB Drive/xA_vs_td_USCM.m ﬁ - i
25 % Solucidn para 2¥a-f != @ - A
r I Exal‘TFlE‘S 6 y = 54%3"3 + 54*a”2%r 4+ 1088*a"2*t - 188*a"2; VBmﬂkpﬂimE
B | » ™ Reactor 27 z = - 27*a*f*r - 188%a*f*t + 108%a*f + 27+f 2%t - 27+f~2; © [] Pause o...
‘A fsncm 28 w = (y + sqrt(4*(-9%a~2 - 6*a*r + 3¥F*r)"3 + (y + z)"2) + z)~(1/3); —
[ ] Pause o...
e E I l Im D Pa
) : n USE O...
A sistema_DAEm if abs{imag(w)) < tol
[ ] Pause o...
‘A testET.m .
w = real I::I.'H:ﬂ ¥ nction call stack
E SOLUCION 1 paused in debugger

X% Expresion completa

pcal =w/ (3 * 2%(1/3) * (2%a - )) ...
- (2~(1/3) * (-9%a"2 - 6¥%a*r + 3**r)) F (3 * (2%a - T) * w) ...
+a/ (2%a - T);

e ey L

11 double 44 p_ori
1x1 double 45 fprintf("Solucidn 1: %¥f\n", p_cal)
46 f. a, r, t -
11 double )
Command Window
1=1 double -
il
2R pcal 06117 1%1 double .
4 y 4
BE b ori 06117 1x1 double SI - o ." I I
3 W = ¢, NO nene soiucion.
B 03689 1x1 double .
BRt 0.5781 1x1 double 1
a
!tul 1.0000e-10 1=1 double _ . .
4 3 -

ﬁ Editor: 100% WUTF-2 CRLF Script/psiet Ln 56 Col 24



Problema

O Encontrar la solucion analitica de ¢ en funcion de ty.

o Dado: tg = 1 — {yF3 + yA[3y? — 2¢3] + yRy}

o Donde:yF+y2+yR =1

o Todas las variables son adimensionales y estadn normalizadas a [0,1].
o Solucidon obtenida muy compleja y poco robusta.

o Analizando: (yF —2y2)yp3 + 3yAY2 +yRp +t4—1=0
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« [Inicio de Documentacion

« MATLAB
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« Matematicas elementales

« Polinomios

Raices de polinomios

EN ESTA PAGINA

Raices numéricas

Raices mediante sustitucion
Raices en un intervalo especifico
Raices simbdlicas

Consulte también
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wiise] @ Q ii:
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Raices de polinomios R2025b

Este ejemplo muestra varios métodos diferentes para calcular las raices de un polinomio.

+ Raices numéricas
+ Raices mediante sustitucion
= Raices en un intervalo especifico

* Raices simbdlicas

Raices numeéricas

La funcién roots caleula las raices de un polinomio con una Unica variable representado por un vector de coeficientes.

Por ejemplo, cree un vector para representar el polinomio 2—x—6 y, después, calcule las raices.

p=1[1-1-6];
r = roots(p)
= =

3

-2

Por convencion, MATLAB® devuelve las raices en un vector columna.

La funcion poly convierte de nuevo las raices en coeficientes de polinomios. Cuando se opera con vectores, poly y roots son funciones
inversas, de forma que poly(roots(p)) devuelve p (hasta un ermor de redondeo, orden y escalado).

p2 = poly(r)

p2 =

1 -1 -6

Cuando se opera con una matriz, la funcion poly calcula el polinomio caracteristico de la matriz. Las raices del polinomio caracteristico son
los valores propios de la matriz. Por lo tanto, roots({poly(A)) y eig{A) devuelven la misma respuesta (hasta un error de redondeo, orden y
escalado).




> & 3*x"2 - 5%« + 18 = @
*»» roots([3 -5 18])
ans =
9.8333 + 1.62451
8.8333 - 1.62451

Prueba para ver si encuenira todas la raices, aun si son complejas.



»» & I*xM2 - 5Fx + 18 = 8
*» roots([3 -5 18])
dhns =
B.8333 + 1.62451
B.8333 - 1.62451
»»> 0k 8%x"2 - 5Fx + 18 = @

*» roots{[@ -5 18])
ans =

2
»> |

Prueba para ver si resuelve un polinomio de menor grado.



| XA vs td roots.m x | +

MATLAB Drive/XA_vs td_roofs.m

1 [E % Solucion analitica de X en funcion de td para el modelo
2 % Unreacted Shrinking Core Model
3 clc
4 [| function p cal = psiet(tol,f,a,r,t)
5 & (f-2%a)*x"343*a*x"24r*xit-1 = 8;
= c = [f-2*a 3*a r t-1];
7
8 % Ecuacion cubica
g ¥ = roots(c);
1@
11 % Se sabe que existe una solucidn real y es dnica en [8,1].
12 [ for k = 1:1length(x)
13 if abs(imag(x(k))) < tol && x(k) >= @ && x(k) <=1
14 p cal = real({x(k));
15 return
16 end
17 -| end
18 -| end




Solucion analitica vs. humeérica

O Para 10¢ de evaluaciones en MATLAB online.
O Método analitico (funcidn roots): 13.16 5.
O Método numeérico (con la funcidn solve):
O Inicializacion p = 0.5, 12120 fallos, 10.95s.
O Inicializacion p =1 —t, 650 fallos, 11.13 s.




Solucion analitica vs. humeérica

MATLAB GNU Octave
o Para 10° de evaluaciones. o Para 10° de evaluaciones.
O Método analitico: 12.43 s. o Método analitico: 69.88 s.
o Método numérico: o Método numérico:
O Inicializacién p = 0.5, 1239 fallos, O Inicializacién p = 0.5, 3684 fallos,
27 .07 s. 328.53 s.
O Inicializaciénp =1 —t, 61 fallos, O Inicializaciénp =1 —t, 570 fallos,
25.23 s. 313.755s.

En notebook: Intel® Core™ i7-2620M CPU @2.70 GHz, 8 GB
Windows 10




Mapa curricular de modelado

. Balance de componentes 4. Andlisis dindmico cualitativo
2. Dependencia lineal 5. Medidas de concentracion
3. Variacion de concentracion 6. Maluso de la |A
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