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1. OBJETIVOS

1. Comprender la cinética de las reacciones quimicas a través de la evolucién de la con-
centracion de reactivos y productos con el tiempo.

2. Aplicar herramientas de calculo de parametros cinéticos para determinar constantes
de velocidad y érdenes de reaccion.

3. Disefiar reactores quimicos utilizando los parametros cinéticos obtenidos.

2. FUNDAMENTO TEORICO

La cinética quimica es el estudio de la velocidad de las reacciones quimicas y los factores que
la afectan. Comprender la cinética de una reaccién es fundamental para el disefio y la optimi-
zacién de reactores quimicos, que son dispositivos utilizados para llevar a cabo reacciones
quimicas de manera controlada y eficiente. En esta préctica de laboratorio, se abordara la esti-
macion de parametros cinéticos y el disefio de reactores quimicos, utilizando datos experimen-
tales obtenidos de reacciones catalizadas.

El procedimiento mas habitual para la determinacion de los pardmetros cinéticos de una reac-
cién quimica consta de dos etapas:

1. Determinacién de la variaciéon de la concentracion con el tiempo de reaccion a tempe-
ratura constante.
2. Determinacion de la influencia de la temperatura en la constante cinética.

2.1 Obtencion de la ecuacion cinética

La ecuacién cinética representa la velocidad con la que transcurre una reaccién quimica. Para
obtener dicha ecuacién se puede recurrir a ciertas consideraciones tedricas o bien a un resul-
tado de un procedimiento empirico de ajuste de curvas.

La velocidad de una reaccién quimica depende de varios factores, incluyendo la concentraciéon
de los reactivos, la temperatura, la presencia de catalizadores y la naturaleza de los reactivos.

Para una reaccion del tipo general:
A+B —» R+S
La velocidad de reaccién viene dada por la siguiente ecuacion:

(-ra) = —SA= TR .y (1)

donde:
e k esla constante cinética.

e Cay Cgson las concentraciones de los reactivos.
e 13y sonlos érdenes de reaccion respecto a cada reactivo.
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En el caso de tener reacciones que tienen lugar de manera simultdnea en un reactor, para de-
terminar la variaciéon de cada compuesto con el tiempo se deberd tener en cuenta tanto las
reacciones en las que se produce el compuesto como las reacciones en las que se consume.

Para el siguiente conjunto de reacciones, las velocidades independientes de cada reaccion (r1,
2 y 13), asumiendo ecuaciones cinéticas de primer orden respecto a los reactivos, serian las
siguientes:

A+2B9C+3D T‘1=k1-CA-CB (2)

2C9D T2=k2-CC (3)

D+B9E T‘3=k3'CD'CB (4)
_(ra) _ () _ (o) _ (p)

"y T T o ® ©®)
_(ro) _ (p)

270 To (®)
— (_TD) — (—7‘3) — @ (7)

37 6 )

Por tanto, las velocidades globales de cada uno de los compuestos involucrados en el conjunto
de reacciones se expresarian de la siguiente forma en funcién de las velocidades independien-
tes de reaccion:

%:(—1).r1=(—1)-k1-CA-CB ®)
ddeB:(_Z)'rl-'_(_l)'%=(_2)'kl'CA'CB+(—1)'k3'CD'CB 9)
=D (D = (D) Gy G+ (-2) ke G (10)

dstDz(+3)'T1+(+1)'T2+(_1)'T3=(+3)'k1'CA'CB+(+1)'k2'CC+(_1)'k3'CD‘CB (11)
%: (+1).7~3 = (+1)'k3'CD'CB (12)

Los valores de las constantes cinéticas (ki, ka2 y ks) deben determinarse mediante el tratamiento
de los datos obtenidos de forma experimental.

2.2 Dependencia de la constante cinética con la temperatura

La constante cinética k, al igual que cualquier otra constante termodindmica, depende de la
temperatura. La ecuaciéon de Arrhenius (ecuacién 13) relaciona ambos parametros segtn la
siguiente expresion:

_Ea
k=A-e “/rr (13)
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donde:

e A es el factor pre-exponencial.

e Eaeslaenergia de activacion (J/mol).

e Reslaconstante de los gases (8,314 ]/ mol K).
e Teslatemperatura (K).

Representando graficamente los valores de los logaritmos neperianos de las constantes cinéti-
cas con respecto al inverso de la temperatura (1/T) y ajustandolos a la ecuacién anterior linea-
lizada (ecuacién 14) se obtienen los valores del factor pre-exponencial (A) y de la energia de
activacion (E.) despejando el valor obtenido de la ordenada en el origen y la pendiente, res-
pectivamente. Para ello es necesario disponer de valores de la constante cinética para diferen-
tes valores de temperatura.

Ea

Ln (k) =Ln(A) — o (14)

2.3 Diseiio de reactores quimicos

El disefio de reactores quimicos implica seleccionar el tipo de reactor adecuado y optimizar
sus condiciones de operacion para maximizar la eficiencia de la reaccion. Los tipos de reactores
mas comunes incluyen:

1. Reactores de tanque agitado continuo (CSTR):
¢ Mantienen una mezcla homogénea y permiten un control preciso de la temperatura.
¢ Son ideales para reacciones catalizadas homogéneamente.

2. Reactores de flujo piston (PFR):
¢ Operan en condiciones de flujo continuo y son eficientes en términos de energia.

¢ Son adecuados para reacciones rapidas y de alto volumen.

3. HERRAMIENTAS MATEMATICAS EMPLEADAS
3.1 Software empleado para la estimacion de parametros cinéticos (KBR)

En muchos casos, un proceso quimico puede estar compuesto por varias reacciones que trans-
curren de forma simultdnea o consecutivas y que requieren resolver un conjunto complejo de
ecuaciones cinéticas. En estos casos, resulta imprescindible utilizar un software para la simu-
lacion y estimacion de pardmetros cinéticos. En esta préctica se va a simular y estimar los pa-
rametros cinéticos en reactores discontinuos de mezcla perfecta mediante una herramienta in-
formatica desarrollada en entorno MATLAB por profesores del Grupo de Ingenieria Quimica
y Ambiental de la Universidad Rey Juan Carlos. En la figura 1 se puede ver la pantalla princi-
pal de la herramienta asi como las distintas secciones de las que consta:

Grupo de Ingenierfa Quimica y Ambiental
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Modelo cinético.

Datos experimentales.

Caélculos y visualizacién de los gréficos.
Estimacion de pardmetros.

LS

=

1. KineticModels 2. Experimental data management /Run 3. Calculated data management 4. Help

& OR KN vl
Kinetic Model @ 1r @ EE @ ﬁ
Chemicals/reactants&Products A Add
- 08 Experimental Data
Edit
g Delete Variables ™
06
Kinetic Parameters A Add Calculated data
Edit 04 Variables v
v Delote Clean Graphs
Kinetic rate equations A 02f Solver:
S Methad:
Edit Estandar (0ded3) v
o . . . . . . . . . ; Tl
v Delete 0 04 0.2 03 04 05 06 07 08 09 1 001
. Run
[& Sl Not loaded experimental data )
Build plex ] Frrar (SOR):
n
Experimental Data @ Parameters estimation ’ Sensibility Analysis
Number of experimental files: 0 3 A Selected Parameters PN Sclected Parameters ~
Load Experimental Data Setup >

Edit
Delete

v v v

v
Add Edit  Delete
N° Simulations: 0

Optimization method: Minimax Algorithm (SQP) N
[] Process online Iteratinns: 400 4
RUN
Run Parameters estimation  Frrar SOR: 0 RESULTS

Resnonse variable: Necesario generar modelo v

Figura 1. Pantalla principal de la herramienta informatica para la estimacién de parametros
cinéticos.

Esta herramienta proporciona una interfaz grafica de usuario para formular cualquier tipo de
modelo cinético para su posterior simulacién con el fin de monitorizar la evolucién de reacti-
vos y productos a lo largo del tiempo de reaccion. Ademds, también permite la estimacién de
los pardmetros cinéticos de acuerdo con los datos experimentales disponibles. Los resultados
se pueden exportar para su andlisis posterior como una hoja de célculo de un archivo Excel.

A continuacion se describen los pasos necesarios para la estimacién de parametros cinéticos a
partir de datos experimentales.

e Paso 1. Definicion del modelo cinético

En primer lugar hay que definir el modelo cinético que se quiere simular en la seccion 1 (Kinetic
model). Para ello serd necesario incluir la siguiente informacion:

1. Los reactivos y productos involucrados en las reacciones quimicas. Add Chemical/reac-
tant&Products = Name (CA, CB, CC, CD y CE)

Grupo de Ingenieria Quimica y Ambiental
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Chemicals/reactants&Products

Add

Edit

Delete

2. Los pardmetros cinéticos: nombre de las constantes. Add Kinetic Parameters - Name (k1,
k2 y k3). Introducir un valor inicial para que pueda llevar a cabo la simulacién (ej: 0.01).

Kinetic Parameters A
k1 Add
k2
k3 Edit
Delete
v

3. Las reacciones involucradas: nombre, ecuacion cinética (solo pueden aparecer varia-
bles y parametros que previamente se hayan definido en los pasos 1y 2) y coeficientes
estequiométricos. Para el ejemplo mostrado en el Fundamento tedrico, se incluirian las
ecuaciones de las velocidades independientes de cada reaccién (ri, r2 y 13, ecuaciones 2,

3y4).

Y 4E - O X 4
Name Name Name

r1 r2 r3
Equation Equation Equation
k1*CA*CB k2*CC k3*CD*CB
Stochiometry Stochiometry Stochiometry
CA-1 | [[kc:-2 A | ||cD=-1 A
CB:-2 CD:1 CB:-1
iCC:1 CE:1
|CD:3

v

v

v

Cancel

Cancel

Cancel

A continuacién, es imprescindible presionar el botén Build para crear el modelo cinético segin
la informacién introducida y el botén View para visualizarlo y comprobar que es correcto.

Grupo de Ingenieria Quimica y Ambiental
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A:+(-1)*(k1*CA*CB)
B:+(-2)*(k1°CA*CB)#{-1)"(k3"CD*CB)
C:4(1)*(k1°CA°CB)+(-2)'(k2*(CC))
D:+(3)*(k1°CA°CB)*(1)°*(k2* (CC))*(-1)" (k3°CD*CB)
E:+(1)"(k3°CD*CB)

Dont forget: Components-Columns and initial conditions have been deleted

e Paso 2. Cargar datos experimentales y definir las columnas
En la seccion 2 (Experimental Data), se debe:

1. Indicar el namero de archivos Excel que se van a cargar. Los archivos deben incluir en
la primera columna el tiempo y en las siguientes las concentraciones de los distintos
reactivos y/o productos de los que se dispongan datos experimentales. Se pueden em-
plear comas como separador decimal.

2. Presionar Load Experimental Data y buscar el/los archivos que se desean cargar (ubica-
dos en myR).

3. Presionar Setup e indicar la columna que corresponde a cada compuesto. En aquellos
compuestos que no se disponga de datos experimentales, indicar 0.

Columns « Colums-Chemicals in experimental data files | = | B [0
1 2 3 etc. CA
2

A B c D
1 |t(min) CA(mg/L) CC(mg/L) ce
2 0 100 0 0
3 10 51 51
4 £ 2 80 o
5 60 12 100 3
6 90 8 100 .
7 120 2 95 o
8 180 1 90
9 240 1 80 CE
10 0
2 [ox ]

e Paso 3. Representar los datos experimentales

En la seccion 3 (calculos y visualizacién de los graficos) seleccionar en el desplegable de Expe-
rimental Data los compuestos que se quieran representar. En la parte inferior del grafico debe
estar seleccionado la hoja Exel con los datos que se quieran representar (se modifica con las
flechas derecha e izquierda).

Grupo de Ingenieria Quimica y Ambiental
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5 60
8
€ s} @ Calculated data
8
c
S
© s CA v

30

Clean Graphs
CcC
.
20 Solver:
Method:
oL ¢ L] Estandar (0de4S) v
CA Tolerance:
0 1 I L I e I 'y ]
0 50 100 150 200 250 L]
time Run
m C:Wsers\raul. molina\Dropbox\UNIVERSIDADUNVESTIGACION\AGUAS RESIDUALES\PARTICIPACION EN CONGRESOS\2018\V CIDIQWMODELOS lﬂ
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Error (SQR):

Paso 4. Estimacion de parametros cinéticos

Todos los pardmetros definidos en el modelo cinético estaran disponibles automaticamente
para su estimacion. Para ello, en la seccion 4 (Parameters estimation) habra que:

1.

Presionar el botén > en los pardmetros que se quieran estimar y seleccionar los valores
limite superior e inferior de cada parametro (cuanto mas se acerque este intervalo a la
solucién final, menor serd el namero de interacciones que tenga que hacer el pro-
grama). Si el resultado se encontrara en uno de los extremos del intervalo seleccionado,
habria que repetir la estimacién ampliando dicho intervalo.

Seleccionar la variable respuesta (Response variable). Se puede seleccionar una de las
incluidas en el archivo Excel de datos experimentales, o todas simultaneamente. El pri-
mer calculo se debe hacer con uno de los compuestos, por ejemplo CA.

Seleccionar la metodologia para llevar a cabo esta estimacion (optimization methods >
Minimax Algorithm (SQP)).

Establecer el nimero de interacciones (Iterations). Por defecto hace 400 iteraciones antes
de detener el cédlculo, pero se puede modificar.

Seleccionar la opcién Process online para que el progreso de la estimacién del parametro
se pueda seguir a través de gréaficos en una ventana que aparece. Esta ventana se puede
cerrar después de finalizar el proceso, pero si se cierra antes, detendra el célculo de
estimacion de pardmetros (el botén de detener y pausar no funciona realmente en esa
ventana). Si no se selecciona esta opcién (process online), el progreso solo se sigue a
través de mensajes que muestran el SQR obtenido en la iteracion actual.

Presionando Run parameters estimation. Aparecerd una ventana donde se deben especi-
ficar las condiciones iniciales (concentraciones iniciales). A continuacién comienza el
proceso de estimacion de pardmetros. El proceso se detiene automaticamente cuando
finaliza la estimacion de parametros de acuerdo con el algoritmo seleccionado para
minimizar el SQR.

Grupo de Ingenierfa Quimica y Ambiental



Universidad PRACTICA FOD-CIN-REAC
Rey Juan Carlos 8

ESTIMACION DE PARAMETROS CINETICOS Y DISENO DE REACTORES QUIMICOS

7. Para comprobar los nuevos valores optimizados de los parametros, se debe acceder a
la seccién 1 de modelo cinético donde se actualizaran automaticamente una vez finali-
zado el proceso de estimacion. También se pueden visualizar en la ventana emergente
si se seleccion6 “Process online”.

8. De igual forma, el programa te proporciona el error de la estimacién (error SQR).

Ejemplo: Condiciones iniciales: CA=100 mmol/L, CB=300 mmol/L; CC=CD=CE=0 mmol/L.
Muy importante elegir bien el intervalo para que converja en una solucién vélida. En este caso,
elegir: 0.00001 - 0.001.

4 Optimization PlotFcns — ] X

File Edit View |nsert Tools Desktop Window Help k]

Dcde (@08 | E

<107 Parameter value

1 2 3
Leyenda

Iteration SQR: 280.7645 .~
40004

3000

5 2000
*
1000
00000002000000000000000000000000000000¢
0 ] 10 15 20 25 30 35 40 45
Stop Pause Iteration

5° paso. Representacion grafica de los datos simulados con los experimentales. En la seccion
3 de célculos y visualizacion de los gréficos: seleccionar el método de calculo ode45 - RUN.
Condiciones iniciales: CA=100 mmol/L, CB=300 mmol/L; CC=CD=CE=0 mmol/L. Seleccio-
nar en el desplegable de Caculated Data los compuestos que se quieran representar. Se repre-
sentaran junto con los datos experimentales.

Grupo de Ingenieria Quimica y Ambiental



Universidad PRACTICA FOD-CIN-REAC
Rey Juan Carlos 9

ESTIMACION DE PARAMETROS CINETICOS Y DISENO DE REACTORES QUIMICOS

300 ¢
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o
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<
T 150
@ .
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O, 1004 - R - . CD
ee
50 - —
CA
0 [ . ' — *—
0 50 100 150 200 250
(| R:\Documents\MATLABWKER _w2UVCIDIQ EXAMPLE . xlsx . %

3.2 Software empleado para el disefio de reactores quimicos (Chemical
Reactor)

Para realizar la simulacién de cualquier reactor quimico utilizando la aplicacién Chemical
Reactor, en la pantalla principal (Figura 2) se deben introducir los siguientes datos:

- Estequiometria de la reaccion y fase en la que se va a llevar a cabo la reaccién: liquida o
gaseosa. En el caso de que la reaccion se lleve a cabo en fase gaseosa, el programa calcu-
lara el coeficiente de expansion a partir de la estequiometria propuesta.

- Condiciones de la corriente de entrada: temperatura a la que entran los compuestos en
el reactor.

- Ecuacioén cinética: por un lado, se deben introducir los pardmetros de Arrhenius, energia
de activacion y factor pre-exponencial, para calcular la constante cinética y, a continua-
cion, el tipo de ecuacion cinética potencial y los 6rdenes de reaccion.

Grupo de Ingenierfa Quimica y Ambiental
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{11 ACRApp~0.1 - m} *®

non Grupo de \pnovacion Docen(g para el Desa[ro\lo y Aplicacion ";°
ANALYSIS OF CHEMICAL REACTORS APP v.0.1. GID SIMIP de Herramisntas de Simuaciin en Ingenieria de Procesos | ] @

Clemicel Reaclion | CSTR  PFR Example GSTR () Exgmplz GSTR{I) | Example PFR () | Example PFR (I Tips o users

Chemical Reaction

Liquid phase Gas phase
. .

1. Stoichiometry N

[ A+ o= c+ 9D

L

L-C phase reaction

2. Initial cenditions Expansion coefficient (g : Constant density

General instructions:

R | Variables v|
1. Ths application does not perform dimensional analysis and consequently it does
nol converl unils

A (0.000000e+00
2. A stoichiometry coeflicient for at least Aand C (ca. 1.and 1 for rezction A—= C) is
Ea 0.00| - mancatory.
3, Temperature can be selected using the knob or typing the desire value ir the box
lemperature (°C) Y 4. Thz Kinctic constant can be initially calculated using Arrhenius Equation. If
Kinetic Constant (Calculus): reactor is adiabatic and the reactions are endothermic / exotermic, the final
0.0 temperature will be calculated, updated, and used for the next calculation.

5. Kinetic constent can be included also as a known value independant of T. In that
case, definition of Aor Ea is not necessary. However, calculations such of T as

3. Kinctic Equation unknown variable in e isolhenmal ieaclul or 'V in an adiabalic izacion will produce
an error or an unexpectzd valuz

® Kk -1
(s k ) t
6. | h2 Kinetic equation invealving CA and CB 1s not availaole in the current version
O KkeyM
J k€ - 0 7. Scentfic notation 12000 <> 1 2e+4
O kcaM.cg™ & Remcher decimal peint (2.35)

Figura 2. Pantalla principal del programa Chemical Reactor.

En la pantalla principal también se incluyen algunas instrucciones generales a tener en cuenta
para llevar a cabo la simulacién de manera correcta.

A continuacién, en funcién del tipo de reactor que se quiere simular, se incluira la informacion
en la pestafia correspondiente: CSTR (continuous stirred-tank reactor, reactor continuo de mezcla
perfecta, Figura 2A) o PER (plug flow reactor, reactor tubular de flujo-pistén, Figura 2B).

Se deberan definir las condiciones de la corriente de entrada como la concentracién del conta-
minante, su flujo molar, la presencia o no de compuestos inertes, asi como el modo de opera-
cion, isotermo o adiabatico. En el caso de que el reactor opere de forma adiabatica, sera nece-
sario también introducir los valores de entalpia de reaccién y el calor especifico para poder
estimar el perfil de temperaturas.

Se pueden resolver distintos problemas, definiendo en cada caso la variable objetivo (target
variable), como la determinacién del volumen del reactor para una conversién de contaminante
determinada o el cdlculo de la conversiéon del contaminante para un reactor con un volumen
concreto. Una vez que se presiona el botén de calcular, el programa devuelve el resultado
numérico, asi como una serie de representaciones gréficas sencillas donde el estudiante puede
observar como evolucionan las concentraciones de los reactivos y de los productos, la conver-
sion del contaminante y la temperatura del fluido a medida que va circulando por el reactor.

Grupo de Ingenierfa Quimica y Ambiental
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Figura 3. Resultados obtenidos en la simulacion de reactores con la aplicacién Chemical
Reactor: A, reactores continuos de mezcla perfecta (CSTR); B, reactores tubulares (PFR).

Ademas, la aplicacién incorpora una secciéon de ejemplos resueltos para cada tipo de reactor y

una ultima pestafia con algunos consejos para los usuarios.
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Estimacion de parametros cinéticos y diseno de reactores
quimicos

CASO PRACTICO - TURNO 1

PARTE A:

Eres un Ingeniero Ambiental trabajando en una empresa dedicada a la depuracién de efluentes
contaminados. Uno de los efluentes que llegan a la planta contiene un contaminante muy
nocivo para el medio ambiente, denominado A. Para depurar esta corriente acuosa, decides
llevar a cabo una reaccién quimica que transforma el contaminante A en un compuesto inocuo,
denominado B. Sin embargo, el compuesto Bse transforma a su vez en otros tres
compuestos, C, D y E, que también son peligrosos para la salud. Para llevar a cabo estas
transformaciones quimicas, se utiliza un catalizador homogéneo, denominado catalizador I.
Al ser un catalizador homogéneo, estd en la misma fase que los reactivos, disuelto en la
solucién acuosa.

El resumen de reacciones es el siguiente:

A->2B
B>C+D
B> 3E

Los datos experimentales obtenidos de la concentraciéon de los compuestos A, B,C,D y
E frente al tiempo son los siguientes:

Tiempo (min) | C4 (mol/L) | Cg (mol/L) | Cc (mol/L) | Cp (mol/L) | Cg (mol/L)
0 50 0 0 0 0
5 30 34 5 5 2
10 19 47 14 14 6
15 11 48 26 26 11
20 7 45 36 36 15
25 4 39 46 46 19
30 3 33 55 55 23
35 2 27 62 62 26
40 1 22 67 67 28
45 1 17 72 72 30
50 0 14 75 75 31
55 0 11 78 78 32
60 0 8 80 80 33
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10.

Representa graficamente la variacién de la composicion de cada uno de los reactivos y
productos involucrados en la reaccién con el tiempo, comentando de forma razonada la
evolucion de cada uno de los compuestos.

(Cuadl es la velocidad de desaparicion del contaminante A en los primeros 10 minutos?

(Qué observas sobre la concentraciéon del compuesto B a lo largo del tiempo? ;Qué
implicaciones tiene esto para el proceso de depuracion?

¢{Coémo crees que la temperatura de reaccion afectaria a la velocidad de desaparicion del
contaminante A? Represéntelo graficamente comparando la evolucion del contaminante
A a dos temperaturas de reaccion.

Si la temperatura de reaccién se incrementa, ;qué cambios esperarias observar en la
concentracion de los compuestos B,C,D y E a lo largo del tiempo de reacciéon?
Represéntelo gréficamente comparando la evolucion de dichos compuestos a dos
temperaturas de reaccion.

Calcula la conversion del compuesto A mediante la siguiente ecuaciéon y represéntala
frente al tiempo de reacciéon. Comenta los resultados obtenidos.
Cao — Ca
xa(%) =22—2 . 100
Cao

Indica las velocidades independientes de cada reaccién (r1, 12 y r3), asumiendo ecuaciones
cinéticas de primer orden y su relacién con las velocidades de desapariciéon y formacién
de cada uno de los componentes en cada reaccion.

Indica las velocidades globales de cada uno de los compuestos involucrados en el conjunto
de reacciones en funcién de las velocidades independientes de reaccion.

Estima y comente las constantes cinéticas de las reacciones con el software KBR
considerando que todas las reacciones son de primer orden respecto a cada uno de los
reactivos. Para cada uno de ellos, mostrar el valor de la constante cinética estimada, el
error del ajuste (SQR) y la gréafica comparativa de los valores experimentales con los
valores calculados.

(Cuales son las unidades de las constantes cinéticas?
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PARTE B:

Para evitar la formacién de los compuestos no deseados Cy D, se modifica el catalizador
empleado, utilizando otro catalizador homogéneo denominado catalizador II. Este tipo de
catalizador es muy selectivo, lo que significa que favorece la formacién de un producto
especifico, en este caso, el compuesto B, evitando la formacién de los compuestos no
deseados C, Dy E.

De esta forma, el sistema de reacciones se puede simplificar a:
A—2B

Los datos experimentales obtenidos de la concentracién de los compuestos A y B frente al
tiempo a tres temperaturas diferentes son los siguientes:

- Datos experimentales a 20°C:

Tiempo (min) | Ca (mol/L) | Cg (mol/L)
0 50 0
5 48 4

10 45 10
15 43 14
20 41 18
25 38 24
30 36 28
35 35 30
40 33 34
45 31 38
50 30 40
55 28 44
60 27 46

- Datos experimentales a 30°C:

Tiempo (min) | Ca (mol/L) | Cg (mol/L)
0 50 0
5 45 10

10 40 20
15 36 28
20 32 36
25 29 42
30 26 48
35 23 54
40 20 60
45 18 64
50 16 68
55 15 70
60 13 74
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11.

12.

13.

14.

15.

16.

17.

Datos experimentales a 40°C:

Tiempo (min) | Ca (mol/L) | Cg (mol/L)
0 50 0
5 43 14

10 35 30
15 30 40
20 25 50
25 21 58
30 17 66
35 14 72
40 12 76
45 10 80
50 8 82
55 7 86
60 6 88

(Coémo varia la velocidad de formaciéon del compuesto B a medida que aumenta la
temperatura?

Calcula la conversion del compuesto A a las tres temperaturas y represéntala frente al
tiempo de reacciéon. Comenta los resultados obtenidos.

(Qué implicaciones tiene la selectividad del catalizador II para el proceso de
depuracion?

Para cada temperatura, estimar y comentar la constante cinética de la reacciéon con el
software KBR considerando que es de primer orden respecto al reactivo. Para cada uno
de ellos, mostrar el valor de la constante cinética estimada, el error del ajuste (SQR) y
la grafica comparativa de los valores experimentales con los valores calculados.

¢Coémo afecta la energia de activacion a la velocidad de reaccion segtin la ecuaciéon de
Arrhenius?

Utilizando los datos experimentales a diferentes temperaturas, jcémo podrias
determinar la energia de activacion (Ea) y el factor pre-exponencial (A) de la reacciéon
de A para dar 2B? Calcula dichos valores para la reaccién en estudio.

Se quiere tratar una corriente acuosa de 100 L/h que contiene una cantidad de
contaminante A de 0,5 mol/L.

En el caso de utilizar un reactor de mezcla perfecta y se quiera alcanzar una Xa =90 %,
calcula:

- El volumen del reactor isotermo (T = 28 °C) y la temperatura de salida.
- El volumen del reactor adiabatico (To = 28 °C) y la temperatura de salida.

Comenta los resultados obtenidos.
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18.

19.

20.

21.

Reactor mezcla perfecta T salida (°C) V (L)

Isotermo (T = 28 °C)

Adiabatico (To = 28 °C)

Datos:
- AHr =-30000 J/mol.
- Calores especificos medios de Ay B=300] / mol K.

Dibuja y comenta la evolucién de la temperatura, conversiéon y concentraciéon de cada
uno de los compuestos con el tiempo para cada una de las opciones anteriores.

En el caso de utilizar un reactor de flujo piston y se quiera alcanzar una Xa = 90 %,
calcula:

- El volumen del reactor isotermo (T = 28 °C) y la temperatura de salida.
- El volumen del reactor adiabéatico (To = 28 °C) y la temperatura de salida.

Comenta los resultados obtenidos.

Reactor flujo piston T salida (°C) V (L)

Isotermo (T =28 °C)

Adiabatico (T = 28 °C)

Datos:
- AHr =-30000 J/mol.
- Calores especificos medios de A y B=300] / mol K.

Dibuja y comenta la evolucién de la temperatura, conversiéon y concentracién de cada
uno de los compuestos con la posicién del reactor para cada una de las opciones
anteriores.

¢ Qué tipo de reactor seria el méds adecuado para llevar a cabo la reacciéon?
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