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Resumen

La estimacién del tiempo de residencia requerido para lograr una conversion deseada en
una reaccion fluido-sélido demanda una alta carga computacional. Para subsanar este
problema, existen correlaciones que permiten estimar dicho tiempo con menor esfuerzo.
En este trabajo, se revisan esas correlaciones para el caso de reacciones heterogéneas que
pueden ser representadas con el modelo de nlcleo decreciente, con resistencia
controlante en la transferencia de masa a través de la pelicula, enlareaccién quimicaoenla
difusién a través de la ceniza. Para un tamafio de particula Unico, se proponen nuevas
correlaciones para resolver el problema de la inexactitud y la falta de solucidn analitica de
las correlaciones tradicionalmente utilizadas. Las correlaciones propuestas se
desarrollaron para reactores con flujo piston y para reactores perfectamente mezclados
continuos. Por otra parte, se estudié cémo emplear las correlaciones propuestas cuando el
tamano de las particulas no es uniforme. Para ello, se emplearon distribuciones de tamanos
experimentales disponibles en bibliografia. La exactitud de los resultados obtenidos es
suficiente para un disefio rapido de reactores o para los primeros pasos de un algoritmo de

optimizacion.

Palabras clave

Correlaciones, nucleo decreciente, tiempo de residencia.

Abstract

The estimation of the residence time required to achieve a desired conversion in a fluid-solid
reaction is computationally demanding. To overcome this problem, there are correlations
that allow estimating the residence time with less effort. In this paper, those correlations are
reviewed for the case of heterogeneous reactions that can be represented with the shrinking
core model, with controlling resistance in mass transfer through the film, in the chemical
reaction or in diffusion through the ash. For a single particle size, new correlations are
proposed to solve the problem of inaccuracy and lack of analytical solution of traditionally
used correlations. The proposed correlations were developed for piston flow reactors and for
continuous perfectly mixed reactors. Moreover, it was studied how to use the proposed
correlations when the particle size is not uniform. Experimental size distributions available in
the literature were used for this purpose. The accuracy of the obtained results is sufficient for
afastreactor design or for the first steps of an optimization algorithm.

Key Words

Correlations, residence time, shrinking core.
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Introduccion

Las reacciones fluido-sélido tienen un importante rol en la industria quimica. Por ese
motivo, es de gran interés desarrollar modelos que permitan caracterizarlas
adecuadamente. Uno de los primeros estudios acerca de los aspectos generales de ese tipo
de reacciones fue el de Wen (1968). En ese trabajo, se identifican tres tipos de sistemas: (i)
un sistema con un frente de reaccion definido y un nicleo sin reaccionar que se contrae, (ii)
un sistema homogéneo sin gradientes, (iii) un sistema con gradiente en la concentracion del
fluidoyenladelsdlido.

El primero de esos casos se denomina modelo de nucleo decreciente, SCM por sus siglas en
inglés (shrinking-core model). Ese modelo representa adecuadamente a una amplia
variedad de reacciones que cumplen con una de las siguientes condiciones: (i) el sélido no
es poroso, (ii) el sélido es poroso pero la resistencia de la reaccién quimica es pequefia en
comparacion a la resistencia de la difusién del fluido (proceso con control difusivo). En el
SCM, la reaccidn ocurre en la superficie del niicleo que alin no reacciond, y este se contrae a
medida que avanza la reaccién consumiendo al reactivo y dejando atrds una capa de ceniza.
Entre las reacciones que pueden ser representadas con ese modelo, se encuentran la
combustion del carbdn, la tostacion de blenda, reacciones liquido-sdlido y reacciones gas-
solido (Yagi & Kunii, 1955).

El SCM se emplea para estimar el tiempo de residencia requerido para alcanzar una dada
conversidn, y viceversa. En algunos casos, es posible obtener una solucién analitica; pero en
otros, la mayoria, se debe recurrir a la resolucién numérica, con la consiguiente carga
computacional que elloimplica.

Lo planteado motivé el desarrollo de correlaciones para estimar las variables de interés sin
tener que emplear un método numérico. Yagi and Kunii (1961a, 1961b) y Levenspiel (2019)
presentaron correlaciones que son tradicionalmente empleadas en el cdlculo de reactores.
Sin embargo, esas correlaciones son inexactas en algunos casos. Ademas, fueron
desarrolladas para estimar la conversién en funcion del tiempo de residencia. Cuando se
desea estimar el tiempo de residencia en funcién de la conversidn, no tienen solucidn
analitica.

En el presente trabajo, se revisan esas correlaciones para el caso de reacciones
heterogéneas que pueden ser representadas con el SCM, con resistencia controlante en la
transferencia de masa a través de la pelicula, en la reaccién quimica o en la difusién a través
de la ceniza. Para un tamafio de particula Unico, se proponen nuevas correlaciones para
resolver el problema de la inexactitud y la falta de solucién analitica. Las correlaciones que
se proponen fueron desarrolladas para reactores con flujo pistén y para reactores
perfectamente mezclados continuos. Para los primeros, los PFR (plug flow reactors), las
correlaciones son las mismas que se emplean para una sola particula. En cambio, para los
segundos, tales como los FBR (fluidized-bed reactors) y los CSTR (continuous stirred tank
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reactor) se debe tener en cuenta la distribucion del tiempo de residencia. Finalmente, para
ambos tipos de reactores, se estudié cémo emplear las correlaciones propuestas cuando el

tamafio de las particulas no es uniforme.

Modelo de nucleo decreciente

En el SCM, lareaccién ocurre inicialmente en la superficie de |a particula de radio Ry; luego,
el frente de reaccién va avanzando hacia el interior de la particula. El ndcleo que queda sin
reaccionar, con radio 7, va disminuyendo su tamano, dejando atrds una capa de ceniza. En
este proceso, el tamafio de la particula se mantiene constante. La Figura 1 presenta la
evolucidn del perfil de concentracién (g del sélido a medida que el frente de reaccién
avanza con el tiempo. La Figura 2 presenta el perfil de la concentracion C, del fluido, en este
casoungas. Cagaslaconcentracionenelentorno, Cas eslaconcentraciénen T = Ry, y

Cae €slaconcentraciénen r = 1¢.

r | Ir I
0 ] [ e c

|
|
|
|
0 Rp ‘0 Rp ‘0 Rp

Figura 1: Concentracion del sélido B en el SCM. Fuente: Elaboracion propia.

i

0 R,

Figura 2: Concentracion del fluido A en el SCM. Fuente: Elaboracién propia.
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Para una reaccion A(g} + bB(S} — rR(g] + pPs) el SCM considera las resistencias
asociadas a las siguientes etapas: (i) difusidn del gas A desde el entorno de la particula a la
superficie de esta a través de la pelicula de gas que la rodea, (ii) difusion de A a través de la
capa de ceniza hacia la zona de reaccidn, (iii) reaccion quimica en la superficie del ntcleo
gue queda sin reaccionar, (iv) difusién del producto gaseoso R de la reaccién a través de la
capa de ceniza hacia la superficie externa de la particula, (v) difusién del producto gaseoso a
través de la pelicula de gas que rodea ala particula hacia el entorno.

Las principales hipotesis del SCM son las siguientes: (a) el reactivo B no es poroso, (b) el
producto P es poroso, (c) cada etapa de transferencia de materia y reaccién es una
resistencia en serie para la velocidad global de reaccidn, (d) la etapa mas lenta es la
controlante, (e) el reactivo A estd en exceso y su concentracion en el entorno es constante,
(f) las particulas son esféricas, (g) el proceso es isotérmico, (h) la densidad del sélido es
constante, (i) la velocidad de contraccion del nlcleo que permanece sin reaccionar es
mucho menor que la velocidad de difusién a través de la capa de ceniza.

En la bibliografiacominmente empleada para el célculo de reactores (Froment et al., 2011;
Levenspiel, 2019), se presentan ecuaciones que permiten el calculo de la velocidad global
dereaccidon cuando alguna de las resistencias del modelo es la controlante. De ese modo, se
tienen las correspondientes ecuaciones para pelicula controlante, reaccion controlante y
ceniza controlante.

Particulas uniformes

Reactores con flujo piston
El SCM fue aplicado en el estudio de particulas aisladas. Los resultados de ese estudio se
pueden emplear en el disefio de PFR considerando que cada volumen diferencial contiene
particulas con tamafio y tiempo de residencia uniformes. A continuacidn, se presentan las

ecuaciones producidas por el SCM cuando se identifican distintas resistencias controlantes.

Pelicula controlante
La Figura 3 muestra el perfil de concentracion del fluido cuando la transferencia de masa a
través de la pelicula que rodea a la particula es mucho mas lenta que la difusion a través de
la capa de ceniza y que la reaccién quimica. Es decir, se tiene que la resistencia controlante
eslacorrespondiente ala pelicula.
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Cre = Cao =0

Figura 3: Concentracion del fluido A para pelicula controlante. Fuente: Elaboracién propia.

En este caso, el SCM tiene solucion analitica:

t_
L x, (1)

donde Xp es la conversion del sélido, t es el tiempo de reaccion,y T es el tiempo

requerido para conversion completa del sélido.

Reaccion controlante

La Figura 4 muestra el perfil de concentracion del fluido cuando la reacciéon quimica es
mucho mas lenta que la transferencia de masa através de la pelicula que rodea a la particula
y que la difusidn a través de la capa de ceniza. Es decir, se tiene que la resistencia

controlante esla correspondiente a la reaccion.
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Figura 4: Concentracion del fluido A para reaccion controlante. Fuente: Elaboracién propia.
En este caso, el SCM tiene solucién analitica para el tiempo:
t 1/3
-=1-(1-x3) (2)

Sinembargo, para obtener Xg, se deben obtener las tres soluciones de la ecuacion anterior
y evaluarlas para determinar cual de ellas es la que tiene sentido fisico.

Ceniza controlante
La Figura 5 muestra el perfil de concentracion del fluido cuando la difusidn a través de la
capa de ceniza es mucho mas lenta que la transferencia de masa a través de la pelicula que
rodea a la particula y que la reaccion quimica. Es decir, se tiene que la resistencia
controlante esla correspondiente a la ceniza.

Figura 5: Concentracion del fluido A para ceniza controlante. Fuente: Elaboracion propia.

11
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En este caso, el SCM tiene solucidn analitica para el tiempo:

t
-=1-3(1-Xxp)*? +2(1 - Xg) (3)
T

Sinembargo, para obtener Xp se debe resolver numéricamente la ecuacién anterior.

Reactores perfectamente mezclados

Para reactores perfectamente mezclados continuos, FBR o CSTR, el tiempo promedio de
residenciaes t=V/F,, donde V eselvolumen delreactor,y Fo es el caudal de
alimentacién de sdlidos. Por otra parte, la conversién promedio iB se obtiene al resolver
las siguientes ecuaciones:

T

X, = j X, (6) E(O)dt )
0
E© - (5)

donde E(t) esladistribucion de tiempos de residencia de las particulas en el reactor.
Debido a que no siempre es posible resolver en forma analitica las ecuaciones anteriores, o
con el fin de simplificarlas cuando pueden obtenerse esas soluciones, se emplean series de
Taylor para aproximar a las soluciones correspondientes a distintas resistencias
controlantes (Levenspiel, 2019; Yagi & Kunii, 1961a, 1961b). A continuacidn, se presentan
las soluciones analiticas —ecs. (6) y (8)— y sus aproximaciones —ecs. (7), (9) y (10)— para
las distintas resistencias controlantes. En el caso de ceniza controlante, no es posible
obtener la solucién analitica. Tampoco es posible obtener la solucidn analitica para el
tiempo en funcién de la conversidén en ninguno de los casos.

Pelicula controlante:

%o =-(1- ) (6)
— 1t 1,12 1,13
Fo=t-gtale) —al) v g

Reaccidn controlante:

- 2 3

EB_sz—é(;) +6G) (1—e*t) (8)
— 1t 1 /72 1 /13

Xo=1-37+55() 1) +- ©

12
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Ceniza controlante:

EB=1—%;+%@2—%(3)3+1.49x10‘3(%)4—--- (10)

t
El uso de las aproximaciones presentadas estd ampliamente difundido en el disefio de
reactores. No obstante, esas aproximaciones son inexactas para valores bajo de conversion.
Ademas, el cdlculo del tiempo para una conversion deseada a partir de ellas requiere una
soluciéon numérica.

Particulas no uniformes

Cuando las particulas alimentadas al reactor no tienen un tamaio uniforme, la distribucion
de tamanos puede ser representada por una distribucion discreta provista por un sistema
de tamizado, tal como la que se muestra en la Figura 6. En el histograma de esa figura, F(Ry;)
es el caudal de alimentacién de sdlidos correspondiente a la clase de particulas con radio
medio Ro;- Porlotanto, se tiene:

m

Fo= ) FolRo) (11)

Fo(Ro)

FolRoa) |- --

1,

Rom

Roi Rez Rz . Ry

4

Figura 6: Histograma de radios de particulas. Fuente: Elaboracion propia.

En este caso, la conversién media )?B para un PFR puede calcularse con la siguiente
ecuacion:
m
Xp :ZXE(RGE)FD(ROE)/FD (12)
i=1

En cambio, la conversidn media paraun FBRoun CSTR es:

Xg :Z}B(Rm)Fo(Rm)fFo (13)
i=1
13
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Las expresiones obtenidas para }?B son bastante complejas, y el cdlculo del tiempo de
reaccionrequiere elempleo de un método numérico.

Meétodo

En esta seccidn, se explica el método empleado para el caso de reactores perfectamente
mezclados continuos, FBR y CSTR. El mismo método fue aplicado a un PFR, pero usando Xg y
tq = t/T enlugarde Xg y t4 = £/1, respectivamente. Para simplificar las expresiones obtenidas,
se empled el tiempo adimensional tq y el tiempo adimensional promedio Zg.
Para cada caso estudiado, se evalué la correspondiente solucién analitica de Xg para generar
una tabla de valores de Xg vs. £4. Luego, a los datos de la tabla, se ajustaron por regresién las
funciones propuestas para calcular £4 en funcién de Xg. Se probaron una variedad de funciones
que fueron evaluadas con el AIC (Akaike's Information Criterion). La funcidn con el menor valor
de AIC es la mejor. Ese criterio favorece a las funciones mas simples sobre aquellas con mas
pardmetros (Akaike, 1974). Las funciones probadas fueron escogidas observando el
cumplimiento de las siguientes condiciones mateméticas: Xy es siempre creciente con 4, Xg €
[0,1], Elim+ Xg =0y lim Xg = 1.

a—0 tg—o
Los coeficientes de las funciones seleccionadas para proponerse como correlacién fueron
redondeados considerando el error asociado a ellos. Para evaluar el ajuste, se empleéd el
coeficiente de determinacion 2 y el error estandar SE de los residuos. Ademas, se graficé
Xg(£4(X)) vs. X. Esto es, para un dado valor de conversién X, se emples la correlacién evaluada
para estimar el tiempo adimensional £4(X); luego, se usé la correspondiente solucién analitica
para calcular la conversién )?B(td()?)). De esta manera, mientras mejor es la correlacidn
propuesta para tgq, mas cerca esta )?B(td()?)) a X; es decir, mas se acerca la grafica al segmento
de 45° entre (0,0) y (1,1).
Para realizar la regresion, se adopto el criterio de minimos cuadrados. Es decir, la funcién objetivo
fue la suma de los errores cuadraticos. En algunos casos, los errores fueron ponderados por un
factor para mejorar el ajuste a valores bajo de tiempo.
Para particulas con diferentes tamafios, se asumié que la funcién de masa de probabilidad pmf
(probability mass function) era conocida. De esa manera, se contd con c pares ordenados
(Ryi, pi), donde p; es la probabilidad de que una particula pertenezca a la clase con radio medio
Ry;. Esta probabilidad es igual a la fraccién masica o volumétrica de las particulas pertenecientes
a la clase considerada.
Los t; fueron calculados considerando la resistencia controlante (Levenspiel, 2019).
Pelicula controlante:

I = aR01.5—2 (14)
Reaccidn controlante:

T =aR, (15)
Ceniza controlante:

T =aRy? (16)

14
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La conversiéon media Xg para un dado tiempo de residencia promedio f fue calculada
considerando la distribucién de tamafos de particulas y la solucidn correspondiente a la

resistencia controlante:
c —
~ — t
Xp = ZXB —|Pbi (17)
= \n

Para determinar el tiempo £ requerido para alcanzar una dada conversién Xg, se debe resolver

numéricamente la ecuacion anterior. En esa tarea, el empleo de las correlaciones propuestas en

este trabajo para Xz puede reducir notablemente el esfuerzo computacional sin afectar la
exactitud del resultado. Ello no es posible con las aproximaciones presentadas por Yagi y Kunii

(1961a, 1961b) y Levenspiel (2019) porque son complejas e inexactas para valores bajos de

tiempo.

Otra alternativa, con menor costo computacional, que se propone en este trabajo para estimar

el tiempo en funcion de la conversién es el empleo de un modelo simplificado:

1. Calcular el tiempo promedio para conversién completa: £ = []f-; 7;P.

2. Para un valor deseado X para la conversién media X, estimar el tiempo adimensional
usando la correlacién propuesta en este trabajo para ty3(X), considerando la resistencia
controlante.

Estimar el tiempo de residencia requerido: t = 7t4(X).
Verificar la calidad de la estimacion calculando )?B(D considerando la resistencia
controlante.

Esta aproximacidn afecta a la exactitud de los resultados; pero simplifica los calculos. Por lo tanto,

es adecuada para un disefio rdpido o para los primeros pasos de un procedimiento de

optimizacién.

El procedimiento descripto es independiente del valor de & empleado para calcular los t;; por

ese motivo, se le asignd el valor 1, con las unidades que deba tener para que ; tenga las mismas

unidades que t. Tal independencia se prueba a continuacion:

T; = aROLﬁ (18)
& =1, 7% = alf, Roi"™ (19)
c
F=t5(0) = Ea(0) | [Ro (20)
j=1
c E c c
5= X (;) pi= ) Xo| GaCOR: | [Rof™ |p (1)
i=1 L i=1 j=1

15
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Resultados

Particulas uniformes
Reactores con flujo piston
Para los PFR, se puede obtener la solucién analitica, tanto para el tiempo como para la

conversion, para cualquier resistencia controlante.
Pelicula controlante:

td = XB (22)
Reaccion controlante:

tg=1-(1-Xg)/3 (23)
Xg=1-—(1-1ty)? (24)

Ceniza controlante:
tg=1-3(01—-Xg)*3+2(1 - Xp) (25)

En este trabajo, se obtuvo la solucién analitica para Xg resolviendo la ecuacién anterior e
identificando la solucién real entre las multiples soluciones que existen. La solucién real
conseguida es la siguiente:

Xg =X+ X, + X3 (26)

y = —8t4% + 8Jtd4 —3tg3 +3tq2 —tq — 20tg + 1 (27)

- (1 - iV3)(—648t4 — 81) (28)
4323y

X, = _%(1 +iV3)3y (29)

X; = %(3 — 4tg) (30)

Dada la complejidad de la solucidn analitica, se elaboré la siguiente correlacién para
reemplazarla:

3.19 0.32
o= —m8M8M8M8MM— 31
B (2.19+td—1-46) 31)

En la Figura 7, se puede apreciar que el ajuste logrado con la correlacion propuesta es adecuado.

16
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Figura 7: Comparacion entre la solucidn analitica (circulos azules) y la correlacion propuesta para XB
(linea naranja). Ceniza controlante. PFR. AIC = -133.8, r2 = 1, SE = 0.01483. Fuente: Elaboracion propia.

Reactores perfectamente mezclados

Para los reactores perfectamente mezclados continuos, considerando el caso de pelicula
controlante, la Figura 8 muestra que la aproximacién tradicionalmente empleada para Xg tiene
un error creciente para fg < 10 X < 0.63.

0.0 0.5 1.0 15 2.0
tq

Figura 8: Comparacion entre la solucién analitica —linea azul, ec. (6)— y la aproximacidn tradicional para XB

—
r

0.0

—Ilinea roja, ec. (7)—. Pelicula controlante. FBR y CSTR. Fuente: Elaboracidn propia.

Debido a ese error y a la imposibilidad de obtener t4 analiticamente, se desarrollé la siguiente

correlacion:

_ _ 0.31
tq = 0.079Xg ————& (32)
1-Xg

17
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La Figura 9 presenta la evaluacion de la correlacidn propuesta. Debido a que la linea obtenida
(linea naranja) se superpone al segmento de 45° (linea de trazos), la correlacidén propuesta es

adecuada para todo el rango de conversion.

ry
1.0 -+ r
4 /

0.8 T F

—+ r

Figura 9: Evaluacidn de la correlacion propuesta para fd El objetivo es la linea de trazos.
Pelicula controlante. FBR y CSTR. AIC = -146.7,r2 = 1, SE = 0.005763. Fuente: Elaboracion propia.

Para el caso de reaccion controlante, de acuerdo con la Figura 10, la aproximacion

tradicionalmente empleada para Xp tiene un error creciente para £y < 0.75 or Xg < 0.74.

i
0.9
0.6 T
bt +
03T
L | L | ' | L Ly
0.0 T I T I v I ' g
0.0 0.5 1.0 15 2.0

T

Figura 10: Comparacion entre la solucién analitica —linea azul, ec. (8)— y la aproximacién tradicional para
XB —Ilinea roja, ec. (9)—. Reaccidn controlante. FBR y CSTR. Fuente: Elaboracion propia

Debido a ese error y a la imposibilidad de obtener t4 analiticamente, se desarrollé la siguiente

correlacion:

£y = 0.033X, 0.214 (33)
d =Y. B~ - —ose 33
1 X 0.86

— 4B
18
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La Figura 11 presenta la evaluacidén de la correlacidn propuesta. La correlacidn propuesta es
adecuada para todo el rango de conversién.

1.0 Py

0.8 rd

0.6 o

A
h¥

0.4 F

0.2 /

Figura 11: Evaluacion de la correlacion propuesta para tqd .el objetivo
es la linea de trazos. Reaccion controlante. FBR y CSTR. AIC = -220.1, r2 = 1, SE = 0.0009217.

Fuente: Elaboracion propia.

Para el caso de ceniza controlante, de acuerdo con la Figura 12, la aproximacion tradicionalmente
empleada para Xp tiene un error creciente para ty < 0.5 0 X5 < 0.73.

L I. Il J. 'l |. 'l JL

ooT—F+———"+—F—F—"J7 "

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0
T

Figura 12: Comparacién entre la solucién analitica —circulos azules, ec. (4)—,

la aproximacién tradicional —linea roja, ec. (10)— y la correlacién propuesta para ty

—Ilinea naranja, ec. (35)—. Ceniza controlante. FBR y CSTR. AIC = -156, r2 = 0.9998, SE = 0.004671.
Fuente: Elaboracion propia.

Debido a ese error y a la imposibilidad de obtener t4 analiticamente, se desarrolld la siguiente
correlacion:
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_— _ 0.37

tg = 0.02Xg — TB_ls (34)
La Figura 13 presenta la evaluacion de la correlacidén propuesta. La correlacién propuesta es
adecuada para todo el rango de conversién; pero con menor exactitud para Xg < 0.4.
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Figura 13: Evaluacion de la correlacion propuesta para Ed . El objetivo
es la linea de trazos. Ceniza controlante. FBR y CSTR. AIC = -88.85, r2 = 1, SE = 0.01737.
Fuente: Elaboracion propia.

Dada la carga computacional que demanda el calculo numérico de X para ceniza controlante,

se desarrollé la siguiente correlacién:
_ 1

Xg=1- 2.564 (35)
(1 + fdo.mg)

En la Figura 12, se puede apreciar que la correlaciéon propuesta concuerda con la solucién
numérica.

Particulas no uniformes

En esta seccidn, se presentan los resultados obtenidos al aplicar el método simplificado
propuesto para el caso en que la alimentacidén del reactor contenga particulas de diferentes
tamafios. Para ello, se tomd como caso de estudio a las distribuciones de tamafio experimentales
reportadas por Lu et al. (2015). Dichas distribuciones tienen un diametro medio de particula en
el intervalo [18 mm, 224 mm]. Dos de las distribuciones seleccionadas, la “a” y la “g”,
corresponden a los tamanos extremos de particulas; la tercera, la “e”, corresponde a tamafios
intermedios. De la Tabla 1 a la Tabla 3, se presentan las distribuciones seleccionadas. Los 3
histogramas considerados tienen 5 clases. Para cada clase, se indican el radio medio Ry y la
probabilidad p (igual a la fraccidn volumétrica de la clase).
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i Ro(mm)  p
1 4.64 0.3565
2 13.61 0.3735
3 22.58 0.1878
4 31.55 0.0715
5 40.52 0.0107

Tabla 1: Distribucion “a” empleada como caso de estudio (Lu et al., 2015)

i Ry (mm) P

1 15.18 0.1039
2 45.14 0.3637
3 75.10 0.3227
4 105.06 0.1679
5 135.02 0.0418

Tabla 2: Distribucion “e” empleada como caso de estudio (Lu et al., 2015)

i Ry (mm) P

1 50.18 0.2039
2 150.14 0.3706
3 250.10 0.2801
4 350.06 0.1241
5 450.02 0.0213

ugn

Tabla 3: Distribucién “g” empleada como caso de estudio (Lu et al., 2015)

Reactores con flujo piston

Para los PFR, la Tabla 4 presenta los parametros del modelo simplificado para pelicula
controlante. La Figura 14 presenta la evaluacion del método propuesto para las tres
distribuciones adoptadas como caso de estudio. El error de los resultados es apreciable. La
apariencia segmentada de las lineas se debe al bajo nimero de clases considerados en los
histogramas. Cuando el valor de ¢ se incrementa, las lineas se hacen mdas suaves. Esta
sensibilidad al nimero de clases solo se observé cuando la pelicula es la controlante; para las
otras resistencias controlantes, los resultados son practicamente independientes de ¢ para ¢ =
5.

a b t/a de “a” (mm?) t/a de “e” (mm?) t/a de “g” (mm?)
2 119.9421 3284.2675 24808.9366

Tabla 4: Parametros del modelo simplificado para pelicula controlante. Fuente: Elaboracién propia.
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1.0 ’

Figura 14: Evaluacion para la distribucion “a” (linea azul), la “e” (linea roja) y la “g” (linea verde).
Pelicula controlante. PFR. Fuente: Elaboracion propia.

La Tabla 5 presenta los parametros del modelo simplificado para reaccion controlante. La Figura
15 presenta la evaluacién del método propuesto para las tres distribuciones adoptadas como
caso de estudio. Los resultados obtenidos con el método simplificado son aceptables.

a b £/a de “a” (mm) t/a de “e” (mm) t/a de “g” (mm)
1 1 10.9518 57.3085 157.5085

Tabla 5: Parametros del modelo simplificado para reaccion controlante. Fuente: Elaboracion propia.

Figura 15: Evaluacion para la distribucién “a” (linea azul), la “e” (linea roja) y la “g” (linea verde).
Reaccion controlante. PFR. Fuente: Elaboracidn propia.
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La Tabla 6 presenta los parametros del modelo simplificado para ceniza controlante. La Figura 16
presenta la evaluacién del método propuesto para las tres distribuciones adoptadas como caso
de estudio. Los resultados obtenidos con el método simplificado son aceptables. Sin embargo,

se observa un error creciente para valores altos de conversion.

a b t/a de “a” (mm?) t/a de “e” (mm?) t/a de “g” (mm?)
2 119.9421 3284.2675 24808.9366

Tabla 6: Parametros del modelo simplificado para ceniza controlante. Fuente: Elaboracion propia.

1.071 ’

Figura 16: Evaluacion para la distribucion “a” (linea azul), la “e” (linea roja) y la “g” (linea verde).
Ceniza controlante. PFR. Fuente: Elaboracion propia.

Reactores perfectamente mezclados

Para los reactores perfectamente mezclados continuos, la Tabla 7 presenta los parametros del
modelo simplificado correspondientes para pelicula controlante. La Figura 17 presenta la
evaluacion del método propuesto para las tres distribuciones adoptadas como caso de estudio.
Los resultados obtenidos son regulares. Se observa que los mayores errores ocurren para valores
de conversién cercanos a 0.2y 0.8.

a b t/a de “a” (mm?) t/a de “e” (mm?)  t/ade“g” (mm?)
1 2 119.9421 3284.2675 24808.9366

Tabla 7: Parametros del modelo simplificado para pelicula controlante. Fuente: Elaboracién propia.
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Figura 17: Evaluacion para la distribucion (linea azul), la “e” (linea roja) y la “g” (linea verde).
Pelicula controlante. FBR y CSTR. Fuente: Elaboracion propia.

La Tabla 8 presenta los parametros del modelo simplificado para reaccién controlante. La Figura
18 presenta la evaluacion del método propuesto para las tres distribuciones adoptadas como
caso de estudio. Los resultados obtenidos con el método simplificado son aceptables para todas
las distribuciones.

a b £/a de “a” (mm) t/a de “e” (mm) t/a de “g” (mm)
1 10.9518 57.3085 157.5085

Tabla 8: Parametros del modelo simplificado para reaccion controlante. Fuente: Elaboracion propia.

1.0T

“n
a

Figura 18: Evaluacion para la distribucion (linea azul), la “e” (linea roja) y la “g” (linea verde).
Reaccion controlante. FBR y CSTR. Fuente: Elaboracién propia.
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La Tabla 9 presenta los parametros del modelo simplificado para ceniza controlante. La Figura 19
presenta la evaluacién del método propuesto para las tres distribuciones adoptadas como caso
de estudio. Los resultados obtenidos con el método simplificado son regulares. Los mayores
errores ocurren para valores de conversién cercanos a 0.2 y 0.8.

a b t/a de “a” (mm?) t/a de “e” (mm?) t/a de “g” (mm?)
1 2 119.9421 3284.2675 24808.9366

Tabla 9: Parametros del modelo simplificado para ceniza controlante. Fuente: Elaboracion propia.

1.01

Figura 19: Evaluacidn para la distribucion “a” (linea azul), la “e” (linea roja) y la “g” (linea verde).
Ceniza controlante. FBR y CSTR. Fuente: Elaboracion propia.

Discusion
Cuando las particulas son uniformes, los reactores con flujo pistdn no presentan mayores
inconvenientes: se pueden obtener las expresiones analiticas tanto de Xg(tq) como de tq(Xg).

Sin embargo, como la expresién obtenida para la conversion en funcién del tiempo es
algebraicamente compleja para el caso de ceniza controlante, se desarrollé una correlacién, ec.
(31), que reproduce con gran fidelidad la solucion exacta (Figura 7).

En reactores perfectamente mezclados, las series de Taylor clasicas (Levenspiel, 2019; Yagi &
Kunii, 1961a, 1961b) deterioran su desempefio en valores bajos y medios de tiempo
adimensional y conversidn. En cambio, las correlaciones propuestas en el presente trabajo —ecs.
(32)-(35)— mantienen la exactitud en todo el rango de conversion y tiempo. Ademads, ya
expresan el tiempo f4 en funcién de la conversién Xg, lo que evita tener que recurrir a
resoluciones numéricas costosas cuando se esta realizando un disefio preliminar o se esta en los
primeros pasos de un algoritmo de optimizacién.
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Desde el punto de vista fisico, las funciones propuestas respetan las condiciones de frontera y
monotonicidad exigidas. Asimismo, su curvatura reproduce el régimen cinético dominante en
cada caso, lo que se refleja en las métricas de desempefio (AIC para la seleccién funcional, r? y
SE para el ajuste), complementadas con validaciones “y vs. y estimado” préximas a la recta
identidad.

Para tamafios de particula no uniformes, las correlaciones propuestas en este trabajo ofrecen
dos alternativas: (i) calculo exacto del tiempo de reaccidn a través de la solucion numérica de las
ecs. (12)-(13) y (17), pero con un costo computacional reducido; (ii) un método simplificado de
muy bajo costo computacional. Cualitativamente, el método simplificado es aceptable, en
términos de error global, para reactores con flujo pistdon con reaccidon o ceniza controlante, y
reactores perfectamente agitados con reaccién controlante. En cambio, el desempefio es regular
para los reactores perfectamente agitados con pelicula controlante o ceniza controlante. Los
resultados son sensibles al nimero de clases de tamizado para los reactores con flujo piston con
pelicula controlante. Esta sensibilidad es practicamente nula para reaccién controlante o ceniza
controlante cuando la cantidad de clases es mayor que 5.

Conclusiones

En este trabajo, se propusieron nuevas correlaciones para estimar la conversion y el tiempo de
residencia para sistemas donde el modelo de nucleo decreciente es aplicable con particulas
uniformes. Se consideraron distintas resistencias controlantes para reactores con flujo pistén y
para reactores perfectamente mezclados continuos. Las correlaciones propuestas en el presente
trabajo son mas exactas y simples que las aproximaciones tradicionalmente empleadas. Luego,
se extendid la aplicacidn de las correlaciones propuestas al caso de particulas con tamafos no
uniformes. Si bien esa aplicacién requiere solucién numérica, la demanda computacional es
mucho menor que la requerida al emplear las aproximaciones tradicionales. Finalmente, se
propuso un método simplificado para particulas no uniformes que no requiere solucidn
numeérica. Los resultados obtenidos con ese método son aceptables para un disefio rapido o en
las primeras etapas de una optimizacidn.
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