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RESUMEN

El presente trabajo de investigacion tiene por objetivo encontrar el perfil del factor
de efectividad de las particulas de catalizador en el proceso de oxidacion del
diéxido de azufre a trioxido de azufre que se produce en el interior de un reactor
catalitico de lecho fijo. La metodologia consiste en la simplificacién de las
ecuaciones de conservacion de materia y energia aplicados a este proceso
considerando los efectos de difusion radial y despreciando los efectos de difusion
axial; tiene por objetivo encontrar los perfiles de conversiony temperatura dentro
del lecho, los cuales se consideran las condiciones externas a las particulas de
catalizador; luego se simplifica adecuadamente las ecuaciones de conservacion
de materia y energia aplicados al proceso que se lleva dentro del catalizador,
utilizando los datos globales del reactor, para cada particula seleccionada
arbitrariamente, generando un sistema de ecuaciones algebraicas no lineales los
cuales se resuelven mediante las rutinas existentes para el caso. Se ha
encontrado que el factor de efectividad para este caso fluctia entre 0.3y 1.15y
gue las mayores fluctuaciones se encuentran en el centro del reactor referida a
la longitud y por otro lado y el factor de efectividad es mas alto en la periferia del
reactor, respecto del radio. También cabe mencionar que los sistemas
resultantes presentan problemas de convergencia y, por tanto, se ha utilizado
diferentes rutinas para un punto de dificil convergencia o también se ha

manejado cambiando los valores iniciales de prueba.

Palabras claves: diéxido de azufre, modelamiento, simulacion, factor de

efectividad
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ABSTRACT

The objective of this research work is to find the profile of the effectiveness factor
of the catalyst particles in the oxidation process of sulfur dioxide to sulfur trioxide
that occurs inside a fixed bed catalytic reactor. The methodology consists in the
simplification of the equations of conservation of matter and energy applied to
this process considering the effects of radial diffusion and neglecting the effects
of axial diffusion; its objective is to find the conversion and temperature profiles
inside the bed, which are considered the external conditions to the catalyst
particles; then the equations of conservation of matter and energy applied to the
process that is carried out inside the catalyst are adequately simplified, using the
global data of the reactor, for each arbitrarily selected particle, generating a
system of non-linear algebraic equations which are solved by means of the
routines existing for the case. It has been found that the effectiveness factor for
this case fluctuates between 0.3 and 1.15 and that the greatest fluctuations are
found in the center of the reactor referred to the length and on the other hand and
the effectiveness factor is higher at the periphery of the reactor. with respect to
the radius. It is also worth mentioning that the resulting systems present
convergence problems and therefore, different routines have been used for a
point of difficult convergence or it has also been handled by changing the initial
test values.

Keywords: sulfur dioxide, modeling, simulation, effectiveness factor
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INTRODUCCION

En la actualidad existe mucha preocupacion por las emisiones de gases
contaminantes y de efecto invernadero. El diéxido de azufre es uno de estos
gases que se producen de diversas fuentes como son la quema de combustibles
fosiles, procesos de descomposicion natural de materia organica, emisiones
volcanicas, y principalmente de la manufactura del &cido sulfurico a partir de
azufre elemental o de la oxidacidbn de minerales sulfurados. Este proceso
indicado, requiere de una serie de etapas para su manufactura; una de estas
etapas es la conversion del diéxido de azufre a trioxido de azufre y que esta
limitada por la termodinamica del proceso, pues nunca se llega a la conversion
total. Todos los esfuerzos estan dedicados a obtener la mayor conversion posible
de diéxido de azufre a trioxido de azufre; para lograr esto se analiza una serie de
factores como son el tipo y tamafio de catalizador, el radio y la longitud del
catalizador, la temperatura de entrada, la temperatura de la pared, el flujo de

alimentacion, la composicion de la alimentacion, etc.

Una vez logrado estas condiciones mas favorables, usando pseudo
experimentos, a partir de los datos iniciales, se procede a realizar los balances
de materia y energia en el interior del catalizador con la finalidad de obtener el
factor de efectividad en cada punto de la torre de oxidacion; estos datos asi
obtenidos permitiran obtener el perfil del factor de efectividad dentro de la
columna; asimismo se podran evaluar otros factores como el médulo de Thiele y
el médulo de Weiz en forma grafica para una mejor interpretacion de los
resultados. Un andlisis completo de todas las condiciones y parametros
obtenidos, permitiran optimizar el disefio del reactor correspondiente, y a su vez,
disefiar los sistemas de medicién y control apropiados para un correcto
funcionamiento de la unidad de conversién que es el equipo critico en este

proceso de manufactura del acido sulfarico.
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PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA
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1.2

Descripcién de la realidad probleméatica

La oxidacion del dioxido de azufre es una de las etapas mas importantes
en el proceso de manufactura del acido sulfarico. El didxido de azufre es
obtenido directamente a partir de la oxidacion del azufre o a partir de la
tostacion de minerales sulfurados; esta etapa es relativamente sencilla y
rapida, se produce una reaccion irreversible, de tal forma que todo el azufre
o todo el sulfuro se convierte totalmente en dioxido de azufre. La segunda
etapa importante, es la oxidacion del dioxido de azufre a trioxido de azufre;
es una reaccion que alcanza el equilibrio bajo ciertas condiciones de
presion y temperatura, por tanto, es importante obtener las condiciones
mas adecuadas que permitan la mas alta conversion de dioxido de azufre
a triéxido de azufre. A partir de estas condiciones es posible obtener el perfil
del factor de efectividad dentro del lecho del catalizador y hacer un andlisis
de las zonas de mas alta eficiencia y tomar las previsiones del caso en
aquellas zonas donde los catalizadores son menos eficientes. Todo este
analisis se realizara en un reactor de lecho fijo pseudo homogéneo, a partir
de los datos de proceso iniciales reportados en la literatura; dado la alta
exotermicidad del proceso, también se analizara las zonas més calientes

del reactor, considerando las geometrias rectangular, cilindrica y esférica.

Formulacién y planteamiento del problema

El andlisis del perfil del factor de efectividad es una herramienta que no ha
sido usado con mucha frecuencia en el andlisis global de los procesos; sin
embargo, nos brinda mucha informacion sobre la performance de los
catalizadores ubicados en las diferentes zonas del reactor, en este caso
tubular no isotérmico, pseudo homogéneo; para lograr este proposito,
primero se efectuara un balance de masay energia en el interior del reactor,
el cual nos brinda las condiciones de presion, temperatura y conversion
externas a las que esta expuesta cada particula de catalizador y a partir de

este conocimiento, es posible obtener el factor de efectividad de cada
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1.4

particula y luego obtener el perfil correspondiente. Un analisis estadistico,
determinara, cuales de los factores externos influyen significativamente en

el analisis correspondiente.

Problema general
¢, Como se debera determinar el perfil del factor de efectividad en un reactor

de lecho fijo?

Problemas especificos
¢,Cuales son los datos globales de proceso y propiedades fisicas
necesarios para obtener el perfil del factor de efectividad en el proceso de

oxidacion del di6xido de azufre?

Objetivos generales y especificos

Objetivo general
Determinar el perfil del factor de efectividad en un reactor tubular de lecho
fijo.

Objetivo especifico
Precisar los datos globales de proceso y propiedades fisicas necesarios
para obtener el perfil del factor de efectividad en el proceso de oxidacion

del di6xido de azufre.

Justificacion

Las predicciones tedricas y los termogramas respectivos en un reactor
catalitico de lecho fijo no isotérmico muestran que las condiciones de
temperatura en cada puno del reactor de lecho fijo son diferentes, esto hace
gue cada particula de catalizador actue de diferente manera; este estudio
permitira predecir las condiciones a las cuales estan expuestas cada
particula y su respectiva eficiencia; por tanto, el desarrollo del presente
trabajo se justifica plenamente, pues permitird mostrar de antemano las
condiciones a las cuales seran sometidas los catalizadores ubicados en las

distintas zonas del catalizador. Incrementara el conocimiento en esta area

I\:L‘/(L@\/K\
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de modelamiento y simulacién, ademas, servira como base de estudio para
otros procesos similares, incrementando el conocimiento en el area de

fendmenos de transporte y disefio de reactores.

Por tanto, la importancia de este estudio radica principalmente en los

siguientes puntos.

v' Es importante su analisis para incrementar su conversién pues es uno
de los parametros criticos en el disefio de plantas que pretenden
obtener acido sulfurico.

v" Los resultados contribuirdn en la formacion académica de los
estudiantes de maestria en el area de fenbmenos de transporte y
disefio de reactores

v' Los resultados pueden ser usados por la industria ya que la principal
preocupacion en la produccion del acido sulfurico es elevar la

conversion y preservar el catalizador.

1.5 Limitaciones de lainvestigacion
En cuanto a la limitacién tedrica, la limitacién fundamental en este trabajo

es la obtencién de la base inicial de datos; el acoplamiento de los balances
de materia y energia tanto en el lecho como en la particula puede
considerarse otra limitante debido a la complejidad de la cinética de la
reaccion lo cual podria causar problemas de convergencia a la hora de
resolver los sistemas resultantes.

No se tiene limitante espacial, pues al tratarse de una investigacion de
modelamiento, no se requiere de ambientes de laboratorio.

Respecto al tiempo si hay una seria limitacion, pues investigaciones de este
tipo requieren mayor tiempo de dedicacion y los docentes tenemos

multiples actividades lo cual limita seriamente los avances.
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.  MARCO TEORICO

2.1.

2.1.1.

Antecedentes

En la literatura se ha obtenido informacion sobre catalizadores y sus
diversas modificaciones para incrementar el porcentaje de conversion del
diéxido de azufre a trioxido de azufre; sin embargo, respecto a los
procesos de oxidacion y determinacion de los factores de efectividad, no
se dispone de mucha informacion, mas aun referido a la obtencion de los

perfiles del factor de efectividad.
Antecedentes Nacionales

Carrasco (2013), en su trabajo denominado “Modelamiento y simulacion
de reactores de lecho fijo”, usando los datos proporcionados por Garcia-
Ochoa et al. (1991), obtuvo el perfil de conversion y temperatura del
proceso de conversion del dioxido de azufre a trioxido de azufre, en un
reactor de lecho fijo, usando el modelo de dos dimensiones con difusion

axial, difusion radial y difusion axial y radial.

Reyna (2022) en su trabajo denominado: “Optimizacion del proceso de
conversién del dioxido de azufre proveniente de los procesos de tostacion
de minerales sulfurados a través del modelamiento y simulacion”
desarrolla la optimizacién de un reactor catalitico de lecho fijo a partir de
los datos proporcionados por Garcia-Ochoa et al. (1991); con esta
informacion, realiza pseudo experimentos en base a un disefio
experimental y determina las condiciones o6ptimas dentro del lecho

catalitico.

Granados, C. (1979) presenta los balances de materia y energia en la
planta de acido sulfarico basado en el proceso de Monsanto a partir de
azufre elemental. Utiliza datos globales; no analiza los procesos dentro

del reactor catalitico, tnicamente toma en cuenta las entradas y salidas.

I\:L‘/(L@\/K\
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2.1.2. Antecedentes internacionales
Froment, G., Bischoff, K., De Wilde, J. (2011), presenta la cinética de la
oxidacion del dioxido de azufre a trioxido de azufre en un reactor de lecho
fijo, cuya expresion es bastante compleja pues sus pardmetros son
funciones de la temperatura y su evaluacion en sistemas mdltiples genera
inestabilidad, si no se tienen valores iniciales apropiados cuando se

resuelve un sistema de ecuaciones algebraicas no lineales.

Una forma modificada de la expresion de la expresiéon de la velocidad de

reaccion es presentada por (Pernet, et. al, 2016).

Garcia-Ochoa et al (1991), en su trabajo: “Simulacién de reactores de
lecho fijo por el modelo de dos dimensiones I-Reacciones simples”,
presenta el modelamiento de la oxidacion del dioxido de azufre en un
reactor de lecho fijo, considerando la difusion radial y la técnica de
colocacién ortogonal; obtiene los perfiles correspondientes de

temperatura y conversion.

Chenier (2002), hace un analisis del mecanismo de reaccion entre el
pentoxido de vanadio, usando como iniciador sulfato de sodio y el didxido

de azufre, lo cual permite entender el proceso de conversion.

Katz (2011), en el capitulo 4, hace un estudio detallado del proceso de
fabricacion del &cido sulfarico, haciendo referencia al proceso industrial
desarrollado por Monsanto. Hace un andlisis de los procesos de obtencion
a partir de azufre y minerales sulfurados, presenta las ecuaciones
guimicas correspondientes y hace un analisis de los efectos de la

contaminacion.

2.2. Bases teoricas
2.2.1. Catalisis y catalizadores

Se denomina catalisis al fendbmeno que transcurre cuando en la
composicién del complejo activado de alguna de las etapas en que se

lleva a cabo la reaccion participa una sustancia que no toma parte

10
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estequiométrica del proceso total, pero que cambia las propiedades
cinéticas del sistema reaccionante. Este compuesto se denomina

catalizador.

En catdlisis heterogénea, el catalizador tiene un estado de agregacion
diferente a la de los reactivos y productos. Generalmente, el catalizador
es solido, los reactivos y productos estan en una o mas fases fluidas (gas
o liquida) y la reaccion catalitica se lleva a cabo sobre la superficie del
sélido. O sea, el catalizador provee un camino alternativo para la reaccion,

no presente en su ausencia. (Gonzo, 2011)

Segun Frost (1961); el catalizador es una sustancia que altera la
velocidad de una reaccion dada sin hacerle caso el destino final del
catalizador. El rol principal del catalizador es cambiar el mecanismo de
una sustancia de una energia de activacién alta a una energia de

activacion baja y orientar el sentido de la reaccion.

En el caso de la oxidacion del dioxido de azufre, se utiliza el catalizador
pentéxido de vanadio promovido por pequefias cantidades de sulfato
de metal alcalino como el sulfato de sodio, que reacciona en presencia
de SOs3 que da (S207)2 en un paso inicial. Esta es la fuente del ion O
2 que reduce el V*° a V**y es reoxidada a V*° por el oxigeno. Chenier

(2002). Las etapas fundamentales son:

Iniciacion SO,? +SO, — (S,0,)? (conteniendo O?)
(1) 2v®°+07?%+S0, >SO,+2v*
(2 2V*+1/20, >V*+07?

Sumando (1) + (2) SO, +1/20, — SO,

Segun Chenier (2002), el proceso es altamente exotérmico que permite
recuperar calor en muchas etapas: después del quemado de azufre,
después de la conversion, y después de la torre de absorcion. Asimismo,

el calor degradado puede ser usado para generar vapor. Una planta opera

11

I\:L‘/(L@\/K\

I



2.2.2.

con 10% de dioxido de azufre en la alimentacion y una conversion de
99.7% de dioxido de azufre a trioxido de azufre y tiene un gas de chimenea
de 350 ppm de SO2. La conversion de equilibrio (mejor conversion teorica)
es de 100 ppm de SO2. Las regulaciones requieren que no mas de 4 Lb
de SO: salga por cada tonelada de H2SO4 hecho. Esta no es una fuente
apreciable de la lluvia acida, ante todo causada por las plantas de
generacion de electricidad que queman carbon conteniendo azufre. De
hecho, el total de didéxido de azufre emitido a partir de la quema de
carbonen las torres de estacién es mas que el total de azufre usado en las
plantas de alimentacion de &cido sulfurico. Sin embargo, se esta
continuando la reduccion de emisiones de sulfuro en las plantas de acido
sulfarico; procesos a baja temperatura estan siendo estudiados, lo que

podria disminuir las emisiones de dioxido de azufre.

Otro catalizador muy usado en la industria del acido sulfdrico es el
catalizador platino soportado en esferas de triéxido de aluminio (Pt/Al203).
La cinética de la reaccion esta expresado en términos de este catalizador,
CuUyo mecanismo no se conoce; sin embargo, de acuerdo con la expresion

cinética, se considera la difusion interna, la reaccion y la adsorcion.

Cinéticade lareaccion

Froment et al (2011) sefalan que la expresion de la velocidad de

reaccion estéa dada por:

1
502 + _02 (_—) 503

2
P
K1 Po,Pso, (1 - ——1—)

B Pso,Fp, “Kp (Kgmol SOZ) )
"= 22414(1 + K,Pso, + K3Pso,)? \Kg cat * hr )
Donde:

5
Ky = exp(12.160 — =2) )

12
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2.2.3.

Kp

8619

= exp(—9.953 + T) (3)
= exp (~71.745 + 22%) (@)
= exp(2 — 10,68) 5)

La expresion de la ley de velocidad es compleja y tiene una alta

dependencia de la temperatura; es asi como uno de los factores mas

importantes en la conversion del diéxido de azufre es la temperatura.

Ecuaciones requeridas para la obtencion del perfil de factor de
efectividad

Una vez conocida la cinética de la reaccién, es preciso aplicar los

balances de materia, energia y cantidad de movimiento si fuera

necesario tanto en el reactor como en cada una de las particulas. La

Fig. 1 resume en forma apropiada lo mencionado.

Figura 1:

Esquema de tratamiento de un reactor catalitico de lecho fijo

Capa  Catulizador

Reactor Catalitico P e

Velocidades intrins ecas

r=f (C,,T) i-1.nC

ri=X V.r,

Resistencias Internas

__________

Resistenciay
Externas —

Solucion

% cior v ;
Sllllullilnld T = (kmamD/ ( Cu' C')

Velocidades /

caulticas. Tn To, ha (T, - Z’) =- PYXAH 1

Perfiles Glnbales:

) .0 T - psART =0

Fuente: http://www.ingenieriaquimica.es/files/pdf/ig/500/ig11dic2011.pdf
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En el caso del reactor se puede tomar las siguientes suposiciones

No se considera ni la difusién axial ni radial, por lo tanto, el reactor se
comportara como uno homogéneo, unidimensional.; el modelo resultante
sera dos ecuaciones diferenciales ordinarias: la concentracion vy

temperatura dependientes de la longitud

Se considera solo la difusion axial; el reactor se comporta como uno
pseudo homogéneo, unidimensional; el modelo resultante serd un sistema
de ecuaciones algebraicas no lineales con un namero total equivalente al

doble del niumero de puntos de colocacion

Se considera solo la difusion radial; el reactor se comporta como uno
pseudo homogéneo, bidimensional; el modelo resultante sera dos
ecuaciones diferenciales parciales, las que pueden ser transformadas a
un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias con la concentracion y
temperatura dependientes de la longitud y el radio, con un nimero total

equivalente al doble del nimero de puntos de colocacion

Se considera tanto la difusion axial como la radial; el reactor se comporta
como uno pseudo homogéneo, bidimensional; el modelo resultante sera
dos ecuaciones diferenciales parciales, las que pueden ser transformadas
a un sistema de ecuaciones algebraicas no lineales con la concentracion
y temperatura dependientes de la longitud y el radio, con un nimero total

equivalente al doble del nimero de puntos de colocacion.

Las ecuaciones de conservacion de materia y energia y cantidad de
movimiento, asi como la ecuacion de continuidad, son presentados por
Bird et al (1993). y Bird et al. (2006).

Ecuacion de continuidad

op
L= V.oV 6
p P (6)
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Carrasco (2018) indica los casos en las cuales estas ecuaciones son

aplicables de manera efectiva

Ecuacion de conservacion de cantidad de movimiento

DV
PE=—VP—VD£+PQ (7)

La ecuacion (7) es usada para encontrar los parametros de flujo de fluidos
newtonianos y no newtonianos

Ecuacion de Navier Stokes
DV
Pﬁ=—Vp+/N2V +p9 (8)

La ecuacion (8) es usada para encontrar parametros de flujo de fluidos
newtonianos

Ecuacion de conservacion de materia

oc,

+V.VC,=-V.N, +r, 9)

La ecuacion (9) es usada para el caso de contradifusion equimolar y no

equimolar

s Ve ,=DV°C, +r, (10)

La ecuacion (10) es usada para el caso de contradifusién equimolar

Ecuacién de conservaciéon de materia
oT
PC, (E +V.VT)=-V.q+G (11)
La ecuacion (11) es usada para el caso de conductividad variable y
constante
oT

pC, E+V.VT =kV’T +G (12)
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2.2.4.

La ecuacion (12) solo es usada para el caso de conductividad constante

Para perfilar un reactor quimico y sus respectivas particulas de
catalizador, se requiere de estas ecuaciones fundamentales y otras

ecuaciones auxiliares

Principales etapas de una reaccién quimica heterogénea

Las distintas etapas son las siguientes:

Difusién externa (o resistencia de la pelicula): difusion de los reactivos
hacia la superficie exterior del catalizador.

Difusion interna (o resistencia a la difusion en los poros): difusion de los
reactivos hacia el interior del catalizador, donde se va a producir la
reaccion mayoritariamente.

Adsorcion quimica (o fisica en ciertas ocasiones) en la superficie: durante
la union de las moléculas del reactivo en algun lugar de la superficie del
catalizador.

Reaccion quimica superficial: reaccion en la superficie de la particula de
catalizador.

Desorcién quimica en la superficie: durante la separacion de las
moléculas de producto de la superficie del catalizador.

Difusion interna (o resistencia a la difusién en los poros): difusion de los
productos hacia el exterior del catalizador.

Difusion externa (o resistencia de la pelicula): durante la salida de los
productos hacia el seno de la fase gaseosa. (Santamaria et al., 2012;
Smith, 1991)

Otros factores que pueden influir

Flujo de calor en la propia particula: aparece fundamentalmente en
reacciones rapidas exotérmicas o endotérmicas, y provoca gradientes de
temperatura dentro de la particula.

Flujo externo de calor: provoca un gradiente de temperaturas entre la

superficie exterior de la particula y la corriente de fluido exterior. En este
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caso, el catalizador podria tener temperatura uniforme en todos sus
puntos, pero distinta a la temperatura del seno del fluido exterior.

De todas las etapas de la reaccion, la de difusion interna es algo especial,
puesto que no puede ser etapa controlante, en el sentido de que si es muy
lenta la velocidad vendra dada por la de difusion interna, puesto que la
reaccion podria producirse en la superficie del sdlido. Por ello se dice que

A n

la resistencia a la difusion interna esta "en paralelo” con las otras
resistencias, todas ellas "en serie". (Levenspiel, 2005; Lépez, 2007,

Conesa, 2010).

2.3 Conceptual

2.3.1 Factor de efectividad de catalizadores heterogéneos
El factor de efectividad mide la desaceleracion de la velocidad de reaccion
causada por la resistencia a la difusién dentro de la particula, ([15]; [12],

[16]) y esta dada por la siguiente ecuacion:
Segun Fogler (2001) y Aris et al (1957)

velocidad con efecto de la difusion — —ryp
velocidad sin efecto de la difusion ~— —7us

Factor de efectividad = n =

Luego se podra hallar la velocidad global de la velocidad superficial

—Tap = —N *Typ

Al evaluar el factor de efectividad se tendra la velocidad global siempre
menor que la reacciéon superficial que indicara una resistencia adicional
en el proceso, donde 0 < n < 1 cuando el factor de efectividad es igual

a 1 la resistencia es nula en la difusion de los poros.

2.3.2. M6dulo de Thiele y Modulo de Weisz-Prater
Los fendmenos de velocidad de reaccion dentro de la particula juegan un
rol importante en el modelamiento; el proceso mas lento gobierna el
proceso general de transferencia de masa, que en este caso se han

considerados la difusion interna y la velocidad de reaccion.
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Segun De Silva, et al (2014) y lordanidis (2002), el médulo de Thiele se
define como la relacién entre la velocidad de reaccién y la velocidad de
difusion de un gas, dentro de la particula de catalizador. La mayor tasa de
difusion se produce cuando el tamafio de poros es grande, por tanto, a
mayor tamafio de poro, el médulo de Thiele sera pequefio pues la relacién

con el coeficiente de difusion es inversa.

Kimura et al. (2018) analiza el efecto del calor de reaccién en reacciones
gas-solido con un modelo de reaccion de volumen, con una velocidad de
reaccion de segundo orden; la variacion del factor de efectividad con el
avance de la reaccion es representada graficamente. Utiliza el método
simplificado para para la estimacion del factor de efectividad, con la
utilizacién del Médulo de Thiele, los nimeros de Prater y Numero de
Arrhenius. Sus resultados lo representan graficamente para reacciones

altamente exotérmicas para multiples casos.

Zhu, et al. (2018) analizaron la influencia del tamafio de los poros
distribuidos espacialmente y la porosidad en las caracteristicas reactivas
y de difusion dentro de la particula porosa del catalizador. EI modelo
desarrollado en este estudio integra ecuaciones de balance de masa,
momento y calor, tamafio de poro espacial y modelos de distribucion de

porosidad, difusion multicomponente y modelos cinéticos agrupados.

El andlisis comparativo de las consideraciones en el modelamiento tales
como considerar modelos 1D homogéneo y heterogéneo en la fase fluida
y sélida y 2D en ambas fases, tanto para la concentracion como para la

temperatura, ha sido desarrollado por (lordanidis, 2002)

Sun,Y. (2004) utiliza el método de descomposicion de Adomian para
estudiar el problema de la difusién y reaccion en pastillas de catalizador.
Para su estudio considera resolver el modelo no lineal de difusién y
reaccion y para obtener soluciones aproximadas. La variacion de la
concentracién de reactivo en los pellets de catalizador y los factores de

eficacia se determinan para reacciones de segundo, medio y primer
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orden. Las soluciones analiticas aproximadas obtenidas se comparan con
soluciones obtenidas con un método numérico de diferencias finitas. En
general, el método del polinomio de Adomian con tres términos da
soluciones comparables al procedimiento numérico para el modulo de

Thiele por encima de 4 aproximadamente.

En el modelamiento del factor de efectividad para reacciones complejas,
no es posible realizar simplificaciones en términos de los numeros
adimensionales como el numero de Prater o Arrhenius antes indicados;
se debe seguir un procedimiento generalizado, es decir desarrollar
completamente los balances de materia de cada componente, o0 en su
defecto simplificarlo utilizando el criterio de conversién y plantear ademas
la ecuacion de conservacion de energia; estas ecuaciones deben ser
acopladas con la ley de Fick y la ley de Fourier. Este procedimiento se
denomina procedimiento generalizado y es el que se utiliza en este
trabajo. (Carrasco, 2018)

2.3.3 Proceso de fabricacion del acido sulfarico
Existen dos procesos mayores para producir el acido sulfurico: 1) El
proceso de las camaras de plomo, y 2) El proceso de contacto. El viejo
proceso de las camaras de plomo emplea acido nitrico y 6xidos de
nitrégeno para oxidar el SOz a SOs. En el proceso de contacto se oxida
cataliticamente el SOz a SO3y es empleado esencialmente el 90% de todo
el acido sulfarico es producido actualmente por el método de contacto,
debido a que el proceso de las camaras de plomo reduce &cido de
concentraciéon baja lo que lo hace antieconémico. El proceso de contacto
gue se muestra en la Figura N° 01, corresponde a una planta disefiada y
operada por la MONSANTO CHEMICAL COMPANY-USA. Este usa
azufre puro, aun cuando el proceso puede ser utilizado con SO:
proveniente de varias fuentes. La planta produce tanto acido sulfarico al
98% en peso como también éleum o acido sulfurico fumante (H2SO4 con

SOs disuelto). Las tres reacciones en el proceso de contacto son:
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Combustion > §$+0, — SO, (1)
Conversién . S0,+50, — SO, (2

Absorcion : SO,+H,0 —» H,S0, (3

El azufre puro es transportado de los monticulos de almacenamiento el
tanque de fusion de azufre por medio de tractores pequefios de cuchara.
El azufre se funde y se mantiene a 135 °C mediante serpentines inmersos
por los que circulan vapor. A la temperatura sefialada, la viscosidad del
azufre fundido es aproximadamente 8 cp y es bombeado al quemador. El
aire es primero secado, poniéndolo en contacto con acido sulfarico al 98%
en peso en una torre de absorcion. El aire debe ser secado para prevenir
la corrosion y evitar la formacion de nieblas acidas en el gas residual
proveniente de la ultima torre de absorcion. El secado del aire permite el
uso de acero corriente como material de construccion de los equipos y
ductos, eliminando de esta manera la necesidad de emplear equipos
construidos de plomo o recubiertos de plomo. El quemador de azufre es
un recipiente cilindrico de acero forrado con ladrillos aislantes y ladrillos
refractarios. El azufre fundido fluye por la parte superior y hacia abajo
sobre la superficie del ladrillo refractario. El aire también es suministrado
por la parte superior. Al poner en marcha el quemador, se instala
temporalmente un quemador de gas o de petroleo en la base, para
calentar el panel de ladrillo s hasta la temperatura de ignicion de azufre.
Otro tipo de quemador atomiza el azufre fundido dentro de una camara de

combustion horizontal.
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Figura 2
Diagrama de proceso de la produccion de acido sulfurico de la empresa
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2.3. Definicion de términos basicos

e Catalizador: es un material compuesto por lo general contiene un
soporte o matriz y un “elemento activo”, que por lo general es un metal;
también existen los catalizadores denominados masicos, pues toda la
masa es activa.

e Oxidacion: Se entiende por oxidacion al proceso de perdida de
electrones por parte de un elemento como consecuencia de la ganancia
de dichos electrones por otro elemento. En el caso del dioxido de azufre,
el azufre +4 en el dioxido e azufre pasa a azufre +6 en el trioxido de

azufre.
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e Conversion: Latransformacion de diéxido de azufre a trioxido de azufre,

industrialmente se conoce como conversion y el equipo que realiza este
proceso se denomina convertidor.
Nota: En todos los procesos de transformacion quimica hay una
conversion, gue muchas veces se usa tangencialmente; sin embargo, en
el caso de la industria del &cido sulfurico, este término es bastante
comun.

e Modelo unidimensional: El proceso de transferencia de masa
advectivo y difusional se considera en una sola direccion, en este caso
en la direccion axial

e Modelo bidimensional: El proceso de transferencia de masa advectivo
se considera en la direccion axial y el proceso de transporte de masa
difusional se considera en la direccion radial, y ademés se puede

considerar en la direcciéon axial

. HIPOTESIS Y VARIABLES

3.1.

3.2.

Hipotesis general y especificas

Hipotesis general

El perfil del factor de efectividad se determina obteniendo las condiciones
de conversion y temperatura a lo largo del lecho y su posterior uso en el

perfil de concentracién y temperatura en cada particula individual.

Hipotesis Especifica

Para determinar el perfil del factor de efectividad se requiere conocer las
propiedades fisicas del catalizador, las dimensiones del reactor tubular y
las condiciones de operacion.

Definicion conceptual de las variables

Variable Dependiente

Z: Perfil del factor de efectividad

Variables Independientes
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X: Factores de proceso

Indicadores

Perfil del factor de efectividad dependiente de la ubicacion espacial dentro

del lecho catalitico, que a su vez dependen fundamentalmente de la

conversion y temperatura global

3.3. Operacionalizacion de las variables
Las caracteristicas fisicas del catalizador, las relaciones geométricas del
reactor y las condiciones de operacion, asi como su actividad influyen
directamente en el valor numérico del factor de efectividad en cada punto
del reactor.
Variable Definicion Definicion Dimensiones Indicadores
conceptual  operacional
Perfl  del EIl factor de EI perfil del Temperatura Analisis de los
factor de efectividad factor de maxima perfiles
efectividad es la efectividad es gréficos
relacion que la relacion
existe entre espacial de los
la velocidad diferentes
de reaccion valores
observada y obtenidos vy
la velocidad representados
de reaccién graficamente.
en ausencia
de difusion
interna
(Conesa,
s.f.).
Factores de Consideraciones Relacion
proceso fisicas del geometria del
reactor y del reactor
catalizador Propiedades
fisicas del
catalizador y
gas en el
reactor
Condiciones de Temperatura
operacion  del Flujo
reactor Presion

Concentracion

L;(ZL{,L‘/ K
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3.3.1. Definicion operacional de las variables (dimensiones, indicadores,

4.1.

4.2.

indices, técnicas estadisticas, método y técnica)

El perfil del factor de efectividad es una sucesion de calculos del factor de
efectividad; es un parametro que relaciona la velocidad de reaccion
observada (considerando el transporte difusional) y la velocidad de
reaccion ideal (Velocidad de reaccién, sin considerar la transferencia de

masa por difusion)

DISENO METODOLOGICO

Tipo y disefio de la Investigacion
Tipo de investigacion: Aplicada, cuantitativa e inductiva
Nivel de investigacion: Explicativa

Disefo de la investigacion: Documental

Método de investigacion

Con los datos experimentales obtenidos de la literatura, se realiza un
pseudo experimento, usando las herramientas estadisticas, se procede a
optimizar las dimensiones del reactor, asi como las condiciones de
operacion, lo cual nos provee los perfiles Optimos de temperatura y
conversion, los que se constituyen en las condiciones de superficie del
catalizador. Con esta informacion se procede a calcular el factor de
efectividad de cada particula de catalizador, considerando las condiciones
de simetria en la direccion radial del reactor.

El disefio de la investigacién tiene las siguientes etapas

Primera etapa: Recopilacién de la informacion que sustente el trabajo
Segunda etapa: Recopilacion de modelos cinéticos y datos de proceso
Tercera etapa: Acondicionamiento de los datos

Cuarta etapa: Aplicacion de los balances de materia y energia en el lecho
catalitico

Quinta etapa: Optimizacion de las condiciones de operacion
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4.3.

4.4.

4.5.

Sexta etapa: Aplicacion de los balances de materia y energia en la
particula de catalizador.

Séptima etapa: Analisis de los resultados y preparacion del Informe Final

Poblacion y muestra
En este trabajo, no aplica la poblacién

La muestra consiste en el analisis del proceso de conversion de una mezcla
de gases proveniente de la oxidacion del azufre o minerales sulfurados,
cuya caracteristica fundamental es la composicion inicial del diéxido de
azufre que fluctia entre un 6 y 10% en volumen. Baja estas condiciones de
concentracién serd sometido a la conversion a diéxido de azufre, cuyos
valores de conversion seran verificados con la implementacién de un
software cuyo aspecto fundamental es el conocimiento de la cinética de la

reaccion.

Lugar de estudio

El estudio se llevara a cabo en el Centro de Computo de la Facultad de
Ingenieria Quimica; sin embargo, algunas etapas del trabajo seran
desarrollados en domicilio debido a la disponibilidad de tiempo y a los
softwares disponibles tanto en el Centro de Computo de la FIQ asi como

en domicilio.

Técnicas e instrumentos de recoleccién de informacioén

Para el célculo del factor de efectividad se requieren basicamente los

siguientes datos:

v' Geometria y tamafio del catalizador: Los valores iniciales son obtenidos
de los reportes técnicos.

v Numero de Peclet de transferencia de masa: Obtenido de reportes
técnicos

v Numero de Peclet de transferencia de calor: Obtenido de reportes
técnicos

v' Porosidad del lecho: Obtenido por medio de calculos
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4.6.

v' Geometria y longitud del reactor: Los valores iniciales son obtenidos de
reportes técnicos

v La ley de velocidad: Obtenido de reportes técnicos

v" Condiciones de operacién del reactor: Obtenido de reportes técnicos
Los valores iniciales son obtenidos de reportes técnicos

v' Temperatura maxima permisible de la particula mas caliente: Obtenido
de los reportes técnicos

v Factor de efectividad no isotérmico: Calculado a partir de los balances
de materia y energia y los datos de reporte antes indicado.

v' Propiedades termodinamicas: Entalpia de reaccion de la conversion del
dioxido de azufre.

Todos estos datos seran recogidos de fuentes de informacion secundaria

Analisis y procesamiento de datos

Los datos de proceso, del reactor y de la particula de catalizador se
procesan mediante un programa de computo que permite la solucién del
sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias como resultado del
modelamiento; los datos de conversién y temperatura obtenidos de la
ejecucion son utilizados para calcular el factor de efectividad en cada punto
como resultado de la aplicacion de los balances de materia y energia en la

particula.

V. RESULTADOS

5.1

Resultados descriptivos

En el presente trabajo no ha sido utilizada la estadistica descriptiva debido
a gue se utilizé las ecuaciones de conservacion de materia y energia tanto
en el reactor como en la particula de catalizador; sin embargo, se ha
obtenido los perfiles de conversion y temperatura en el lecho, ademas de
la fraccion molar y la presion parcial de cada componente. En cuanto a la
particula, se tiene los perfiles de la densidad de flujo molar, de conversion
de la densidad de flujo de calor y temperatura, asi como el perfil del factor

de efectividad.
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5.2

5.3

5.4

Resultados inferenciales

En el presente trabajo no ha sido utilizada la estadistica descriptiva debido
a que se utilizo las ecuaciones de conservacion de materia y energia tanto

en el reactor como en la particula de catalizador.
Resultados inferenciales

En el presente trabajo no ha sido utilizada la estadistica inferencial debido
a gue se utilizé las ecuaciones de conservacion de materia y energia tanto

en el reactor como en la particula de catalizador.

Otro tipo de resultados

5.4.1Modelamiento del proceso de oxidacién en el lecho

Modelo matematico. - Considerando solo los efectos de difusion radial

0’C, 1 oC oC
exD_ x ApZx——A|-U.x—2+p..xv,xr, (Xx,T)=0
er ( arz r al’ J S 62 pb A A( )

(1)

2
o x| T+ 21 U wp, %oy x Tk, x (~AHI) T, (1,T) =0
o° r or oz 2

2)
Las ecuaciones (1) vy (2), resultan ser dos ecuaciones diferenciales
parciales acopladas por la concentracion y la temperatura, las mismas que

se transforman a un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias.

oC, _exD, X(aZCA +1X&j+pb-mxu (xT)

oz U o’ r or U 3)
d xU
PeMr = pDX >
er (4)

ox _exd, [0 1 0ox) poxvaxry (xT)
ot r or

—= X| —5+—X— [+
oz Pey,, U;C, (5)

aT k., y o°T +£Xg +pb><(—AHr)><rA (x,T)
oz Ugxp,xCp o’ r aor Ug xp, xCp, (6)
Pe, :dp xf xC

er (7)
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ar _ 4, [aZT 1 aTjerb.x(—AHr)xrA(x,T)

= —+—X
oz Pe, \or* r or Usp,C,q (8)

Haciendo el siguiente cambio de variables:

exd P, XV
_ p _Pp A o]
o Pe,,. 2 u.C,, (9)
d, P, (—AH,)
—_r A Wl 24 10
8 Pe,,, b Usp,C,, (10)

Con la ayuda de las ecuaciones (9) y (10), las ecuaciones (5) y (6), se

convierten en:

ax—d»l[ax iaxj b2y (XT)

a (11)
ar _, (& 1eT
T e AR (12

Las ecuaciones (11) y (12) deben ser resueltas por el método de Lines,

para todos los puntos.

En el eje del tubo (r=0), las ecuaciones anteriores, se hacen
indeterminadas, pero con la ayuda del Teorema de L’'Hospital, se levanta

dicha indeterminacion.

Parar=0 (i=0)

Las ecuaciones (11) y (12), se transforman en:

X X
E_Zxd)l( J+¢2r (x,T) (13)
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oT T
E—Zxd)s (?j"‘%.r/x (xT) (14)

Discretizando las ecuaciones (13) y (14)

X 24 [Xi#ﬁ (x,7)) (15)
Lo -2 LZ Tt g, (1) (16)
% =24, (Xl_ix%}d)zg (%0,T5) (17)

Las ecuaciones (17) y (18) se aplica en el eje del tubo y para cualquier valor

de z, es decir a todo lo largo del tubo.
Parar #0 (i=1,2,3,4,5)

Se discretizan las ecuaciones (11) y (12)

dxi Xig — in + X4 1 X% —Xiy

st RPN i i A E T 28
dz ¢1( Ar? i iAr( Ar jjer)er(X“ ) (28)
dTi Ti+l _2Ti +Ti—1 1 T| _Ti—l

el i S e e R T

dZ ¢3( Arz + IAF( Ar jj_l—d)ArA(Xl’ I) (29)

Se expanden las ecuaciones (28) y (29) para i=1,2,..5
Condiciones de frontera para el balance de materia

oc,

r=0 =0 o Z_XZO X, =X, , Si =0 x,=x,
/s s
r=R aac;:A =0 o Z_);:O i =X Si i =10 X1 =X
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Condiciones de frontera para el balance de energia

r=0 o Lo T-T, , s i=0 T,-T,
or

BiW:R;h:iA/;(xh i 10 Arkxh:%

T = [1 By B,

La velocidad de reaccion esta dada por el siguiente conjunto de reacciones:

1
502 +502 (_—) 503

r =La velocidad de reaccién en términos de la presion parcial

k (T)x pax pg(d- p,R )

0.5
. PxPs Ke(T)  ymorkgcath  (30)
224141+ k,(T) p, + ks (T) pr)

Las constantes especificas de velocidad de reaccion estan definidas por

k,(T) = exp(12.160 —5473/T) (31)
K, (T) =exp(~9.953+8619/T) (32)
k,(T) = exp(~71.745+ 52596/ T) (33)
K, (T) =exp(11300/T —10.68) (34)

Ejecucidn del programa: Con el modelo matematico propuesto es posible
elaborar el programa respectivo con los datos de la Tabla 1 y obtener
basicamente los perfiles de conversion y temperatura del fluido, los cuales
a su vez se consideran como las condiciones externas a las particulas de
catalizador, para ser empleados como condiciones de frontera para el

modelamiento del proceso intraparticular
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Tabla 1.

Propiedades fisicas y condiciones de operacion del proceso de oxidacion del

diéxido de azufre

Propiedades fisicas y condiciones de
operacioén del proceso

Datos especificos

Condicion térmica
Entalpia de reaccion
Densidad del catalizador
Velocidad masica de flujo
Presion total del sistema

Fracciéon molar de diéxido de azufrel
en el alimento

Fraccion molar de oxigeno

Temperatura de la superficie del
catalizador

Conversion del diéxido de azufre en la
superficie

Conductividad térmica
Coeficiente de difusion
Catalizador

Longitud de difusion

No isotérmica
-94886 Kj/Kmol
1025 kg/m?3
1709 Kg/h/m?
1 atm

0.065

(1-0.065) *0.21

420 Oc

0.025 W/m/ K
1x10%6 m?/s
Pentéxido de vanadio

R=0.2 cm (coord. esféricas)

Fuente: Adaptado de: Garcia — Ochoa et. al. (1991)

Se ha elaborado el programa reactor_acido_sulfurico que permite generar

los datos de conversion y temperatura en funcién del radio y longitud del

reactor. El programa respectivo es el siguiente:

# Disefio de un reactor de lecho fijo
z(0)=0
z(f) = 0.1524 # Longitud del reactor

PTO = 1.6 # Presion total del sistema

Rg = 0.082 # Constante universal de los gases

RHOg = 0.5864 # Densidad del fluido

Tw = 197 # Temperatura de la pared

Phr = 4.4 # Numero de Peclet de transferencia de calor radial
Pmr = 9.6 # Numero de Peclet de transferencia de masa radial
Biw = 6.67 # Numero de Biot de la pared

dp = 0.003175 # diametro del catalizador

E = 0.5 # Porosidad del lecho catalitico

RHOb = 1025 # Densidad del catalizador

G = 1709 # Velocidad mésica de flujo

Us = G/ RHOg # Velocidad del fluido
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DHR =-94886 # Entalpia de reaccion
CPg = 1.09 # Calor especifico del fluido
R =0.02615 # radio del reactor

DR =R /10 # variacion radial

CAO = PAOO / (Rg * Tin) # Concentracion Inicial del diéxido de azufre
Tin = 400 + 273.15 # Temperatura inicial de la mezcla reaccionante
YAO = 0.065 # Fraccion molar inicial del diéxido de azufre

PAOO = PTO * YAO # Presion inicial del dioxido de azufre
PBO00 = (1 - YAQ) * PTO * 0.21 # Presion inicial del oxigeno

# Cambios de variable

PHIL=E *dp/Pmr

PHI2 = Miu * RHOb / (Us * CAQ)

Miu =-1

PHI3 =dp/ Phr

PHI4 = -DHR * RHOb / (Us * RHOg * CPg)

# Ecuaciones de balance de masa

d(X0)/d(z) =2 *PHIL* (X1 -2*X0+ Xn)/DR "2 -PHI2 * RO

d(X1)/d(z) = PHI1 * ((X2 -2 * X1 + X0) + (X1 - X0)/1)/DR"2-PHI2 *R1
d(X2)/d(z) = PHI1 * ((X3-2* X2+ X1) + (X2 -X1)/2)/ DR "2 -PHI2 * R2
d(X3)/d(z) = PHI1 * ((X4 - 2 * X3 + X2) + (X3-X2)/3)/DR"2-PHI2 *R3
d(X4)/d(z) = PHIL * ((X5 -2 * X4 + X3) + (X4 - X3)/4) /| DR 2 - PHI2 * R4
d(X5)/d(z) = PHI1 * ((X6 - 2 * X5 + X4) + (X5 - X4) / 5) / DR " 2 - PHI2 * R5
d(X6)/d(z) = PHI1 * ((X7 - 2 * X6 + X5) + (X6 - X5)/ 6) / DR” 2 - PHI2 * R6
d(X7)/d(z) = PHI1 * ((X8 - 2 * X7 + X6) + (X7 - X6) / 7) | DR " 2 - PHI2 * R7
d(X8)/d(z) = PHIL * (X9 -2 * X8 + X7) + (X8 - X7)/ 8)/ DR" 2 - PHI2 * R8
d(X9)/d(z) = PHIL * ((X10 - 2* X9 + X8) + (X9 - X8) /9) / DR 2 - PHI2 * R9
d(X10)/d(z) = PHI1 * ((X11 - 2 * X10 + X9) + (X10 - X9) / 10) / DR~ 2 - PHI2 * R10
# Condiciones de frontera

Xn = X0

X11 = X10

# Valores iniciales de conversion
X0(0)=0
X1(0)=0
X2(0)=0
X3(0)=0
X4(0)=0
X5(0)=0
X6(0) =0
X7(0)=0
X8(0)=0
X9(0)=0
X10(0) =0

# Ecuaciones de balance de energia

d(TO)/d(z) = 2 * PHI3 * (T1 - 2 * TO + Tn) / DR * 2 + PHI4 * RO
d(T1)/d(z) = PHI3 * (T2 - 2* T1 + TO) + (T1- T0)/ 1)/ DR~ 2 + PHI4 * R1
d(T2)/d(z) = PHI3 * (T3 -2* T2 + T1) + (T2 - T1)/ 2) / DR~ 2 + PHI4 * R2
d(T3)/d(z) = PHI3 * (T4 - 2* T3 + T2) + (T3- T2) / 3)/ DR~ 2 + PHI4 * R3
d(T4)/d(z) = PHI3 * (T5 - 2 * T4 + T3) + (T4 - T3)/ 4) / DR~ 2 + PHI4 * R4
d(T5)/d(z) = PHI3 * ((T6 - 2 * T5 + T4) + (T5 - T4)/ 5)/ DR~ 2 + PHI4 * R5
d(T6)/d(z) = PHI3 * ((T7 - 2* T6 + T5) + (T6 - T5)/ 6) / DR * 2 + PHI4 * R6
d(T7)/d(z) = PHI3 * (T8 - 2* T7 + T6) + (T7 - T6) / 7) / DR~ 2 + PHI4 * R7
d(T8)/d(z) = PHI3 * (T9 - 2* T8 + T7) + (T8 - T7) / 8) / DR~ 2 + PHI4 * R8
d(T9)/d(z) = PHI3 * ((T10 - 2 * T9 + T8) + (T9 - T8) / 9) / DR " 2 + PHI4 * R9
d(T10)/d(z) = PHI3 * ((T11 - 2 * T10 + T9) + (T10 - T9) / 10) / DR A 2 + PHI4 * R10

# Condiciones de frontera
Tn=T0
T11=T10 - Biw * (T10 - Tw) / 10

# Valores iniciales de la temperatura
TO(0) = 400




T1(0) = 400
T2(0) = 400
T3(0) = 400
T4(0) = 400
T5(0) = 400
T6(0) = 400
T7(0) = 400
T8(0) = 400
T9(0) = 400
T10(0) = 400

#Parai=0

K10 = exp(12.160 - 5473 / (TO + 273.15))

K20 = exp(-9.953 + 8619 / (TO + 273.15))

K30 = exp(-71.745 + 52596 / (TO + 273.15))

KpO = exp(11300/ (TO + 273.15) - 10.68)

PAO = PAQOO * (1 - X0)

PBO = PB0O0 - 0.5 * PAQO * X0

PRO = PAQO * X0

RO = ((K10 * PBO * PAO * (1 - PRO/ (PAO * Kp0 * (PB0) ~ 0.5))) / (22.414 * (1 + K20 * PAO + K30 * PRO) " 2))

#Parai=1

K11 = exp(12.160 - 5473 / (T1 + 273.15))

K21 = exp(-9.953 + 8619 / (T1 + 273.15))

K31 = exp(-71.745 + 52596 / (T1 + 273.15))

Kpl = exp(11300/ (T1 + 273.15) - 10.68)

PAL = PA0O * (1 - X1)

PB1 = PBO00 - 0.5 * PAOO * X1

PR1 = PAOO * X1

R1=((K11* PB1* PAl1*(1-PR1/(PAl*Kpl* (PB1)~0.5)))/(22.414 * (1 + K21 * PAL + K31 * PR1)  2))

#Parai=2

K12 = exp(12.160 - 5473 / (T2 + 273.15))

K22 = exp(-9.953 + 8619 / (T2 + 273.15))

K32 = exp(-71.745 + 52596 / (T2 + 273.15))

Kp2 = exp(11300 / (T2 + 273.15) - 10.68)

PA2 =PAOO * (1 - X2)

PB2 = PBO0O0 - 0.5 * PAOO * X2

PR2 = PAOO * X2

R2 = ((K12 * PB2 * PA2 * (1 - PR2/ (PA2 * Kp2 * (PB2) ~ 0.5))) / (22.414 * (1 + K22 * PA2 + K32 * PR2) " 2))

#Parai=3

K13 = exp(12.160 - 5473 / (T3 + 273.15))

K23 = exp(-9.953 + 8619 / (T3 + 273.5))

K33 = exp(-71.745 + 52596 / (T3 + 273.15))

Kp3 = exp(11300/ (T3 + 273.15) - 10.68)

PA3 = PAOO * (1 - X3)

PB3 = PBO00 - 0.5 * PAOO * X3

PR3 = PAOO * X3

R3 = ((K13* PB3* PA3 * (1 - PR3/ (PA3 * Kp3 * (PB3) * 0.5))) / (22.414 * (1 + K23 * PA3 + K33 * PR3) * 2))

#Parai=4

K14 = exp(12.160 - 5473 / (T4 + 273.15))

K24 = exp(-9.953 + 8619 / (T4 + 273.15))

K34 = exp(-71.745 + 52596 / (T4 + 273.15))

Kp4 = exp(11300 / (T4 + 273.15) - 10.68)

PA4 = PAQO * (1 - X4)

PB4 = PB0O0 - 0.5 * PAQO * X4

PR4 = PAOO * X4

R4 = ((K14 * PB4 * PA4 * (1 - PR4 / (PA4 * Kp4 * (PB4) * 0.5))) / (22.414 * (1 + K24 * PA4 + K34 * PR4) " 2))

#Parai=5

K15 = exp(12.160 - 5473 / (T5 + 273.15))

K25 = exp(-9.953 + 8619 / (T5 + 273.15))

K35 = exp(-71.745 + 52596 / (T5 + 273.15))

Kp5 = exp(11300/ (T5 + 273.15) - 10.68)

PA5 = PAOO * (1 - X5)

PB5 = PB00 - 0.5 * PAOO * X5

PR5 = PA0O * X5

R5 = ((K15 * PB5 * PA5 * (1 - PR5 / (PA5 * Kp5 * (PB5) ~ 0.5))) / (22.414 * (1 + K25 * PA5 + K35 * PR5) * 2))
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#Parai=6

K16 = exp(12.160 - 5473 / (T6 + 273.15))

K26 = exp(-9.953 + 8619 / (T6 + 273.15))

K36 = exp(-71.745 + 52596 / (T6 + 273.15))

Kp6 = exp(11300/ (T6 + 273.15) - 10.68)

PA6 = PAOO * (1 - X6)

PB6 = PB0OO - 0.5 * PAOO * X6

PR6 = PAOO * X6

R6 = (K16 * PB6 * PA6 * (1 - PR6 / (PA6 * Kp6 * (PB6) ~ 0.5))) / (22.414 * (1 + K26 * PA6 + K36 * PR6) " 2))

#Parai="7

K17 = exp(12.160 - 5473 / (T7 + 273.15))

K27 = exp(-9.953 + 8619 / (T7 + 273.15))

K37 = exp(-71.745 + 52596 / (T7 + 273.15))

Kp7 = exp(11300/ (T7 + 273.15) - 10.68)

PA7 = PAQOO * (1 - X7)

PB7 = PB00 - 0.5 * PAQO * X7

PR7 = PAOO * X7

R7 = ((K17 * PB7 * PA7 * (1 - PR7 / (PA7 * Kp7 * (PB7) * 0.5))) / (22.414 * (1 + K27 * PA7 + K37 * PR7) " 2))

#Parai=8

K18 = exp(12.160 - 5473 / (T8 + 273.15))

K28 = exp(-9.953 + 8619 / (T8 + 273.15))

K38 = exp(-71.745 + 52596 / (T8 + 273.15))

Kp8 = exp(11300/ (T8 + 273.15) - 10.68)

PA8 = PAOO * (1 - X8)

PB8 = PB0OO - 0.5 * PAOO * X8

PR8 = PAOO * X8

R8 = ((K18 * PB8 * PA8 * (1 - PR8 / (PA8 * Kp8 * (PB8) * 0.5))) / (22.414 * (1 + K28 * PA8 + K38 * PR8) * 2))

#Parai=9

K19 = exp(12.160 - 5473 / (T9 + 273.15))

K29 = exp(-9.953 + 8619 / (T9 + 273.15))

K39 = exp(-71.745 + 52596 / (T9 + 273.15))

Kp9 = exp(11300 / (T9 + 273.15) - 10.68)

PA9 = PAQO * (1 - X9)

PB9 = PBO0O - 0.5 * PAOO * X9

PR9 = PAOO * X9

R9 = (K19 * PB9 * PA9 * (1 - PR9 / (PA9 * Kp9 * (PB9) » 0.5))) / (22.414 * (1 + K29 * PA9 + K39 * PR9) " 2))

# Parai=10

K110 = exp(12.160 - 5473 / (T10 + 273.15))
K210 = exp(-9.953 + 8619 / (T10 + 273.15))
K310 = exp(-71.745 + 52596 / (T10 + 273.15))
Kpl10 = exp(11300/ (T10 + 273.15) - 10.68)
PA10 = PAOO * (1 - X10)

PB10 = PBO0O - 0.5 * PA0O * X10

PR10 = PAOO * X10

R10 = ((K110 * PB10 * PA10 * (1 - PR10 / (PA10 * Kp10 * (PB10) ~ 0.5))) / (22.414 * (1 + K210 * PA10 + K310 *
PR10) ~ 2))

Resultados numéricos y graficos. En las figuras 3 y 4 se muestran los
datos de conversion y temperatura del lecho como funcién de la longitud y
radio del reactor y en las figuras 5, 6, 7 y 8 se muestran los gréaficos
correspondientes de los perfiles que muestran la variacion de la conversién

y temperatura en funcion de la longitud y el radio del reactor
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Figura 3

Perfil de conversion del dioxido de azufre en funcion a la longitud y el
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Perfil axial de conversion en funcién del radio del reactor
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Perfil axial de temperatura en funcion del radio del reactor
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5.4.2 Modelamiento del proceso de oxidacion en la particula de catalizador

Modelo matematico. El modelo matematico proviene de la simplificacion
de los balances de materia y energia.
Balance de materia de A:

1d
Fa(erAr) =Pl (1)

La ley de Fick para este proceso esta dada por:

dc
N, =—DAd—rA+YA(NAr+NBr+NCr) (2)

Por la estequiometria, se tiene la siguiente relacion: —N,, =—2N,, = N,
D, dC
N, =———A A (3)
1-0.5Y, dr
Con esta relacion, la ecuacion (3), se transforma en:
dCA NAr
=-—"(1-0.5Y 4
& =D 0 (4)
Pa = Pas = PasX Pg = Pgs _O-5pAsX Pc = PasX
De estas relaciones se obtiene:
P =(Pas + Pas) —0.5Pp,s X = Pg —0.5p,s X ()
De tal forma que la fraccion molar resulta:
P (1—X
YA — & — AS ( ) (6)
PT PTO _0'5pASX
La ecuacion (6) se transforma en:
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dx N, 1_O.5pAS(1—x) _0 @)
dr D,C, Ps —0.5p,sX

Balance de energia

1.d(r’q,
r_z (drq):chAHRXrA (8)

Ley de Fourier
— 4+ =0 9

La velocidad de reaccién en términos de la conversion

Pr
K (T)x pax pgd— )
_ AT pax petK(T) (10)

;
AT 2241401+ K, (T) P, + Ky (T) Pa)?

Las constantes especificas de velocidad de reaccion estan definidas por

k,(T) = exp(12.160 —5473/T) (11)
k,(T) = exp(—9.953+8619/T) (12)
k,(T) = exp(~71.745+ 52596 / T) (13)
K, (T)=exp(11300/T —10.68) (14)

La velocidad de reaccion en la superficie se tiene:

Pr
K (Ts)x pax pg(1- )
B 1\!s A B pAng'SKP(Ts) (15)

r.=
A 2241401+ K, (T,) Py + K (Ts) Pa)°

Discretizando la ecuaciéon (1)

I\:ZCL@\/K\

B
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N,-N,, 2
ST 2 N~ pxr(x,T) =0
Ar iar 1P A (6T

Discretizando la ecuacion (7)

X =X N, 1+(1—xi) 0
Ar D,C,s @+x)

Discretizando la ecuacion (8)

Q4 — Uiy _'_i

— pg XAH, x1, (X%, T.)=0
Ar iArql pB R A(I |)

Discretizando la ecuacion (9)
Ti _Ti—l

—_’_&:0
Ar k

Ahora la velocidad de reaccion discretizada se da:

Pr
K (Ti) % pax Pg(1— )
_ 1 A B prpg.SKP(Ti)

r..
AT 224141+ Ky(T) Py + Ky (T) PL)

k, (T;) =exp(12.160—-5473/T,)
k,(T;) =exp(—9.953+8619/T,)
k;(T;) =exp(—71.745+ 52596 /T,)

K., (T,) = exp(11300/T, —10.68)

El factor de efectividad se obtiene mediante el Método C

R

R
I47TI’2 xr,(x,T)dr
0

77: = 3
rA(X51Ts)Xg7TR3 R XrA(XS’TS)O

y mediante el Método D
dn _ 3 r’xr(xT)
dar R® r(x,Ts)

i —Thia _3i2AI’2 (6. T) -0
Ar R r,(x,T,)

Irz x I, (x,T)dr

\__ZL/ZL@:\/K\.

(16)

(17)

(18)

(19)

(20)

(21)
(22)
(23)
(24)

(25)

(26)

(27)

——
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Se resuelve simultaneamente el sistema de ecuaciones algebraicas no

lineales conformada por (16), (17), (18), (19) y (27), con las ecuaciones

auxiliares (21), (22), (23), (24) y con las condiciones de frontera:

Las condiciones de frontera a utilizar son:

r=0 N,=0 C,=? X=? q=0 T=? =0

r=R N,=? C,=C,, X=0 g=? T=T,

n="7

Se ha elaborado el programa denominado particula catalizador que

permite encontrar el perfil del factor de efectividad para cada particula de

catalizador seleccionada, con los datos de la Tabla 2, para lo cual se

ejecuta previamente el programa reactor acido sulfurico que permite

obtener las condiciones externas de temperatura y conversion.

#Programa para el calculo del factor de efectividad de cada particula en el lecho

f(N1) =N1-NO+ (2/1)*N1-DR*rl
f(N2) = N2 - N1+ (2/2)* N2 - DR * r2
f(N3) = N3 - N2 + (2/3) * N3 - DR * 13
f(N4) = N4 - N3 + (2/4) * N4 - DR * r4
f(N5) = N5 - N4 + (2/5) * N5 - DR * 5
f(N6) = N6 - N5 + (2/6) * N6 - DR * 16
f(N7) = N7 -N6 + (2/7)* N7 - DR * 7
f(N8) = N8 - N7 + (2/8) * N8 - DR * 18
f(N9) = N9 - N8 + (2/9) * N9 - DR * r9
f(N10) = N10 - N9 + (2/10) * N10 - DR * r10

f(X0) = X1 - X0 - (DR * N1/ (DA * CAS)) * (1 -
f(X1) = X2- X1 - (DR * N2/ (DA * CAS)) * (1 -
f(X2) = X3- X2 - (DR * N3/ (DA * CAS)) * (1 -
f(X3) = X4 - X3 - (DR * N4/ (DA * CAS)) * (1 -
f(X4) = X5 - X4 - (DR * N5/ (DA * CAS)) * (1 -
f(X5) = X6 - X5 - (DR * N6 / (DA * CAS)) * (1 -
f(X6) = X7 - X6 - (DR * N7/ (DA * CAS)) * (1 -
f(X7) = X8 - X7 - (DR * N8/ (DA * CAS)) * (1 -
f(X8) = X9 - X8 - (DR * N9/ (DA * CAS)) * (1 -
f(X9) = X10 - X9 - (DR * N10 / (DA * CAS)) * (1 - 0.5 * PAS * (1 - X10) / (PTS - 0.5 * PAS * X10))

PAS = PTS * YAS

PBS = (PTS - PAS) * 0.21
YAS = 0.065

PTS=1

X10 =0.0134367

TS = 229.313

NO=0

q0=0
T10=TS

R =0.002
DR=R/10
DHR = -94886

k = 0.025*3.6#Kj/h/m/K

0.5* PAS * (1 -
0.5 * PAS * (1 -
0.5 * PAS * (1 -
0.5 * PAS * (1 -
0.5* PAS * (1 -
0.5* PAS * (1 -
0.5* PAS * (1 -
0.5 * PAS * (1 -
0.5 * PAS * (1 -

X1) / (PTS - 0.5 * PAS * X1))
X2) / (PTS - 0.5 * PAS * X2))
X3)/ (PTS - 0.5 * PAS * X3))
X4) /| (PTS - 0.5 * PAS * X4))
X5) / (PTS - 0.5 * PAS * X5))
X6) / (PTS - 0.5 * PAS * X6))
X7) / (PTS - 0.5 * PAS * X7))
X8) / (PTS - 0.5 * PAS * X8))
X9) / (PTS - 0.5 * PAS * X9))
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DA = 1E-6*3600#m2/h

CAS = (PAS/(Rg * (TS + 273)))
Rg = 0.082

RHOC=1025

k10 = exp(12.160 - 5473 / (TO + 273.15))
k11 = exp(12.160 - 5473 / (T1 + 273.15))
k12 = exp(12.160 - 5473 / (T2 + 273.15))
k13 = exp(12.160 - 5473 / (T3 + 273.15))
k14 = exp(12.160 - 5473 / (T4 + 273.15))
k15 = exp(12.160 - 5473/ (T5 + 273.15))
k16 = exp(12.160 - 5473 / (T6 + 273.15))
k17 = exp(12.160 - 5473 / (T7 + 273.15))
k18 = exp(12.160 - 5473 / (T8 + 273.15))
k19 = exp(12.160 - 5473 / (T9 + 273.15))
k110 = exp(12.160 - 5473 / (T10 + 273.15))

k20 = exp(-9.953 + 8619 / (TO + 273.15))
k21 = exp(-9.953 + 8619 / (T1 + 273.15))
k22 = exp(-9.953 + 8619/ (T2 + 273.15))
k23 = exp(-9.953 + 8619 / (T3 + 273.15))
k24 = exp(-9.953 + 8619/ (T4 + 273.15))
k25 = exp(-9.953 + 8619 / (T5 + 273.15))
k26 = exp(-9.953 + 8619/ (T6 + 273.15))
k27 = exp(-9.953 + 8619 / (T7 + 273.15))
k28 = exp(-9.953 + 8619 / (T8 + 273.15))
k29 = exp(-9.953 + 8619/ (T9 + 273.15))
k210 = exp(-9.953 + 8619 / (T10 + 273.15))

k30 = exp(-71.745 + 52596 / (TO + 273.15))
k31 = exp(-71.745 + 52596 / (T1 + 273.15))
k32 = exp(-71.745 + 52596 / (T2 + 273.15))
k33 = exp(-71.745 + 52596 / (T3 + 273.15))
k34 = exp(-71.745 + 52596 / (T4 + 273.15))
k35 = exp(-71.745 + 52596 / (T5 + 273.15))
k36 = exp(-71.745 + 52596 / (T6 + 273.15))
k37 = exp(-71.745 + 52596 / (T7 + 273.15))
k38 = exp(-71.745 + 52596 / (T8 + 273.15))
k39 = exp(-71.745 + 52596 / (T9 + 273.15))

k310 = exp(-71.745 + 52596 / (T10 + 273.15))

KpO = exp(11300 / (TO + 273.15) - 10.68)
Kpl = exp(11300 / (T1 + 273.15) - 10.68)
Kp2 = exp(11300 / (T2 + 273.15) - 10.68)
Kp3 = exp(11300 / (T3 + 273.15) - 10.68)
Kp4 = exp(11300 / (T4 + 273.15) - 10.68)
Kp5 = exp(11300 / (T5 + 273.15) - 10.68)
Kp6 = exp(11300 / (T6 + 273.15) - 10.68)
Kp7 = exp(11300 / (T7 + 273.15) - 10.68)
Kp8 = exp(11300 / (T8 + 273.15) - 10.68)
Kp9 = exp(11300 / (T9 + 273.15) - 10.68)
Kp10 = exp(11300 / (T10 + 273.15) - 10.68)

PAO = PAS * (1 - X0)
PAL = PAS * (1 - X1)
PA2 = PAS * (1 - X2)
PA3 = PAS * (1 - X3)
PA4 = PAS * (1 - X4)
PA5 = PAS * (1 - X5)
PA6 = PAS * (1 - X6)
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PA7 = PAS * (1 - X7)
PAS8 = PAS * (1 - X8)
PA9 = PAS * (1 - X9)
PA10 = PAS * (1 - X10)

PBO = PBS - 0.5 * PAS * X0
PB1 =PBS -0.5* PAS * X1
PB2 = PBS - 0.5 * PAS * X2
PB3 = PBS - 0.5 * PAS * X3
PB4 = PBS - 0.5 * PAS * X4
PB5 = PBS - 0.5 * PAS * X5
PB6 = PBS - 0.5 * PAS * X6
PB7 = PBS - 0.5 * PAS * X7
PB8 = PBS - 0.5 * PAS * X8
PB9 = PBS - 0.5 * PAS * X9
PB10 = PBS - 0.5 * PAS * X10

PRO = PAS * X0
PR1 = PAS * X1
PR2 = PAS * X2
PR3 = PAS * X3
PR4 = PAS * X4
PR5 = PAS * X5
PR6 = PAS * X6
PR7 = PAS * X7
PR8 = PAS * X8
PR9 = PAS * X9
PR10 = PAS * X10

f(gl)=ql-q0+ (2/1)*ql - DR * DHR * r1
f(2) =g2-ql+(2/2)*q2 - DR * DHR * r2
f(g3)=93-92+(2/3)*q3 -DR * DHR *r3
f(q4) =q4-g3 + (2/4) * g4 - DR * DHR * r4
f(g5) = g5-q4 + (2/5)* 5 - DR * DHR * 15
f(g6) =g6-9g5 +(2/6) * g6 - DR * DHR * r6
f(q7)=q7-q6 + (2/7)*q7 - DR * DHR * 17
f(q8) = g8 -q7 + (2/8) *q8 - DR * DHR * r8
f(g9)=g9-98+(2/9)*q9 - DR * DHR * r9
f(q10) = q10 - g9 + (2 / 10) * q10 - DR * DHR * r10

f(TO) = g1 + k* (T1 - TO) / DR
f(Tl) = g2 + k* (T2-T1) /DR
f(T2) = q3 + k* (T3-T2) / DR
f(T3) = g4 + k* (T4 - T3) / DR
f(T4) = g5 + k * (T5 - T4) / DR
f(T5) = g6 + k * (T6 - T5) / DR
f(T6) = q7 + k * (T7 - T6) / DR
f(T7) =8 + k* (T8 - T7) / DR
f(T8) = q9 + k * (T9 - T8) / DR
f(T9) = q10 + k * (T10 - T9) / DR

rl =-(k11* PB1* PAL* (1 - PR1/ (PAL* PB1" 0.5 * Kpl))/ (22.414 * (1 + k21 * PA1 + k31 * PR1)
A 2)) * RHOC
r2 = -(k12 * PB2 * PA2 * (1 - PR2 / (PA2 * PB2 " 0.5 * Kp2)) / (22.414 * (1 + k22 * PA2 + k32 * PR2)
A 2)) * RHOC
r3 = -(k13 * PB3 * PA3 * (1 - PR3/ (PA3 * PB3 " 0.5 * Kp3)) / (22.414 * (1 + k23 * PA3 + k33 * PR3)
A 2)) * RHOC
r4 = -(k14 * PB4 * PA4 * (1 - PR4 / (PA4 * PB4 2 0.5 * Kpd)) / (22.414 * (1 + k24 * PA4 + k34 * PR4)
A 2)) * RHOC
15 = -(k15 * PB5 * PA5 * (1 - PR5 / (PA5 * PB5 / 0.5 * Kp5)) / (22.414 * (1 + k25 * PA5 + k35 * PR5)
A 2)) * RHOC
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r6 = -(k16 * PB6 * PA6 * (1 - PR6 / (PA6 * PB6 ~ 0.5 * Kp6)) / (22.414 * (1 + k26 * PA6 + k36 * PR6)
A 2)) *RHOC

17 = -(k17 * PB7 * PA7 * (1 - PR7 / (PA7 * PB7 ~ 0.5 * Kp7)) / (22.414 * (1 + k27 * PA7 + k37 * PR7)
A 2)) * RHOC

r8 = -(k18 * PB8 * PA8 * (1 - PR8 / (PA8 * PB8 " 0.5 * Kp8)) / (22.414 * (1 + k28 * PA8 + k38 * PR8)
A 2)) * RHOC

r9 = -(k19 * PB9 * PA9 * (1 - PR/ (PA9 * PB9 ~ 0.5 * Kp9)) / (22.414 * (1 + k29 * PA9 + k39 * PR9)
A 2)) * RHOC

r10 = -(k110 * PB10 * PAL0 * (1 - PR10/ (PA10 * PB10 ~ 0.5 * Kp10)) / (22.414 * (1 + k210 * PA10
+k310 * PR10) " 2)) * RHOC

N1(0) = -0.000002
N2(0) = -0.000002
N3(0) = -0.000002
N4(0) = -0.000002
N5(0) = -0.000002
N6(0) = -0.000002
N7(0) = -0.000002
N8(0) = -0.000002
N9(0) = -0.000002
N10(0) = -0.000002

q1(0) = 10
92(0) = 10
q3(0) = 20
q4(0) = 35
5(0) = 40
96(0) = 50
q7(0) = 10
q8(0) = 10
q9(0) = 10
q10(0) = 10

X0(0) = 0.05

X1(0) = 0.04

X2(0) = 0.035
X3(0) = 0.030
X4(0) = 0.028
X5(0) = 0.026
X6(0) = 0.022
X7(0) = 0.020
X8(0) = 0.018
X9(0) = 0.012

TO(0) = 460
T1(0) = 450
T2(0) = 440
T3(0) = 430
T4(0) = 420
T5(0) = 410
T6(0) = 410
T7(0) = 410
T8(0) = 410
T9(0) = 410

f(E1) =E1-EO-3*DR*rl*(1*DR)"2/(R"3*rl0)
f(E2) =E2-E1-3*DR*r2*(2*DR) "2/ (R"3*r10)
f(E3) = E3-E2-3*DR*r3*(3*DR) "2/ (R"3*r10)
f(E4) =E4-E3-3*DR*r4* (4*DR) "2/ (R"3*r10)
f(E5) = E5- E4-3*DR * 15 * (5* DR) ~ 2/ (R~ 3 * r10)
f(E6) = E6 - E5-3*DR * 16 * (6 * DR) A 2/ (R " 3 * r10)
f(E7) = E7-E6-3*DR*r7*(7*DR) "2/ (R"3*r10)
f(E8) = E8 - E7-3*DR*r8* (8 * DR) " 2/ (R " 3 * r10)
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20
21
12
23
14
5
6
7
8
29
z10

f(E9) = E9- E8-3*DR*r9*(9*DR) " 2/ (R "3 *r10)
f(E10) = E10- E9 - 3* DR * r10 * (10 * DR) ~ 2/ (R~ 3 * r10)

E1(0) = 0.2
E2(0) = 0.3
E3(0) = 0.2
E4(0) = 0.3
E5(0) = 0.2
E6(0) = 0.3
E7(0) = 0.2
E8(0) = 0.3
E9(0) = 0.2
E10(0) = 0.3
E0=0

Resultados numeéricos y graficos. En la figura 7 se observa el perfil del
factor de efectividad en funcién a la posicién axial y radial del reactor de
lecho fijo en forma numérica y en la figura 8 el perfil grafico del factor de

efectividad en funcién de la longitud del reactor para cada radio del reactor.

Figura 7

Perfil del factor de efectividad de la conversiéon del di6xido de azufre

0 rl r2 ra rd S r6 7 8 ] ri0

0 040339367 040359367 040385367 040359367 0.40389367 040389367 040389367 0.40359367 0.40389367 0.40389367 0,40389367
00159312 (.52468836 0.52470143 052476737 0.52498568 0.52440551  0.5231523 051917451 0.5142903  (0.58356026 1.11507466 115500992
00305616 0.5868347 0.56669887 058620015 0.58477955 0.58091671 057705346 059701622 0.53923615 1.13614577 1.15500595 1.15501
00464112 063699074 063590181 063274532 0.6266002 D.623018:F 0.6634083 086113532 11347354 L1540670 1.15501 115804
0.0610416 0.63948139 064672406 0.65413081 0.65356731 0.68273391 0.84995675 1.11235559 1.15460718 1 15500962 1.15501 1.15501
00768912 1.58859984 0.621591M 0.66547276 0.693185%9 0.82393995 108037527 115311718 1.15500221 115501 1315501 1.15501
00503024 0.55847582 061371965 0.6886311¢ 0.77453368 101018115 114619362 115489747  1.1550097 115501 115501 11550
0073712 0.59180648 066991073 076945722 095667754 113051116 115938429 115499454 | 15500999 1 15501005 1.15501 1.15301
01220016 0.751883 (.83253165 0.96502549 11128005 1.15249282 1.15496002 1.15500964 1.15500993 1.15501 1.15501 L1530
01378512 1.05050639 1.09451789 1,13438321 11521202 1,15885749 115500695 1.15500058 1.15500992 115501 1.15501 1,15501
01524 114744029 11504044 1.15364513 115482343 115499953 1.15500977 1,15501 1.15501 115501 1.15500999 1.15501
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Figura 8
Perfil del factor de efectividad de la conversion del diéxido de azufre en

funcion a la longitud para cada radio del reactor

0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14 0.16 0.18

—@—r) —@=—rl r2 —@=—r4 r5 r6 =—@=r7

DISCUSION DE RESULTADOS

Respecto al modelamiento en el reactor en base a las figura 5 se observa
gue hay una marcada diferencia de la conversion en funcién a la posicion
axial para cada posicion radial en el reactor; las mayores conversiones se
logran en el eje del reactor y en puntos cercanos al eje; por otro lado, cerca
de la pared del reactor, las conversiones son marcadamente mas bajas.
Esto se debe a los cambios de temperatura en el reactor pues las
temperaturas mas altas se encuentran en el eje del reactor lo que genera
una mayor conversion; por otro lado, en las regiones cercanas a la pared
del reactor, las temperaturas son mas bajas tal como se observa en la figura
6. Estos resultados obtenidos son comparables a los obtenidos por Garcia-
Ochoa et. al (1991)
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El calculo del factor de efectividad para cada condicion de conversién y
temperatura resulté ser bastante complicada debido a la dificultad en la
convergencia pues las ecuaciones resultantes del modelamiento presentan
una no linealidad muy alta, lo que conllevé al uso de diversos métodos de
solucion de ecuaciones algebraicas no lineales; sin embargo, finalmente se
logré la convergencia. El factor de efectividad obtenido a lo largo del lecho
del reactor varia en el rango de 0.3 a 1.15; los valores mas bajos se dan
cerca de la entrada al reactor, mientras que, en la parte media, la
variabilidad del factor de efectividad es bastante marcada y a la salida del

reactor todos los valores tienden a 1.15.

CONCLUSIONES

Se ha logrado obtener el perfil del factor de efectividad en un reactor tubular
de lecho fijo mediante el modelamiento del proceso en el lecho para la
obtencion de las condiciones externas de conversion y temperatura
alrededor de la particula, considerando un proceso pseudo homogéneo no

isotérmico que se lleva a cabo en un reactor tubular de lecho fijo.

Se ha logrado precisar los datos globales de proceso y propiedades fisicas
necesarios para obtener el perfil del factor de efectividad en el proceso de
oxidacion del dioxido de azufre; dentro de los cuales tenemos las
propiedades fisicas como la densidad del catalizador y el gas, la entalpia
de reaccion, la conductividad térmica efectiva, la difusividad efectiva, etc.,
las condiciones del proceso como son flujo de alimentacion, presién de
operacién, temperatura de entrada, numeros adimensionales de
transferencia de masa, etc., la geometria como son la forma y tamafio de

la particula, el diametro y longitud del reactor, etc.
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RECOMENDACIONES

Se recomienda seguir analizando el calculo del factor de efectividad
utilizando otros modelos cinéticos y comparandolos con el calculado en
este trabajo, pues no se tienen antecedentes del desarrollo de este tipo de

trabajos que hayan sido realizados.
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ANEXO: MATRIZ DE CONSISTENCIA

“PERFIL DEL FACTOR DE EFECTIVIDAD EN UN REACTOR DE LECHO FIJO A PARTIR DE DATOS GLOBALES
DEL PROCESO DE OXIDACION DEL DIOXIDO DE AZUFRE”.

PROBLEMA OBJETIVOS HIPOTESIS VARIABLES INDICADORES METODOLOGIA
General General General Dependiente
¢,Como se deberd Determinar el perfii El perfil del factor de Z: Perfil del factor de Perfil del factor Nivel: Explicativo
determinar el perfil del  del factor de efectividad se determina  efectividad de efectividad Tipo: Aplicativo
factor de efectividad en  efectividad en un obteniendo las dependiente de Disefio:
un reactor de lecho fijo?  reactor tubular de condiciones de conversiéon la ubicacion Documental
lecho fijo. y temperatura a lo largo del espacial dentro
lecho y su posterior uso en del lecho
el perfil de concentracion y catalitico
temperatura en cada
particula individual.
Especifico Especifico Especificas Independientes
¢Cuales son los datos Precisar los datos Para determinar el perfil X: Factores de proceso Geometriay
globales de proceso y globales de procesoy del factor de efectividad se volumen del
propiedades fisicas  propiedades fisicas requiere conocer las reactor
necesarios para  necesarios para propiedades fisicas del Geometria y
obtener el perfil del obtener el perfil del catalizador, las volumen de la
factor de efectividad en  factor de efectividad dimensiones del reactor particula
el proceso de oxidacion en el proceso de tubular y las condiciones Temperature
del di6xido de azufre? oxidacion del diéxido de operacion. Flujo
de azufre. Presion

Concentracion
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