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Para la busqueda y recopilacién de informacion relevante en este trabajo, se utilizaron

diversas bases de datos cientificas y académicas. A continuacién, se describe el proceso general

de consulta en cada una de ellas:

Tabla 10

Metodologia de consulta en bases de datos

Bases de datos

Definicion

Modo de acceso

Estrategia de basqueda

Google Scholar
(Google
Académico)

ScienceDirect

American
Chemical
Society (ACS)

Springer

Google Scholar es un motor de
busqueda enfocado en la
literatura académica. La consulta
se realiz6 mediante ecuaciones
de busqueda, es decir, palabras
clave y operadores booleanos
(AND, OR, NOT).

ScienceDirect es una plataforma
de Elsevier que proporciona
acceso a articulos cientificos
revisados por pares.

ACS es una de las fuentes méas
relevantes en cuanto a
publicaciones en quimica,
ingenieria quimica y ciencia de
materiales.

Springer es una de las
principales bases de datos
interactivas, en los campos de las
ciencias, la técnica, la medicina

Disponible de
forma gratuita en
scholar.google.co
m

A través de la
biblioteca virtual
de la Universidad
Industrial de
Santander en
www.sciencedire
ct.com

A través de la
biblioteca virtual
de la Universidad
Industrial de
Santander en

pubs.acs.org

A través de la
biblioteca virtual
de la Universidad
Industrial de
Santander

No se utilizaron filtros por
afio, en cambio, se orden6
por relevancia o nimero de
citas.

Uso de las ecuaciones de
busqueda en el campo de
busqueda avanzada,
aplicando filtros como tipo
de publicacion (“Review
articles” “Research
articles”) y disciplina
(“Chemical Engineering”)

Uso de ecuaciones de
busqueda, ademas de filtros
por tipo de publicacion
(“Article” “Review”) y por
campo de estudio
(“Kinetics, Catalysis and
Reaction Engineering”).

Aplicacion de ecuaciones
de busqueda y filtro por
tipo de publicacion
(“Articles” “Review”).
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y la recopilacion de archivosen  link.springer.co
linea. m
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Las ecuaciones de busqueda aplicadas en las bases de datos, se disefiaron para garantizar

resultados asertivos, de acuerdo con la informacion requerida. En la siguiente tabla, se describen

estas ecuaciones de busqueda:

Tabla 11

Ecuaciones de basqueda bibliografica

Concepto Ecuacion de busqueda
Ecuacion de continuidad y  (“mass transfer limitations” OR “mass transfer resistance” OR
criterios que evaluen el “mass transfer controlling” OR “diffusion control” OR

efecto de las limitaciones  “effectiveness factor” OR “rate controlling steps”) AND (“slurry

de transferencia de masa reactors” or “two-phase reactors””) AND (“batch reactor”) AND

(“stirred tank™ or “agitated vessel”)

Correlaciones del (“diffusivity coefficient” OR “effective diffusivity” OR
coeficiente de difusividad  “diffusion coefficient””) AND (“porous media” OR “porous
efectiva catalyst” OR “solid particles”) AND (“liquid mixture” OR

“multicomponent diffusion” OR “binary diffusion” OR

“molecular diffusion”)

Correlaciones de (“solid-liquid mass transfer” OR “solid-liquid mass transfer” OR

transferencia de masa “mass transfer coefficient” OR “Sherwood number” OR “mass
interfacial liquido-sélido transfer correlation”) AND (“slurry reactors” or “two-phase
reactors”) AND (“batch reactor’”) AND (“stirred tank™ or

“agitated vessel”).

Propiedades (“thermodynamic properties” OR “transport properties””) AND
termodinamicas y de (“pure liquids” OR “liquid mixtures””) AND (“molar volume”
transporte de los liquidos ~ OR “density” OR “viscosity”’). Ademas, fue fundamental la
puros y de la mezcla, consulta de la documentacion de Aspen Plus, simulador donde se
como volumen molar, determinaron estas propiedades.

densidad y viscosidad
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Los articulos seleccionados fueron analizados en funcion de su relevancia o nimero de
citas y su relacion con la metodologia que se desarrollo en este trabajo. Ademas, se consultaron
sus referencias bibliograficas y citas mediante las herramientas Litmaps, Research Rabbit y

Connected Papers.
Apéndice B. Desarrollo de la ecuacion de transporte

Usualmente, la transferencia de masa en reactores por lotes es modelada
macroscopicamente a través de un balance de masa aplicado al seno del liquido (Scott Fogler,
1987), que relaciona el cambio temporal de la concentracion con el término de generacion R;:

dt

R, (Ec.1)

Donde C;;, es la concentracion de la sustancia i en el seno del liquido. En esta ecuacién, se
suele asumir que la concentracion medida en el seno del liquido es la misma que la concentracion
en la superficie del poro. Sin embargo, en una escala microscopica y mesoscopica, en los
alrededores de cada una de las particulas de catalizador se presenta una disminucion de la
velocidad del liquido que las rodea, provocando la formacion de una pelicula viscosa (Bird et al.,
2006), como se observa en la Region | de la Figura 12, donde la concentracién es homogénea y
las propiedades (Densidad, viscosidad y difusividad) no son necesariamente isotropicas,
apareciendo asi un perfil de concentracion. Cuando se tienen este tipo de peliculas alrededor de
solidos, Weisz y Prater sugirieron examinar la condicion hidrodindmica del flujo (Weisz & Prater,
1954), ya que el desarrollo de una subcapa viscosa alrededor del solido, donde la viscosidad juega

un papel clave (Lightfoo et al., 2010), se debia al régimen turbulento en el seno del liquido.
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Analogamente, en el interior de la particula (Regién Il), debido a la tortuosidad de los
poros, la velocidad del liquido no es la suficiente para transportarse por conveccion, por ende, el
mecanismo de transferencia en esta region es difusivo, formandose un perfil de concentracion

adicional (Cussler, 1997) (Figura 13).
Figura 12

Regiones de flujo interno y externo

Pelicula externa { Region I

Medio poroso de
la particula

Region 1T

Ademas, dada la ausencia de una corriente de salida en los reactores por lotes y con base
en el balance de masa macroscopico, se espera que la concentracién tanto en la pelicula externa
(Regidn 1) como en el interior de la particula (Region 1), disminuya conforme avanza la reaccion,

tal como se observa en la Figura 13.

Figura 13

Evolucidn del perfil de concentracion interno y externo en el tiempo
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—— t  Seno del fluido

r=in
Pelicula externa
(Regidn 1)
oeem Ty
Medio poroso de la R

particula
(Region 2)

-r=0

Con base en las consideraciones mencionadas, es necesario sustituir el balance de masa
macroscopico de la Ecuacién 1, por un balance de masa diferencial (ecuacion de continuidad) que

describe la distribucion de la concentracion a lo largo del espacio-tiempo (Ecuacion 2).
4 (\7 .]l) =R, (Ec.2)
ot
Donde la divergencia (V - J;), fisicamente, indica la entrada o salida de masa en el sistema

con base en el sistema de coordenadas definido, en este caso, coordenadas esféricas. Por lo que, al

desarrollar la divergencia, la ecuacién de continuidad resulta en:

. 2 . . i ;
0 10G%y) 1 00usin®) 1 w)_p  (gy
ot r? or rsin(6) 00 rsin(0) 0d¢

Simplificando la ecuacion anterior, se considera que la difusion no es dispersiva, es decir,
es uniforme a lo largo de los ejes angulares 6 y ¢, lo que implica que la densidad de flujo molar
es solamente funcion de la coordenada radial. Obteniendo:

0C | 100 _

_t , Ec.4
at  r?2 or ' (Ec.4)
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Posteriormente, esta ecuacion de continuidad se aplica en las Regiones | y 1l, modelando

la transferencia de masa, dependiendo de las consideraciones en cada region.

Apéndice C. Ajuste de la ecuacion de continuidad dentro de la red porosa del catalizador

acy 1[G,
& (E),, __r_2< or >”+(1_8P)Ri (Ec.5)

Donde &, es la fraccion volumétrica de vacio de la particula, que en la Ecuacion 5 funciona
como un factor de correccion para el cambio temporal de la concentracion, haciendo que este sélo
corresponda al volumen vacio dentro de la particula (volumen de los poros), que puede ser ocupado
por el liquido. Simultaneamente, el término de generacion acompafado por el factor (1 — &),
representando la fraccion volumétrica solida de la particula, indicando que la reaccion quimica no
ocurre en el volumen total de la particula, sino que se limita al volumen solido de ésta. Estos
factores de correccion son consecuencia de asumir la densidad de flujo molar como una cantidad

promedio y de considerar matematicamente la reaccién quimica como homogénea.
Apéndice D. Consideraciones y aproximaciones del sistema
Tabla 12

Consideraciones y aproximaciones del sistema

Sistema Consideraciones
Liquido y particulas de Medio continuo.
catalizador Seno del liquido perfectamente mezclado.
Solucién diluida.
Sistema isotérmico e isobarico.
Turbulencia isotropica en el seno del liquido
Propiedades isotropicas y concentracion homogénea
en el seno del liquido.
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Pelicula externa a la particula

Red porosa de la particula de
catalizador

Particulas esféricas de igual tamafio, es decir, no
existe una distribucion de particulas.

Liquido  incompresible,  densidad  constante
independiente de la posicién (7 - %) = 0.

Liquido newtoniano.

Estado transitorio.

Sistema de coordenadas esférico.

Se ignoran los efectos de difusion dispersiva,
eliminando los términos angulares J;9 = J;, = 0.

Se considera el llenado de los poros de la particula.

Mecanismo de transporte netamente difusivo v = 0
(contraflujo equimolar).

Espesor de la pelicula constante A; # 4;(t).
Coeficiente de difusividad molecular isotrépico
V- Dim = 0).

Reaccion quimica inexistente.

Reaccion quimica descrita por una ley de potencias de
orden m.

Particula de catalizador macroporosa.

No existe una distribucion en el tamafio de los poros.
Difusion radial como Unico mecanismo de transporte
de masa.

Se promedia el mecanismo de transporte a partir del
coeficiente de difusividad efectiva (Difusion de
Knudsen).

En el balance considera el termino de reaccion, como
si se tratase de una reaccion homogénea, valido s6lo
si se considera la anterior aproximacion.

Perfil de concentracion simétrico.

El reactivo limitante puede ser o no la sustancia i.

Apéndice E. Modelos y correlaciones para el coeficiente de difusividad molecular y efectiva

y el factor de tortuosidad

Correlacion de Hayduk y Laudie (Hayduk & Laudie, 1974) para la difusividad de un soluto

diluido (<10 mol%) en agua.
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_ 8.621x 107

Ec.6
u}.14Vi0.589 ( )

0
ij =

Correlacion de Judson y colaboradores (King et al., 1965) para la difusién de un soluto

diluido (<10 mol%) en cualquier solvente excepto agua

1 1

T (V6 (Li\?
D% = 4.4x 10715 —(—’) J (Ec.7)
l] 'uJ Vl Lvap

i

Correlacion de Scheibel (Scheibel, 1954) para la difusién de un soluto diluido (<10 mol%)

en solventes comunes como agua, benceno y metanol.

, 82x107® 3V /?
D ——1+( ) (Ec.8)

ij = 1/3 R7A
u Vi

Correlacion de Perkins y Geankopolis (Perkins & Geankoplis, 1969) para la difusividad de

una mezcla concentrada multicomponente:
n

Di i = z x; D3 (Ec.9)

=1
i#A

Donde D;; [cm?/s], es el coeficiente de difusividad molecular binario D{’j [cm?/s] esel

coeficiente de difusividad binario a dilucion infinita'y L‘i’a‘D [J/kmol] es la entalpia de vaporizacion

de la sustancia i.

Fisicamente la tortuosidad se define como la relacion de la distancia real recorrida por la

sustancia Al por unidad de longitud del medio Ax (Shen & Chen, 2007), tal que asi:
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Al

= — Ec.1
o (Ec.10)

T

Sin embargo, puede estimarse con correlaciones semi empiricas, como la ecuacion de

Wakao y Smith (Wakao & Smith, 1962)

1
T= . (Ec.11)
Suzuki y Smith (Suzuki & Smith, 1972):
7=1.5-0.5¢, (Ec.12)

La ecuacion de Beeckman, comunmente utilizada en catélisis heterogénea (Beeckman,

1990):

2 =g, (1-(1- gp)%) (Ec.13)

En cuanto al coeficiente de difusividad efectiva, se tiene la ecuacion modificada con
constantes empiricas para la difusion de un soluto en poros llenos de solvente, (Mukherjee &

Vannice, 2006):

&
Do =D;m (7”) (Ae~BAt) (Ec.14)

Donde, 1 = Tyotecuta/Tporo » SI EXiste una distribucion de poro su radio puede promediarse

a partir de r,,,-, = 2&,/(appp); Ay B son constantes empiricas. La siguiente correlacion tiene las
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mismas consideraciones que la anterior, sin embargo, esta necesita de un parametro empirico
adicional P (Vannice, 2005):

(1 - 1)?
=DimTp1 (Ec.15)

Apéndice F. Correlaciones del coeficiente de transferencia de masa y propiedades

termodinamicas y de transporte

En principio, las correlaciones generadas a partir de la teoria de Kolmogoroff, producen
coeficientes de transferencia de masa que son, exclusivamente, funcidn de la potencia suministrada
por el agitador, por unidad de masa de liquido (e [W/g]), en tanques geométricamente similares.
Sin embargo, es de vital importancia conservar esta similitud geométrica, ya que al alejarse de la
configuracion geométrica del tanque donde se construyo la correlacion, los valores del coeficiente
de transferencia de masa empiezan a variar, asi se encuentren a la misma “e” (Shinnar & Church,

1960).

Por otro lado, las correlaciones basadas en el anélisis dimensional son simples, pero su
aplicabilidad es limitada, ya que dependen de la geometria y el sistema liquido-sélido. Ademas,
estudios detallados muestran que, el coeficiente de transferencia de masa varia con multiples
factores que estas correlaciones no consideran, como la velocidad del agitador y la diferencia de
densidad liquido-sélido, lo que genera discrepancias significativas en sus predicciones. (Pangarkar

etal., 2002).
Tabla 13

Propiedades termodinamicas de la mezcla liquida
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Referencia Correlacion Limitaciones
Correlaciones basadas en el analisis dimensional
(Hixson & Baum, Sh = 0.16Re%625c%° Re > 6.7 x 10*
1941) Sh=2.5x 10"5Re**Sc%° Re < 6.7 x 10*
Donde
Sh = ksdT_ Re = Nd%"pL
Di,m ’ U
(Barker & Treybal, Sh = 0.02Re%8335¢05
Nmd?
1960) Re = NTATAL
My
(Sykes & Sh = 2 + 0.109Re*385¢05
Gomezplata, 1967) Np del impulsor 033 42
3 (Np de la turbina) IPL
Hi
0.019 2
(Boon-Long et al., Gl = 0.046Re0283 017390011 <d_T) g 061 Re = 2dpprdrm”N
1978) dp My
_ 2dypdrm®N 1.1 % 10° < Ga < 10°
CTT 27 <9 < 2900
2.3 d
@ =Pi9% o WV oo _ 30 <=L <215
.UI% PLdg PLDim p

300 < Sc < 2000

Correlaciones basadas en la teoria de Kolmogoroff de turbulencia isotrépica

(Armenante &
Kirwan, 1989)

(Lal et al., 1988)

Sh =2 4 0.52Re 525,033

Re _ 60.33d;l).33pL
My,

Sh =2+ 0.02Re%75c%33
Sh =2+ 2.02Re%?°5c%33
wd?N
Re = T4 YPL
Ky
Sh = 2 + 0.088Re’067 NO.33

Sh = 2+ 3.98Re'*?>Ng;**
;. nNdepL

Re =
U
Sh =2+ 0.474Re""*%7 5033
Sh =2+ 7.525Re""*?°5¢%33

Re < 8.5 x 10*
Sc>1x102

Re > 8.5 x 10*

Re < 10*
Re > 10*

1 < Re" <800
Re’ > 800
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- Ndzl,'33d11'67pL
- d(T)v'67HO'33,LLL
Donde H es la altura del liquido en el reactor [cm]

Re

Nota. Adaptado de (Joshi et al., 2023).

Apéndice G. Calculo de las propiedades puras

Correlacion de Andrade (Poling et al., 2001) para calcular la viscosidad del liquido puro i:

B:
loglo Hi = Ai + ?l + CLT + DiTZ (EC16)
Donde 4;, B;, C; y D; son constantes empiricas del liquido.
Correlacion de (Yaws, L, 2003) para calcular la densidad del liquido puro i:
T n
— 1__
pi = Ai(B (%) ) (Ec.17)
Donde A4;, B; y n; son parametros empiricos del liquido.

En el caso del glicerol, estas dos correlaciones sélo aplican en el rango de temperatura de

los 291.3 [K] hasta su temperatura critica de 723 [K].

En cuanto a la estimacion de las propiedades criticas puras, se utilizé el método de

contribucion de grupos de Joback (Marrero-Morejon & Pardillo-Fontdevila, 1999).
Apéndice H. Estimacion de parametros de la ecuacion de Rackett

Dicha ecuacion, esta sujeta a los siguientes rangos de aplicacion: 5[°C] < T,; < 2000[°C]

; 105[P,] < pe < 108[P];0.1< Zf <1

TC = Z Z xiijCiVCj TciTCj (1 - kl])/VC%n (EClS)
i J
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1—g (VaVe)

1 01\3 (Ec.19)
3 3
(v 1))

Iy T o
Pc - lpci (Ec.20)

kij =

Donde Z24 se puede estimar a partir de Z*4, el cual se calcula a partir de un volumen molar

de referencia V;z (Mjalli et al., 2015).

ZR = Z %z (Ec.21)
20— (%)1/[1+(1_;d)3] (Ec.22)
Vem = Z XiVei (Ec.23)

T, = TE (Ec.24)

Apéndice |. Determinacion del factor 4;

Para determinar el factor A; se lleva a cabo un balance en la ecuacion de transporte de la
Region 1 (Ecuacion 5), asumiendo un estado pseudoestacionario, en otras palabras, se descarta la
variacion en el tiempo, obteniendo de esta manera la siguiente expresion:

D 0%¢c; 204G —0 Ec.25
m\Gr2 Y7oy ) (Ee.23)

CF1:Ci(r,) = Cis
CF2: Ci(Aimy) = Cip

Inicialmente se resuelve el perfil en t = 0, por tanto:
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92¢c; 20¢;
Pim\ 52 * 797 ) =°

9%C; 20C;

or? rﬁ_o

Se considera que C; tiene la siguiente forma:

Ci=rk

Sustituyendo:

% (rk a(rk
r? ()+2r()

=0C; =1k
or? or (=T

r?2(k(k — Dr*2) + 2r(kr*1) =0
r¥(k(k—1)+2k) =0
r*k?+k)=0

rk(k(k+1)) =0

Como k # —oo, entonces k = 0y k = —1, por lo que C; tiene la forma:

C,
Ci=C1+?

76

(Ec.26)

(Ec.27)

(Ec.28)

(Ec.29)

(Ec.30)

Aplicando las condiciones de frontera, se obtiene el siguiente sistema de ecuaciones:

G

Cp=20C
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Gy
Cis = C; +E

Que al resolverse da como resultado el perfil externo de concentracion inicial:

_ AiCib_Cis) (Aicis_/licib) ™\ .k
Ci—( e Rl G e (B)ci=r (Ec.31)

Determinacion del factor A;:

aC;
~Pim 5y

= ks (Ci|r=rp - Cilr:lirp) (Ec.32)
r=rp
Ci

= Pimy

= ks(cis - Cib)

T‘=T‘p

_0 </1iCib - Cis) N (AiCiS - lin) (T_p)
r=r or /1i -1 ){i -1 r
p

a¢; _ (L’Cis - AiCib> (Tp)
. — _(Ztzts  TiEw (P
ar r=rp Ai -1 T'Z

AiCis — ;Cip\ (T
= ~Dim <_( 2 -1 >(r_2)

D; A
- <%> (Al——l1) (Cis — Cip) = ks(Cis — Cip)

14
( /11' ) ksrp
- =
A =1 D;m

k.,
N=—F (Ec.33)

ksrp - Di,m

ac;
- —
or

1"=T‘p

T'=Tp

) = ks(Cis — Cip)

T'=T'p

Apéndice J. Metodologia y algoritmo detallado de calculo del factor de efectividad
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Las Figuras 12 y 13, muestran la metodologia y algoritmo disefiado para calcular el factor
de efectividad externo e interno para una reaccion catalitica en fase liquida en un reactor por lotes

agitado e isotérmico, respectivamente.

Apéndice K. Ecuacion del perfil de concentracion interno en estado estacionario con una

reaccion quimica de orden uno

Siguiendo la metodologia de Li (Li, 2017) para solucionar analiticamente la ecuacién
diferencial ordinaria no lineal, se obtiene el siguiente perfil de concentracién, que puede ser
diferenciable y reorganizado para encontrar otra expresion que defina el flux de transferencia de

materia. Esto s6lo es valido para una cinética de reaccion de ley de potencias con orden uno.

senh <¢> (%)) P

donde ¢ =r, (Ec.34)
(rL) senh(¢) ’ De
D

C; = Ci(1p)

Figura 14

Metodologia para el calculo de limitaciones de transferencia de masa
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METODOLOGIA PARA EL CALCULO DE LIMITACIONES DE TRANSFERENCIA DE MASA

EXTERNAS E INTERNAS

Luis Camilo Sanabria Ardila - Diego Alejandro Rojas Salcedo
Escuela de Ingenieria Quimica - Universidad Industrial de Santander

1. Definir condiciones del sistema

Definir propiedades del catalizador

Apy Ay Py Epy T

2. Calculo de las propiedades

termodinamicas de las sustancias puras

Calculo de la densidad del liquido puro

Nota: @, es el area especifica, d,, es el diametro, P, es la densidad, £, es
la fraccion volumétrica de vacio y T es el factor de tortuosidad

Definir condiciones de operacion del tanque agitado

TJ v, NJ dT! hTJ w, di’

Nota: T es la temperatura, p es la presion, N es la velocidad de agitacion,
-+ es el diametro del tanque, h»,- es la altur del tanque, w es la
concentracion de sélidos en el liquido y des el diametro del agitador

Definir propiedades del medio liquido

ni ] VTL M!-

Nota: 71;son las moles iniciales de la sustancia i, Vy; es el volumen total de
liquido y M; es el peso molecular de i

Definir la cinética de reaccién
Vi, K, Lfinal,m

Nota: v; es el coeficiente estequiométrico de J, k. es la constante cinética
de reaccion de la ley de potencias de orden m.tﬁmies el tiempo final

Pi —

Nota: Tc es la temperatura critica de i; A, B
¥ n son parametros empiricos de la

A(Bi(li%)n)

sustancia

\

Calculo de la viscosidad del liquido puro
B; 2
logygp; = A+ ——+ T + D;T

Nota: Ai, Bi, Ciy Di son parametros empiricos

T

de la sustancia.

' \
Calculo de la concentracion de alimento de i

M;
Civo = _
L

v
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3. Calculo de las propiedades y parametros requeridos para calcular las propiedades termodinamicas de la mezcla liquida

viscosidad de la mezcla liquida

(
Calculo de los parametros de interaccion para la

Calculo del parametro de interaccién binaria
en funcion de la temperatura
T

Nota: aij y bij son constantes ya sea empiricas o
determinadas por contribucién de grupos

k” = a“ +

en funcién de la temperatura
_ ij
mij- = Ci}' + T
Nota: cif y dij son consiantes ya sea empiricas o
determinadas por contribucién de grupos

= = . v " PR
Calculo del parametro de interaccién binaria

[ Calculo de las propiedades termodinamicas necesarias para calcular el volumen molar de |
la mezcla liquida

(Calculo de la temperatura critica de la )
mezcla

To= ) ) sVl [Ty (1= b))V
L

Nota: kij es un parametro binario de
interaccion, puede asumirse cero si las

sustancias son similares quimicamente.
A

(Calculo de la temperatura reducida de
la mezcla

T, =—
r T‘.

Calculo del volumen critico de la
mezcla

Vom = D %Vai

=

\

Nota: Las propiedades criticas puras se estiman con el méfodo de confrbucion de grupos de
Joback

Calculo de la presion critica

Te Z Tei
xp—
7 pi

pe
Calculo del factor de compresibilidad
de la sustancia pura

\

2

1+(1-

T \7
Ta)

FRA _ VirPi o

4 =
RT,;
Nota: V; es un volumen molar de

referencia
J

Calculo del factor de compresibilidad
de la mezcla

RA _ _ +RA
I = Z XiZy

i
Nota: 2!!."R‘4 es el factor de
compresibilidad de i/ a condiciones de
ebullicion

4. Calculo de propiedades termodinamicas de

la mezcla liquida

Calculo del volumen molar del liquido

RT(ZR+ ™"
Vy=—m—m—

c
Nota: R es la constante universal de los gases

5. Calculo del coeficiente de
difusividad de la mezcla liquida

(pM)2T
w (VD™

Nota: ¢ es un factor de asociacion de las
sustancias de la mezcla

Dim = 7.4 %1078

6. Calculo del coeficiente de
difusividad efectiva

_ ngi,m

€ T

Calculo de la densidad del liquido
My
PL = v,

Nota: ML es el peso molecular promedio

Calculo de la viscosidad del liquido

Ln(y,) = ZXEL”(M) + Z Z(kuxlxj +myxix})

i L i)
Nota: xi son las fracciones molares de cada
sustancia; kif y mij son parametros de interaccion
binarios

¥

7. Verificacion de la condicion de suspension

Badp?ult 9% (pp — p1)

0.45 [w 0.13

PL

min —

P

0.55 70.85
L dl

d.q133

T

donde 3, = [d_]
I

Nota: La velocidad de agitacion debe cumplir que N>=Nmin para asegurar la formacion de la
primer la condicion de suspension completa fuera del fondo
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8. Calculo de los nameros
adimensionales requeridos por la
correlacion del coeficiente de

- — - — — transferencia de masa
9. Calculo del coeficiente de transferencia de masa liquido-sdlido.
ks_d Calculo del nimero de Reynolds
—t? _ 2 4 0.02Re"675¢%33 2N
D. TayiNp;
im h Re = ———=
Nota: Esta correlacién solo es valida bajo las siguientes condiciones: 1753
Re < 8.5 x 10* Sc>1x10?

Calculo del numero de Schmidt
M
¥ .

PL Di,m
10. Calculo de parametros de las condiciones de frontera

Calculo del area de intercambio
por volumen de liquido

Calculo del espesor relativo de la

pelicula
Ap w ok Vi * a, 1 = ks[-rp 11. Condicioén inicial
qa=——= — A — X -
Ve Vi ksi_rp — Dim 0,0=r< /llTp

, Cl:t=10; ¢;(0,r) = { Civor 7 = i1y
ibor t'p

2

12. Condicién de continuidad de flujo

CF2:r = 15 Nigly=y, = —De, % = —Dim % :kr(cilrfr — Cily=ay, )
p ='p i a?" r=r, ’ ar r=r, 1 —'p —ilp

)
13. Solucién de la ecuacion diferencial parcial y calculo del 14. Solucion de Ia‘ecuacién difereqcia_l parcial y calculo del
perfil de concentracion en la pelicula externa perfil de concentracién interno
Condicion de Neumman
Condicion de Dirichlet
CFLr = Ay 250 ke (Gl cl CF3:r = 0; oG,
T = Aty —— =a ( .3.77.,,1‘) r= 5
T arl,—o
\ J ,
Ecuacien de continuidad, Region | y Ecuacion de continuidad, Region Il
2
ac, 20¢; 9%C; (%) —p, (295,05 L (1~ Yok (Gl
(_) = Dt' m| >3-t & at “ ey or ar? ( U m (Gl
at /; M\r or  0r? ; n "
L J Nota: CHL es la concentracion del reactivo limitante

v

15. Evaluar el factor de efectividad
Calculo del factor de efectividad interno

Calculo del factor de efectividad interno

R 2R, (r, t)dr
Ri(rpvt) _ - t) = R.(t) A R.(t :—fu r- e
ReG ) A Ri(r,t) = vk, Capr (1, 1) Nine () R, (rp,t) () fo"’rza'r

Nexe(£) =

Figura 15

Algoritmo para el calculo de limitaciones de transferencia de masa
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ALGORITMO PARA EL CALCULO DE LIMITACIONES

1. Definir condiciones del sistema
Definir propiedades del catalizador

Ay, Ay, Ppr Ep T

Definir condiciones de operacion del tanque agitada

DE TRANSFERENCIA DE MASA EXTERNAS E
INTERNAS

Luis Camilo Sanabria Ardila - Diego Alejandro Rojas Salcedo
Escuela de Ingenieria Quimica - Universidad Industrial de
Santander

'y

T.p,N,dy, hy, w,d;
Definir propiedades del medio liquida
N Vi M;
Definir la cinética de reaccién

Ui, Ko, bpimal,m

A 4

2. Calculo de las propiedades
termodinamicas de las sustancias puras

Calculo de la densidad del liquido puro

o= 4 R

Calculo de los parametros de interaccion para la
viscosidad de la mezcla liquida

Calculo del pardmetro de interaccion binaria
&n funcion de la tamperatura

b,
ki = ag +5

Calculo de I viscosidad dal liquido puro

& 2
log,o i = A, +T+ €T + DT

Calculo del parémetro de interaccion binaria
en funcion de la temperatura

N
my =6yt

Caleulo de Ia concentracién de alimento de

Cibo = 5

3. Calculo de las propiedades y parametros requeridos para calcular las propiedades termodinamicas de la mezcla liquida

Calculo de las

lcular el volumen molar de

1a mezcla liguida

Calculo de la temperatura critica de la (Calculo de la presion critica
mezcla

3y

Calculo de la temperatura reducida de

Tat

e (1= b)YV

Calculo del factor de compres bilidad

s
\RA
(AR zi = Z o
e = 3 e :

Calculo del volumen critico de la

|

4. Cleulo de propiedades termodinimicas de la mezcla liquida

Calculo de Ia viscosidad del liquido

Calculo de la densidad del liquido

Calculo del volumen molar del liquido

Ln(u,) Xx‘l\‘(u,|+ ZZ(/.‘,.“_ g

A 4

5. Verificacion de la condicion de suspension

B2 g0 (p, — )

Revisar los parametros de
entrada

045 ]m:s

P donde B,

Ninin =

D55 G085

¥ N

o
ansferencia de masa

Calculo del nimero de Schmidt

HL
Sc = :
LD m

P

Seleccionar otra correlacion del
coeficiente de transferencia de

L3
6. Calculo del coeficiente de
difusividad de la mezcla liquida
A
(wMiT
= 74x 107 2200 N > Npin
)
A
7. Calcule de los numeros adi
del coeficiente de tr:
Calculo del nimero de Reynolds
2
nd;Np
Re = TPy
HL
L

8. Calculo del coeficiente de
difusividad efectiva

FpD!'

D,
po

Re <85 x 10*
Sc>1x10?

masa que cumpla con los rangos
de aplicacion

Iy
>

No
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9. Calculo del i de

Kso _ ) 4 0.02Re097500

icia de masa liquid lido.

Dl.m
v

10. Calculo de parametros de las condiciones de frontera

Calculo del area de intercambio por volumen
de liquido

Calculo del espesor relativo de I pelicula
T

¢

4, weVnea, PP

a=-L=
VTL VH.

v

11. Condicién inicial
0,0 =r <A,
Cipo, 7 = AT,

Cl:t = 0; C,(0,1) :[

)

CF2ir = 155 Niglyoy, =

12. Condicién de continuidad de flujo

ac; d
_Dei a_; - ==Dim ar = ks (Cflrzri_7 - Cnlr:;l;r,)

r=r,

v

|

13. Solucidn de la ecuacién diferencial parcial y calculo del

perfil de concentracion en la pelicula externa

14. Selucién de la ecuacion diferencial pareial y calculo del
perfil de concentracién interno

Condicién de Dirichlat

ac,
CFLiT = A

=k, (Gilrar, = Cilrmiy)

Condicion de Neumman

ac;

ar =4

r=0

CF3:r=0;

Ecuacion de continuidad, Region |

(cir.‘) o (22 o*
o)y Mm\rar Car? ),

Ecuacién de continuidad, Regién Il

ac,
‘r(?f),,"’ var T

24c; a*C,
( : ) + (1= & Jughem (CNT
u

v

15. Evaluar los factores de efectividad

82

Calcule del factor de efectividad externo

Nexe () = Rihip 0

200t) ) R (r0) = wen i, "

Talculo del factar de efectvidad interna
R _ﬁ”r*iﬁ;(r,t)dr
,.
R;(rp. t] fn‘ ridr

e (£) = AR() =

termodinadmicas y de transporte

La solucion no tiene sentido
fisico, revisar los 6rdenes de
magnitud de las propiedades

0 < Mgy <1

El sistema NO esta limitado por la
transferencia de masa externa e

interna

S

v

0<’?1m <1

"~

El sistema esta limitado por la
transferencia de masa externa e
interna

W

El sistema esta limitado por la
transferencia de masa externa.
Revisar la velocidad de agitacién
y la correlacién del coeficiente de
transferencia de masa

El sistema esta limitado por la
transferencia de masa interna.
Revisar el tamario de particula
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Apéndice L. Metodologia de calculo codificada en Google Colab Python 3

Adjunto se encuentra un enlace que contiene la rutina de célculo utilizada para llevar a
cabo la aplicacion del algoritmo de evaluacion de las limitaciones de transferencia de masa

externas e internas.

https://drive.google.com/drive/folders/1IPgIEEOEnw0 NRgdOGXaM QTPWLMNKMjy?usp=d

rive_link
Apéndice M. Variacion del factor de efectividad externo en el tiempo
Figura 16

Factor de efectividad externo variando el diametro de particula

0.6 1

[
0.41 —— 0p=0.225 [cm] | Next finat = 0.987
0.2 - dp =0.3[cm] | Next fina = 0.978
| =1 dp = 0.375[cm] | Next finat = 0.969
0.0 L——+— — N
10° 101 102
t [min]

Figura 17

Factor de efectividad externo variando la velocidad de agitacion


https://drive.google.com/drive/folders/1PqlEEOEnw0_NRgdOGXaM_QTPWLMNKMjy?usp=drive_link
https://drive.google.com/drive/folders/1PqlEEOEnw0_NRgdOGXaM_QTPWLMNKMjy?usp=drive_link

LIMITACIONES DE TRANSFERENCIA DE MASA LIQUIDAS

0.4 1 —— N=900[rpm] | Next fine = 0.974
0.2 - N=1200[rpm] | Next finat = 0.978
------ N =1500[rpm] | Next finat = 0.981
D0 b
10° 101 102
t [min]

Figura 18

Factor de efectividad externo variando la temperatura

0.4 1 —— T=323.15[K] | Next finay = 0.976
05 - T =338.15[K] | Next fna = 0.978
------ T =353.15[K] | Next inay = 0.980
0.0 T T T T T T T T T
10° 101 102
t [min]

Apéndice N. Variacion del factor de efectividad interno en el tiempo
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Figura 19

Factor de efectividad interno variando el diametro de particula

1.0 1
8
0.8 b e T sl s P4
0.6 -
c:-' s

0.4 —— Up=0.225[cm] | Nint finat = 0.917
0.2 - dP:G'B[Cm] | Nint finat = 0.864

..... <o dy=0.375[cm] | Mint finat = 0.807
0.0 =—— ————r ——— 1

10° 101 102
t [min]
Figura 20

Factor de efectividad interno variando la velocidad de agitacién

1.0
———————————— -9
DB 7 ,J"f
#"
0.6 1
=
0.4 - _ _
— N= BGU[rpm] | Nint finat = 0.864

0.2 - N=1200[rpm] | Nint finat = 0.864

e N=1500[rpm] | Nt finay = 0.864
0.0 +——

10° 101 102
t [min]
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Figura 21

Factor de efectividad interno variando la temperatura

1.0 1

0.8 1

0.6 1

0.4 1 —— T=323.15[K] | Nt finey = 0.848

T=338.15[K] | Nint finas = 0.864
T=353.15[K] | lint finat = 0.872

0.0 LHHH— 1 e
10° 101 102

t [min]

Apéndice O. Conversion de glicerol en el tiempo

Figura 22

Conversion de glicerol variando el didmetro de particula

1.0 { — dp=0.225[cm] | X; finat = 0.650
dp =0.3[cm] | X6 finat = 0.626
------ dp=0.375[cm] | X; finas = 0.598

0.8 1
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Figura 23

Conversion de glicerol variando la velocidad de agitacion

1.0 —— N=900[rpm] | X finat = 0.624
N=1200[rpm] | Xg finat = 0.626
0.811...... N = 1500[rpm] | Xg finas = 0.627
0.6 1
=
0.4 H
f'gf
0.2 1 par— i
e
0.0 B=r——"1 [}
10° 101 102
t [min]
Figura 24
Conversion de glicerol variando la temperatura
1.0 —— T=323.15[K]| X5 finat = 0.499

T=338.15[K] | X¢ finat =0.626

0.871...... T=353.15[K] | X; finas = 0.742

t [min]

87



