Simulacién dindmica

Capitulo 7

Reactor con control de temperatura

7.1 Enunciado

La Figura 7.1 muestra un reactor de tanque agitado que emplea un
condensador para realizar el control de su temperatura. Junto con la
alimentacion al reactor se alimenta un solvente. Este solvente se evapora
eliminando calor del reactor y posteriormente condensa en el condensador y
retorna al reactor. El reactor mantiene el volumen constante. La temperatura
se controla regulando el flujo de gas que pasa al condensador.

Datos del sistema:
e Caudal de alimentacién: 900 kg/h
e Masa en el reactor: 1100 kg

e Concentracién de la alimentacién: 0,5 kg/kg
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Figura 7.1: Reactor con control de temperatura.
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e Temperatura de alimentacién: 330 K

e Calor de reaccion: —1400 kJ /kg

e Calor de vaporizacién: 637 k] /kg

e Calor especifico: 3,14 kJ /kg K

e Factor preexponencial: 7,08 x 101 1/h

e Energia de activacién: 76200 J/mol

e Constante universal de los gases: R = 8,314 J/mol K
e Temperatura (set point) del reactor: 360 K
e Ganancia del controlador: K, = 30 kg/h K
e Tasa de vapor maxima: 1000 kg/h

e Tasa de vapor base: 330 kg/h

e Concentracién inicial en el reactor: 0, 25 kg/kg

Temperatura inicial en el reactor: 330 K
El control de temperatura da el caudal de vapor como:
caudal base + K, x error

siendo el error la diferencia entre la temperatura real y la deseada (set point).

Objetivos

1. Realizar un modelo del sistema que incluya las ecuaciones del mismo y
las suposiciones realizadas.

2. Realizar la simulacién y un breve analisis de los resultados de la misma.

3. Recoger las dificultades encontradas (ecuaciones del modelo, método
numérico empleado de Matlab o cualquier otra cosa).
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7.2 Modelo matematico

Leyenda

Fi :
Fout:
Fc,in:

Fc,out:

Fm(l{[‘ .

cin

Caudal de alimentacién (entrada) al reactor (kg/h).
Caudal de salida del reactor (kg/h)

Caudal de entrada al condensador (kg/h).

Caudal de salida del condensador (kg/h).

Caudal maximo de entrada al condensador (kg/h).

: Caudal base de entrada al condensador (kg/h).

: Concentracion de reactivo en la alimentacion (kg/kg).

: Concentracién de producto en la alimentacién (kg/kg).

: Concentracién de reactivo en el reactor (kg/kg).

: Concentracién de producto en el reactor (kg/kg).

: Concentracion de reactivo en la corriente de salida (kg/kg).

: Concentracion de producto en la corriente de salida (kg/kg).

: Concentracion de reactivo en la entrada al condensador (kg/kg).
: Concentracién de producto en la entrada al condensador (kg/kg).
: Concentracion de reactivo a la salida del condensador (kg/kg).

: Concentracion de producto a la salida del condensador (kg/kg).
: Temperatura de la alimentacién al reactor (K).

: Temperatura de salida del reactor (K).

: Temperatura de la alimentacién al condensador (K).

: Temperatura de la salida del condensador (K)

: Temperatura en el reactor (K).

: Set point de temperatura (K).

: Masa en el reactor (kg).

Masa de reactivo en el reactor (kg).
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Masa de producto en el reactor (kg).
m.: Masa en el condensador (kg).
r: Velocidad de reaccién (kg/h kg).
k: Constante de velocidad de reaccién (1/h).
ko: Factor preexponencial (1/h).
E,: Energia de activacién (J/mol).
qr: Calor de reaccion (J/kg).
AH,: Entalpia de reaccién (J/h).
Quap: Calor de vaporizacién (J/kg).
Cp: Calor especifico (J/ kg K).
H,: Entalpia del medio de reaccién (J).
hin: Entalpia de la corriente de alimentacién (J/kg).
hout: Entalpia de la corriente de salida (J/kg).
hein: Entalpia de la alimentacién al condensador (J/kg).
heout: Entalpia de la salida del condensador (J/kg).

K,: Ganancia del controlador.

Hipétesis asumidas

1. El reactor es un reactor de mezcla perfecta ideal (CSTR ideal) por lo

que en el liquido en su interior no hay gradientes de ninguna de sus
propiedades y, por tanto, las condiciones de las corrientes de salida
son las mismas que las del fluido en el seno del mismo: CE, = CF ;
CL,=ClyT, =Ty

o

. En el reactor sélo se produce evaporacién del solvente y no de los

productos ni de los reactivos, por tanto, en las corrientes de entrada

y salida del condensador s6lo habra presente solvente: C’fm = Cfout =
P P
Cc,in - Cc,out =0

. Las propiedades de las sustancias son todas independientes de la

composicién y, por tanto, invariantes en el tiempo. En particular,
el calor especifico C), y la densidad del fluido en el reactor también
son invariantes. Puesto que la densidad es constante y el volumen
del reactor no varia, la masa acumulada en el reactor serd constante:
m, = cte.
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4. El condensador produce liquido saturado, esto
es, no hay subenfriamiento en el mismo, tratdindose de un proceso a
temperatura constante, ya que se alimenta vapor saturado y se obtiene
liquido saturado y, por tanto, el proceso transcurre a la temperatura del
medio de reaccion: Tt ;p, = Te out = T5.

5. No hay acumulacién en el condensador: m. = cte.

6. Reaccidén con cinética de primer orden: r = k [R].

Balances de materia

En el sistema se tomardn dos voltimenes de control, el reactor y el
condensador. En el condensador sélo es necesario realizar un balance global
ya que, como se recoge en las hipétesis del modelo, sélo hay evaporacién de
solvente, por lo que

dme

dt = Fc,in - Fc,out (71)
pero, como no hay acumulacién
d
me = cte —> Me _ (7.2)
dt
por lo que
Fc,in - Fc,out =0 — Fc,m = Fc,out (73)

En el reactor se realizan los balances tanto de reactivo como de producto y
global, de este modo:

dmPE

= Cll-Fin—Cly Four + Clot - Feour — Cll - Foyn —7-CFomy (7.4)
dm;’ P P P P P
W = Czn i — Cout “Fout + Cc,out ' Fc,out - Cc,in . Fc,in +r- Cr sy (75)
dm,

dt = Fi - Fout + Fc,out - Fc,in (76)

Teniendo en cuenta la ecuacién (7.3), asumiendo la hipétesis de que sélo se
produce evaporacién de solvente (CF, = Cfom =CcP = C’f out = 0) yel

c,in c,in
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modelo de mezcla perfecta, las ecuaciones anteriores quedarian:

dmP

= CR.F, —CR, Fpy —7-CE, - m, (7.7)
d P

Z;T :Cﬁl'Fin_Cth'Fout"‘r'Cézt'mr (7.8)
dm,

=F;, — Fou 7.9

= t (7.9)

Por otro lado, la masa de reactivo y de producto en el reactor se puede
relacionar con la masa en el reactor a través de las concentraciones de ambos,
esto es,

mf=m, - CR=m, CR, = d;’:f - %(mr CCR )Y =m, d((’;%t (7.10)

mf = CF =my Oy = M= o) =m e )
por lo que las ecuaciones (7.7) y (7.8) quedarian

di?t = nlb (CE-Fy —CR, Foup —7-CE,-my) (7.12)

difut = nlb (Ch Fp—CLy - For +1-CLy-my) (7.13)

ademads, como la masa en el reactor es constante (m, = cte), la ecuaciéon (7.9)
quedaria
dm,

dt

=0 = Fiy—Fyuu=0 (7.14)

Balance de energia

El balance de energia al reactor viene dado por

dH .
dtr - Fz : hm - Fout : hout + Fc,out : hc,dot - Fc,m : hc,in - AHT' (715)

La entalpia en el medio de reaccién H, puede expresarse como
H,=m,-C, T, (7.16)

y, puesto que la masa en el medio de reaccién m, y el calor especifico son
constantes, se tiene que

dH, d

dt  dt

dT. AT, s
Er -
ar TR Ty

(my - Cp-Ty) =my - Cp -

(7.17)
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Del mismo modo, las entalpias de la corriente de entrada y de la corriente de
salida pueden expresarse como

hout = Cp - Tout (7.19)

Por otro lado, puesto que en el condensador sélo se produce el paso de vapor
saturado a liquido saturado (sin subenfriamiento) se tiene que

heout = hein = —Quap (7.20)
ademas, puesto que F, ;,, = F¢ out, Se tiene que
Feout - Peout — Fein - hein = Fein - (Re,out — Peyin) = —Fein - Quap  (7.21)
Por altimo, la entalpia de reaccién se puede relacionar con el calor de reacciéon
y con la velocidad de reaccién, de modo que
AH, = Gr My - T (7.22)

Con todas estas consideraciones, el balance de energia al reactor dado por la
ecuacion (7.15) quedaria

dTpy, 1
dtt:m C (Fin'Cp'Tin_Fout'Cp'Tout_Fc,in'QUap_QT'mT'T) (723)
T P

En este caso no es necesario realizar un balance de energia al condensador ya
que éste aparece implicitamente al considerar que el cambio de entalpia en el
condensador es el calor de vaporizacién del solvente.

Ecuaciones auxiliares

Ademas de los balances anteriores, también debe considerarse la cinética
de la reaccién. Puesto que la reaccion es de primer orden, la velocidad de
reaccion viene dada por:

r=Fk-CE (7.24)

que, considerando el modelo de mezcla perfecta (CF = CZ ) quedaria

r=k-CE (7.25)

out

en donde, la constante de velocidad depende de la temperatura a través de
la ecuacién de Arrhenius

—-E
k =k, exp (R ;) (7.26)
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que, de nuevo, considerando el modelo de mezcla perfecta (7, = Ti,u:)
quedaria
k=k,-ex < —Fa ) (7.27)
? P R : Tout .

Ademas, el sistema esta dotado de un sistema de control cuya ley viene dada

por
Foin = FL35¢ + Ky, - (T, — Typ) (7.28)
y, considerando el modelo de mezcla perfecta (7, = T,,+) quedaria
Foin = F295° + Ky - (Tout — Tep) (7.29)
No obstante, no se puede introducir cualquier caudal al condensador. En
primer lugar, no se puede introducir un caudal negativo, esto es, el minimo
valor que puede tomar F¢ ;,, es cero. Por otro lado, el didmetro de la tuberia
restringe también el caudal maximo F}** por lo que

cin

0< Fc,in < et (730)

cin

Resumen de ecuaciones

El modelo seria el formado por las ecuaciones (7.3), (7.12), (7.13), (7.14),
(7.23), (7.25), (7.27), (7.29) y (7.30), en donde las variables del sistema son las
concentraciones y la temperatura del medio de reaccién —que son iguales
a las de la corriente de salida— y el caudal de vapor que se alimenta al
condensador. A modo de resumen, el modelo es el formado por las siguientes
ecuaciones:

1. Balance de materia global al condensador:

Fc,in - Fc,out =0 (731)

2. Balance de reactivo al reactor:

dcout = i (Cz]z, . Fln - CR Fout -r: Cﬁt ' m"") (732)

dt m, out *

3. Balance de producto al reactor:

acr, 1 . _p P P
dt - nTT (Cm “Fin = Coup - Fout + 1+ Coyt - mT) (7.33)

4. Balance de materia global al reactor:

Fon = Fout =0 (7.34)
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5. Balance de energfa:

dT, 1
d(l)fUt = mr-Cp(-Fin'Cp'En_Fout'CP'TOUt -

- Fc,in *Quap — qr - My - 7“) (735)

6. Cinética quimica (velocidad de reaccién):

r==k-CRk, (7.36)
7. Ecuacién de Arrhenius:
-E,
k=k,- " 7.37
P <R'Tout> ( 3 )
8. Ley de control:
Fc,in — Fgcibze + Kp : (Tout - Tsp) (738)

9. Restriccion de la ley de control:

0< Foin < F (7.39)

cin

7.3 Simulacion

De acuerdo con el modelo expuesto en las ecuaciones anteriores y con los
datos expuestos en el enunciado se puede simular el comportamiento del
sistema. Se realizara la integraciéon del modelo desde el instante inicial hasta
que ha transcurrido 10 horas.

Resultan de interés las concentraciones en el medio de reaccién tanto de
reactivo como de producto asi como la temperatura. Otra variable de
interés es el caudal de vapor alimentado al condensador, que es la variable
manipulada para controlar la temperatura del reactor. La representacién de
la evolucién temporal de dichas variables se recoge en la Figura 7.2.

Al margen de la evolucién de las concentraciones de reactivo y producto,
llaman la atencién dos situaciones. La primera de ellas es que el reactor
no alcanza la temperatura de referencia. Esta situacién, analizado el
modelo, era una situaciéon esperable, ya que refleja el comportamiento
real de los controladores de tipo proporcional, en los que el error en
régimen permanente no es nulo. Si se desease obtener un error en régimen
permanente nulo, se deberia utilizar una accién integral, obteniéndose
entonces un regulador de tipo proporcional-integral o PI.

La segunda situacion que llama la atencién es el comportamiento del caudal
de alimentacién al condensador. En los primeros instantes, el caudal que
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Figura 7.2: Simulacién del reactor con control de temperatura.
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7.4 m-file

se vaporiza es nulo ya que, puesto que la temperatura del reactor esta por
debajo de la temperatura de consigna, la forma de aumentar la temperatura
del medio es no permitir que condense nada. En ningtin momento se ha
superado el valor maximo de caudal al condensador, por tanto, sélo aparece

la saturacién en el actuador por el limite inferior.

function control

clear all;
close all;

)

% Parametros del sistema

(kg/kg)
(kg/kg)

COR = 0.25; % Concentracion inicial de reactivo
CcCop = 0; % Concentracion inicial de producto
TO = 330; % Temperatura inicial del reactor (K)

% Parametros de control

Tsp = 360; % Set point de temperatura (K)

Kp = 30; % Constante del controlador (kg/h K)
Fcinmax = 1000; % Caudal maximo al condensador (kg/h)
Fcinbase = 330; % Caudal de base al condensador (kg/h)
time = [0 10]; % Intervalo de calculo en horas

x0 = [COR COP TO]; % Condiciones iniciales de integracion
[t x] = oded5(QRderivada,time, x0);% Metodo de integracion

o)

% Calculo de Fcin para su representacion

for i = l:length(T)
Fcin(i) = Fcinbase + Kp* (T (i) - Tsp);
if Fcin(i) > Fcinmax

Fcin(i) = Fcinmax;
end
if Fcin(i) < 0

Fcin(i) = 0;
end

end

% Graficos

subplot (2,2,1),plot(t,x(:,3),’r’,"linewidth’,2)
hold on

plot ([t (1) t(length(t))],[Tsp Tspl,’'xr’)

hold off

title (' Temperatura en el reactor’)
xlabel (' Tiempo (h)’)
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ylabel (! Temperatura (K)')

subplot (2,2,2),plot (t,x(:,1),’g’," linewidth’, 2)
title (' Concentracion de reactivo’)
xlabel (! Tiempo (h)’)

ylabel (' Concentracion (kg/kg)’)

subplot (2,2,3),plot (t,x(:,2),'m’,"linewidth’,2)
title (' Concentracion de producto’)
xlabel (' Tiempo (h)’)

ylabel (' Concentracion (kg/kg)’)

subplot (2,2,4),plot (t,Fcin’,’b’, " linewidth’,2)
title (' Caudal al condensador’)

xlabel (! Tiempo (h)’)

ylabel (' Caudal (kg/h)’)

function d = derivada (t, x)

CoutR x(1); % Concentracion de reactivo a la salida
CoutP = x(2); % Concentracion de producto a la salida
Tout = x(3); % Temperatura a la salida (K)

%$Especificaciones del problema:

(kg/kg)
(kg/kg)

Fin = 900; % Caudal de entrada (kg/h)

mr = 1100; % Masa en el reactor (kg)

Cin = 0.5; % Concentracion en la alimentacion (kg/kg)
Tin = 330; % Temperatura de la alimentacion (K)
qr = -1400e3; % Calor de reaccion (J/kg)

gvap = 637e3; % Calor de vaporizacion (J/kq)

Cp = 3.14e3; % Calor especifico (J/kg K)

k0 = 7.08el0; % Factor preexponencial (1/h)

Ea = 76200e3; % Energia de activacion (J/mol)

R = 8.314e3; % Constante de los gases (J/mol K)
Tsp = 360; % Set point de temperatura (K)

Kp = 30; % Constante del controlador (kg/h K)
Fcinmax = 1000; % Caudal maximo al condensador (kg/h)

Fcinbase = 330; Caudal de base al condensador (kg/h)

)

% Ley de control
Fcin = Fcinbase + Kp*(x(3) - Tsp);

o)

% Restriccion de la ley de control

o

if Fcin > Fcinmax % Por encima del maximo

Fcin = Fcinmax;

end

if Fcin < 0 % Caudal negativo
Fcin = 0;

end

o

Ecuacion de Arrhenius

k = kOxexp (-Ea/ (R+xTout)) ;
% Velocidad de reaccion
r = kxCoutR;

% Balances de materia al reactor:
Fout = Fin;
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d(1l,1) (1/mr) * (Fin*Cin - Fout*CoutR — r*mr);
d(2,1) (1/mr) * (-Fout+*CoutP + rxmr);

% Balance de materia al condensador:

Fcout = Fcin;

o

% Balance de energia al reactor:
d(3,1)=(1/(mr*Cp))* (Fin*Cp*Tin-Fout*Cp*Tout-Fcin*qvap—r*mr*qr) ;
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