Revista Tecnocientifica URU
Universidad Rafael Urdaneta
Facultad de Ingenieria

No. 13 Julio - Diciembre 2017
Deposito Legal: PPI1 201402ZU4464
ISSN: 2343-6360

Evaluacion del comportamiento bidimensional de un
reactor de lecho fijo para la sintesis de dimetileter

Héctor Suarez'"y Cézar Garcia?

'Posgrado de Ingenieria. Facultad de Ingenieria. Universidad del Zulia. Maracaibo, Venezuela.
*Escuela de Ingenieria Quimica. Facultad de Ingenieria. Universidad Rafael Urdaneta. Maracaibo, Venezuela

Autor de correspondencia: hector.suarezo@gmail.com

Recibido: 04-04-2017 Aceptado: 19-09-2017

Resumen

El reactor para el proceso KOGAS de produccion de DME ha sido simulado mediante el modelo
heterogéneo en investigaciones recientes. Se plantea su simulacion mediante los modelos de flujo piston,
empleando Aspen Plus™ V8.8, y el modelo pseudo-homogéneo, empleando colocacion ortogonal. Este tltimo
sugiere la presencia de un punto caliente hacia la posicion axial 0,7 y el centro del reactor, donde la temperatura
superaria los 355 °C. Se obtuvo un acercamiento a los valores experimentales de +6,5°C para la posicion radial
0,533 en todo el rango axial. El modelo de flujo pistdbn no provee una solucidon aceptable. Para los perfiles
de concentracion, ambos modelos presentan soluciones similares en el punto de salida del reactor, donde el
modelo de flujo piston presentd valores mas cercanos a los experimentales. Las concentraciones de los productos
encontradas son considerablemente superiores a los valores experimentales. Estas discrepancias se atribuyen a
que los modelos empleados no consideran las limitaciones a la transferencia de calor y masa entre la fase fluida y
el lecho catalitico. Se observo una influencia importante de la dispersion radial en el perfil de temperatura, no asi
en el de concentracion. La dispersion axial demostrd tener un efecto despreciable en ambos perfiles.

Palabras clave: DME, colocacion ortogonal, modelo de flujo piston, modelo pseudo-homogéneo.

Two-dimensional behaviour of a fixed bed reactor for
dimethyl ether production

Abstract

KOGAS has develop a one-step process for DME production which has been simulated using a
heterogeneous model. In this work the reactor is simulated using a plug flow model, by means of Aspen Plus™
V8.8, and pseudo-homogeneous model, by means of orthogonal collocation. Pseudo-homogeneous model
suggests the existence of a hot-spot around axial position 0,7 and reactor centre on radial direction. Temperature
on this point would be above 355 °C. A deviation of £6,5°C was obtained at dimensionless radial position 0,5333
for all axial range. Plug flow model does not provide an acceptable approximation. Both models provide similar
solutions for concentration profiles, nevertheless, plug flow model showed better agreement with experimental
data. Simulated concentrations show higher values compared with experimental results. Such values are due to
the fact that considered models does not take into account heat and mass transfer limitations between bulk fluid
phase and catalyst particles. Radial dispersion has an important influence in temperature profiles, contrary to
concentration profiles where is almost negligible. Axial dispersion had a negligible effect in both temperature and

concentration profiles.

Key words: DME, orthogonal collocation, plug flow model, pseudo-homogeneous model.
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Introduccion

El Dimetil Eter (DME) es el mas simple de los éteres, su formula quimica es CH,OCH,. Sus propie-
dades fisicas son similares a las del LPG. Puede ser producido a partir de una gran variedad de materias
primas como: gas natural, petréleo crudo, carbén y biomasa [1,2,3,5].

El DME promete ser un excelente y eficiente combustible alternativo para uso en motores a diésel,
con combustion practicamente libre de humo, por lo que las investigaciones relacionadas a su produccion
y aplicaciones se encuentran en auge [1,2,3,4,5].

En la actualidad, la empresa KOGAS desarrolla un proceso para la produccion de DME en una
etapa, el cual ha sido probado en diferentes escalas de planta piloto [2]. El presente trabajo, se basa en la
simulacion del reactor para la sintesis de DME de una de esas plantas piloto con capacidad para 100 kg/dia
inaugurada en 2003.

Los autores Song et al. [5], abordaron la simulacion del reactor de la planta piloto mediante el mode-
lo heterogéneo, el cual presenta un muy buen grado de confiabilidad de acuerdo a los datos experimentales
reportados para dicho sistema. Sin embargo, dicho modelo no toma en cuenta la dispersion radial, por lo
que su capacidad para predecir la formacion de puntos calientes esta limitada, siendo este un factor alta-
mente importante dado lo exotérmico de las reacciones llevadas a cabo.

En este trabajo se plantea la simulacion de dicho reactor mediante el modelo de flujo piston, siendo
este el mas sencillo disponible, empleando el simulador comercial Aspen Plus™ V8.8, y el modelo pseu-
do-homogéneo bidireccional, aplicando los métodos de colocacion ortogonal y Runge — Kutta de 4° orden.

El método de colocacion ortogonal es empleado para aproximar los términos de la dispersion radial
en la forma de ecuaciones algebraicas. Una vez el método de colocacion es aplicado, el sistema de ecua-
ciones diferenciales en derivadas parciales (modelo pseudo-homogéneo) se convierte en uno de ecuaciones
diferenciales ordinarias, que es resuelto por un método de integracion numérica, en este caso Runge — Kutta
de 4" orden.

Se valid¢ la aplicabilidad de los modelos de flujo piston y pseudo-homogéneo, de facil y moderada
complejidad, con respecto a los datos experimentales disponibles y la simulacion realizada empleando el
modelo heterogéneo por Song et al. [5], mucho mas complicado desde el punto de vista matematico y del
esfuerzo de programacion.

Metodologia

Sobre el reactor para la sintesis de DME

El DME es producido a partir de gas de sintesis, el cual posee la composicion mostrada en la Tabla
1. El reactor de sintesis de DME de KOGAS, consiste en un sistema de tubos y carcasa; en los tubos se
encuentra el lecho empacado con un catalizador bifuncional propiedad de KOGAS (CuO/ZnO/y-Al0,) y
por la carcasa fluye agua en su punto de ebullicion como refrigerante. El esquema de flujo de este reactor es
mostrado en la Figura 1 y en la Tabla 2 se muestran las caracteristicas generales del reactor.
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Figura 1. Diagrama de flujo del reactor de DME
Fuente: Song y col. [5]

Tabla 1. Condiciones base del reactor planta piloto

Componente / Condicion Composicion
Hidrogeno (H,) 58,9
Monoxido de carbono (CO) 39,1
Didxido de carbono (CO,) 0,2
Agua (H,0) 1,57
Metanol (CH,OH) 0
Dimetil éter (CH,OCH,) 0
Metano (CH,) 0,25
Presion (kPa) 5000
Temperatura de entrada (°C) 220
Flujo (GHSV) 2000 h!
Temperatura del agua de enfriamiento (°C) | 215

Fuente: Song y col. [5]

Tabla 2. Caracteristicas del reactor planta piloto y el catalizador

Componente Propiedad Valor
Densidad (kg/m?) 1783,5
. Porosidad 45,53
Catalizador
Masa (kg) 7,85
Didmetro de particula (m) 0,006
Diametro de tubo (m) 0,03
Reactor Longitud (m) 1,6
Numero de Tubos 7

Fuente: Song y col. [5]
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Reacciones Quimicas
Para la sintesis del DME se considera la ocurrencia de tres reacciones quimicas en simultaneo, a

saber, sintesis de metanol (MS) y desplazamiento con vapor inversa (RGWS) (ambas reacciones son consi-
deradas en conjunto como la sintesis de metanol) y la deshidrataciéon de metanol o sintesis de DME (MD).

Las mismas ocurren de la siguiente manera:

CO, +3H, & CH,OH+H,0

CO+H,0-CO, +H,
2CH,OH <> CH,OCH, +H,0O

(Ec.1)
(Ec.2)
(Ec. 3)

Las dos primeras responden las ecuaciones cinéticas propuestas por Vanden Bussche y Froment [6],
mientras que la MD concuerda con la desarrollada Bercic y Levec [7] (Ver Tabla 3). En la Tabla 4 se pre-
sentan los parametros cinéticos correspondientes de acuerdo con las modificaciones realizadas por Song y

col. [5] y convertidas al SI.

Tabla 3. Ecuaciones cinéticas

Reaccion | *F. C. Fuerza impulsora Expresiéon de adsorcién
B 3
PRCAZ) Peu,on P, Pu,o
gzé K, Pu, Peo, 1" _[MzHUJ I+ K, | —— |+ K [Py, +K,Pp0
-0 -64 sz pH2
ns s
ég 2 K Pco P p
— S8 eqm . , H,0
2258 | g Peo, 1100.000—— 2| 20O 1+K, | —— |+K, \|p, +K,p
I 5 co, 2 3 H, 4 PH,0
0 E R 100.000{  p,, Py
NS ’
42 z 4
S 2 2 CH,OH
=8 z =) K Keon Canon = <CH20 Coue ) (1 +2 \/KCH OH CCH on T KH 0 CH 0 )
PR 2 ems 3 3 2 2
REZS ’
* Factor Cinético
Tabla 4. Constantes cinéticas, de adsorcion y equilibrio
Constante | A B® Unidades Constante | A B® Unidades
kmol kmol
k, 0,00165 -36.696 2 | K, 1,03E+07 | 105.000
kg s Pa kg s
K, 3.610 0 - K0 0,084 41.100 m?/kmol
K, 0,00117 17.197 Pa’!”? s -10,592 3.066 -
K, 7,14E-16 124.119 1/Pa 1/K e 2,029 2.073 -
k 1,09E+09 | 94.765 kol 13,92 10.194
+ . T -1, . )
5 ’ kg s Pa eam3
K is0m 0,00079 70.500 m?/kmol - - - -
B, /(RT)

constantes de equilibrio son de la forma log (K.,

Nota: Las constantes de cinéticas y de adsorcion se representan de la formak, = 4. e
“)Y=A+B/T, dondea=10-1.

. Las

(1): constantes cinéticas y de adsorcion expresadas en kJ/kmol, para las constantes de equilibrio en K.
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Modelo de Flujo Pistéon

Para la simulacion del reactor de sintesis de DME se realizaron las siguientes consideraciones: a)
estado estacionario, b) velocidad de flujo constante a lo largo del reactor c) las propiedades fisicas y quimi-
cas de la mezcla de componentes varian con la temperatura y la composicion, las mismas son determinadas
mediante la ecuacion de estado de Peng Robinson, d) la caida de presion a través del reactor es descrita por
la Ecuacion de Ergun y, e) se considera una temperatura constante de 215°C [5] para el medio de enfria-
miento.

El uso del modelo de flujo piston en Aspen Plus™ V8.8 reduce la simulacion a tres pasos: a) con-
version de las ecuaciones cinéticas al modelo LHHW, b) calculo del coeficiente global de transferencia de
calor y, ¢) introduccion de las dimensiones del reactor y el catalizador. A continuacion, se detallan cada uno
de estos pasos.

Cinética LHHW

El simulador Aspen Plus™ permite el uso de ecuaciones cinéticas del tipo Langmuir-Hinshe-
lwood-Hougen-Watson generalizadas segtin las ecuaciones mostradas en la Tabla 5 [8]:

Tabla 5. Expresion de velocidad de reacciéon del tipo LHHW en Aspen Plus™

( factor cinético)x( fuerza impulsora)
Velocidad de reaccion r= — (Ec. 4)
(adsorczon)
-E
Factor cinético kT eﬁ (Ec. 5)
Fuerza impulsora K 11 Civ -K, I1 ij (Ec. 6)
Expresion de adsorciéon (Z K, [IC /.v ) (Ec. 7)
Constantes de adsorcién/equili- B,
o T (K, )=4 +——+C, n(T)+D,T (Ec. 8)
rio 1 1 T 1 1

La concentracion de los componentes puede ser expresada, segun la eleccion del usuario, en cual-
quier de las siguientes bases: molaridad (kmol/m*), molalidad (gmol/kg H,O), fraccion molar, fraccion
masica, presion parcial (N/m? o Pa), concentracion masica (kg/m?) [8].

Coeficiente global de transferencia de calor

El calculo del coeficiente global de transferencia de calor se realiz6 de acuerdo con el procedimiento
desarrollado por Kunii y Levenspiel [9] de la siguiente manera:

1

1(D, | x, (D, 1 D, 1 1
— + +—+ —+—
h | D k \D h, D, h, h,

i t; m L t;

(Ec.9)
Donde,

U,: coeficiente global de transferencia de calor.

17331
1

h, ho: coeficientes convectivos de transferencia de calor del interior y exterior de los tubos, y
[IP 4]

0”, respectivamente.
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D, D : diametro interno y externo de los tubos.
X, : espesor de la pared de los tubos.

k : conductividad térmica de la pared.

D, : didmetro equivalente de los tubos.

h,, h, : coeficiente de ensuciamiento del interior y exterior de los tubos, “di” para el interior y “do”
para el exterior.

Para el presente estudio, se despreci6 el efecto de la resistencia a la transferencia de calor por efectos
del ensuciamiento interior y exterior de los tubos.

Dimensiones del reactor y propiedades el catalizador

Por 1ltimo, la simulacion del reactor empleando Aspen Plus™ requiere que sean introducidas las
dimensiones del reactor y del catalizador como se muestran en la Tabla 2. Adicional a esto, se debe selec-
cionar la correlacion a emplear para el calculo de la caida de presion en los tubos, en este caso la Ecuacion
de Ergun.

Modelo Pseudo-homogéneo

El modelo pseudo-homogéneo fue analizado de acuerdo con dos aproximaciones: a) considerando
solo el efecto de la dispersion radial y, b) considerando el efecto de la dispersion radial y axial simultanea-
mente.

En ambos casos se consideraron las siguientes suposiciones: a) estado estacionario, b) en la entrada
del reactor (Z2=0) no existen perfiles de concentracion ni temperatura, es decir, la corriente de entrada
estd bien mezclada; ¢) propiedades constantes a lo largo del reactor, d) perfil de velocidad tipo piston a lo
largo del reactor, es decir, v (z,r) = u, = cte.; e) presion constante a lo largo del reactor, es decir AP =0y,
f) la transferencia de calor hacia las paredes del reactor se describe considerando una temperatura constante
de 215 °C [5] en la pared exterior de los tubos.

El sistema de ecuaciones global que define el modelo pseudo-homogéneo es expresado segun se
muestra en las Tablas 6 y 7 [10]:

Tabla 6. Expresion general del modelo pseudo-homogéneo bidireccional.

2
Balance de 0 0 10 0
Masa _DE/fz _aZZ CA +VZ ECA = off. ;E(I’ECA )+p3 r, (EC 10)
Balance de o’ oT 10( oT %
Energia - k‘%ﬁ} —622 T+pg Cpg V. g = keff, ;g(l’gjﬁ‘plg Z(AHR )r r, (Ec. 11)
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Tabla 7. Condiciones de borde del modelo pseudo-homogéneo

Balance de masa Balance energia

0 0

—C 0)=0 —T(r,0)=0

or A(r’ ) or (V’ )

c, (r,0)=C, T(r,0)=T,

¢, (R.2)=0 k, T(R.z)=h, (T-T

E A( ’Z)_ _e/?’,.g ( ’Z)_W( _W)
0 0

-D,, ECA (r,0)=0 | -k, a—ZT(r,O)=O

La aplicacion de este modelo puede ser resumida de la siguiente forma: a) adimensionalizacion de las
ecuaciones, b) aplicacion del método de colocacion ortogonal, ¢) calculo de los coeficientes de transporte
y d) aproximacion numérica de las ecuaciones. A continuacidn, se describen los primeros tres items de la
lista. La aproximacioén numérica de las ecuaciones fue realizada aplicando el método de Runge — Kutta de
4% orden, el cual es bien conocido.

Expresion adimensional del modelo pseudo-homogéneo

A fin de facilitar el manejo de la informacion y dar sentido a los puntos de colocacion (que estan
comprendidos entre 0 y 1) se procedio a definir el modelo matematico descrito en las Tablas 6 y 7 con las
variables mostradas en la Tabla 8.

Tabla 8. Variables adimensionales

Ejes Variables
. s_Z . 4
Axial z=— Concentracion | X, =——
L C
~ r T - TE)
Radial r=— Temperatura 0=
R T, -T,

De tal forma que el modelo puede ser expresado como:

* Considerando solo la dispersion radial:

Tabla 9. Expresion adimensional del modelo pseudo-homogéneo con solo dispersion radial

0 10(.0
Balance de masa X, =0, | X, +ﬂ] . ZVC 7, (Ec. 12)
0z T ror\ or Te

00 10(.00 %
Balance de energia 2 =a,, ;g(r o j-i—ﬂz p Z(AHR )V . (Ec. 13)
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Tabla 10. Parametros adimensionales para el modelo con solo dispersion radial

Balance de masa ‘ Balance de energia
Ldp 1 Ldp 1
al N 2 az S 2
R Pem, R Peh,.
4 pp(1-€)L P p, (1-¢)L
1,r - 2.,r
Ct vz (T;) _Tw )pg Cpg Vz

Tabla 11. Condiciones de borde para el modelo con solo dispersion radial adimensional

Balance de masa

Balance de energia

0

9 (7.0)=0 | Za(7,0)=0
or
x, (7,0)=x 0(7,0)=0
%xa (1,2)=0 —%H(l,é):Bir (6+1)
0 (s 9 o0
— 0)=0 —6(r,0)=0
2% (7:0) z000)

* Considerando la dispersion radial y axial:

Tabla 12. Expresion adimensional del modelo pseudo-homogéneo bidireccional

0 10(.0
sz =n.V,—a . 55(751/1 )—ﬂl - Z‘VC r, (Ec. 14)
Balance de Masa
0
v, =N (Ec. 15)
0 10(.,0 .
%2 =1,.U, —a, . AaA(’”an1j_ﬂz,z Z(AHR )r’? (Ec. 16)
Balance de Energia
0
U, =5 U (Ec. 17)

Tabla 13. Variables del modelo con dispersion radial y axial

Balance de masa Balance de energia
vV, | X U, 0

0 00
V, | =% U, p

0z oz
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Tabla 14. Parametros adimensionales para el modelo con dispersion radial y axial

Balance de masa Balance de energia
L L

—Pe — Pe

}/ ,Z m, 7/2 ,Z h,
1 dp dp

L2 Pem: L2 Pehz
al Z _2 aZ Z _2

R Pe, R Pe,

P, (l—g)L2 Pe, P, (l—g)L2 Pe,
ﬂl .z C d - IBZ Z
v.d, (%, -7,)p,C, v.d,

Tabla 15. Condiciones de borde para el modelo con dispersion radial y axial adimensional

Balance de masa Balance de energia

0 . 0 A

=V (7,0)=0 ZU, (7,0)=0

Vi (7,0)=V, U, (7,0)=0

0 A 0 A .
EV‘(I’ )=0 —EU1 (1,2)=Bi (U, +1)
v, (7,0)=0 U, (7,0)=0

Aplicacion del método de colocacion ortogonal

El método de colocacion ortogonal permitié aproximar los términos de dispersion radial en forma
de ecuaciones algebraicas con coeficientes variables, dependientes del orden de aproximacion/nimero de
puntos de colocacion empleados, la geometria estudiada y un factor pesante. El modelo pseudo-homogéneo
fue transformado desde un sistema de PDE en un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias de acuerdo
con el procedimiento descrito para una solucion asimétrica detallado por Gareia [11].

El analisis por colocacion ortogonal fue realizado para el modelo que considera solo la dispersion
radial para tres 6érdenes de aproximacion, N =1, 2 y 4. Por su parte, para el modelo con dispersion radial y
axial se analizé solo para N = 1. En la Tabla 16 se presentan los puntos de colocacion estudiados.

Tabla 16. Puntos de colocacion ortogonal hasta N = 4

N r, r, r, r,

1 0,5333 - - -

2 0,3012 0,7377 - -

4 0,1252 0,3724 0,6559 0,888

Una vez aplicado el método, el modelo pseudo-homogéneo es representado de la siguiente manera:
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* Considerando solo la dispersion radial:

Tabla 17. Modelo pseudo-homogéneo radial en términos de colocacion ortogonal

N+2
Balance de masa aa ( ST, ZBﬂ X, +ﬂ1 p ZVC v, (Ec. 18)
Z r
N+2
Balance de energia @A =, ZB ji ot B, . 2( R )r 7. (Ec. 19)

Tabla 18. Condiciones de borde para el modelo con dispersion radial en términos de colocacion ortogonal

Balance de masa Balance de energia

S (x), =0 | ¥, (6), =0
(x. )j (0)= xco (9)]‘ (0)=0

ZA(N+2)1' (xc ),' =0 _ZA(N+2)i (0)1‘ = Bi, (‘9N+z +1)

Z(x), (0)=0 | £(0),(0)=0

0z

* Considerando la dispersion radial y axial:

Tabla 19. Modelo pseudo-homogéneo bidireccional en términos de colocacion ortogonal

N+2
aiV 71 ZV al ,Z ZBJI ﬂl ,Z ZV V (EC 20)
z
Balance de masa
£ =QAVl (Ec. 21)
0z
a N+2
Ui =0.Us - ZB -6 . Y (AH,), 1, (Ec. 22)
Balance de energia ’
U, ZQAU1 (Ec.23)
0z
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Tabla 20. Condiciones de borde para el modelo con dispersion radial y axial en términos de colocacion orto-

Donde,

gonal

Balance de Masa

Balance de Energia

ZAU (Vl )i =0

ZA“ (U,). =0

(Ul ),- (O):O

_ZA(N+z)i (Ul )i = Bi, (U1N+2 +1)

(1), (0)=0

Z(U)), (0)=0

A,: Coeficientes de la matriz de colocacion para la primera derivada.

B,: Coeficientes de la matriz de colocacion para la segunda derivada.

Estimacion de los coeficientes de transporte

En el modelo pseudo-homogéneo, la estimacion del efecto tanto de la dispersion radial como axial,
viene dado mediante el uso de pardmetros efectivos de transferencia de calor y masa, a saber, conductividad

térmica y coeficiente de dispersion. Se detallan las correlaciones empleadas para dichos célculos.

» Conductividad térmica:

Fue calculada empleando el procedimiento desarrollado por Dixon y Cresswell [12] en términos del

numero de Péclet.

Tabla 21. Expresiones para la determinacion de las conductividades térmicas efectivas

o | o (k1R [(Bi, +4)/Bi, |
Direccion radial = (Ec. 24)
Pe,  Pey.  Re Pr | (8/N,)+[(Bi +4)/Bi,]
1 1 k 1k,
= —+ 2

Direccién axial Peh: Pe,, 1 8 Bi (Ec. 25)

Re Pril+—| ——

N, \ Bi +4

Donde,

Pe,.: namero de Péclet radial para la fase fluida.

krS: conductividad radial del sélido.

B,: nimero de Biot para la fase fluida.

B, : namero de Biot para la fase solida.

Ng: niimero de transferencia de calor en la interface (fluido — so6lido).

Pe, .: nimero de Péclet axial para la fase fluida.

k conductividad axial del solido.
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* Coeficiente de dispersion:

Las difusividades efectivas para las direcciones radial y axial fueron calculadas de acuerdo con las
correlaciones desarrolladas por Bauer y Schluender [13] y Foumeny y col. [14], respectivamente.

Tabla 22. Expresiones para la determinacion de las difusividades efectivas

8 2-(1-24, /4, ) |
Direccion radial P _ (Ec. 26)
€, =
’ 1,15
1 0,72 N 0,53
Direccion axial Pe,,  Re,Sc 14 9 (Ec. 27)
Re, Sc,

Donde,

dp: diametro de las particulas de catalizador.

d.: diametro de los tubos del reactor.

Re : nimero de Reynolds en las particulas de catalizador.
“i7.

Sc.: namero de Schmidt del componente

Para la estimacion del nimero de Schmidt se emplearon coeficientes de difusion estimados a partir
de la correlacion de Fuller y col. [15] y la difusividad pseudo-binaria de acuerdo con la Ecuacion 28.

-1
Vi
Dl.:(l—yl.) —
;Dii

(Ec. 28)
Resultados

En la Tabla 23 se presentan los valores determinados para los parametros principales del modelo.

Tabla 23. Valores calculados de los parametros del modelo

Parametro Valor Parametro Valor

@, 3,7398 a, . 2.290,3489

B, 1.464,0799 b -5.210,4042

a,, 4,2938 Bi 4,8848

B, 9,7681 U, 699,3222 [W/m’K]
oz 513,2618 Pehr 9,9369

a . 1.919,5157 Pe, 2,0003

B . 751.456,2865 | Pe,, 11,4087

V2 533,4124 Pe, . 1,9247
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Perfil de Temperatura

En la Figura 2 se muestran los perfiles obtenidos a partir de las simulaciones con el modelo de flujo
piston, el modelo pseudo-homogéneo (en los puntos extremos y central), el modelo heterogéneo (desarro-
llado por Song y col. [5]) v los datos experimentales de la planta piloto de KOGAS [5].

Cabe destacar que, en lo sucesivo, y a menos que se indique lo contrario, se sefialaran los perfiles
obtenidos mediante el modelo pseudo-homogéneo, mediante las posiciones radiales en los que fueron obte-
nidos (Ej.: r =0,5333). Asimismo, los valores experimentales son representados como el promedio de ocho
corridas de la planta piloto [5].

3 ——
335 — T T -
£ 315 / =T
e / S
=3 q
-E 295 /
L N R A ol
S 275 /TR e
- / =2 Le”"X  Experimental T=e=eo_
=
255 / R
S ——r=0,5333
235 | £ e e m===- r= 0,888,
. = .« Heterogéneo
215 = = Flujn Pistdn
0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1

Longitud del reactor (-)

Figura 2. Perfil de Temperatura del reactor

Como puede observarse en la Figura 2, el modelo de flujo piston no es capaz de predecir el comporta-
miento interno del reactor, indicando un maximo en la temperatura hacia la posicion axial 0,3. Por su parte,
el modelo pseudo-homogéneo si muestra concordancia con los datos experimentales y sugiere la existencia
de un punto caliente hacia la posicion axial 0,7, donde la temperatura superaria los 355°C hacia posicion
radial 0. De igual manera, se puede observar un efecto importante de la dispersion radial en la temperatura
del reactor. En la Tabla 24 se muestra la raiz del cuadrado de la desviacion media (RMSD) para cada perfil
radial analizado.

Tabla 24. Desviacion de los perfiles de temperatura respecto a los datos experimentales
Posicion radial | r=0,1252 r=0,3012 | r=0,3724 r=0,5333 r=0,6559 |[r=0,7377 | r=0,888
RMSD +15,92 °C +11,74 °C | £10,68 °C +6,51 °C +16,18 °C | £20,16 °C | £32,18 °C

La desviacion minima se encontro hacia la posicion radial intermedia 0,5333, mientras que hacia los
extremos la desviacion fue ligeramente mayor. Esto es atribuido, al hecho de que, para la estimacion de
los coeficientes de transporte, solo se consideré como mecanismo de transferencia de calor, la conduccion
térmica (ver Tabla 21).

En la Figura 3 se muestra el efecto de la dispersion axial en el perfil de temperatura del reactor, el
cual demostro ser insignificante para la posicion radial media 0,5333.
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Figura 3. Efecto de la dispersion axial en el perfil de temperatura

Como consideracion final al analisis del perfil de temperatura, cabe destacar, que el modelo hete-
rogéneo predice valores en el rango de £8.8°C [5], tal nivel de exactitud se debe a que el mecanismo de
transferencia de calor considerado en este modelo fue la conveccion.

Perfil de Concentracion

En la Figura 4 se muestran los resultados obtenidos en los perfiles de concentracion para los modelos
de flujo piston y pseudo-homogéneo bidireccional considerando solo el efecto de la dispersion radial en la
posicion 0,5333. En las Figuras 5 y 6 se muestra el efecto de la dispersion radial y axial en los perfiles de
concentracion, respectivamente, para el metanol. En todas las figuras se muestran los datos experimentales
para ocho corridas de la planta piloto [5].

Como se observa en la Figura 4 el comportamiento interno que predicen ambos modelos es signifi-
cativamente diferente, esto atribuido a los efectos de la dispersion, sin embargo, las composiciones en la
salida son bastante similares. Cabe destacar que, analogo al perfil de temperatura, los perfiles obtenidos
mediante el modelo pseudo-homogéneo coinciden en gran medida con los presentados por Song. et al. [5],
cuyos resultados son muy cercanos a los experimentales. Sin embargo, al no existir data en puntos interme-
dios del reactor ninguno de estos perfiles puede ser corroborado con exactitud.

Por su parte, en las Figuras 5 y 6 se aprecia que los efectos de la dispersion radial y axial son despre-
ciables para el estudio de los perfiles de concentracion, aun cuando el efecto radial es comparativamente
mucho mas cuantificable que el axial.

En la Tabla 25 puede observarse que no existe mayor diferencia entre los resultados provistos por
ambos modelos para la salida del reactor, inclusive, el modelo de flujo piston demostro ser mas exacto, sin
embargo, ambos modelos proveen resultados dentro del orden de magnitud esperado, lo cual se considera
aceptable tomando en cuenta el reducido esfuerzo de programacion y calculo requerido para obtenerlos, en
comparacion con el modelo heterogéneo.
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Figura 4. Perfiles de concentracion obtenidos mediante los modelos de flujo piston y pseudo-homogéneo
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Figura 5. Efecto de la dispersion radial en el perfil de concentracion del metanol
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Figura 6. Efecto de la Dispersion axial en el perfil de concentracion del metanol
Tabla 25. Desviacién media en la prediccion de la concentracién en la salida del reactor
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Compuesto/ Glo- Flujo
Posiciéon-Mo- | 0,1252 0,3012 | 0,3724 0,5333 0,6559 | 0,7377 | 0,388 bal Pis-
delo! ton
H, 2,44 2,57 2,50 2,61 2,64 2,82 2,70 2,62 1,88
CO 7,13 7,41 7,18 7,70 7,23 7,53 7,22 7,35 4,63
CO, 5,35 5,54 5,37 5,76 5,38 5,58 5,36 5,48 3,48
H,0 0,47 0,45 0,41 0,44 0,32 0,31 0,29 0,39 0,74
CH,OH 2,20 2,10 2,01 2,18 1,61 1,48 1,46 1,89 |2,41
DME 5,49 5,64 5,44 5,85 5,35 5,53 5,30 5,52 3,99
CH, 0,07 0,07 0,07 0,07 0,07 0,07 0,07 0,07 0,05

Nota 1: Valores expresados en rango porcentual.
Conclusiones

El modelo pseudo-homogéneo bidireccional predice un perfil de temperatura dentro de la tendencia
mostrada por los datos experimentales y el modelo heterogéneo. La desviacion con respecto a los datos
experimentales, se encuentra en el orden de £6,5°C para la posicion radial 0,5333. Asimismo, sugiere la
aparicion de puntos calientes alrededor de la posicion axial 0,7 donde la temperatura podria superar los 355
°C poniendo en peligro la estabilidad térmica del catalizador.

El modelo de flujo piston no predice correctamente el perfil de temperatura en el reactor para la sin-
tesis de DME estudiado.

Tanto el modelo de flujo piston como el pseudo-homogéneo, muestran la misma tendencia en los
perfiles de concentracion y proveen resultados dentro del orden de magnitud esperado.

Para el presente caso de estudio no se observé una influencia considerable de la dispersion axial en
los perfiles de temperatura ni concentracion.

En los perfiles de temperatura el efecto de la dispersion radial es importante, para los perfiles de
concentracion no representa un factor determinante.

Considerando el menor esfuerzo de manejo matematico y programacion, con respecto al modelo
heterogéneo, se considera aceptable la solucion provista por el modelo pseudo-homogéneo. Para el caso del
modelo de flujo piston los perfiles de concentracion son aceptables, no siendo asi el de temperatura.

Las discrepancias encontradas en los perfiles de concentracion se atribuyen a la influencia de las
limitaciones en la transferencia de masa y calor entre la fase fluida y la superficie del catalizador.
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