EFECTO DE LA DIFUSION NO ISOTROPICA SOBRE LAS

VELOCIDADES DE REACCION EFECTIVAS EN CATALIZADORES
GRANULARES

Taulamet Maria J., Mariani Nestor J., Martinez Osvaldo M., Barreto Guillermo F.

Departamento de Ingenieria Quimica, Facultad de Ingenieria, Universidad Nacional de La Plata,

Centro de Investigacion y Desarrollo en Cien
CONICEIF-C|E© - U=

La Plata, Argentina,

as Aplicada:

D
= CCIF Lar Pl atel Call e 47 INO 2o CRIB1YVUAY KGRI dta ALY ERURE

OBJETIVO

expresiones cineticas.

Proponer la utilizacion del modelo unidimensional del Cilindro Generalizado (1D-
CGI') para calcular el factor de efectividad en el caso de difusion anisotropica en
pastillas cilindricas con cualquier tipo de seccion transversal y un conjunto de
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Nip.cor- factor de efectividad para el modelo 1D-CGIT

n. factor de efectividad para el monolito real

r=Y
Tres expresiones cinéticas(r =1
r=81Y/(1+8Y)2 (LHHW)

(Primer orden irreversible isotérmica)

(Orden cero)

INTRODUCCION

CATALIZADORES
EXTRUDADOS

con el empleo de matrices
de distinta seccion
transversal.

CATALIZADORES
POR PRENSADO
(PELETS)

de un polvo seco.

PROBLEMATICA

Tanto en las pastillas
peletizadas como en los
extrudados puede

aparecer anisotropia
Como consecuencia del
proceso de fabricacion

Caso general: problema de reaccion-difusion en pastillas 3D = resolucion numerica.
« Complejidad moderada para casos sencillos (reaccion unica/ calculos no recurrentes)

* Inviable para casos practicos (simulacion recurrente en optimizacion o disefio de una
planta de procesos, multiples reacciones, etc.).

Alternativa: empleo de modelos que reduzcan la dimension
espacial del problema

BALANCE DE CONSERVACION PARA LA PASTILLA 3D
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(Keegan y col. 2005)
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¢, Como se calcula I'" para la “pastilla 3D equivalente isotropica’?
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Expresion estrictamente valida para una
cinética de primer orden (puede emplearse
para otras cinética con precision aceptable)

(Mariani y col. 2008)

Modulo de Thiele:

1/2
¢ = g(rA,S / CA,SDA)
Factor de efectividad:

n= Iv;; r(Y)dV

Hipotesis: reaccion Unica, composicion
uniforme sobre la superficie de la pastilla,
actividad uniforme, simetria angular y
difusividades efectivas, Doy D, , ,
constantes independientes de la posicion
para las direccionesry z.

Y=CalCpgs I=rpllag

=V /S longitud caracteristica de
dlfu5|on

Vs y Sp: volumen y superficie externa
adimensional de la pastilla

s: evaluado en la superficie de la pastilla

una pastilla a altos valores de ¢ y depende de la geometria de la misma

%Parémetro de forma que caracteriza el comportamiento catalitico de

Presenta una débil dependencia con r(Y)
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Altura de la “pastilla equivalente isotropica”
(con la misma seccion transversal que la pastilla real)
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Balance de masa para la especie A

> Flujo difusivo unidimensional
(en la coordenada x)
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MODELO UNIDIMENSIONAL DEL CILINDRO GENERALIZADO (1D-CGI') i :»
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del modelo 1D-CGI’
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(¢ es el mismo que para la pastilla 3D)
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Kk # 0 (h=H’/b finito), r=Y

, Cilindro Anillo ; . .
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Presenta un error residual
cuando k—0 (h —)

Inferior al error maximo
en todos los casos

CONCLUSIONES

El modelo 1D-CGI" puede ser utilizado con una precision aceptable en
pastillas de catalizador 3D con difusion anisotropica para las cinéticas
analizadas:

+ |emax| <6 9% para la cinética de primer orden irreversible
Isotérmica

» |emax| <12.7 % para la cinética tipo LHHW




