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DISENO OPTIMO DE TRES REACTORES
BIOCATALITICOS EN SERIE MEDIANTE UNMETODO
NUMERICO

Dr. Jorge Medina Valtierra/Departamento de Ingenieria Quimica/Instituto Tecnologico de Aguascalientes

Como una alternativa a la evaluacion grafica se presenta
un método analitico para el disefio 6ptimo de reactores tipo
tanque en seric y su aplicacién al disefio de reactores
biocataliticos. El procedimiento numérico usado se basa en
ciertas consideraciones geométricas de las graficas velocidad-
conversién para una cinética especifica de la reaccion
involucrada. Cuando se tienen programas de computo
apropiados que facilitan la labor y dan una mayor precision a
los célculos, el método puede resultar ventajoso conrespecto
a los métodos grificos directo e indirecto.

INTRODUCCION

Recientemente se ha visto un aumento considerable en la
aplicacion de reactores tipo tanque provistos de un lecho
biocatalitico donde se inmovilizan enzimas o MICrOONZanismos
con el fin de realizar reacciones biologicas. El propésito
principal es descomponer contaminantes orgnicos' o
inorgénicos® en aguas residuales con la formacion final de
compuestos volitilescomo NH,, CH, y CO, que son eliminados
ficilmente del fluido liquido.

El objetivo de este escrito es analizar ¢l uso de tres
reactores en serie debido a que se lograreducirnotablemente
elvolumen o peso del biocatalizador para una misma eficiencia
con respecto al uso deun solo tanque y porque no s justifica
lacompra de equipo auxiliar necesario paraequipar un nimero
mayor de tres reactores. Esto resulta aim mejor si se logra
optimizar el peso de biocatalizador en cada reactor al

considerar lacinéticade la reaccion bioquimica involucrada,
esto nos lleva a obtener la minimizacion del peso total del
material biocatalitico requerido.
METODOLOGIAANALITICA
Fundamentos Tedricos

Eltiempo-peso en el bioreactor con lecho inmovilizado
(T) esta dado por?;

Fs=(Cso-Cs)y/r—(1)

Enestecaso, T es un concepto andlogo almanejado enun
reactor quimico catalitico’.

T=m/

La descomposicion del sustrato se ilustra asi,

A—Kd——>productos volitiles

donde la expresion cinética que define la velocidad con
que serealiza la descomposicion se puede representar de una
manera general como: :

=K Gso(1-X)lp—————Q)

Esta tiltima se puede aplicar siel cambio de concentracion
del sustrato lleva una trayectoria constante para poder
determinar Kd a partir de datos experimentales. Esto evita
manejar cinéticas complejas que son necesarias cuando se
consideran los probables mecanismos de descomposicion.
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los tiempos-peso estan relacionados con el avance de la
reaccion del sustrato por medio de una ecuacion de disefio
semejante a la usada para reactores quimicos tipo tanque en
serie: '

Tt=Cso[Xs/rl +(X2-Xs1 Y12 +(Xs3-X2W3]——(4)

donde los conceptos y simbolos no definidos en las
ecuaciones anteriores, se dan en la nomenclatura

ElMétodo de Levenspiel

En la figura 1 se muestra el método grifico indirecto
propuesto por Levenspiel en 1979 paraelcaso de tres reactores
tipo tanque en serie’; las areas de los rectangulos relacionan
losvaloresde T1, T2 y T3 de tal maneraque existe una Ginica
posicion para los valores X2 y X 1 donde lasuma de ladreade
los rectangulos es un minimo y que se cumple cuando las
diagonales LMy MN son paralelas de unamanerarespectiva,
a las pendientes de la curva cinética en los puntos Py Q.

Procedimiento Numéricopara elcasode Tres Reactores
en Serie

El andlisis numérico se puede iniciar desde un punto
medio en la grifica dado por X2, lo cual es lo més préactico.
Tal punto lo llamaremos Xr1 como referencia, y dando una
posicion “i" antes y después de Xr1. El parhmetro “i” indica
la modificacion de las dos lineas de operacion de acuerdo a
lafigura 1, detal maneraque unaposicion inicapara X 1 y X2
dan el resultado de (Tt) min. Usar incrementos pequefios (1%
de indice de descomposicion) evitaestar probando diferentes
incrementos y/o usar tolerancias preestablecidas.

El procedimiento para evaluar este caso es el siguiente:

1.- Con Xfsecalcula la velocidad de reaccion en el Giltimo
reactor que llamaremosr3 o rf.

2.- Tomando como referencia Xr se inician los calculos
con un primer valor de I =1, determinando asi X1y X2.

X1 =Xr-i
X2 =Xr+

3.-Con X1y X2 calcularrl y r2 de la expresion cinética
que representa la reaccion,

4.- Estimar Tt con los valores anteriores.

5.« Incrementar “i” con I, tal que; i=i+l

para obtener el nuevo valorde X1y X2.
6.- Seguircon los pasos 3y 4.

7.-a) Si(Tt) i-1 - (T1)i > 0; establecer i+1 =i
y continuar con los pasos S y 6.

b) Si(Tt)i-1 - (Tt)i <0, entonces continuar con el paso 8.

8.- a) Definir (X1)i-1 como un parametro constante y
continuar incrementando “i"” como se establecio en el paso
5 paraobtener los nuevos valores de X2 y Ttque son (X2)i+1
y (Tt)i+1, como quedd descrito en el paso 7. Cuando;

(TOi-1 - (THi<0

entonces (X2)i es el parametro que define el tamafio
minimo del reactor 3 y es un valor 6ptimo (X2) opt.

b) Unavez que se obtiene (X2)opt., este valor se mantiene
fijo para continuar incrementando “'i" a partirde (X 1)i para
obtener losnuevosvaloresde X1y Ttqueson (X1)i+1 y (Tt)i+]
para cumplir con el paso 7. Cuando:

(TYi-1 - (TYi <0

entonces (X1)i es el parimetro que define ¢l tamafio
minimodelreactor 1,siendo (X1 )opt. y queseusaconjuntamente
con(X2)opt. para definir el tamafio minimo delreactor 2, de
tal manera que, (Tt)irelaciona el tamafio total minimo de los
tres reactores en este sistema.

EJEMPLO

Con el fin de ilustrar ¢l método numérico propuesto se
toman como referencia los datos cinéticos y resultados
parciales presentados por S. Cizinské para la desnitrificacion
de agua usando un lecho biocatalitico inmovilizado a20°C*:

r;ms}g.hlz.?o 22 20 17 15 12 09 06

Cs;mg/llldo 120 100 80 60 40 20 10

Alaplicar el método diferencial para laevaluacion de los
parimetros cinéticos®, se encontrd que Kd tiene un valor de
0.1653 yelordende lareacoiébnniguala0.55. ;Cudlesel peso
total minimo de biocatalizador repartido en tres etapas para
lograrun indice de descomposicion de 80%si Cs0=22. Smg/
1yFs=18 1/h?

Cuando se tiene una reaccién con cinética conociday sin
cambio en el volumen de mezcla, como en este caso, los datos
cinéticos que requiere el método son solicitados por el
programa de computo que se propone en lenguaje TurboC
llamado BIOCAT3.C y estan sefialados en el desplegado de
losresultados.
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Solucién para los Tres Reactores Biocataliticos
Serie

Unavezque el programadeoptimizacidn es ejecutado con
losdatos del problema, losresultados desplegados nosindican
que las cantidades de biocatalizador optimizadas en cada
reactor son:

ml=0.122Kg;
m3=0225Kg

m2=0256Kg;

y una cantidad total minimade 0.603 Kg de biocatalizador.

Unresultado bastante mejorado cuando se comparaconel
obtenido para unasolaetapa(ec. 2) donde se requiere un peso
de biocatalizador de 0.86 Kg.

COMENTARIOS

Elmétodo es aplicado aun gran nimero de reacciones, ya
sean reversibles o irreversibles e inclusive cinéticas no
lineales y su aplicacion es una alternativa muy atractiva en
el anilisis de reactores quimicos sustentada en los modernos
programas de computacion, y es una alternativa al método
grafico directo el cual es usado cuando no seconoce lacinética
de la reaccion 5.
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NOMENCLATURAS

Fs = Flujo volumétrico del liquido, I/h.
mi = Masa del biocatalizador en base seca en el reactor i, Kg.
Cs=Concentracion del sustrato a eliminar en el aguaresidual,

Kd = Constante global de velocidad de descomposicion,

Xsi = Indice de descomposicion del sustrato en el reactor i,
(Cs0-Cs)/Cs. :

n = orden de la velocidad de descomposicion.

-(1/r)

i

Figura 1.- Grifica tipica (1/-r) vs. X que muestra la optimizacién de tres reactores en serie.
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/*t***iiitt*li'ti'*t*tti"i'*ttii**ﬁi*tt**!titttitlt*tt*tiiit*tt**tiittit

* PROGRAMA * OPTIMIZACION DE REACTORES *
* ARCHIVO * BIOCAT3.C *
* AUTOR * JORGE MEDINA *
* FUNCION * El programa optimiza el peso de biocatalizador *
* * en tres reactores tipo tanque puestos en serie *
* * El programa necesita los datos cineticos de la .
* . la reaccion biogquimica en particular. *
*"t*tfit!!ttitt***ttit*tti****titttttttitt**tt*tii**ti***ttt*ttt*tttttt/
#includé<stdio.hs

#include<math.h>

#include<conio.h> .

#include<stdlib.hs

Tain() '71

float cinet(float x, float cl, float n, float c¢s, float kd, float r);
float xf,01,L£1;k1, k2,01 ,2023,C8, X:;Cixl VXl
float xr2,x1,x2,r1,r2,z[(100] ,m1,m2,m3,n,kd, m;

inniiid

Jerrkkxwrheenrteevvawws ENTRADA DE DATOS R e
clrscr () ;
printf{*\n-renenes ferespmncns DATOS CINBTICOS --<---cesccccccncas ")

printf ("\n Dame los datos cineticos (con espacios) de la reaccion:");
printf ("\n aA <=> productos ;con cinetica: -r=k1Cs"n");

printf ("\n Xf(en %),Cso(mg/l),Fao(l/hr) ");

scanf ("SEYEYE", &xf, &el, &f1) ;

printf ("\n Dame la constante Kd y el orden de la reaccion n: ");
gcanf ("$£$E", &kd, &n) ;

/ﬁtt*iiiittt*tlttiitiititt*iitiiiiit*ittti't*i****t"f'*"‘**Qtti!i**tt***t*/

Jeessxxsrrresxsxs*** INICIO DE LAS ITERACIONES PARA TRES REACTORES***#*#w#ssusw/

xrl=xf/2;
for (i=0;1<100;i++) {
if (1<=0)
x=xf;
r=cinet (x,c1,kd,cs,n,r);
rf=r; z(0]1=5000;

else (
Xl=xrl-i; x=x1;
r=cinet (x,cl,kd,cs,n,r);
rl=r; Xl=x; x2=xrl+i; x=x2;



r2=r; X2=Xx;
z[il=cl*((x1/rl1)+(x2-x1)/(r2)+(xf-x2)/(x£f));
if((z[i-1]-2(4i])<0)
xXl=x1l+1l; xr2=x2-1; z([0]=2z[i-1]; x01=x1/100;
ml=(cl*fl*xol) /rl;

Printf (P\needvdserderdtertrebbbbhtbrtarrrntenen)
printf("\n----RESULTADOS DE LA OPTIMIZACION---");
printf("\n *---> xl(optima) es:%f",6xol);
printf("\n El peso del lecho biocatalitico (gr)" );
printf ("\n en el reactor 1 es:%f",ml);
printf ("\n El no. de iteraciones=%d",i);

72 printf ("\N-=ccccccccnccnnsccnsnannanianccaaei "y

for (i=1;1<100;i++) {
X2=Xr2+i; x=x2;
r=cinet(x,cl,kd;cs,n,r);
r2=r; X2=X;
z[i]=c1* ((x1/rl)+(x2-x1)/(x2)+ (xf-x2)/(rf));
if((z[i-1]-2[i])<0)
xX2=x2-1; x02=x2/100;
m2=(cl*f1*(x02-x01))/r2;
xf=x£/100;
m3=(cl*f1* (xf-x02))/rf;
m=ml+m2+m3;
printf("\n *---> x2(optima) es:%f",xo02);
printf ("\n El peso del lecho biocatalitico (gr)");
printf ("\n en el reactor 2 es:¥%f",m2);
printf("\n-----c-cocoLiotiatit ittt tiitatttcaias b
printf (*\n El peso del lecho biocatalitico (gr)");
printf ("\n en el reactor 3 es:%f" , m3);
printf ("\n --ccccsccccccnniinnnnnncnantnsannncaccacna. ")
printf ("\n El peso minimo de biocatalizador (gr):%f" ,m);
printf ("\n Iteraciones adicionales=%d4",1i);
getch() ;
exit (1) ;
}/** cierra el ultimo IF **/
} /** termina el ultimo FOR **/
} /** cierra el IF intermedio **/
}/** termina el ELSE **/
/*** termina el primer FOR **+*/
} /**+ salida de la funcion principal #%#%/

/i‘#it"*ii.lit"ii’itt*tiQttfi‘tiiittitiiittit*t'i*ttilit'l’tit'it**'i*'**O*t/

‘ Jreknnererneknrnersrdts PUNCION CINET(...) e e
float cinet (float x, float cl1, float kd, float cs, float n, float r)

x=x/100;
cs=Ccl* (1-x);
r=kd*pow(cs,n) ;
if(r>0)
return r;
else {
printf ("\n Los parametros fueron incorrectos");

getch() ;
exit (1) ;



------------------- DATOS CINETICOS =-=-======iazacaad
Dame los datos cineticos (con espacios) de la reaccion:
aA <=> productos ;con cinetica: -r=kiCs“n

Xf(en %),Cso(mg/l),Fao(l/hr) 80 22.5 18

Dame la constante Kd y el orden de la reaccion n:
0.1653 0.55

SR SRR E SRR RS R AR R R R R A R Rl

-=--RESULTADOS DE LA OPTIMIZACION---
*---> x1(optima) es:0.240000

El peso del lecho biocatalitico (gr)

en el reactor 1 es:122.496338

El no. de iteraciones=17

*.--> x2(optima) es:0.590000
El peso del lecho biocatalitico (gr)
en el reactor 2 es:256.104279
El peso del lecho biocatalitico (gr)
en el reactor 3 es:224.975220
El peso minimo de biocatalizador (gr):603.575806
Iteraciones adicionales=4
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