Cognome | Nome | Matricola | Firma

Problema 1. In un reattore batch al tempo 0 vengono introdotte 724 moli di un reagente A, 1z moli di un

composto R e np moli di un inerte, tutti in fase gas. Il reattore, di volume V3 viene chiuso e portato molto
rapidamente alla temperatura 7, in corrispondenza della quale avviene la reazione A — vyxR, la cui cinetica &
descritta dalla relazione (—r4) = kC}. Viene registrata la storia di pressione nel reattore, riportata nella
tabella. L'ultima osservazione sperimentale corrisponde alla conversione completa del reagente A.

1. Calcolare il valore del numero stechiometrico, vg.

2. Stimare il valore della costante di reazione, %; e dell’'ordine di reazione, n.
Sulla base della cinetica osservata sperimentalmente, disponendo di reattori ideali isotermi alla temperatura
T e alla pressione /, e di una corrente di alimentazione di A puro (gas), volendo ottenere una conversione
pari a Xz

3. Calcolare il tempo di riempimento necessario utilizzando un CSTR ideale.

4. Calcolare il tempo di riempimento necessario utilizzando un PFR ideale.
Dati. n40 = 10 mol, ng = 1 mol, np = 10 mol, 7= 450 K, P, = 1 bar, X4r= 0.8, i gas in tutte le condizioni del

problema si possono considerare ideali.

ts 0 600 1200 1800 2400 3000 3600 4200 4800 86400

P bar  1.00 1.17 1.30 1.39 1.47 1.53 1.58 1.63 1.66 1.95

Problema 2. In un reattore batch, in cui si carica all'inizio A puro, si studia I'’evoluzione di una reazione
keq

reversibile del primo ordine del tipo: A:R per la quale sono disponibili le informazioni termodinamiche
k>

AHr98 e AGoos. I calore specifico e uguale per tutti i composti, &€ indipendente dalla temperatura e vale (» Un
esperimento condotto a temperatura 7; per un tempo # ha dato nel batch una conversione pari a X1, un
esperimento condotto a temperatura 7z per un tempo & ha dato nel batch una conversione pari a Xz.

1. Determinare le costanti utili ad esprimere la cinetica della reazione in funzione della temperatura.
La reazione viene fatta avvenire in un CSTR ideale adiabatico, costruito con materiali che sono compatibili
con la reazione per temperature non superiori a 7. Il tempo di riempimento per tale reattore sia 1 e la
temperatura di alimentazione della miscela reagente, costituita da A puro, sia 7o.

2. Determinare, se esiste, un punto operativo di interesse pratico per tale reattore (Xare 7).
Dati. AHz98 = —2.2-105 J/mol, AGr9g = —1.4-105 ] /mol, C»= 0.63 k]/molK, 71 = 600 K, &t = 1 ora, X = 0.323,
7, =650K, & =1o0ra, Xs2 =0.738, Tinax= 700K, T=1800s, 7o = 500 K.

Istruzioni: compilare innanzitutto con i propri dati la parte alta di questo foglio; per le risposte utilizzare solo questo foglio.



Problema 1. In un reattore batch al tempo 0 vengono introdotte mg moli di un reagente A nm moli di un
composto B e sp moli di un inerte, tutti in fase gas. Il reattore, di volume Fz viene chiuso e portato molto
rapidamente alla temperatura T, in corrispondenza della quale avviene lareazione 4 — vz R, la cui cinetica &
descritta dalla relazione (—r,) = k(7. Viene registrata la storia di pressione nel reattore, riportata nella
tabella. L'ultima osservazione sperimentale corrisponde alla conversione completa del reagente A

1. Calcolare il valore del numero stechiometrico, 1z.

2. Stimare il valore della costante di reazione, & e dell’'ordine di reazione, .
Sullabase della cinetica osservata sperimentalmente, disponendo di reattori ideali isotermi alla temperatura
Te alla pressione A, e di una corrente di alimentazione di A puro (gas). volendo ottenere una conversione
paria X

3. Calcolare il tempo di riempimento necessario utilizzando un C5TR ideale,

4 Calcolare il tempo di riempimento necessario utilizzando un PFR ideale,
Dati ng = 10 mol, np =1 mol np =10 mol, T= 450 K, A = 1 bar, Y= 0.8, i gas in tutte le condizioni del

problema si possono considerare ideali.
is 0 600 1200 1800 2400 3000 3600 4200 4800 86400

fibar 1.00 1.17 1.30 1.39 147 1.53 1.58 1.63 1.66 195

NaQ = 10-mol No = 10-mol NRo = 1-mol Ng:=Npag+ NRo + Njp = 21 mol Po = 1-bar Pf = 1.955-bar
n
A0
yAO = —— = 0476 UA = -1
Tabella stechiometrica No
Iniziali Altempo t Finali (Xa=1)
A Nao =10 Nao — NaoXa 0
I n/o = 10 nlo nlo
R Npo =1 Ngo + VeNaoXa Ngo + VN ao
totale no=21 No + (Va=1)NaoXa | Niot Nro + VaNao

da cui

oppure, con una sola formula

usando la formula vista a lezione

essendo  y ¢ =0

Pt
ng:= —-Ng = 41.055 mol
Po

VRy= round(uR) =3

no (Pt
V= —| = - 1| +1=3006

nao | Po

L LY
AT pI7A0T Py

Mo+ Nro *+ VR'NAQ = Nf

VRy= round(uR) =3

MR= (V—VA)=3



3.907478

J

K J=450-K
mol-

Call) = %'[PO'(VAO * %) - %P(t)}

mol 1-15 1
n:=15 k:= 0.000095.| — = R ;= 8314
3 s
1
1-15
1 1-1.5 1-1.5
P(t) = 2- PO-(yAO + E) - [(P0~yAO) — (1 -n)-k(R-T) t}
i:=0.8 t =600is
PE| =
PE = PE~bar
1 0 1.000 1.000 s
117 600 1.168 1.170 '
1.30 b
139 1200 1.295 1.300 j 16
147 1800 o 1.393 e 1.390 bar
153 |  t=| 2400 PO V14| —E_|1470 'P?t') 14
158 bar bar i
: 3000 1.534 1.530 bar 1.2
163 3600 1.585 1.580 —
1.66 ' :
4200 1.627 1.630 1
4800 1.663 1.660 0
1 1) 1
C = ——.| P +=|-=P
AE~ R [ 0 (yAO 2) > EJ
12.727942
10.456004
j=1.7
8.71864
C -C
7.515849 . r AEj " TAE
Car=| 6446702 |— AE. ~ _r -
AE 3 ] tj+1 tj_1 ( A.E)
5.644842 | M
4.976625
4.308408

1x10° 2x10°  3x10°  4x10°  5x10°

3.341
2.45
1.893
1.559
1.225
1.114
0.891

-3 mol

ms




CAE. —AE

sl := slope(X,Y) = 1.475
-3 -1
mol-m s
int := intercept(X,Y) = -3.997

— 2.4 T T T T
Y
- 2.6[ ]
Y
o0 _, _
int+sl- X
_3+ =
n | | | |
Z
0 1x10° 210° 3«10° 4x10°  5x10°
. _32 | | | |
A 0.6 0.7 0.8 0.9 1 1.1
S X
ni=sl=1475 k=10 = 1.007 x 10+
FAA'AY FAAY
n
C
A mol
rA(CA) = k- =1
mol-m m -s
P 1-X
3-1 0 mol Af mol
eEp=———=2 Xaf = 0.8 C = —— = 26.729 — C = ——C = 2.056 —
AT AT A0 R 3 AL e Xy A0 3
m m
Can X
A0 Af 4
TCSTR = T =7.335x 10 s
~A(Caf)
f Xaf 1 4
’TPFR = CAO | 1 XA dXA =153x%x 10 s
Al Cao
1+ €AXA



Problema 2. In un reattore batch, in cui si carica all'inizio A puro, si studia l'evoluzione di una reazione

L

reversibile del primo ordine del tipo: A{_R per la quale sono disponibili le informazioni termodinamiche

k2

AFhsp e Athsz. Il calore specifico & uguale per tutti i composti, & indipendente dalla temperatura e vale Cx Un
esperimento condotto a temperatura 71 per un tempo & ha dato nel batch una conversione pari a Xy, un
esperimento condotto a temperatura I3 per un tempo & ha dato nel batch una conversione pari a Xu.

1. Determinare le costanti utili ad esprimere la cinetica della reazione in funzione della temperatura.
La rearione viene fatta avvenire in un C5TR ideale adiabatico, costruito con materiali che sono compatibili
con la reazione per temperature non superiori a Tz Il tempo di riempimento per tale reattore sia 1 e la
temperatura di alimentazione della miscela reagente, costituita da A puro, sia 7.

2. Determinare, se esiste, un punto operativo df interesse pratico per tale reattore {(Xure 7).
Dati Affhgy =—2.2-105 [/mol, Al = —1.4-10% [/mol, {z= 0.63 K]/molK, 71 = 600K, & =1 ora, Xy = 0.323,

Nn=600K &t =10ra, Xg =0.738 Twx=700K 1=1800s, T =500 K.

5 J 5 J
3 KJ T2 = 650-K ty = 1-hr XA2 = 0.738
kl:=10"-J Cp = 0.63-
mol-K
] T:= 1800-s TO = 500-K Tmax = 700-K
Trif = 298-K R .= 8.314.
m mol-K
~AGyog 24 AHyg (1 1 Ke(M)
K = exp| ——— | = 3.473 x 10 KA (T) := Kogq-exp| — == — Xpaa(T) = ———
298 F{ R c() = Kogg-exp —— [T Trif] Al =77 Ke(T)

Risolvendo il batch con reazione reversibile del primo ordine

Xaal T X Xaal T X
Ael 1 Al -41 Ael ' 2 A2 -41
Kyq:= —L-ln 1-—22 | =1084x10 *2 kg ,= —L-ln 1-—22 | 37m1x10 =
E k
1 1.1
K1p-exp| —— R-Tq-To-In| —=
10 172
SK R-Tq . SW) 4]
== risolvendo = Eq:= — =8.002 x 10 -——

Tl - T2 mol

5 1J
_El—AH298=3X 107 —

AHoge = E; — E E, =
298 1 2 2 mol
E k
1 1.1 31
kq 1 =kqq-exp| —— kjgi=————=1.002x 10" —
1.1 = X10 F{ R.TJ 10 ( £ J s
exp| ———
T
1
E
E 1
1 K1g-exp| ——
kg (M) klO'eXp[_R-Tj [ 10 p[ RTlD 17 1
KC(T) = = perT=T.1 k20 = =1.057 x 107 —
ko(T) E, E, s
K20 RT KC(Tl)'eXp _R'Tl



E E

- N . 1 2
quindi la cinetica sara K4 (T) := kqp-exp| —— Ko (T) := kop-exp| ——
1(M =Ky P( R_Tj 2(T) = kyg P( R_Tj

31 4 ] 171 5 J
kin=1.002 x 10" — E, =8.002 x 10 -—— knon = 1.057 x 107 — Er,=3x10"-——
10 S 1 mol 20 S 2 mol

- XAf
kl(T)-(l - fo) — Ko (T)-X s

Bilancio di materia volendo si pud ottenere la X.Af:

kq(T)

XAt = T (ky(T) + kp(T)) + 1

ilancio di energia XAf'(_AH298) = CP~(T - TO) a cui Xaf = N
298
Valore di primo tentativo (da scegliere con cura) ;= 630-K
CP-(T—TO)
_ — AHpgg
Given T=
CP-(T - TO) CP-(T - To)
ki(T){1 - ————=| - ky(T) ————= 600-K < T < 700-K
~AHygg ~AHygg
T° := Minerr(T) = 660.858 K
Cp(T°-T
P 0
XoAf = g = 0.461
—AH)gg

Attenzione: schemi iterativi semplici NON convergono!

T ;= 400-K,401-K..900-K
NW

0.8
kq(T)
7Ky (T) +ka(T) ) #1067
m 0.4
— AHjgg

0.2
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