Balances Molares

CAPITULO 1 - BALANCES MOLARES

1.1 INTRODUCCION

. Los reactores quimicos son el corazén de la mayoria de las industrias quimicas.

. El conocimiento de la cinética quimica y del disefio de reactores distingue al
ingeniero quimico de los demas ingenieros.

. El reactor quimico es el recipiente donde un reactivo de un relativo bajo valor se
convierte en un producto de mayor valor. El balance econémico marca la viabilidad
del proyecto de reaccion.

. Para disefiar reactores quimicos es necesario plantear balances de masa y energia
y cantidad de movimiento.

. A partir de estas ecuaciones, se relaciona la geometria del equipo con las variables

operativas y las especificaciones de produccion.

1.2 BALANCE DE MASA GENERAL PARA CUALQUIER TIPO DE REACTOR

Volumen del sistema de reaccidn

¥

ENTRADA - SALIDA + GENERACION = ACUMULACION

Flujo molar Flujo molar Velocidad de Velocidad de
de la especie j — | delaespeciej + generacion de — | acumulacion de
que ingresa al que egresa al la especie j por la especiej en
sistema sistema reaccion el sistema
dN;
. - — - = —J

[Gi] = molj/s
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El término de generacion G; esta relacionado con la velocidad de la reaccion que
ocurre en el volumen de control estudiado. La velocidad de generacion de la especie j
es la velocidad de reaccion r; que tiene unidades de mol/volumen tiempo (por ejemplo
mol/m® min). En el volumen de control V (volumen de reaccién) puede ser que en
diferentes AV la velocidad de reaccion tome distintos valores, entonces la velocidad de
generacién de la especie j puede expresarse como:

Vv
Gj ZJ‘FjdV (1.2)
0

Reemplazando la ecuacion (1.2) en (1.1) resulta:

(1.3)

La ecuacion 1.3 es el balance de masa generalizado que se convierte en la ecuacion
de disefio de los reactores que se describiran a continuacion. Es importante observar

que se considera que ingresa y egresa del reactor una sola corriente de la especie j.
1.3 CLASIFICACION DE REACTORES SEGUN SU FORMA Y FLUJO

Los reactores segun su forma se clasifican en reactores tanque y reactores tubulares.

@D

REACTOR TANQUE REACTOR TUBULAR

Los reactores segun su flujo se pueden clasificar en reactores continuos, reactores

discontinuos y semicontinuos.
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l l Tanque Tubular

L.

Reactor Reactor
Tanque Tanque Reactores Continuos
Discontinuo  Semi-

continuo

1.4 REACTORES DISCONTINUOS

Los reactores tanques discontinuos no presentan corrientes de entrada o salida, de
modo que los flujos Fjp y F; en la ecuacion (1.3) son 0, por lo tanto el balance de masa para

un reactor tanque discontinuo es:

v dN;
frigv =—4 (1.4)
0 dt

Consideremos que el medio de reaccién esta perfectamente agitado, o sea que el

reactor es un reactor tanque agitado discontinuo o TAD (ver figura que sigue).

/

/

TAD
Si el agitado es perfecto en todos los lugares del reactor (i.e. en todo AV) la velocidad de
reaccion tiene igual valor, entonces la r; puede asumirse constante en todo el volumen
de reaccion y sacarse del término integral. De modo que la ecuacion (1.4) puede

rescribirse como:

(1.5)

La Ecuacion 1.5 es la ecuacién general de disefio de un Reactor TAD.
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1.5 REACTORES SEMICONTINUOS
Los Reactores tanque agitados semicontinuos poseen una entrada de la especie j pero

ninguna salida tal como se ilustra a continuacion.

Reactor TA semicontinuo

Considerando que el medio de reaccion esta perfectamente mezclado, el balance de

masa €es:

(1.6)

La ecuacion (1.6) representa la ecuacion de disefio de un reactor tanque agitado semicontinuo.

1.6 REACTORES CONTINUOS
1.6.1 REACTORES TANQUE AGITADO CONTINUOS
En la figura que sigue se esquematiza un reactor tanque perfectamente mezclado

continuo TAC.

TAC
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Si se considera que este reactor opera en estado estacionario y que la velocidad de

reaccion es idéntica en cualquier diferencial de volumen, la ecuacion generalizada (1.3) se

Fj0+er—Fj =0 (1_7)

La ecuacién (1.7) representa el balance de masa aplicable a un reactor TAC

convierte en:

operando en estado estacionario.

1.6.2 REACTORES TUBULARES
Los reactores tubulares son cafios cilindricos que operan normalmente en estado
estacionario. Para modelar este reactor se asume que el flujo es turbulento de modo que

pueda ser considerado como un flujo piston.

Cho Ca1 Caz Caz Cas
T, T,
Vo —>» — v,

0 Zy Z; Z3 L

Suponer flujo piston implica que en cualquier seccion transversal normal al fluido, la
velocidad, presion, temperatura y composicidn son uniformes no existen variaciones
radiales. Si se asume esta hipotesis para todos los reactores tubulares, el reactor de flujo

piston es sindnimo de reactor tubular.

Recordemos la ecuacién generalizada de disefio:

(1.3)

(1.8)

La ecuacion (1.8) representa la ecuacion de disefio de un RT. Esta misma expresion puede

ser obtenida mediante un andlisis diferencial:
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z Z +Az

En el reactor tubular la concentracion varia en funciéon de Z, sin embargo si tomamos una
pequefia rodaja del reactor de volumen AV podemos asumir que en ese pequefiisimo volumen la

reaccion es constante, planteemos entonces un balance en este volumen diferencial:

Fi(z)-Fj(z+4z)+rjav =0 1.9)

Consideremos que AV puede ser expresado como el producto del area transversal por el

diferencial de longitud, es decir:
AV =A Az (1.10)
Reemplazando la ecuacién (1.10) en la (1.9) , y aplicando el lim para Az tendiendo a 0

resulta:

(1.11)

O en otros términos:

(1.12)

Las ecuaciones (1.11) y (1.12) son las de disefio de un RT.

1.6.3 REACTORES EMPACADOS
Antes de comenzar con la ecuacion de disefio de un reactor empacado se discutira la
diferencia entre reactores homogéneos y heterogéneos. Los reactores homogéneos son

aquellos que en el volumen de reaccion existe una Unica fase. Por ejemplo un tubo lleno de
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gas o un TAC con una solucién reactiva liquida. Para reactores homogéneos la velocidad de
reaccion se expresa por unidad del volumen:

[ra]l=mol/m® min

En cambio para reacciones que ocurren en reactores heterogéneos la velocidad de
reaccion (ra) puede expresarse por unidad de masa de una de las fases. Tal es el caso de
un reactor relleno con catalizador, la velocidad de reaccion puede expresarse por unidad de
masa de catalizador:

[ra]=mol/Kgca min

Teniendo en cuenta esta observacién podemos plantear el balance de masa para un

reactor tubular empacado con catalizador, para ello observemos la siguiente figura:

W W +AW

En el reactor tubular la concentracion varia en funcion de W (masa de catalizador,
equivalente a z en RT), sin embargo si tomamos una pequefia rodaja AW podemos asumir que en
ese pequefiisimo volumen la reaccién es constante, planteemos entonces un balance en este
volumen diferencial:

Fj(W) — Fj(W + AW) +1j AW =0 (1.13)

Aplicando el lim para AW tendiendo a O resulta:

(1.14)

La ecuacion (1.14) es la de disefio de un reactor empacado, y es totalmente andloga a la (1.12) del
RT.
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1.7 RESUMEN DE LAS ECUACIONES DE DISENO

Reactor Forma Forma Forma
Diferencial Algebraica | Integral
N.ﬁ
dh 5, M s,
Batch/TAD = t= |
dt Mo Fa '
i dN
Serr_ubatgh/ Fag + 1AV = A
semicontinuo dt
Fag —F
CSTR/TAC vt A
— r'&'
F
dF [ dF
PFR/RT Ay, W= r—*g‘
o Fro
F
dF : ¢ OF
PBR/RE 2y W= [ =2
o Fao T8

1.8 REACTORES INDUSTRIALES

1.8.1 REACTORES DISCONTINUOS

Los reactores discontinuos o0 BATCH son usados para operaciones de pequefia escala,
para testear procesos que no estan desarrollados completamente, para la produccion de
productos costosos (especialidades) o para aquellos procesos que la conversion a un
proceso continuo es dificil o imposible.

La ventaja de los reactores discontinuos es la posibilidad de alcanzar altas conversiones
de reactivo ya que se puede dejar la mezcla reactiva por periodos largos. La desventaja de

esta opcion es la baja produccion (i.e. generacion de producto por unidad de tiempo).

1.8.2 REACCIONES EN FASE LIQUIDA
Aungue el reactor semibatch tiene las mismas desventajas que el batch, puede tener
un buen control de temperatura y minimizar reacciones secundarias 0 no deseadas

mediante el agregado controlado de reactivos en el tiempo. El reactor semibatch es muy
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usado para reacciones en dos fases por ejemplo liquido — gas, donde el liquido es la fase
discontinua y el gas la continua que se burbujea constantemente en el medio liquido. Este
es el caso de muchos fermentadores, donde se burbujea aire para proveer oxigeno a las
bacterias que se encuentran en el medio liquido.

Los reactores TAC son muy usados cuando se requiere una agitacion intensa. La
mayoria de las reacciones en fase liquida y en régimen continuo se llevan a cabo en

reactores TAC.

1.8.3 REACCIONES EN FASE GAS

La mayoria de las reacciones que ocurren en fase gas se llevan a cabo en reactores
tubulares. La desventaja principal de estos reactores es la dificultad de controlar
adecuadamente la temperatura a lo largo de todo el tubo. Los reactores tubulares pueden
estar constituidos por un solo tubo o un banco de tubos (reactores multitubulares, similares
a los intercambiadores de calor).

Cuando se requiere de catalizador para acelerar la velocidad de reaccion, los reactores
tubulares se denominan reactores empacados o de lecho fijo. Son muy usados para
reacciones en fase gas.

Otro de los reactores industriales importantes son los reactores fluidizados, donde el
gas de reccion (reactivos) fluidiza el catalizador logrando un excelente mezclado y un buen
control de temperatura. Este reactor requiere un modelo propio, sin embargo no sera

cubierto en esta materia.

1.9 FOTOS DE REACTORES INDUSTRIALES

Reactor de Reformado de gas natural con vapor
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Reactores de Lecho Fluidizado
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