TEMA 6. Reacciones multiples
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TEMA 6. Reacciones multiples
DIFERENCIAS ENTRE REACCIONES SIMPLES Y MULTIPLES
R.S RMr aA+bB<rR+sS
r, a,A+b,B<= n,N+m,M
-Una sola ecuacion estequiométrica
aA+bB < rR+sS

- Lavelocidad de produccién se relaciona i = reaccion j =componente
con la velocidad de reaccion mediante el

N
general > v;A; =0
-1

-Varias ecuaciones estequiométricas: se

coeficiente estequiomeétrico .
debe conocer mas de un componente para

R.=v.r o .
J Vi definir el sistema: Componentes clave
- Analisis: s6lo hay un componente - Lavelocidad de produccién se relaciona
- R
clave V. con mas de una reaccién N
R-=—’RA Rj—z vl
! Va i=1
. . L - Anédlisis: Relacion de los no clave con los
- Simulacién reactor: sélo un balance |
clave
H \%
de materia Fio +IRjdV -F, = de - Simulacion Reactor: Mas de 1 BM
dt
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TEMA 6. Reacciones multiples

DIFERENCIAS ENTRE REACCIONES SIMPLES Y MULTIPLES

OBJETIVO EN REACCIONES SIMPLES:

» Minimizar el tamafio para conseguir un cambio de composicién
(seleccionar las variables, T, reactor, Cjo,)

OBJETIVO EN REACCIONES MULTIPLES:

» Minimizar el tamafio para conseguir un cambio de composicién
(seleccionar las variables, T, reactor, Cj,) INVERSION

» Optimizar la distribucion de productos: hacer maximo el
rendimiento del producto buscado CONSUMO DE REACTIVO,
SEPARACION

> Si las condiciones que minimizan el tamafio no hacen méaximo el
rendimiento, ¢Cual prevalece?
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TEMA 6. Reacciones multiples

DIFERENCIAS ENTRE REACCIONES SIMPLES Y MULTIPLES

INFORMACION NECESARIA PARA SIMULAR EL REACTOR CON
REACCIONES SIMPLES:
» Estequiometria, ecuacion cinética, datos termodinadmicos, caracteristicas y
parametros del reactor, (TAMARNO)
INFORMACION NECESARIA PARA SIMULAR EL REACTOR CON
REACCIONES MULTIPLES:
> Estequiometria, ECUACIONES CINETICAS, datos termodinamicos,
caracteristicas y parametros del reactor, (TAMANO y RENDIMIENTO)
»Velocidad/es de produccioén del reactivo/s clave/s (ecuaciones cinéticas
de las reacciones en que intervienen) (TAMANO)
» Distribucion de productos con el/los reactivos clave (RENDIMIENTO)
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TEMA 6. Reacciones multiples

CLASIFICACION REACCIONES MULTIPLES

REACCIONES EN PARALELO: el/los REACTIVOS GENERAN VARIOS
PRODUCTOS EN REACCIONES INDEPENDIENTES.
A—15R

A—25S

REACCIONES EN SERIE. EL PRODUCTO DE UN REACTIVO ES
REACTIVO DE OTROS PRODUCTOS

A—L15>R—258
REACCIONES EN SERIE-PARALELO.

A+B—1>5R
B+R—25S
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TEMA 6. Reacciones multiples

DEFINICION DE RENDIMIENTO de A al producto P
El reactivo A genera P directamente o través de un compuesto

intermedio.
RD. X, = Nao~Na RC. X,='20"Fa
A— ... pP T A N T A E
A0 AO
. e _Na/p
Rendimiento global de la operacion 7 En RC. F, en lugar de N,
Rendimiento global relativo RENDIMIENTO NP / p 6%
AT N X, X,
RP

p

Rendimiento diferencial

Tiene sentido hablar de

rendimiento en
reacciones simples?
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TEMA 6. Reacciones multiples
DETERMINACION DEL RENDIMIENTO GLOBAL A PARTIR DEL
RENDIMIENTO DIFERENCIAL en RD y RC (V, Q=cte)

dC. C,-C; : dc,
. — i . _ 0 FP: R =— 1
RD:R;= dt CSTR: R, _W dv/Q

b, = ﬁ Y si es un reactor SC?
“A  Cpo—Ca Y si Q no es cte?
Si p=1
Ce R, dc,

Do, =— o '
A C,,—C, i = R, 7 dc,
C valen y en cual no?
P dc,

1 ¢
D, = = J. — P /A
iz Cro—Ca Cro—Ca Cao Como serian en ese
reactor
P
ARTURO ROMERO SALVADOR ,ﬁ:
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TEMA 6. Reacciones multiples

DEFINICION DE SELECTIVIDAD
A—— p.P
A—2> P2 I::‘2
NF’l
Selectividad global S, = Nipl
P2
P2 En RC. F; en lugar de N;
RV
Selectividad diferencial S, = Pa

RPZ
P>

Utilidad: establecer valores de las variables de operacién que optimizan la
selectividad
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TEMA 6. Reacciones multiples

REACCIONES EN PARALELO alumnos
. A—>R n=kCx n=kCx h=kCx
. A—2 55 r,=kCy rn=kC, r, =k,CX

Numero de componentes clave: 2
Relacones estequiométricaS'

Ry=-1n-— A =—0Ng —dNg ‘N ~Nao =—=(Ng = Ngy) =(Ns = Ns
R =N n=—dF —dFs [Fy—Fay = —(Fa — Fr) = (Fs — Fio)
= Fa = Fao = —(F — F) — (Fs — Fio)

Componentesclave 2:.AyR; Ay S; Ry S
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TEMA 6. Reacciones multiples

nl=1 n2=1
REACCIONES EN PARALELO
1 k,C,—k,C
A—>R L o1 B=kCa o
A2 55 r=kC, r=KCa
— Rg =k,C,
SiV (RD) o Q (FP) cte :
1.0
dcC 1 a 1=1 n2=1
g2 =kCatkCh L %A — (K + k)7 08+ e
dC A0 0.6
dTR =k,C, Ca= CAoei(kﬁkﬂt (@) 0_4;
t 4
des =k,C, Cr = kchoJ‘ef(kﬁkZ)ldr 021
z ‘; 0.0
1= tiempo o V/Q Cs =K,Cpo[e®" 7 20 2 4 6 8 1012 14 16
" o té
CR = = CAO [1_ei(k1+k2)r]
kll:_ Kz Y sies un CSTR%Q Cro 0 Cg, NO SON
Ce =2 C,o[1—etarke) 07
Sk +k, 7
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TEMA 6. Reacciones multiples

RENDIMIENTOS y SELECTIVIDADES

nl=1 n2=1
A—>R R,=-kC,—k,C, ©, =, X,
A 2 S RR = kch
C
. Ryl dc, k, Cq -1 &
= - D = =
¢% R,/—1 dc, k, +k, RA Ca—Ca Cn—Ca C_[O¢R/AdCA
CR _CA_CAO I(1 _ I(1 — CR — k1 X
Ba Cap—C,n Cu—Cark +k, Kk +k A C k,+k, *
AO A AO A 1 2 1 2 A0 1 2
le—RRf _Re ki S —Cizkil
Rs Rs /(2 12 CS k2

¢Varia la
selectivid

o ¢Cémo ¢Qué
selectivida ey
cambiaria

sinl=n2#1

influye la
TenS?

dcontort
2

ad con
Cuo?
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TEMA 6. Reacciones multiples

REACCIONES EN PARALELO
nl=n2=1

N\ k
® =1 X
R/A A
k, + K,
k
! "
SR/A’ S R/IA™ |,
k2
k
() o', = 1
R/A? R/A
/ k, +k,
~
L
Xa
. . . ARTURO ROMERO SALVADOR
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TEMA 6. Reacciones multiples

REACCIONES EN PARALELO ) n1=2 n2=1
A1 R 5 Ra = _kch - kZCA
h= leA Rg = klci
A—=>S r,=k,C _
2= Batoa Rs =k:Ca RD, FP(V, Q, ctes) 1=t, VIQ
- ";CA =kCI+kC, e ¢ ‘
O [dc, = [kcrdr [~dc, = [k,c2+k,Cdr
R — lei ) 0 Cao o
dr
dc, Cs ¢
dr =kaCa J.dCs = J'kZCAdT 1 pCao ke tkC
0 0 kz CA kz kz + k1CAo
1.0 4 —
0.8 ==
0.6 1=2 n2=1 2
o M C,=f@®)=a+bt+ct*+---
0.4
0.2
0.0 T T T
tiempo
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TEMA 6. Reacciones multiples

REACCIONES EN PARALELO ni=2 n2=1
' klci leA
D= 5 = =f (CA) Depende de
kCi+k,C, kC,+Kk, Ca porque
ng=n,
17 kC,

A

X
1 A
O, =" |o,  dx, =" | 24
/ /
RIA XA~(|: FATA X, kG, +k,

Dependen de
Cao Porque
n,#n,

O, =
RIAT X k, k,.C,, +k,

1 {XA+1k2Ink1CA°(1_XA)+k2}

A Ao

Ao K1 1C 00 T K

-Cc,—-C 1 kK k,C,, +k
® — — (o) A R _ X —® — 72|n 1~ Ao 2
S/A CAo CAo " RIA |:CA0 kl leAo(l_XA)+k2:|

ARTURO ROMERO SALVADOR
INGENIERIA DE LA REACCION QUIMICA AURORA SANTOS LOPEZ



TEMA 6. Reacciones multiples

REACCIONES EN PARALELO I

le,i _ kCa _ k,Cr (1—X,) Depende de

S’y = =f(C,) C,porque
RIe k,Ca k, k, A Anlstn2
{x,ﬁ Lk kcho(l—XA)+k2}
S Ce — Og/a _ Cp ki KiCpo +k,

Dependen de
Cxo Porque
n,#n,

R/s=€ O, 1 ki2|n k,C,, +K,
Cp ki KkKC,@Q=X,)+k,

k 1 X 1
Sais =| X,Cpo - . |
R/S A™ Ao k2 k1CA +k2 R K 1+ K
In o In —————
k,C, (1-X,)+k, (1-X,)+K
K= ky
k1CA0
- . . ARTURO ROMERO SALVADOR
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TEMA 6. Reacciones multiples
REACCIONES EN PARALELO H1e2 nom1

1 1 k,, kC, (1-X,)+k Siss = L 1
L= + RIS™ W, 1K
(I)R/A=[XA+ 2|p-1-A A 2} K |ni
1-X,)+K

X

A

k, k,C,, +k,

Ao

Como influye
Cho

14 nl=2 n2=1

Como influye
T?

Si el producto
deseado es R. ;Hay
que trabajar a alta

o0 baja CA?

00 02 04 06 08 10

X,—0

¢ Es mejor CSTR o

(q)R/A)max FpP?

. . o ARTURO ROMERO SALVADOR
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TEMA 6. Reacciones multiples

REACCIONES EN SERIE

r,=k,C r =k,C? =k r, =k,C;
A—‘>R 255 o kC oo _
2 = B2%R

Numero de componentes clave: 2
Relaciones estequiométricas: (matriz reacciones-especies)

R, =T, Ej Ay R claves S no clave
Re=n—r, n=-R, Rs=r,=—R,—R;
Rs =, r,L=rn—R;=—R, —Rg

¢Influye la cinética ¢Relaciones entre cambio de moles (RD),

en estas relaciones? cambio de caudal molar (RC)’)

ARTURO ROMERO SALVADOR
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Si CRo#0?
Sies un CSTR?
Si es otra cinética?
Si es una reaccion reversible?
LV 0 Q no son constant

TEMA 6. Reacciones multiples

REACCIONES EN SERIE . —kc.

A—>R—2>5S Rgenmax =0 =k,C, —k,Cp,,
o o o N R k k —KiTm
AN C,=Coe ™ Cam= éCA = éc‘“’e .
:E CRw.. /,/" Cs v Demostracion siguiente transparencia
kC
9 . 4 _ MYA
°{ T, LG = ° [EXp (_ klt)_ exp (_ kzt)]
o T | k, —k,
i-7 _ — I
tiempo dCR O k efkr k efk . O T _ Ln(kl /kZ)
. R = : 1M 2fFM — M = - =
dr * 2 k, —k,
Ln(ky /ky) -
k —k———  k T
C — 71C e ki—ky 71C eLn(kl [kaVia—ky
RM k, A0 k, A0
k.
P k, C K
Cow (o5 K = Ko - Come _ ()
C.o k, Ky Cho
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REACCIONES EN SERIE

TEMA 6. Reacciones miltiples ’ Factor de Integracion: |
n =k1CA dy
A—1>R2>S | _, .- 4+ f(x)y=g(x)= 1 =exp [ f(x)dx
2 2%r dx

jldx(:i+ f(x)y):jg(x)ldx

[(1dy + f(x)yldx) =

dCtR +k,Cr=k,C,, exp(—Kijt) .. I =exp(k,t)

t
[IC L), = [enk,tkC,, exp(—kjt)dt
t=0

[exp ((kz - kl)t)_ 1]

o (0C ~0= 7 [op (kK )L, =

k - k
k C i =k, =
CR _ 3 1 Alz [exp (_ klt)—exp (_ k t)] Caso especial k;=k,=k
2K CR:kCAOtEXp(—kt)
ARTURO ROMERO SALVADOR
INGENIERIA DE LA REACCION QUIMICA AURORA SANTOS LOPEZ

TEMA 6. Reacciones multiples

Modifica la T2 en maximo valor de R?
¢ Como?
Influye CA en este maximo?

r=kC,
r, =k,Cq

REACCIONES EN SERIE

Ca= 9% fop(-kt)-exp (k)

k2 l
) ¢€en que casos
K2 .
dc, Yy In(k /k,) c _c k, |k* se puede aplicar
Tt =0 T _7k k. TRmax T Ao ki esta ecuacion?
17 ™2 1
sziz.CRmaxz( )AK) 10
k C 0.8 .
1 Ao Si KT Cg max/Cao¥
206
204
Caso especial k;=k,=k o
0.2
t — E . — CAO
max Tt YRmax T g ¥TTE w5 ®
K=k /K,

ARTURO ROMERO SALVADOR
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TEMA 6. Reacciones multiples

REACCIONES EN SERIE

nl=1 n2=1 05

1.0
0.8

0.6

0.2

0.0

101‘21‘41‘6 1‘82‘02‘22‘42‘6

]

- 20246

-2024;‘5{‘31‘01‘21‘41‘6 .
'[Iempo tHiamnn
B 1.1
Ejemplo 10
0.9
_ 0.8
CAo_l 0.7
0.6
—_ 0.5
k,=0.5 02
0.3
—_ 0.2
k,=0.25 02
0.0
0.1+ T T T T T T
0 4 8 12 16 20 24
tiempo
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EJERCICIO:
COMPARACION REACCIONES EN SERIE REACTOR CSTR-FP

A—>R—2>5S
Numero de componentes clave: 2
Relaciones estequiométricas: (matriz reacciones-especies)

R,=—r, Ej Ay R claves S no clave
Rr=nr—r, n=—-R, Ry =r, =—R,—Rg
Re =1 r,=n—R; =—R,—Rg

r k1CA

r, =k,Cy
FP Crn, =0

_ k,C k k —kyeny
Cc,=C,€ fa C,= %[exp(— klt)—exp(— kzt)] Crm = éCA = éCAOe “
2 1

®=kk1k[eXp(_klt)_exp(_k2t)] Co=(C,, —CL)—(Cr —Cr,)+Cy

_ Ao
2 1

INGENIERIA DE LA REACCION QUIMICA ARTURO ROMERO SALVADOR
AURORA SANTOS LOPEZ




EJERCICIO:
COMPARACION REACCIONES EN SERIE REACTOR CSTR-FP

A—tsp_25s h=kC,
r, = kch
CSTR (Q CTE)
KZCAO_CA=CA0_CA:>C — Cao
A
Q —R, kiCa 1+k, %
k \7
v_ Cr o _ 1/Q
Q g Coo ke, G Atk %)(1+ k, %)
1+k, ‘7
Q
dc k
(‘7) — R _-0| C,, =R, =0..Cppy=2C,_ .-
Q M d(V/Q) RM R RM k2 A
INGENIERIA DE LA REACCION QUIMICA ARTURO ROMERO SALVADOR
AURORA SANTOS LOPEZ
A—1> R _ 2% 6 COMPARACION SERIE: CSTR-FP
1.2000
Ejemplo
Ca=1 1.0000
k;=0.5 0.8000
k,=0.25
0.6000
J— 0.4000
r= k1CA
rz — kZCR 0.2000

0.0000
0 5 10 15 20 25 30

——CAFP —CRFP ——CSFP ----- CACSTR ----- CRCSTR ----- CSCSTR

Que reactor es mas
conveniente si se busca el

maximo rendimiento a R?

INGENIERIA DE LA REACCION QUIMICA ARTURO ROMERO SALVADOR
AURORA SANTOS LOPEZ
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A—>R——>S
FP k1=0.5
0.600 k2=0.25
nl=n2=1
0.500 /’\\
0.400
S|
o,
o030 I \ ~——Rend G Cao 1
0.200 \ ++++2+ Rend G Cao2
" \
0.000
0 5 10 15 20 25 30
VIQ
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1 2
, A—1>R—2>5S
Ejemplo
k,=0.5
k,=0.25 FP K1=05
0.600 k2=0.25
n1=2 n2=1
0500
0.400
<
 0.300
@ == Rend G Cao 1
g0 N eeeeee Rend G Cao2
0200
0.100
oo L T —
0 5 10 15 20 25 30
VIQ
INGENIERIA DE LA REACCION QUIMICA ARTURO ROMERO SALVADOR
AURORA SANTOS LOPEZ
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Ejemplo

1 2
A—>R—=>S
k,=0.5
k,=0.25
FP k1=0.5
k2=0.25
0.700 nl=1n2=2
0.600 /f\\
0500 [ RN
< 0400
z I \
@ 0.300 Sy ~—Rend G Cao 1
0.200 l T SN e Rend G Cao2
0100 ff e
0.000
0 5 10 15 20 25 30
vIQ
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1 2
) A—>R—=>S
Ejemplo
k,=0.5
! A->R ->S
k,=0.25  os
1=1 n2=2
06 /'\\ mELn
05 1/~
AR
g 04 7 o==2 N R ——FRIAFP CAO=2
43 i N o ----FRIACSTR CAO=2
' f \ ‘K--“ ——FRIAFP CAO=1
02 -==-FRIACSTR CAO=1
0
0.00 5.00 10.00 15.00 20.00 25.00
viQ
INGENIERIA DE LA REACCION QUIMICA ARTURO ROMERO SALVADOR
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Si se busca el maximo rendimiento relativo a Ry lareaccién es en paralelo
(reactor isotermo)

Sinl=n2 ¢es mejor CSTR OD

|

Figuras 4.2y 4.3
Metcalfe

A

Sinl>n2 ¢es mejor CSTRD

—

Sinl<n2 es mejor CSTR 0 D

Si se elige CSTR, ¢,Cual es
Y si hay dos reactivos Ay B?
(Levenspiel, Fogler)

el inconveniente?
INGENIERIA DE LA REACCION QUIMICA ARTURO ROMERO SALVADOR
AURORA SANTOS LOPEZ

Y si hay dos reactivos Ay B en reacciones en
pararelo? (Levenspiel, Fogler)

Cpa, Cg alios Cs. Cg bajos Cp alto, Cg bajo

Afadir Ay B de AnadirAyB & Empezar con A y&
una sola vez fentamente; el nivel aumenta  zfadir B lentamente

Figura 7.1. Modelos de contacto para varias combinaciones de concentraciones altas y bajas de reacti-
vOs en operaciones discontinuas

INGENIERIA DE LA REACCION QUIMICA ARTURO ROMERO SALVADOR
AURORA SANTOS LOPEZ
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Y si hay dos reactivos Ay B en reacciones en
pararelo? (Levenspiel, Fogler)

Capitulo 7. Diseiio para reacciones en paralelo 155

i Cy, Cg altos | r Cp. Cg bajos | Cp, alto, Cg bajo

Bj Bw Bj
. W{—i}»
Figura 7.2. Modelos de contacto para varias combinaciones de concentraciones altas y bajas de reactivos
en operaciones de flujo continuo

INGENIERIA DE LA REACCION QUIMICA ARTURO ROMERO SALVADOR

AURORA SANTOS LOPEZ

TEMA 6. Reacciones multiples

Reacciones independientes

A—— B

C —— D+E

Reacciones serie/paralelo

A+B s C+D C,H;0H —— C,H,+H,0

C,H;OH
A _|_ C E D 5 ——— CH;CHO + H2
C,H, + CH;CHO — C,H,+H,0

ARTURO ROMERO SALVADOR

INGENIERIA DE LA REACCION QUIMICA AURORA SANTOS LOPEZ
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TEMA 6. Reacciones multiples

Formulacion de esquemas a partir de las especies quimicas
Si no se conoce el esquema de reaccion.

Conocidas las especies quimicas:

Etapas:

1- Determinar los componentes clave: matriz elementos-especies

2.- Formulacién del esquema de reaccion: Reacciones de filiacion que se obtienen
por consideraciones quimicas y/o analisis bibliografico, estudios complementarios...
3- Determinacion de los parametros cinéticos

ARTURO ROMERO SALVADOR
INGENIERIA DE LA REACCION QUIMICA AURORA SANTOS LOPEZ

SN
N>
T

TEMA 6. Reacciones multiples
Formulacion de esquemas a partir de las especies quimicas
Si no se conoce el esquema de reaccion.

Conocidas las especies quimicas:

Ejemplo: En la gasificacion de metano con vapor de agua aparecen las especies
siguientes, con la que la matriz B es:

CH, H,0 H, CO CO, C C,H,
c 1 0 o0 1 1 1 2
H 4 2 2 0 0 0 6
o o 1 o0 1 2 0 O
INGENIERIA DE LA REACCION QUIMICA 25;3‘;2 g/?:lﬂ'FgSOI_SOAIL_I\E/QDOR g;‘ic?“;}
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Formulacion de esquemas a partir de las especies quimicas
Si no se conoce el esquema de reaccion.

| Etapa:1- Determinar los componentes clave: matriz elementos-especies (B)

Expresion de la matriz B en forma escalonada reducida

NC CcC

C 1 0 0 1 1 1 2

Rango=3
H| o 1 o1 2 o0 0 C. Clave=7-3=4
o0 0 1 1-3 -4 -2 -1

S
psAn; =0 (k= fila matriz B) An; =n; —n;,
=
AN, =—Angg —A Ang —2A o
Nen, = —ANgo = Ao, = AN =~ £ANc, 1, Reactores
Relacién de los No A Continuos
N, o =—An., —2An
clave con los Clave H20 o €0, AF,
An, =3Anc, +4An., +2An. +An

ARTURO ROMERO SALVADOR £
INGENIERIA DE LA REACCION QUIMICA AURORA SANTOS LOPEZ LY

TEMA 6. Reacciones multiples o
Si no se conoce el esquema de reaccion.

FORMULACION DEL ESQUEMA DE REACCION

» A partir de las especies quimicas que toman parte en la
reaccion escribir las reacciones de filiacion:
» Conocimientos de quimica
» Construccién de matrices de coeficientes estequiométricos a
partir de la matriz elementos/especies
» Estudio bibliografico para eliminar las que no tienen lugar
en las condiciones de operacion.
» Realizar estudios experimentales complementarios
» Método de aislamiento.
» Andlisis cualitativo del transcurso de reaccion: maximos,
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Formulacion de esquemas a partir de las especies quimicas
Si no se conoce el esquema de reaccion.

l Ejemplo: propuesta de reacciones independientes en la gasificacion de metano

CH,+H,0&CO +3H,
CO+H,0<CO,+H,
CO+H,<C+H,0
2CH, & C,H,+H,

-Las reacciones deben ser independientes
Rango de la matriz reacciones-especies=Componentes Clave (CC)
-No todas las reacciones pueden tener importancia. Si algunas se producen a velocidad
insignificante:
Disminuye el n° de reacciones y de CC a considerar.
-Si se conocen las reacciones que se producen a velocidad significativa:
CC a considerar=Reacciones independientes significativas
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TEMA 6. Reacciones multiples ) . Lo
Formulacion de esquemas a partir de las especies quimicas
Casos Complejos: No es posible determinar todas las especies.
TRATAMIENTOS SIMPLIFICADOS: Técnicas de Lumping o agrupamiento de
especies.

’ Ejemplo: Craqueo de gasoil ‘

craqueo
A R A: Gasoil

\ / R: Gasolina
S: Productos indeseables

S

Mejora: agrupar especies que se comporten de forma similar. A se divide en
AP: Parafinas
AA: Arométicos
AN: Nafténicos
S se divide en
SP: Indeseados Pesados
SL: Indeseados Ligeros

Otros Ejemplos: Oxidacion de hidrocarburos:
Productos lumping: Alcoholes, Perdxidos, Cetonas, acidos
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TEMA 6. Reacciones multiples
Formulacién de esquemas a partir de las especies quimicas

Si se conoce el esquema de reaccion.

MATRIZ

e v: REACCIONES (i)- ESPECIES (j)

« yI: ESPECIES-REACCIONES; relacion velocidades de
produccion de los no clave con los clave.

Numero de compuestos clave:

Rango v N° reacciones independientes
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TEMA 6. Reacciones multiples
Relacion entre especies clave-no clave

Esquema de reaccion conocido; ESQUEMA DE REACCION
Ejemplo 1
Produccion biodiesel por reaccion de TG +MeOH DG+ME TG: Triglicéridos
transesterificacion de aceite DG + MeOH «%>MG + ME  DG: Diglicéridos

MG: Monoglicéridos
etsales MG +MeOH «25>ME+G  ME: Metil ésteres

Rj = Zvijri G: Glicerol o glicerina
i=1 MeOH: Metanol

Rs =T, = —k,[TG]-[MeOH |+ k ,[DG]-[ME]

Roe =, —T, =k [TG]-[MeOH |-k ,[DG]-[ME]-k,[DG]-[MeOH ]+ k ,[MG]-[ME]

Rue =L -1 = kz[DG]'[MeOH ]_ k—z[MG]'[ME]_kS[MG]'[MeOH]+ k-3[G]'[ME]

12 3
16 [-1 0 0 Rango matriz v=3 =
Matriz vT DG | 7 -1 0 3 reacciones independientes, 3 CC
. p Ejemplo: Compuestos clave
MG -

TG, DG, MG
ME | 1 1 I

MeOH|-1 -1 -1
G o o 1]
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REACCIONES COMPLEJAS: COMPUESTOS CLAVE-NO CLAVE
Relacion entre compuestos clave-no clave

De la Matriz vT Compuestos clave
TG, DG, MG

Ric =Ric =—1 r=—Ry
— r, =1 =Ry =—Ris —Ros
Ros =Rpe =h 1,
R _—-R._.—-r_r r; =1, =Ry = =R —Rog —Rye
me = Pwe ==l
Rue =Rye =n+0L+1,
RMeOH = RMeOH =h-nL-n
Re=Rs =1,
RELACION CC NO CLAVE-CC CLAVE
Rye=r +r6+r,=-3R —2R,; — R,
Ryeon =—h =6 =13 =3R: + 2Ry + Ry
¢ =0 =R —Ros =Ry
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REACCIONES COMPLEJAS: COMPUESTOS CLAVE-NO CLAVE
Relacion Rj-Cj: Balance Materia j
Ej: reactor CSTR
F;=R/V  3BM (C. CLAVE)
J J .
¢, En RD?
Relacion del cambio de los no clave con los clave JEN FP?

DF,,. =—30F,  —2AF,, —AF,,
DF,, 0 = 30F,¢ +20F, + AF,,
AF, = —AF, — AF, —AF,,

FT=2F]- Cj:% Q =cte(FL)Q = f(Fr)en Fgas

INGENIERIA DE la REACCION QUIMICA ARTURO ROMERO SALVADOR g;g:z
AURORA SANTOS LOPEZ 3.{}‘ J“

21



TEMA 6. Reacciones multiples

INTERPRETACION DE DATOS

» Matriz elementos-especies quimicas: determinar el nimero de
componentes clave y establecer su relacion con el resto de componentes.
» Esquema de reaccion: establecer la relacion entre velocidades de
produccién de los reactantes clave y las velocidades de reaccion.
» Velocidades de reaccion: proponer modelos cinéticos de cada una de
las reacciones del esquema.
» Datos experimentales: identificar el modelo que mejor se ajusta

» Seleccionar el modelo

» Determinar los parametros

» Conocer su precision
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TEMA 6. Reacciones multiples

SIMULACION DE REACTORES

» Balances de materia de los componentes clave en el reactor

» Balance de Calor si no es isotermo

»Balance de cantidad de movimiento si P no es constante

» Resolucion simultanea de los balances de materia, calor y c.d.m

Trabajo voluntario: para un ejemplo de los siguientes (u otro propuesto por
el alumno) plantear el modelo de simulacién del reactor:

EJEMPLOS: DESHIDROGENACION Y DESHIDRATACION CICLOHEXANOL
Reaccion 1: endotérmica Reaccion 2: endotérmica

EJEMPLOS: GASIFICACION DE METANO Y REACCION DE WATER SHIFT
Reaccion 1: endotérmica Reaccion 2: exotérmica

IR
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EJERCICIO: EJEMPLO CON CAMBIO DE VOLUMEN (FASE GAS) E
DESHIDROGENACION Y DESHIDRATACION CICLOHEXANOL

CHL Ciclohexanol
ESQUEMA DE REACCION CHN Ciclohexanona
CH,,0 s CHO+H, CHE Ciclohexeno

) H Hidrégeno
CH,0<—>CH,, +H,0 W Agua

Ambas reacciones endotérmicas N: N2 inerte

Ejemplo considerar cinéticas de reacciones elementales (emplear
presiones parciales)

Plantear la Simulacion de la evolucion de las especiesy laT en
REACTOR CONTINUO (FP)

ENTRADA CHL (90%)+inerte N2 (10%). Considerar Po cte
CALCULAR LOS FLUJOS y PRESIONES PARCIALES DE TODAS LAS
ESPECIES EN FUNCION DE LOS CLAVE (CHL, CHN):

Si operase adiabaticamente ¢ Cémo plantear el balance de calor?
¢es conveniente la operacion adiabética?

¢Cémo podriamos modificar la selectividad a ciclohexanona?
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EJERCICIO: EJEMPLO CON CAMBIO DE VOLUMEN (FASE GAS) E
Gasificacion de Metano a gas de sintesis

ESQUEMA DE REACCION
CH,+H,0&CO +3H,

CO+H,0 < CO, +H,

Reaccion 1 endotérmica
Reaccion 2 Exotérmica

Ejemplo considerar cinéticas de reacciones elementales
(emplear presiones parciales)

Plantear la Simulacién de la evolucion de las especiesy la T en
REACTOR CONTINUO (FP)

ENTRADA Ychao T Yoo =1 (N0 inertes) Considerar P cte

CALCULAR LOS FLUJOS y PRESIONES PARCIALES DE TODAS LAS
ESPECIES EN FUNCION DE LOS CLAVE (CH4, CO):

Si operase adiabaticamente ¢ Como plantear el balance de calor?
¢€es conveniente la operacion adiabatica?

¢Cémo podriamos modificar la selectividad a CO?
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