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Aplication of the mass and energy microscopic balances at ideal reactors
design

In this paper a theoretical models of interest in Chemical Engineering Education is de-

ducted. These models are based on the mass and energy microscopic balances and they are applied
to the design of ideal reactors: plug flow and stirred tank reactor, this last in flow and batch
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INTRODUCCION

Cuando no se disponen de datos de planta real para el
disefio, es necesario recurrir frecuentemente a la construc-
cién de modelos matemdticos ledricos o semitedricos ba-
sados en representaciones conceptuales de los procesos.

Los modelos tedricos apoyados en principios fisico-qui-
micos reciben el nombre de «modelos de fendémenos de
transporte», Se pueden clasificar segin niveles de descrip-
cidn: macroscopico, microscopico y atdmico-molecular.

En ¢! nivel macroscdpico no se desciende a considerar
los detalles internos; el nivel microscdpico supone obtener
descripciones detalladas {en el espacio y en el tiempo) del
interior del sistema, admitiendo que la materia puede con-
siderarse como un medio continuo, por ultimo el atdmico-
molecular supone tencr en cuenta la discontinuidad de [a
materia.

Himmelblau (1) introduce ademas entre los niveles ma-
cro y microscopicos otros dos intermedios: «gradiente ma-

ximo» v «gradiente maltiples.

Entre los modelos de fenémenos de transporte s cn-
cuentran las ecuaciones fenomenoldgicas de variucion. es
decir, los balances o ecuaciones que describen la conser-
vacion de materia, cantidad de movimiento vy energia. En
este sentido, en el presente trabajo se va a aplicar en pri-
mer lugar €l balance microscopico de maleria en coordena-
das cartesianas al diseno de reactores ideales en los mo-
delos de flujo en piston y mezcla completa, este oltimo
tanto en funcionamiento contino como discontinuo.

En aquellos casos en gue el calor absorbido o despren-
dido por la reaccion pueda modificar significativamente la
temperatura de las sustancias reaccionantes se necesita
establecer también el balance de energia, que se aplica, en
la segunda parte del trabajo, a los mismos reactores que el
de materia,

En ambos casos. si se aplica un balance de materia o de
energia al elemento diferencial de volumen fijado en el
espacio que se representa en la figura 1, resulta:
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FiGgura 1. Elemento diferencial de volumen.
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expresidn que para el caso del balance de materia se resu-
mira como:

Ve—Vs =Vg + V, 2)
y para ¢l de energia, como:

Qe-Qs = Qs + Qa (3)

De este modo se cumplira con el principal objetivo de
este trabajo cual es el realizar una exposicion sistematica y
detallada del proceso seguido para obtencr las citadas
ecuaciones del disefio, de ¢laro valor pedagdgico.

BALANCE DE MATERIA

En términos matematicos, la ecuacion (2] es la llamada
ecuacion de continuidad que habria que aplicar a cada
suslancia reaccionante y a cada una de las fases en que se
encuentre. En el caso en que vaya a utilizarse para el

disefio de reactores, como aqui ocurre, dicha ecuacion se.

aplica al reactivo limitante A.
Llamando N, a la cantidad de A, expresada en unidades

molares, gue entra al ¢lemento diferencial de volumen en
la unidad de tiempo y de superficie, y N’y a la que sale
(figura 1). los 1érminos de la ecuacidn [2] valen:

Ve=Njdydz+Ny dxdz+ N dxdy (4)

V=N, dydz+ N, dxdz+ N, dxdy (3)

Vio=(—ra)dVe )]
&C

VA = ﬁlA dVR (7}

Sustituyendo estos términos en la ecuacion general (2]
vperande y simplificando. queda:

0= Vv r:lAH-r,\H( s ) (8)
]l

Teniendo en cuenta que los mecanismos por los que A
puede entrar o salir del elemento de volumen considerado
son flujo global v —en menor proporcion y solo en los
casos en que la concentracion en el reactor no sea uni-
forme— por difusiéon molecular (3), se tendra que:

I:IAIV CA_DE VCA (9)
Sustituyendo en (8. se llega a:

O=V-AVCa—D, VCA)+(~Ta)+ (_QE%A-) (0

expresion general del balance de materia para el reactivo A
en un elemento diferencial de volumen.

APLICACION AL DISENQ DEL. REACTOR TUBU-
LAR DE FLUJIO EN PISTON

En un reactor con modelo de flujo pistdn todos los ele-
mentos del fluido se mueven segin lineas de corriente pa-
ralelas con igual velocidad, sin haber mezcla alguna entre
ios elementos del fluido, por tanto Onicamente podra exis-
1ir un gradiente axial de concentraciones (4, 5).

Por otro lado. en condiciones de estado estacionario, el
cuarto término del balance (V) es cero, resultando una
ecuagidn diferencial de primer orden con la coordenada
axial como variable. Para el caso de condiciones no esta-
cionarias la ecuacidn es en derivadus parciales con la
coordenada axial y el tiempo como variables.

Resumiendo, en este tipo de reactores ideales, se tienen
las siguientes simplificaciones a la expresion general:

— Su funcionamiento es en régimen eslacionario. por
tanto V, = 0 (ec. 121} o (8CL/B1) = 0 (ec. [10]).

— MNo hay variacidn de masa por difusion, sino sélo por
flujo global, por tanto: D, = 0.

. — El flujo se produce Gnicamente en una direccidn, por
ejemplo Ja z. En este caso los componentes V, vy ¥V, son
cero, por lo que;
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dz

Teniendo en cuenta estas consideraciones, la ecuacion
general [10] queda reducida a

V(VCy) =

d(VC,)

0= dz

Sl S Y, {2

Definicndo la conversidon x, como:

Fao—Fa _ velocidad de desaparicion de A

= = 13
*a Fa.o velocidad de alimentacidn de A (3)
y leniendo en cuenta gue:

VCy = FS" (14)

siendo S el area de paso (constante), la ecuacion (12] que-
daria como:

+ {(—Ta) (15)

Teniendo en cuenta la geometria del reactor y la definicion
antes dada de conversion:

O= —FA,O dxA

A + (—ra) (i6)
o bien:
dVg dxa
= 17
Fao (—ral 7

ecuacion de disefo del reactor tubular de flujo en piston en
su forma diferencial habitual,

REACTOR TANQUE DISCONTINUOQ

Los reactores con modelo de mezcla completa, en los
que las lineas de corriente se encuentran completamente
mezcladas. se pueden dividir en cuanto a su régimen de
funcionamiento en continuos y discontinuos, Consecuen-
temenle, la ecuacion de continuidad puede escribirse para
todo el reactor, no sdlo para un elemento de volumen. Sin
embargo, la composicidn varia con el tiempo en el caso
discontinuo. obleniendo una ecuacitn Jdiferencial de primer
orden con el tiempo como variable, mieniras que en el tipo
de flujo continuo cualquier elemento de fluido que entra ul
reactor pierde instantineamente su identidad mezclandose
con el contenido del reactor y, como opera a un nivel de
concentracion uniforme, las ecuaciones dc continuidad se-
van ulgebraicas (6, 7).

Sepdn lo anterior. las caracteristicas esenciales que defi-
nen 4 este reuactor son:

— No hay ni entruda ni salida continuas, sélo carga en

un momento dado y descarga en otro. por tunty: Ve=Vi=
= 0 (en la ecuacion [2]) o V(V C, - D, VC,) = O ten la
ecuacién [10]).

— Ademids se da la hipdtesis de mezcla completa: las
propiedades no varian en el interior del reactor con la po-
sicion {(esto apoya lo anterior: VC, = (), lo que hace posi-
ble integrar la ecuacidn de balance para todo el reactor.

De acverdo con lo anterior, la ecuvacion [10] gueda

COoOmo:
) {18)

0= (g + ( d{i*‘

Ma
Vg

y segln la definicion de x, dada en la ecuacion [13] resulu:

Teniendo en cuenta que C, =

Na=MNypo (IXx4) (1)

la ecuucion |18], para un volumen de reaclor V. quedaria
como:

_ _ _ Nao dx,\ -)U
O= (-T4) Ve di (20)
Yy por tanto:
dxa
d= Mo TV,

ecuacion de disefio, en su forma diferencial mas usual, de
este reactor.

REACTOR TANQUE CONTINUO

Como se comentd en el upartado anterior, en este caso
se conjugan caracieristicas comunes de los dos tipos de
reactores anteriores:

— Trabaja en régimen estacionario, por tanto V, = 0
ec. 2D o

8C,
&t

-0 (ec. 1101}

— Al ser un reactor de mezcla completa C, no varia con
la posicidn, por tanto VC, = 0 (ec. [10]).
Y Fa ecuucion general |10] queda como:

O=V-AVC )+ -1a) (22)

~ Para resolverla seguiremos el criterio empleado por
Froment vy Bischoff (6) que consideran al reactor como un
plano (X, v) que sc mueve en la direccion z. De este modo
el vector V AC, es un escalar) sdlo tendria un componente
V. (V, = V) siendo nulos V, y V.. Ademis ¢l valor medio
de (-r,) en dicho planu seria el propio (-ry). por la defini-
cién de «mezcla completar. Por tanta, la ecuucion |22
quedaria como:



Lily] A. LOPEZ CABANES — A. BODALO SANTOYQ ~ ). SAEZ MERCADER - J. M. VALERO TORRES

d<V(C, >
O= ——27_ (-ra) (23)
dz

<V C,> indica el valor medio de V C, en dicho plano.
Ecuacidén similar a la [12]. que operando del mismo modo,
lleva a:

dVe  dx,

- —_ 24
Fao (—Ta) (24)

Como no hay variaciones de propiedades en el interior del
reactor. puede integrarse para todo el volumen, quedando:
Ve Xae " Xa,

= (25)
Fao {—ra)

ecuacion algebraica. no diferencial como las anteriores. de
diseno del reactor tangque continuo de mezcla completa.

BALANCE DE ENERGiA

En este tipo de sistemas se suelen empleur indistinta-
mente los términos balance de calor y bulance de energiu.
ya que lus energias cinética. potencial y de trabajo suelen
ser despreciables frente ai calor de reaccion o al calor
transterido.

La expresion matematica duda por la ecuacion [3] sucle
lamarse ecuacién de energia, o de cualor, v su forma inte-
pradu balance de calor. La forma de esta ecuacion depen-
derd bastante del tipe de mezcla en el reactor. Cuando la
mezcla es tun intensa que la concentracion es uniforme en
todo el reactor. puede aceplarse que la temperatura tam-
bién lo sea. Si se postula flujo piston. es natural admitir
que el calor sdlo se transfiere por dicho mecanismo. En el
caso en que se desprecie la difusion moleculur. 1umbién
podria despreciurse ¢l transporte de calor por conduccion.
Cuundo Ia concentracion se considera uniforme en una
seccion perpendicular al flujo. es 16gico considerar que la
temperatura también lo sea en dicha seccion.

Y. por altimuo, si se intercambia calor con el entorno. el
gradiente de temperatura se silda enteramente en una del-
gada pelicula a lo large de la pared, lo que implica que la
reststencia a la trunsferencia de calor en el centro en una
direccion perpendicular al flujo es cero. lo cual no siempre
es cierto. sobre todo en reactores de lecho catalitico en los
quec ademas de transtferencia de calor por conveccidn es
frecuente tener en cuenta otros mecanismos {6).

Liamanda J al calor que entra al elemento de volumen
de reactyr de la figura 1. por unidad de tiempo y de super-
ficie. y 1’ al calor que sale. Jos términos de la ecuacion [3]
son (8, 9):

Qe=ldy dz+J,dx dz+1,dx dy (26)
Qs=1, dy dz+J; dx dz+1, dx dy (27)

Qo=(—TaNAH Vg ' (28)

HCordT)

Qu= St

dVg (29)

Sustituyendo en la ccuacion 3] operando y simplifi-
cundo, gueda:

6(CP-;’-T)

—(VJ)={—ry {AH)+
(V-J)=(—-r  HAH) 31

(30)

Admitiendo gque el calor sdlo puede entrar o salir del
elemento de volumen como’ calor sensible o por conduc-
cion: ’

J=G-C, T=k VT (31)

Sustituyendo en [30]. y teniendo en, cuenta que pura cl
volumen de reactor considerado se cumple que:

<k VT>=U "E‘;‘\"f"" JT (32)
R
queda finalmente;
- are: SIC, T
G T u d@e) e apy e 2G0T
Ve 5t

. (33)
expresion general del balunce de calor.

APLICACION AL DISENO DEL REACTOR TUBU-
LAR DE FLLUJO EN PISTON

Temendo en cuentu s caracteristicas de este reactor se
encuentra gue:

— Régimen estucionario: implica gue no hay variacio-
nes.con ¢l tempo:

S,
61

|
=

— El flujo de cador serd anicamente en una direccion,’
pur gjemplo a2 por o que:

o G- T)
VT =
En funcion de estas consideragiones. la ecuncion generid
[33]. quedara como:
GG U dlareu)
dz dVg

dT={-r KAH) (34

Esta expresian fa pademos modificar convenientemenice.
tentendo en cuenta que:;

U= — (35}



BALANCES MICROSCOPICOS MATERIA Y ENERGIA EN REACTORES IDEALES i

LTS 136)
liVR

L I U B l‘..\,()

obtenidu esta altima de Lo covacion de disene de esie
reactor (ecuacion (171

Sustituyendo en [34]. ordenando y simpliticando. queda
definitivamente:

FCUT 1, olay AH s Lnbdz(T =T)= 0 (A7)

ecuacion resuitante de balance de culor en este tipo de
reactores tubulares de flujo en piston.

REACTOR TANQUE DISCONTINUO

Atendiendo a los condicionamientos propios de este
redactor. se encuentra que:

— No hay ni entrada ni salida continuas de calor seas-
ble asociada a los flujos globales de materia =V-(G.Cp T}
(.

Segin estu simplificacion, la ecuiwion |33 gueda:

. dtarea) : S,
— — — dT=( -rygAH+ ——— RE
u av. I'={ -ryiAH S by

Tomundo (=r,) de iz ecuacion de diseno [21] sustituy endo,
ordenande v teniendo en cuanta ¢l valor de d'V v que se
trata de un reactor de mezela completa, se lHega finalmente
i

0 = na o AHAx A+ 0 Cod T » Uthreat I Tt LAY

sojucion il ccuacion del balanee de calor en reactores
disvontinuos.

REACTOR TANQUE CONTINUO

De s caravteristicas de este reactor. se deduce que:
— Por ser flujo en régimen estacionirio:

Sl 1)
3t

Por tanto, la ecuacidn [33] queda como:

d{areu)

VGG ] U v
Ay

dT=(-r.)AH (40}

Chperindo con (ST g I de modo sinmilar o como se
hiwine en el balunce de materia ivariables medias en un
pliano ay. moevidmdese en direegion 7z v leniendo en cuenta
gl fas medias de vaiores constuntes son eflos mismos)
pucde ponerse:

1< GOy 15
d< GOl C(-raAH U Jlarea)

T=0
0 v, dl (41)

El primer término sdlo habra gque tenerlo en cuenta cuando
se alimente al reactor o uni temperatura T, distinta g ka
que hay en el interior del mismo, T, En este caso se ten-
dra:

LoodT : dlaren)
[§14 - AH U ——= = (42)
R A% Ve

yue. segln lo anterior serit:
L,
z

L ares
{1 Lo+t -ra)AH+U ( _Ares )('I'f'l'\; = {) (43)
Va

Sustituvendo G por FUS v (-1, por su valor obteaido de b
couaion Je diseno {25]0 queda finalmenie:

FC )l T by ol v BAH +UGeal) - 1) = 0 144)

Sulucion ab balunce de valor cuando T = T, En el caso
que sean iguales el primer Wemine se anularia simplifi-
cando kit eeuawion.

NOMENSCLATURA

Cyoconeentracion moko del ceactante AL kmol/m

Cur o cadar especitive o presion constante, Kifmol K.

d: uperudor diterenciat.

13: deimetre reactor, m.

1 difusividad efectiva, o,

by on velocidad molir de ddimentacion ded veactime AL
Kimolss.

Faoo velocidad molo del reactunte A en oninstante dado,
knal/s.

e velocidid molar ol de paso. kmobis.

G velocidad 1oid superficial de materia, kmodim = s,

AH: calor de reaccion. kKol

J densidiad de Tugo de cador gue entraal clemento dite-

rencial de volumen. klin s

densidad de Thajo dhe calor que entrsi al elemento dife-

rencial de volamen en ke direccion <o Kl/mt.s.

Jo densidad de flajo de calor que enira al elemenio dife-
renciad de volumen en b direceion v, kl/im?t.s,

L densidad de Hujo de calor que entra W clemento dife-
rencial Je volumen en fa direccion z, Kl/im< s,

¥ densidad de Nujo de calor que sale del elemenio dife-
rencial de volumen. kKlrm-.s.

I'y: densidad de flujo de calor que sale del clemento dite-
rencial de volumen en la direccion x. klim=.s.

), densidad de flujo de calor que sale del elemento dife-

rencial de volumen en la direccion y, ki/m.s.
oo densidad de flujo de calor que sale del elemento dife-
rencial de volumen en {a direccion z, kJ/m<.s.
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conductividad calorifica efectiva. kJ/m.s. K.
densidad de flujo molar de A que entra ol elemento
diferencial de volumen. kmuolis.m”.

densidad de flujo malar de A que entra al elemento
diferenciul de volumen en la direccton x, kevolis.m*.
densidad de flujo molar de A que entra al elemento
diferencial de volumen en la direccion y, kmoi/s.m*.
densidad de flujo molar de A gue entra al elemento
diferencial de volumen en la direccion z, kmol/s. 2.
densidad de thujo molar de A que sale del elemento
diferencial de voiumen. kmolfs.m?.

: densidad de tlujo molar de A que sale del elemento

diferencial de volumen en lu direccion x. kmol/s.m?,

: densidad de flujo molar de A que sale del elemento

diferencixl de votumen en la direccion y. kmol/s.m?.

» densidad de Tujo molar de A que sule del elemento

diferenciul de volumen en la direccion z, kmol/s. m-.

o cuntidad molar de A alimentada al reactor. kmol.,

cantidad molar de A en un mstante dudo en el reac-
tor, kmol, ’

velocidad de acumulacion de culor en el elemento
diferencial de volumen. kl/s.

velocidad de entrada de calor al elemento diferenciad
de volumen. kl/s.

velocidad de generucion de calor por reaccion qui-
mica. kl/s.

velocidad de salida de calor del elemento diferencial
de volumen, kl/s,

velocidad de generacion (produccion o desaparicion})
de A por reaccion quimica, kmol./s.m?

area de paso del reactor, m?.

tiempo, s.

temperatura- en el interior del reactor, K.
temperatura de entrada al reactor. K.

temperatura del medio externo. K.

cocticiente global de transmision de calor,
kl/ims. K.

velocidad media del reactante A en las tres direccio-
nes, m/'s,

caudal molar de acumulacion del reactante A en el
elemento diferencial de volumen. kmuol/s.

caudal molar de entrada del reactante A al clemento
diterencial de volumen, kmol/s.

caudal molar de generacion del reactante A en el
elemento dierencial de volumen. kmol/s.

volumen deb reactor. m'.

cattdal molar de saltda del reactante a del elemento
diferencial de velumen. kmaol/s,

coordenada rectangular de direccidn, m.

grado de conversion del reactante A. wdimensional,
coordenada rectangolar de direccion. m.
coordenada rectangular Jde direccién, m.

operador diferencial parcial.

densidad. kmol/m?.
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