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Summary: In this paper a theoreticaJ 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 
operation. 
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INTRODUCCIÓN 

Cuando no se disponen de datos de planta real para el 
diseño, es necesario recurrir frecuentemente a la construc­
ción de modelos matemáticos teóricos o semiteóricos ba­
sados en representaciones conceptuales de los procesos. 

Los modelos teóricos apoyados en principios físico-quí­
micos reciben el nombre de «modelos de fenómenos de 
transporte». Se pueden clasificar según niveles de descrip­
ción: macroscópico, microscópico y atómico-molecular. 

En el nivel macroscópico no se desciende a considerar 
los detalles internos; el nivel microscópico 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 último el atómico-
molecular supone tener en cuenta la discontinuidad de la 
materia. 

Himmelbiau (I) introduce además entre los niveles ma-
cro y microscópicos otros dos intermedios: «gradiente má­

ximo» y «gradiente múltiple». 
Entre los modelos de fenómenos de transporte se en­

cuentran las ecuaciones fenomenológicas de variación, es 
decir, los balances o ecuaciones que describen la conser­
vación de materia, cantidad de movimiento y energía. En 
este sentido, en el presente trabajo se va a aplicar en pri­
mer lugar el balance microscópico de materia en coordena­
das cartesianas al diseño de reactores ideales en los mo­
delos de flujo en pistón y mezcla completa, este último 
tanto en funcionamiento continuo como discontinuo. 

En aquellos casos en que el calor absorbido o despren­
dido por la reacción pueda modificar significativamente la 
temperatura de las sustancias reaccionantes se necesita 
establecer también el balance de energía, 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 
energía al elemento diferencial de volumen fijado en el 
espacio que se representa en la figura 1, resulta: 
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FIGURA \. Elemento diferencial de volumen. 
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(1) 

expresión que para el caso del balance de materia se resu­
mirá como: 

Vo + V^ 

y para el de energía, como: 

QE - Qs = Qo + QA 

(2) 

(3) 

De este modo se cumplirá con el principal objetivo de 
este trabajo cual es el realizar una exposición sistemática y 
detallada del proceso seguido para obtener las citadas 
ecuaciones del diseño, de claro valor pedagógico. 

BALANCE DE MATERIA 

En términos matemáticos, la ecuación 12] es la llamada 
ecuación de continuidad que habría que aplicar a cada 
sustancia reaccionante y a cada una de las fases en que se 
encuentre. En el caso en que vaya a utilizarse para el 
diseño de reactores, como aquí ocurre, dicha ecuación se. 
aplica al reactivo limitante A. 

Llamando N^ a la cantidad de A, expresada en unidades 

molares, que entra al elemento diferencial de volumen en 
la unidad de tiempo y de superficie, y N'A a la que sale 
(figura I), los términos de la ecuación [2] valen: 

VE=NA,dydz + NAydxdz-HNAzdxdy 

Vs = NA,dydz + NAydxdz+NXzdxdy 

VG = (-rA)dVR 

VA = - ^ ^ dVR 
5t " 

(4) 

(5) 

(6) 

(7) 

Sustituyendo estos términos en la ecuación general [2] 
operando y simplificando, queda: 

5CA 0= V. NA + ( - r A ) + / ' — ^ ^ ^ (8) 

Teniendo en cuenta que los mecanismos por los que A 
puede entrar o salir del elemento de volumen considerado 
son flujo global y —en menor proporción y sólo en los 
casos en que la concentración en el reactor no sea uni­
forme— por difusión molecular (3), se tendrá que: 

NA=VCA-De VCA (9) 

Sustituyendo en (8), se llega a: 

0 = V ( V C A - D , V C A ) + ( - r A ) + ( - ^ ^ ) (10) 

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

APLICACIÓN AL DISEÑO DEL REACTOR TUBU­
LAR DE FLUJO EN PISTÓN 

En un reactor con modelo de flujo pistón todos los ele­
mentos del fluido se mueven según líneas de corriente pa­
ralelas con igual velocidad, sin haber mezcla alguna entre 
los elementos del fluido, por tanto únicamente podrá exis­
tir un gradiente axial de concentraciones (4, 5). 

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

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

— Su funcionamiento es en régimen estacionario: por 
tanto VA = O (ec. 12)) o (5CA/5t) = O (ec. (101). 

— No hay variación de masa por difusión, sino sólo por 
flujo global, por tanto: D^ = 0. 

— El flujo se produce únicamente en una dirección, por 
ejemplo la z. En este caso los componentes V, y Vy son 
cero, por lo que: 
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V ( V C A ) 
d(VCA) 

dz 
(11) 

Teniendo en cuenta estas consideraciones, la ecuación 
general [101 queda reducida a: 

O = ÜiXC^ +,-r. , 
dz 

Definiendo la conversión x^ como: 

_ F A . O - F A _ velocidad de desaparición de A 
FA.O velocidad de alimentación de A 

y teniendo en cuenta que: 

ve. = - ^ 

(12) 

(13) 

(14) 

siendo S el área de paso (constante), la ecuación [12] que­
daría como: 

0 = dpA 
dz + ( - P A ) (15) 

un momento dado y descarga en otro, por Umto: VH=VS = 
= O (en la ecuación [2]) o V(V C . - D, VC.) = O (en la 
ecuación [10]). 

— Además se da la hipótesis de mezcla completa: las 
propiedades no varían en el interior del reactor con la po­
sición (esto apoya lo anterior: VCA = 0), lo que hace posi­
ble integrar la ecuación de balance para todo el reactor. 

De acuerdo con lo anterior, la ecuación [10] queda 
como: 

0 = ( - rA) + ( ^ ^ ) 
^ dt '^ (18) 

Teniendo en cuenta que CA = -rr-

y según la definición de XA dada en la ecuación 1131 resulta: 

nA=nA.o ( 1 - X A ) (19) 

la ecuación [18], para un volumen de reactor VR. quedaría 
como: 

- o dxA 
0 = (-rA) -

V R dt 
(20) 

Teniendo en cuenta la geometría del reactor y la definición 
antes dada de conversión: 

0 = - F A . O 
dxA 
dVR + ( - P A ) (16) 

y por tanto: 

dt= nA.o 
dx. 

(-rA)VR 
(21) 

o bien: 

dV» dxA 
( - P A ) 

(17) 

ecuación de diseño del reactor tubular de flujo en pistón en 
su forma diferencial habitual. 

REACTOR TANQUE DISCONTINUO 

Los reactores con modelo de mezcla completa, en los 
que las líneas de corriente se encuentran completamente 
mezcladas, se pueden dividir en cuanto a su régimen de 
funcionamiento en continuos y discontinuos. Consecuen­
temente, la ecuación de continuidad puede escribirse para 
todo el reactor, no sólo para un elemento de volumen. Sin 
embargo, la composición varía con el tiempo en el caso 
discontinuo, obteniendo una ecuación diferencial de primer 
orden con el tiempo como variable, mientras que en el tipo 
de flujo continuo cualquier elemento de fluido que entra al 
reactor pierde instantáneamente su identidad mezclándose 
con el contenido del reactor y, como opera a un nivel de 
concentración uniforme, las ecuaciones de continuidad se­
rán algebraicas (6, 7). 

Según lo anterior, las características esenciales que defi­
nen a este reactor son: 

— No hay ni entrada ni salida continuas, sólo carga en 

ecuación de diseño, en su forma diferencial más usual, de 
este reactor. 

REACTOR TANQUE CONTINUO 

Como se comentó en el apartado anterior, en este caso 
se conjugan características comunes de los dos tipos de 
reactores anteriores: 

— Trabaja en régimen estacionario, por tanto VA = O 
(ec. [2]) o 

5CA 
5t = O (ec. [10]) 

— Al ser un reactor de mezcla completa CA no varía con 
la posición, por tanto VCA = O (ec. [10]). 
Y la ecuación general [10] queda como: 

0 = V(VCA) + ( - rA) (22) 

Para resolverla seguiremos el criterio empleado por 
Froment y Bischoff (6) que consideran al reactor como un 
plano (x. V) que se mueve en la dirección z. De este modo 
el vector V (CA es un escalar) sólo tendría un componente 
Vj(Vj = V) siendo nulos V, y V,. Además el valor medio 
de (-rA) en dicho plano sería el propio (-r.). por la defini­
ción de «mezcla completa». Por tanto, la ecuación 122] 
quedaría como: 



60 A. LÓPEZ GABANES - A. BÓDALO SANTOYO - J. SÁHZ MERCADER - J. M. VALERO TORRES 

d<VCA> 0= - ^ + ( - r J dz (23) _ ¿(Cp-,-T) UA- T: UVR ót (29) 

<V C A > indica el valor medio de V CA en dicho plano. 
Ecuación similar a la 112], que operando del mismo modo, 
lleva a: 

dV„ dxA 

( - P A ) 
(24) 

Como no hay variaciones de propiedades en el interior del 
reactor, puede integrarse para todo el volumen, quedando: 

VR 

F A . O -rA) 
(25) 

ecuación algebraica, no diferencial como las anteriores, de 
diseño del reactor tanque continuo de mezcla completa. 

BALANCE DK ENERGÍA 

En este tipo de sistemas se suelen emplear indistinta­
mente los términos balance de calor y balance de energía, 
ya que las energías cinética, potencial y de trabajo suelen 
ser despreciables frente al calor de reacción o al calor 
transferido. 

La expresión matemática dada por la ecuación [3) suele 
llamarse ecuación de energía, o de calor, y su forma inte­
grada balance de calor. La forma de esta ecuación depen­
derá bastante del tipo de mezcla en el reactor. Cuando la 
mezcla es tan intensa que la concentración es uniforme en 
todo el reactor, puede aceptarse que la temperatura tam­
bién lo sea. Si se postula flujo pistón, es natural admitir 
que el calor sólo se transfiere por dicho mecanismo. En el 
caso en que se desprecie la difusión molecular, también 
podría despreciarse el transporte de calor por conducción. 
Cuando la concentración se considera uniforme en una 
sección perpendicular al flujo, es lógico considerar que la 
temperatura también lo sea en dicha sección. 

Y. por último, si se intercambia calor con el entorno, el 
gradiente de temperatura se sitúa enteramente en una del­
gada película a lo largo de la pared, lo que implica que la 
resistencia a la transferencia de calor en el centro en una 
dirección perpendicular al flujo es cero, lo cual no siempre 
es cierto, sobre todo en reactores de lecho catalítico en los 
que además de transferencia de calor por convección es 
frecuente ten^r en cuenta otros mecanismos (6). 

Llamando J al calor que entra al elemento de volumen 
de reactjor de la figura I, por unidad de tiempo y de super­
ficie, y J ' al calor que sale, los términos de la ecuación | 3 | 
son (8, 9): 

Q[:=J,dy úz+Jyúx dz-(-Jjdx dy 

Qs=J; dy dz-(-Jj dx dz+Jj dx dy 

QG=(-rA)(AH)dVR 

(26) 

(27) 

(28) 

Sustituyendo en la ecuación | 3 | operando y simplifi 
cando, queda: 

- (VJ )= ( - rA) (AH)H 
¿(Cp-.'T) 

5t 
(30) 

Admitiendo que el calor sólo puede entrar o salir del 
elemento de volumen como calor sensible o por conduc­
ción: 

J=UCp r -k ,VT (31) 

Sustituyendo en |301. y teniendo en,cuenta que para el 
volumen de reactor considerado se cumple que: 

< k , V ^ T > = U ^^^'•""' dT 
dV» 

(32) 

queda finalmente: 

^W(ÚC.T) + U ^ ! i ^ ! l ü i _ d T = ( - r A ) ( A H ) + ^^^""''^^ 
ÚV, 

expresión general del balance de calor. 

5t 

(33) 

APLICACIÓN AL DISEÑO DEL REACTOR TUBU­
LAR DE FLUJO EN PISTÓN 

Teniendo en cuenta las características de este reactor se 
encuentra que: 

— Régimen estacionario: implica que no hay variacio­
nes con el tiempo: 

o(Cp-.'-f) 
ól 

= O 

— El flujo de calor será únicamente en una dirección, 
por ejemplo la z. por lo que: 

\ KIC- •1) = 
d(UCp-l) 

di 

En función de estas consideraciones, la ecuación general 
[331. quedará como: 

d í G C p D d(área) 
dz dVR 

d r = (--rvHAH) (34) 

Esta expresión la podemos modificar convenientemente, 
teniendo en cuenta que: 

U = 
F, 

(3.-̂ ) 



HAI.ANCI.S MICROSCÓPICOS MA IIÍRIA N INI-RCIA UN RHACTORl-.S IDEALES 

I - 10-F .v , , , 
CIVR 

(36) 
d < U C „ l > . , , d(áiea) , 

+ ( r^)AH-U — r n — d T = ( ) (41) dz dVR 

oblenida esta última de la ecuación de diseño de este 
reactor (ecuación |17|l. 

Sustituyendo en |34|. ordenando \ simplificando, queda 
definitivamente; 

F,CpdÍ +l-.v<)d\AAH *L nDdzt f - l j - O (37) 

El primer término sólo hahrá que tenerlo en cuenta cuando 
se alimente al reactor a una temperatura T,, distinta a la 
que hay en el interior del mismo. 1'. En este caso se ten­
drá: 

C,c ;4L+, - , , ,AH-U ^ ^ ^ dT^O (42) 
dz dVK 

ecuación resultante de balance de calor en este tipo de 
reactores tubulares de flujo en pistón. 

REACTOR TANQUE DISCONTINUÓ 

Atendiendo a los condicionamientos propios de este 
reactor, se encuentra que: 

— No hay ni entrada ni salida continuas de calor sensi­
ble asociada a los flujos globales de materia - \ ((i.Cp. 1) -
0. 

Según esta simplificación, la ecuación |33| queda: 

d(área) ó(C' •.'• I i 
U ... d r = ( r^)AH + -. 

dVs 
(3X) 

que. según lo anterior será: 

0C„ 
(1 - l . i J t - t -r . . , )AH-f-U ( ^ ) VK 

( I - T j - O (43) 

Sustituyendo ü por F,/S y (-r^) por su valor obtenido de la 
ecuación de diseño [25\. queda finalmente: 

E,( „( 1 l,.)i l-A.„(\x., -x^.jAHf UtáieaK'l - I J ^ O H4) 

Solución al balance de calor cuando f ^ T„. En el caso 
que sean iguales el primer término se anularía simplifi­
cando la ecuación. 

Tomando (-I'A) de la ecuación de diseño |2I I sustitu\cndo. 
ordenando y teniendo en cuanta el valor de di \ que se 
trata de un reactor de mezcla completa, se llega Analmente 
a: 

O = nA.oAHdx,+ n,Cpd 1 t U(árca)( 1 I J dt 1391 

solución a la ecuación del balance de calor en reactores 
discontinuos. 

REAC fOR 1 A N Q U Í - ; CON flNUO 

De las características de este reactor, se ileduce que: 
— Por ser flujo en régimen estacionario: 

¿^C„-'• I ) 

5t 

Poi tanto, la ecuación [33] queda como: 

V .ui-Cp-1) . U ^^^^Lp. dT=(-rA)AH (40) 
dvK 

(íperando con \ i ( l . C ,, . "1 ) de mudo similar a como se 
hacía en el balance ile materia (variables medias en un 
plano .\\. moviéndose en dirección z y teniendo en cuenta 
que las inedias de \aloies ci>nstanies son ellos mismos) 
puede poneise: 

N()Mh;N( l .All KA 

( \ : concentración iiuilar del ivactanle A. kmol /m' . 
Cf.: cakir específico a presión constante. kJ/mol.K. 
d: operador diferencial. 
1): diámetro reactor, ni. 
D :̂ tlifusiviilad efectiva. iir,s. 
IA.O- velocidad molar ile alimenlaciim ilel reactante .A. 

kmol/s. 
FA: velocidad molar del reactante .\ en un instante dado. 

kmol/s. 
F,: velocidad molar (otal de p:iso. kmul's. 
G: velocidad total superl'icial de materia, kmol/in-.s. 
J^H: calor ile reacción, k.l/inol. 
.1: densidad de flujo de calor que entra :il elemento dife­

rencial de \ulunien. kJ/nr.s. 
J,: densidad de flujo de calor i|ue entra al elemento dife­

rencial de \oluiiien en la dirección \ . kJ/m-'.s. 
.1/. densidad ile flujo de calor que entra al elemento dife­

rencial de volumen en la dirección y. k.l/m-.s. 
J :̂ densidad de flujo de calor que entra al elemento dife-
_^ rencial de volumen en la dirección z. kJ/iiKs. 
J': densidad de flujo de calor que sale del elemento dife­

rencial de volumen. kJ/m-.s. 
J',: densidad de flujo de calor que sale del elemento ilife-

rencial de volumen en la dirección .\. kJ/m'.s. 
J 'y-, densidad de flujo de calor que sale del elemento dife­

rencial de volumen en la dirección y, kJ/m'.s. 
J'^: densidad de flujo de calor que sale del elemento dife­

rencial de volumen en la dirección z, kj/m^.s. 

file:///aloies
file:///ulunien
file:///oluiiien
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N.v 

NA. : 

N A , : 

N A . : 

Ü\: 

N'A, 

N A , 

N ' A . 

HA.O: 

HA: 

Q A : 

Q. : : 

QR: 

Qs: 

S: 
t: 
T: 
T„: 
T,: 
U: 

conductividad calorífica efectiva. i<J/m.s.K. 
densidad de tlujo tnolar de A que entra al e lemento 
diferencial de volumen, kmol / s .m ' . 
densidad de flujo molar de A que entra al e lemento 
diferencial de volumen en la dirección x. kmol/s .m-. 
densidad de flujo molar de A que entra al e lemento 
diferencial de volumen en la dirección y, kmol/s .m-. 
densidad de flujo molar de A que ent ra al e lemento 
diferencial de volumen en la dirección z, kmol/s.^. 
densidad de flujo mi)lar de A que sale del e lemento 
diferencial de volumen, kmol/s .m-. 
densidad de flujo molar de A que sale del e lemento 
diferencial de volumen en la dirección x. kmol/s .m-. 
densidad de flujo molar de A que sale del e lemento 
diferencial de volumen en la dirección y. kmol/s .m-. 
densidad de flujo molar de A que sale del e lemento 
diferencial de volumen en la dirección z. kmol/s .nr ' . 
cantidad molar de A al imentada al reactor , kmol. 
cantidad molar de A en un instante dado en el reac­
tor, kmol. 

velocidad de acumulación de calor en el e lemento 
diferencial de volumen, kj/s . 
velocidad de entrada de calor al e lemento diferencial 
de volumen. kJ/s. 
velocidad de generación de calor por reacción quí­
mica. kJ/s. 
velocidad de salida de calor del e lemento diferencial 
de volumen. kJ/s. 
velocidad de generación (producción o desaparición) 
de A por reacción química, kmol . / s .m ' . 
área de paso del reactor , m ' . 
t iempo, s. 
tempera tura en el interior del reactor , K. 
temperatura de entrada al reactor . K. 
temperatura del medio ex te rno . K. 
c o e f i c i e n t e g loba l d e t r a n s m i s i ó n d e c a l o r , 
kJ /m- .s .K. 
velocidad media del reactante A en las tres direccio­
nes , m/s. 

V.^: caudal molar de acumulación del reactante A en el 
e lemento diferencial de volumen, kmol/s. 

V|.: caudal molar de entrada del reactante A al e lemento 
diferencial de volumen, kmol/s. 

V(-: caudal molar de generación del reactante A en el 
e lemento diferencial de viilumen. kmol/s. 

VR! volumen del reactt)r. m ' . 
Vs: caudal molar de salida del reactante a del e lemento 

diferencial de volumen, kmol/s. 
coordenada rectangular de dirección, m. 
grado de conversión del reactante A. adimensional . 
coordenada rectangular de dirección, m. 
coordenada rectangular de dirección, m. 
operador diferencial parcial. 
densidad. kmí) l /m\ 
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