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1 Resumen de las ideas clave

Los procesos quimicos presentan una gran importancia a nivel industrial, siendo el
objetivo conseguir productos con valor afiadido a partir de materias primas. En la
obtencion de estos productos, las reacciones quimicas presentan un papel crucial
porque son las que rigen que productos se generan. Cualquier proceso quimico podria
resumirse en tres etapas basicas: una primera etapa inicial de caracter fisico, la propia
reaccidén quimica y una ultima etapa fisica donde se obtiene el producto final.

El seguimiento de estos procesos quimicos se puede realizar mediante el uso de
balances de materia con reacciones quimicas. Es necesario conocer con exactitud la
reaccion quimica que esta produciéndose en el proceso, ya que esto determinara la
cantidad de productos obtenidos. La reacciéon también nos permite conocer que
proporcion de cada reactivo es necesario para la obtencion de productos finales,
pudiéndose producir, en muchos casos, subproductos no deseados.

Los balances de materia con presencia de reacciones quimicas dentro de los
volimenes de control a evaluar, adquieren por tanto de una mayor dificultad de
resolucion por parte del alumno. Aqui es donde se crea la necesidad de obtener una
metodologia clara para la resolucion de estos balances de materia donde los diferentes
componentes se consumen y se generan. En el presente articulo docente, se detallara
una metodologia clara y concisa para la resolucibn de balances de materia con
reaccién quimica, la cual se puede aplicar de forma genérica a cualquier proceso
quimico. Para ello, se realiza un ejemplo explicando paso a paso su resolucion,
respondiendo preguntas que el alumno podria plantearse durante la resolucion.

2 Introduccidn

La ingenieria quimica es una rama de la ingenieria que esta estrictamente relacionada
con la aplicacién de procesos quimicos a nivel industrial. Estos procesos tienen el
objetivo de obtener un producto con valor afiadido a partir de materias primas,
mediante reacciones quimicas conocidas y procesos de transformaciéon fisico. En
general, los procesos presentan tres etapas bien diferenciadas:

e La etapa inicial tiene como objetivo el acondicionamiento de la materia prima
que se introduce en el proceso industrial. Esta es una etapa fisica debido a que
se produce un cambio fisico de la materia prima a introducir.

e La etapa intermedia es donde ocurre la reacciéon quimica, es decir, un cambio
fisicoquimico, quimico, bioquimico o biolégico de los reactivos para
transformarlos en productos.

e La Ultima etapa se basa en la separacién y/o concentracién de los productos
obtenidos. Se debe tener en cuenta que, en una reaccién quimica, ademas de
la generacion de productos deseables, también hay otros subproductos que
pueden no ser de interés. Estos subproductos, deben ser separados por etapas
fisicas para obtener los productos de interés.

Se puede observar en la Figura 1, un esquema de las etapas generales que suele tener
un proceso quimico [1].
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Figura 1. Etapas generales del proceso quimico

La reaccion quimica presenta un papel muy importante a nivel industrial para la
obtencion de productos determinados. Es necesario por ello, conocer que ocurre en la
reaccion y ademas saber que cantidad de reactivos son necesarios para la obtencién
de los productos en las cantidades necesarias. La estequiometria es muy importante, ya
que nos indica la proporcién necesaria para que una determinada reaccion se pueda
llevar a cabo, estableciendo ademas cual es el reactivo limitante [2].

Los procesos quimicos también se rigen por la ley de la conservacion de la masa, donde
ademas de entrar reactivos y salir productos en un determinado proceso, también
ocurre algo internamente (reaccidn quimica) que a priori se debe conocer con mucha
exactitud. Se produce una generaciéon de nuevos productosy esto se debe contabilizar
en los balances de materia. El uso de estos balances permite conocer que cantidad de
reactivos se han consumido para generar los productos. El inconveniente es que, en
muchos procesos industriales, lo mas habitual es que mas de una reaccion quimica
intervenga. En la mayoria de los casos aparecen reacciones multiples donde puede que
un producto generado por una reaccidon sea consumido por la siguiente, y asi
sucesivamente.

En la resolucién de estos balances de materia con reacciones quimicas, es necesario
establecer una metodologia clara para su correcta resolucion. Es tal la necesidad que
cuando intervienen varias reacciones quimicas en el proceso, el alumno no comprende
si un determinado producto desaparece o se genera con una determinada velocidad
de reaccion. Por ello, se sigue una metodologia en el desarrollo de los balances de
materia con reacciones quimicas, los cuales son los mas habituales en la industria. Por
tanto, haciendo uso de esta metodologia, el alumno podra entender de forma mas
clara como intervienen determinados componentes en las reacciones.

3 Objetivos

Una vez realizada la lectura del articulo, el alumno sera capaz de:

« Aplicar una metodologia detallada sobre la obtencion de las velocidades de
reaccion por componente cuando interviene una reaccion quimica.

< Aplicar la metodologia de los grados de libertad (GDL) para la resoluciéon de los
balances de materia.

= Interpretar los resultados obtenidos aplicando los balances de materia.
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4 Desarrollo

A continuacién, se mostrara el enunciado del problema a resolver, donde se aplican los
balances de materias con reacciones quimicas para la resoluciéon de las variables.

Se parte de un proceso industrial donde la cloracién del benceno produce una mezcla
de productos mono, di-, tri- y tetra sustituidos, mediante la siguiente cadena de
reacciones:

CsHs + Cl2 > CeHsCI + HCI
CsHsCl + Cl2 — CeHaCl2 + HCI
CeH4Cl2 + Cl2 —» CsHsCls + HCI
CeHsCls + Cl2 —» CsH2Cls + HCI

El producto deseado es el triclorobenceno, mientras que los otros productos son
secundarios. Ademas, la composicion de los productos en base libre de HCly Clz es la
siguiente:

CeHe 1%
CsHsCl 7%
CeH4Cl2 12 %
CeHsCls 5%
CesH2Cla 5%

En el reactor entran dos corrientes diferentes de producto. Una corriente es de benceno
(CeHs) y la otra de cloro (Cl.), presentando una relacion de flujos 1/3.6 respectivamente.
Por otra parte, todos los productos salen por la misma corriente. Sila entrada del reactor
es de 1000 mol/h de benceno, se pide determinar los flujos y composiciones molares de
todas las corrientes asi como la conversidon de benceno en el reactor.

Antes de comenzar cualquier ejercicio de balances de materia, se debe dibujar el
diagrama de flujo con sus respectivas corrientes, como se observa en la Figura 2. De esta
forma, se podra colocar correctamente las variables de cada corriente y los flujos.

HCI
Cl,
REACTOR [—— C,H,
C¢HsCl
C(H.Cl,
C¢HsCls
C¢H,Cl,

CHg

Cl,

Figura 2. Diagrama de flujo del proceso

Después de realizar el diagrama, se debe identificar el volumen de control, enumerar
las corrientes y etiquetar las variables.

e Volumen de control: En este proceso, el volumen de control (VC) es sencillo de
identificar. El Unico elemento que presenta divergencias y convergencias de
corrientes es el propio reactor, por lo que sera nuestro VC.
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¢ Numeracioén de corrientes: Por otro lugar, se observan tres corrientes involucradas
en el proceso. Dos de ellas son de entrada al reactor donde cada una tiene solo
un componente y la otra corriente es de salida donde intervienen todos los
componentes. Por tanto, hay 3 corrientes en el proceso y cuyos flujos se
etiquetara con la letra “F” seguido del subindice de la corriente.

e Etiquetar variables: se realiza para evitar tener nombres largos y facilitar el
manejo de estas. Las composiciones vendran dadas con la letra “X” seguida del
subindice de cada elemento involucrado en cada corriente. Cada
componente se identificara con una letra, obteniéndose asi una tabla de
abreviaciones. En este caso, los diferentes productos del benceno clorado se
identifican con las letras M, D, Ty F en funcién de los cloros presentes en el
benceno, siendo M el monoclorbenco, D el diclorbenceno, T el triclorobenceno
y F el tetraclobenceno.

En primer lugar... ( Qué ocurre con las composiciones de las corrientes 1y 2?

En este caso, como en cada una de estas corrientes Unicamente se encuentra un
componente (Benceno para la corriente 1 y Cloro para la 2), las composiciones molares
de estos componentes en cada una de las corrientes es igual a 1 y, por tanto, quedaria
como Xs1=1y Xc2=1

Una vez identificado todo lo anterior, se traslada en el diagrama de flujo como se
observa en la Figura 3.

Clhb=C
Fs HCl=H
CﬁHg =B
XH3-’ XCB’ C5H50| =M
C5H4C|2 =D
i“' i‘“' CHsCly =T
sl C¢H.Cly=F
X3

Figura 3. Numeracion e identificacion de variables

Con todo mas esquematico y claro, se procede a realizar el analisis de grados de
libertad (GDL) para el volumen de control. Cabe destacar que en el caso de que
hubieran mas VC habria que realizar este analisis para cada uno de ellos.

Obtencién de las ecuaciones de balance de materia independientes

Los balances de materia para este volumen de control se rigen por el principio de la
conservacion de la masa.

[Acumulacion]=[Entrada]-[Salida]+[Generacion]

Si no se dice lo contrario, este proceso es un sistema en estado estacionario por lo que
no aparece acumulacion. Por otra parte, si que hay una generacion de productos
debido a la presencia de reacciones quimicas. Por tanto, el balance de materia
quedaria:

[Salida]=[Entrada]+[Generacion]

¢Cbmo se introducen las reacciones quimicas en un balance de materia?
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Las reacciones quimicas dependen directamente de una variable critica, la cual es la
velocidad de reaccion (R). En cada reacciéon aparecera siempre una velocidad de
reaccion que estara relacionada con los componentes que se consumen y los que se
generan. Los componentes que se consuman en la reacciéon presentaran el signo “-“y
los que se generen el signo “+”. Cabe destacar que habra tantas velocidades de
reaccion como reacciones en el sistema. Por ello, a continuaciéon, se mostrara el
desarrollo de como relacionar las velocidades de reaccion con los componentes que
intervienen.

Comencemos con la primera reaccién, cuya velocidad de reaccién se denominara Ri.
Larelacion entre R1y los componentes se obtiene mediante un cociente de la velocidad
de reaccidén de cada componente respecto a su coeficiente estequiométrico, siendo
en todas las reacciones los coeficientes igual a 1. Como se observa en la primera
reaccion, tanto el benceno como el cloro desaparecen y como consecuencia se
introduce un signo “-“ en su coeficiente estequiométrico. De forma contraria ocurre con
los productos generados, que se introduce un signo positivo. Las abreviaciones de la
velocidad de reaccion de cada componente vendran dadas por la letra “R” seguida
del subindice del componente y el nUmero de la reaccién en la que interviene.

Reaccién 1
CsHs + Cl2 » CeHsCl + HCI

_Ror _Rer R _ R

-1 -1 41 +1

Esto se realizara de la misma manera para cada reaccion, pero se debe tener en cuenta
que, al aparecer mlltiples reacciones, los productos generados por una reaccion
pueden ser consumidos por la siguiente. Esto es lo que ocurre con las multiples
cloraciones del benceno, donde el producto generado en la reaccién anterior sera
consumido por la siguiente para dar un nuevo producto. Por tanto, las siguientes
relaciones son:

Ry

Reaccion 2
CeHsCl + Cl2 — CsH4Cl2 + HCI
Rz _Reo _Roz Rz
-1 -1 +1 +1
Reaccion 3
CsH4Cl2 + Cl2 — CeH3Clz + HCI

R,

_Ros _Res _Rrs _ Rus
-1 -1 +1 +1
Reaccion 4
CsH4Clz + Cl2 —» CsH3Cls + HCI

R;

_Rre _Res _Res _ Ria
T 1T -1+ 41

Una vez obtenido las relaciones entre la velocidad de reacciéon y los componentes
intervinientes, se procede a obtener los balances de materia para cada componente.
Se recuerda que F1 y F2 se multiplicarian por Xs1 y Xcz respectivamente, pero al ser de
valor 1 se omite su introduccion.

Se comenzara con el balance de materia del benceno (B), correspondiente a la
corriente 1 (F1). En este caso, el benceno entra al VC y sale en la corriente 3 con una
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determinada composicion (Xs3). Ademas, como interviene en la reaccidon quimica,
aparecera sumando la velocidad de reaccidon de ese componente.

¢Por qué se suma y no se resta la velocidad de reaccion del componente?

Se suma unicamente para indicar que interviene una velocidad de reacciéon en el
balance de materia de ese componente. Posteriormente, cuando se obtenga la
velocidad de reaccion del componente en funcion de lareaccion 1 (R1), ya nos indicara
cual es el signo real dependiendo de si se genera o si se consume.

A continuacion, se muestra como quedaria el balance de materia del Benceno (B)
B> Fi-Fa-Xg3+Re1=0

Pero como se debe obtener Rs1 en funcidn de la velocidad de reaccién 1 (R1), se debe
despejar de la siguiente forma:

R
R1=_L;_’R31=_1'R1

Por tanto, sustituyendo Rs: en el balance de materia del benceno quedaria:
B> F1-F3-Xg3-R1=0
¢ Qué ocurre entonces cuando un componente interviene en mas de una reaccién?

La forma de resolucidon es la misma, se deben de seguir Ios mismos pasos que los
explicados anteriormente. En este caso, se debe introducir tantas velocidades de
reaccibn como en reacciones intervenga el componente. De forma mas clara se
observara en la obtencion de los balances de materia de los componentes restantes.

En la Tabla 1 se resumen los balances de materias con reaccion quimica para cada
componente, donde se detalla claramente las velocidades de reaccion en las que
interviene. Se recalca que en la columna donde pone Rcomp=F(R), la relaciéon se ha
obtenido a partir de las relaciones expuesta en la pagina 5.

Componentes Balances de materia Rcomp=F(R) Identificacion
CsHs (B) F1-F3-xs3+Re1=0; Ry =—-1-R; F1-Fz-xg3-R1=0
RHl = +1 " Rl
-F3-XH3+Rr1+Ru2+ Rus+Rua=0 Ry, =+1-R,
HCI (H) F3:Xn3+R1+R2+ R3+R4=0;
RH3 - +1 R3
RH4 = +1 R4_
Rey=-1'Ry
RCZ = _1 RZ
Clz (C) F2-F3:Xc3+Rci1+Rc2+Re3+Reca=0 F2-F3'Xc3-R1-R2-R3-R4=0
Rc3 - _1 R3
Rc4 == —1 R4
RMl = +1 Rl
CsHsCl (M) -F3:Xm3+Rm1+Rm2=0 Ry> =—1-R, -F3:xm3+R1-R2=0
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RDZ = +1 - R2

CsH4Cl2 (D) -F3-Xp3+Rp2+Rp3=0 Rp; =—1-R; -F3-xp3+R2-R3=0
RT3 = +1 R3

CsHzClz (T) -F3-x13+Rr3+R12=0 Rry=—-1-R, -F3-X13+R3-R4=0
RD4- = +1 R4

CsH2Cl3 (F) -F3:Xr3+Rra=0 -F3-Xr3+R4=0

Tabla 1. Resumen ecuaciones de balance de materia independientes

Una vez ya realizados los balances de materia por componentes, donde existen 7 BM,
€s necesario conocer si existe alguna variable especificada por el problema y las
relaciones adicionales.

Variable especificada por el problema

En este apartado se debe tener cuidado a la hora de seleccionar que variables son
especificadas. Hay una variable clara, y es la del flujo molar de la corriente 1,
correspondiente a la de Benceno (B). Por tanto, podemos tomar esta como futura base
de calculo.

El enunciado también nos da la composicion de los productos obtenidos, pero en base
libre de HCl y Clz. Esto significa que la composicion, por ejemplo de CsHsCl (M) la cual
es el 7%, es respecto a todos los componentes benceno clorados y benceno, sin
tener en cuenta HCl y Cl: los cuales también salen en Fs. La composicion del
componente M en la corriente 3, realmente no es 7%, si N0 que es menor su composicion
debido a que hay presencia de HCl y Cl.. Por tanto, esto no se considera una variable
especifica, y habra que obtener relaciones adicionales.

Por tanto, habra 1 variable especificada que sera la Base de Calculo para F1, en este
caso 1000 moles/h.

Relaciones adicionales

Haciendo un repaso al enunciado se puede conseguir estas relaciones adicionales.

e Primero, el enunciado comenta que hay una relacion de flujos entre CsHs y Cl2
de 1/3.6. Por tanto, teniendo en cuenta las corrientes a las que pertenecen, se
obtiene que Fi1/F>=1/3.6.

e Por otra parte, aqui es donde entra en juego las composiciones comentadas en
el anterior apartado. Como las composiciones de Fs son en base libre de HCl y
Cl2, habrd que obtener relaciones entre los componentes que especifican su
composicidn. Se puede obtener estas relaciones respecto a cualquier
componente que pertenezca a la composicion especificada, pero en este caso
se realizara respecto al propio Benceno. Por tanto, las relaciones adicionales que
se pueden obtener son:

xm3/xs3=0.07
Xp3/Xg3=0.12
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x73/x83=0.75
Xr3/Xxg3=0.05

No se ha obtenido la relacién del propio benceno respecto a si mismo porque daria un
valorigual a 1 y esto no proporciona informacién alguna. Resumiendo, hay 5 relaciones

adicionales.

Ya obtenido todo lo anterior, se procede a calcular el nimero de GDL existente en el
problema como se observa en la Tabla 2.

Numero Identificacion
) ) ) F1, F2, F3, X3, Xc3, XB3, XD3, X13, XF3,
Variables independientes 13
R1, Rz, R3, R4
Ecuaciones de BM independientes 7 Vease Tabla 1
Flujos 1 F1=1000 mol/h
Variables
independientes Composiciones 0
especificadas
Vel. reaccion 0
Relaciones adicionales 5 F1/F2=1/3.6, xm3/xg3=0.07, xp3/xs3=0.12,
X13/xB3=0.75, Xr3/x83=0.05
GDL 0 Problema especificado correctamente

Tabla 2. Tabla resumen grados de libertad

El problema esta especificado correctamente y se puede resolver. Por ello, en la Figura
4 se observa de forma esquematica el proceso con sus correspondientes variables ya

calculadas.
F,=1000 mol/s

—_—

_—

REACTOR

F3=4600 mol/s

xH3=0.6
Xc3=0. 182

F,=3600 mol/s

Xg3=0.00217
Xma=o.0| 52
XD3=0.026
xr3=0.163
Xr3=0.0108

Figura 4. Resolucién del problema planteado

Ya obtenido el valor de todas las variables del proceso, se procede a calcular el dltimo
apartado, el cual es conocer la conversion del benceno en el reactor.

¢Como se calcula la conversiéon de un componente?
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La conversidn nos indica que cantidad (porcentual) de un determinado componente
ha reaccionado durante un proceso. En este caso, conociendo la cantidad de
Benceno que entra en el reactor y la cantidad que sale, es posible conocer que
cantidad ha reaccionado. La conversion se puede calcular por tanto con la siguiente
formula:

F, — F; - xg3 1000mT"l - 4600mT0l -0.00217
Xp(%) = ——7—>100 = —= -100 = 99%
1 1000 2%
S

Por tanto, la conversién del benceno en el reactor es del 99%.

Concluyendo los resultados obtenidos, cabe destacar que el producto objetivo, el
triclorobenceno, tras el proceso de cloracidon del benceno representa un 16,3% del total
de la corriente de salida. Por otra parte, el subproducto HCI, presenta la mayor cantidad
obtenida en el proceso, por lo que podria ser un producto importante e intentar darle
un valor en el mercado. Para concluir, cabe destacar que la cantidad Cl. que sale del
reactor es del 18,2%. ¢Esto tiene sentido? La respuesta es si, ya que la relacion de flujo
dada por el enunciado (1/3.6) era exactamente para que el Benceno tuviera una alta
conversion. Por tanto, el Benceno era el reactivo limitante en la alimentacion.

5 Conclusiones

Las reacciones quimicas intervienen en muchos procesos industriales, por lo que su
correcto entendimiento es crucial para cualquier ingeniero quimico. La aparicion de
multiples reacciones en estos procesos complica la tarea si no se tiene una clara
metodologia de resolucion. En el presente articulo docente se ha detallado una
metodologia para la resolucion de este tipo de procesos. Mediante un ejemplo se ha
podido mostrar de forma detallada la metodologia que se debe seguir, aconsejando al
alumno paso a paso y respondiendo preguntas que le podria surgir mientras se realiza
la resolucion.
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