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Contenidos Analiticos:

MODULO |: Reactores Homogéneos a Temperatura Especificada

UNIDAD I: Sistemas con una Unica reaccién quimica.

- CINETICA QUIMICA HOMOGENEA: Definicion de velocidad de produccién neta por
reaccion quimica y su relaciones con la estequiometria de la reaccion: definicion de la
velocidad de reaccion r. Dependencia de r con las variables de estado. El "principio”
de accién de masas. Reacciones elementales. Definicion de constantes especificas de
velocidad de reaccion. Etapas elementales de los mecanismos de reaccion.
Intermediarios de reaccidon. La expresion cinética a partir de la integracion de las
etapas elementales. Expresiones cinéticas de tipo empirico. Ordenes de reaccion.
Consistencia termodinamica. Reacciones "normales”, de orden cero, de orden
negativo, autocataliticas y cataliticas homogéneas.

- EL REACTOR TANQUE AGITADO DISCONTINUO (TAD): Hipotesis de mezclado
perfecto. Balance de materia por componentes. Introduccion de la suposicion de
densidad constante. Expresiones de balance en términos de concentracion de reactivo
clave, grado de avance y conversién. Relaciones composicién-tiempo de reaccion;
ejemplos. Definicibn de ciclos operativos, tiempos muertos y produccion.
Determinacion de la capacidad del reactor cuando se especifica la produccion y la
conversién o el tiempo de reaccion. Posibilidad de elegir tiempos que maximizan la
producciéon o minimicen el volumen. Casos practicos para los cuales se justifica la
operacion discontinua.

- EL REACTOR TANQUE AGITADO CONTINUO (TAC): Balance de materia por
componentes. Expresiones de balance en términos de concentracion de reactivo
clave, grado de avance y conversion. Relaciones composicién tiempo de residencia.
Definicion de produccion para operaciones continuas. Determinacion de la capacidad
del reactor cuando se especifica la produccion y la conversion o el tiempo de
residencia. Posibilidad de elegir tiempos que maximizan la produccién o minimicen el
volumen. Ejemplo de optimizacién cuando se consideran costos de compresion.
Reactores TAC en serie (TAS). Balance de materia para densidad constante. Solucién
analitica para el caso de cinética de primer orden. Caso general. Optimizacion del
ndmero de tanques.

- EL REACTOR TUBULAR (TUB):Hipotesis de flujo piston. Balance de materia por
componentes. Expresiones de balance en términos de concentracion de reactivo
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clave, grado de avance y conversién. Analogia entre TAD y TUB y su consecuencia
para las relaciones conversion-tiempo de residencia. Determinacién de la capacidad
del reactor cuando se especifica la produccién y la conversion o el tiempo de
residencia. Posibilidad de elegir tiempos que maximizan la produccién o minimicen el
volumen. Ejemplo de optimizacién cuando se consideran costos de compresion.
Comparacion de TAD, TAC, TAS, TUB.

- DETERMINACION DE PARAMETROS CINETICOS: Empleo de reactores TAD.
Obtencidn de curvas composicion-tiempo. Método diferencial y aplicacion del método
de minimos cuadrados. Ejemplo para una cinética de primer orden. Caso general,
necesidad de resolver un problema algebraico no lineal. Transformaciones para
obtener un problema lineal. Método integral y aplicacibn de minimos cuadrados.
Transformaciones para obtener un problema lineal. Empleo de reactores TAC.
Obtencidn directa de datos de r. Empleo de reactores TUB: analogia y diferencias con
el uso de un TAD.

UNIDAD II: Estequiometria y Equilibrio Quimico para mdultiples reacciones.

- ESTEQUIOMETRIA: Expresion simbolica de un conjunto de reacciones quimicas.
Relaciones estequiométricas en funcion de los grados de avance. Definicion de matriz
estequiométrica. Solucién del sistema de ecuaciones estequiométricas para obtener
relaciones entre los moles de las especies principales y especies secundarias.
Obtencién del sistema minimo de balances para resolver el sistema. Caso cuando el
rango de la matriz estequiométrica es inferior al nUmero de reacciones: dependencia
lineal de las reacciones.

- EQUILIBRIO QUIMICO (revision de conceptos): El criterio termodinamico de
equilibrio en sistemas reaccionantes homogéneos. Evaluacién de potenciales quimicos
de sustancias puras a partir de energias de libres de formacion y su dependencia con
la temperatura, presion y estado de agregacion. Conceptos de fugacidad y actividad.
Expresiones finales para el célculo de la composicion de equilibrio en sistemas ideales
y reales. Efecto de la presion, temperatura y composicion inicial sobre la posicion del
equilibrio.

UNIDAD lllI: Analisis de reactores homogéneos con reacciones multiples

Resolucién de balances de materia en reactores TAD para obtener relaciones
composicién-tiempo. Reacciones en serie y paralelo. Concepto de selectividad y
rendimiento, instantaneos y globales. Posibilidad de establecer tiempos de reaccion
gue maximicen selectividad o rendimiento. Calculo del volumen del reactor en funcion
de la produccion o viceversa. Extensién de los conceptos anteriores para el caso de
reactores continuos (TAC, TAS, TUB).

MODULO II: Efectos Térmicos en Reactores Homogéneos

UNIDAD 1V: Efectos de la temperatura sobre la velocidad de reaccién. Ley de
Arrhenius.

Ley de Arrhenius, determinacion experimental de constantes pre-exponenciales y
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energias de activacion. Consistencia termodinamica y temperatura. Efecto neto de T
sobre r para reacciones irreversibles, exotérmicas y endotérmicas. Gréficosr, X, T. La
progresion de temperaturas que maximiza r para reacciones exotérmicas reversibles.

UNIDAD V: Efectos térmicos en reactores homogéneos con mezcla perfecta.

Tipos de dispositivos de intercambio en reactores tanque agitado. Planteo general de
balance de energia para un reactor tanque en estado no estacionario y con corrientes
de entrada y salida. Expresion del calor intercambiado para distintos tipos de fluido de
y dispositivos de intercambio.

- REACTOR TAD: Caso adiabatico. Desacoplamiento de los balances de materia y
energia. Temperaturas éptimas para procesos adiabatico e isotérmico con reaccion
Unica. Politicas térmicas "6ptimas" para una sola reaccién y reacciones serie y
paralelo. Variables operativas para modificar el calor intercambiado en funcion del
tiempo. Estrategia general para resolver simultineamente los balances de materia y

calor.

- REACTOR DISCONTINUO CON CORRIENTES ALIMENTACION/EXTRACCION:
Casos en que este tipo de operacion resulta conveniente (selectividad, transferencia
de calor, reversibilidad). Estrategia general para resolver los balances de energia y
materia. El tratamiento de las reacciones "instantaneas". Ejemplos.

- REACTOR TAC: Procedimiento para la resoluciéon de los balances. Caso
adiabatico.Temperatura 6ptima de operacion para reacciones Unicas. Visualizacién del
estado de operacion del reactor para una Unica reaccion en diagramas "calor
eliminado-calor generado". Estados estacionarios multiples, retroalimentacion térmica,
estabilidad del estado estacionario. Enfoque cualitativo para la condicién suficiente de
inestabilidad del estado estacionario. Enfoque cuantitativo para la determinacion de la
estabilidad. Histéresis del funcionamiento del reactor. Reactores TAC con reacciones
exotérmicas: uso de intercambiadores externos para aprovechar el calor de la
reaccidn. Estrategia de resolucién de los balances en el caso general y extension a
TAS. Criterios de verificacion de la hipétesis de mezclado perfecto.

UNIDAD VI: Efectos térmicos en reactores tubulares.

Descripcion de los sistemas de intercambio de calor en reactores tubulares.

Balance de calor en reactores tubulares en estado estacionario. El fluido de
intercambio: operacion co y contracorriente.

Diferencias y similitudes con reactores TAD y TAC .

Posibilidad de operacion isotérmica en reactores tubulares.

Variables geométricas para el disefio de reactores multitubulares: longitud, diametro y
numero de tubos.

Sistemas con variacion de densidad. El factor de expansion.

Caracteristicas de reacciones exotérmicas. Sensibilidad paramétrica.

Reactores adiabaticos de multiples etapas.

Reactores autotérmicos. Los distintos esquemas. Estados estacionarios mudltiples,
estabilidad, histéresis.
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