Reactor discontinuo.
Calculos cineticos para

el diseno de reactores
Industriales




Objetivos de la practica

° Realizar el seguimiento experimental de la conversion de una reaccion quimica
con el tiempo.

° Utilizar la ecuacion de disefio de un reactor discontinuo para obtener el modelo
cinético de la reaccion, asi como sus parametros.

° Predecir el comportamiento de reactores industriales continuos a partir de los

datos de laboratorio.

Fundamento tedrico
Lareaccion que sera sometida a estudio cinético es la saponificacion del acetato
de etilo, que se considerard irreversible:
CH,COO-CH,CH, + NaOH - CH,COO-Na + CH,CH,-OH
Para simplificar la nomenclatura se considerara de la forma:

AcEt + NaOH - AcNa + EtOH

o bien, para su estudio cinético:

A + B - Productos
Se tendra que demostrar que la velocidad de esta reaccion depende de la
concentracion (a temperatura constante) segun el siguiente modelo de ecuacion

cinética:

- k C,C,

es decir, se trata de una reaccion de primer orden respecto a cada uno de los
reactivos, o de segundo orden global.

Para poder utilizar esta ecuacion cinética habra que obtener su coeficiente
cinético, k, y corroborar los 6rdenes (exponentes de las concentraciones) indicados,
lo que obliga al procedimiento experimental, para lo que se utilizara el reactor
discontinuo. Ademas, para facilitar los célculos se partird de concentraciones iguales
de ambos reactivos (por lo que siempre C, = C;) y se utilizara como variable la

conversion, por lo que la ecuacion cinética quedara de la forma:
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-r, = k C% (1 - x,f

Dispositivo experimental

Para realizar el estudio experimental de la reaccién quimica se dispone de un
reactor discontinuo agitado de laboratorio, que opera a temperatura constante. Dicho
reactor consiste en un vaso de precipitado de 1 litro de capacidad, introducido en un
bafio termostatico que permite controlar la temperatura. La mezcla en el reactor se
consigue mediante un agitador de paletas accionado por un pequefio motor eléctrico
y la conductividad se mide mediante una célula sumergida en la mezcla reaccionante
y conectada a un conductimetro de sobremesa. La distribucion esquemética de estos

elementos se muestra en la Figura.

Como material auxiliar para medir las concentraciones en funcion del tiempo se
dispone de un conductimetro y un cronémetro, asi como del material necesario para
la preparacién de las disoluciones de los reactivos (probetas, pipetas, matraces
aforados, balanza). Se trabajara con un volumen de reaccién de 500 ml, a una

concentracion inicial de cada uno de los reactivos de 0,05 mol/l.

Realizacion practica

La realizacion préactica consiste en la medida de concentraciones de la
disolucién que reacciona en funcion del tiempo. Como la obtencién de la concentracion
se fundamenta en medidas de conductividad, se hace necesario obtener la relacion
entre la variable medida y la variable utilizada, es decir, sera necesario calibrar el

dispositivo de medida.
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Calibrado del conductimetro

Se sabe que la conductividad del sistema de reaccion en estudio es debida
principalmente a los iones OH’, muy superior a la de los iones Ac’; los productos de la
reaccion no son iénicos, por lo que no afecta a esta variable. Asi pues, la conductividad
es una medida fiable de la concentracion, e ir4 disminuyendo con el transcurso de la

reaccion segun una relacion lineal:
k=a+ bx,

que permitira obtener la conversion, x,, mediante medidas de k, siempre que se
conozcan los parametros a 'y b de esta ecuacion.

Para obtener estos parametros puede utilizarse el propio sistema de reaccion.
Si inicialmente se carga el reactor sélo con la disolucion de NaOH:

X, =0 k =k,
mientras que, si se considera la reaccion irreversible, a un tiempo suficientemente alto

(t - o), se tendré:
X, =1 k = k,_

Por tanto, la conversion puede calcularse en funcidn de la conductividad

mediante la expresion:

k, - k
AL —
o Me

Operacion

Calcular la cantidad de NaOH necesaria para obtener 500 ml de una disolucion
de 0,05 mol/l y pesarla. Preparar la disolucion en el matraz aforado correspondiente,
verterlaen el reactory esperar a que adquiera la temperatura de reaccion (30°C); medir
la conductividad de esta reaccion. Calcular la cantidad de AcEt necesaria para obtener
500 ml de una disolucion de 0,05 mol/l, pesarla y reservarla.

Cuando el sistema esté a la temperatura de régimen y convenientemente
agitado, se afiade el AcEt al reactor y se comienza a contar el tiempo. A partir de este
momento se medira la conductividad a intervalos de 5 s, o mayores, cuando las

variaciones sean mas pequefias. El experimento se prolongara durante una hora, o
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hasta que el valor de la conductividad no sufra variacion durante mas de 60 s.

Presentacion de los resultados

1. Representar los datos experimentales frente al tiempo. Determinar a partir de
la grafica el valor de k.. Establecer la ecuacion de calibrado del conductimetro
y determinar x, = f(k). ¢ Es importante conocer las unidades de la conductividad
para calcular correctamente la conversion?

2. Sustituyendo la ecuacion cinética propuesta para la reaccion en estudio en la
ecuacion de disefio del reactor discontinuo, obtener la ecuacion teérica que
relaciona el tiempo con la conversion. Transformar los datos experimentales de
acuerdo con el modelo tedrico

3. Obtener una recta que permita el calculo del coeficiente cinético de la reaccion.
Calcular dicho coeficiente cinético, expresandolo en l/(mol-s). ¢Qué indica el
ajuste de los datos experimentales a una recta respecto de los érdenes de
reaccion? ¢ Para qué condiciones es valido el coeficiente cinético obtenido?

4. ¢, Como quedaria formulada la ecuacion cinética para la reaccion estudiada en
funcién de la conversion de AcEt, si se opera con relaciones entre concentracio-
nes iniciales M = C, /C,,?

5. Sise desea llevar a cabo esta saponificacion a 30°C en un reactor industrial tipo
tanque, alimentando una corriente de 100 m®s de una disolucion que contiene
0,1 kmol/m® de AcEt y 0,5 kmol/m*® de NaOH, para obtener una conversion del
95%., ¢qué volumen de reactor (m®) se necesitaria?

6. Si se desea llevar a cabo la reaccion en las mismas condiciones mencionadas
pero en un reactor industrial tubular, ¢cual seria en este caso el volumen

necesario? ¢ Cual de los dos reactores industriales seria mas rentable?

Bibliografia
° Calleja, G. (ed.); “Introduccion a la Ingenieria Quimica”, Ed. Sintesis, Madrid
(1999).

Costa, J. y otros; “Curso de Quimica Técnica”, Ed. Reverté, Barcelona (1988).
Levenspiel, O.; “Chemical reaction engineering”, 32 ed., John Wiley & Sons, New
York (1999).

Reactor discontinuo. Calculos cinéticos para el disefio de reactores Pag.5de 6



° Morales, J. y otros; “Introduccion a la experimentacion en cinética quimica”,
Textos y Practicas Docentes, n° 19, Secretariado de Publicaciones, Universidad

de La Laguna, La Laguna (1991).

Reactor discontinuo. Calculos cinéticos para el disefio de reactores Pag. 6 de 6



