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Resumen

La presente propuesta es un trabajo de experimentación
numérica con reactores químicos ideales tipo tanque de
mezcla completa (CSTR) conectados en serie. Se ha desa-
rrollado el modelo matemático de una serie de n reactores
tipo tanque agitado, ha resuelto el modelo obtenido y los
resultados han sido comparados con los obtenidos utilizan-
do un reactor tipo flujo pistón (PFR). Palabras clave: experi-
mentación numérica, reactor químico, modelo, simulación.

Introducción
La cinética química y el diseño de reactores son fundamen-
tales para la producción de casi todas las sustancias quími-
cas industriales. La selección de un sistema de reacción
que opere de la forma más segura y eficiente posible puede
ser la clave del éxito o fracaso económico de una planta quí-
mica.

Para el diseño de un reactor o reactores hay que tener en
cuenta numerosos factores como: el tipo de reacción, la es-
cala de producción, el costo de los aparatos y el de su funcio-
namiento, la seguridad, la estabilidad y flexibilidad de opera-
ción, la duración prevista de los aparatos, el tiempo supues-
to de la fabricación de los productos y la convertibilidad del
equipo para diferentes condiciones de operación o para nue-
vos procesos. Por lo tanto, dada la amplia variedad de siste-
mas posibles y de muchos factores a considerar, no es de
esperar una fórmula directa que de la instalación óptima.
Para la selección del diseño más adecuado es necesaria la
experiencia, el criterio técnico y un conocimiento profundo de
las características de los diferentes distintos sistemas de
reactores. De acuerdo al tipo de flujo los reactores se clasifi-
can en: reactores por lotes (o de flujo discontinuo) y reacto-
res de flujo continuo.

Siendo la segunda clasificación la que nos interesa para
los fines de este problema. Ya que dentro de ella se encuen-
tran los tipos de reactores a tratar (CSTR y PFR, por sus
siglas en inglés).

El reactor de tanque con agitación continua (CSTR) es de
uso muy común en procesos industriales. Normalmente se
opera en estado estacionario y de modo que este muy bien
mezclado. Como resultado de esto, el CSTR generalmente
se modela sin variaciones espaciales en la concentración
(Cj), la temperatura (T) o velocidad de reacción en todos los
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puntos del recipiente. Puesto que la T y la Cj son idénticas en el interior del reactor, son también las mismas en el punto de
salida. Así pues, la T y la Cj en el flujo de salida se modelan como iguales a las que imperan en el interior del  reactor.

Otro tipo de reactor de uso común en la industria es el reactor tubular, que consiste en un tubo cilíndrico y normalmente
se opera en estado estacionario, igual que el CSTR. Para fines de nuestra exposición, consideraremos sistemas en el que
el flujo es altamente turbulento y el campo de flujo se puede modelar con el del flujo pistón, es decir no hay variación radial
en la Cj, por eso se dice que el reactor es de flujo tapón.

Si bien estos dos tipos de reactores son de flujo continuo y utilizados industrialmente, la gran diferencia estriba en su
funcionamiento, tamaño, forma y en que los CSTR son utilizados para reacciones en fase líquida; mientras que los PFR
encuentran su aplicación en las reacciones de fase gaseosa.

Entonces, cualquier esfuerzo que permita el comparativo entre los dos equipos, pero sobre todo, proporcione elementos
de discriminación entre ellos, es adecuado, por tanto, en el presente trabajo se tiene el objetivo de comparar el diseño de una
serie de N reactores de mezcla completa, del mismo tamaño, con un reactor de flujo en pistón, para reacciones elementales
de segundo orden.

Modelo matemático
Para realizar la confrontación de N  CSTR con un PFR se tienen que encontrar las ecuaciones que conforman al sistema y
para el análisis se considera el sistema de reactores tanque agitado mostrado en la Figura 1

Fig. 1 . Sistema de N reactores de mezcla completa (CSTR) de igual tamaño en serie.

Partiendo de la ecuación de diseño para un CSTR y haciendo el balance con respecto al reactor i, se tiene que:

Considerando una reacción de segundo,  la rapidez de reacción para el reactivo i viene dada por:

Esta ecuación (1) puede emplearse  para modelar un sólo reactor o también para algún reactor específico dentro de
un tren de reacción.

Reacomodando esta ecuación (3), tenemos:

Relación de concentraciones desde 1 hasta N reactores:
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Para hallar la concentración de C1 hasta CN se parte de las ecuaciones anteriores, despejando C1, C2, … CN y aplicando la
fórmula para resolver ecuaciones de segundo grado.

Dividiendo esta ecuación (8) por C0, tenemos:

y despejando de esta ecuación (9) el factor que incluye la fracción molar se obtiene:

Despejando el término         de la ecuación (10), se obtiene:

Para el sistema como un todo:

Expresión que puede ser representada como:

Por otro lado, realizando operaciones para un reactor de flujo pistón del tipo mostrado en la Figura 2, se tiene que
partiendo de la ecuación de diseño (2):

Fig. 2 . Reactor de flujo pistón (PFR)

Integrando (para una reacción de segundo orden) y despejando el término
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Entonces, la relación entre los dos tipos de reactores vendrá dada por:

Simulación
El siguiente paso es crear o utilizar un programa que ayude a resolver y visualizar las variables de interés. Para ello se hace
uso de las ecuaciones (10) y (18), fijando valores para ktCo que son constantes independientemente del número de reacto-
res que se utilicen. En este caso, se ha utilizado Excel de MicroSoft™.

Tabla 1. Valores determinados en Excel para las ecuaciones (10) y (18)
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Por último, trazando los valores obtenidos para hacer la comparación y el análisis que permita tener elementos de
decisión, se obtiene la Figura 3.

Fig. 3 . Comparación del diseño de una serie de N reactores de mezcla completa, del mismo tamaño, con un reactor de
flujo en pistón, para reacciones elementales de segundo orden (2).

Conclusiones
Para alcanzar una misma conversión de cualquier reacción dada, el reactor tipo tanque agitado debe tener un mayor
volumen que el reactor flujo pistón. El comportamiento del reactor flujo pistón puede ser reproducido con una serie de
reactores tipo tanque agitado considerando un número muy grande estos reactores. La Figura 3 permite tener una
relación inmediata entre una serie de reactores tipo tanque agitado y un reactor flujo pistón.

Nomenclatura
C              Concentración                                    F                     Flujo
k               Constante de reacción                        N                     Número de CSTR
r                Rapidez de reacción                           t                      Tiempo
t                Tiempo de residencia                         X                     Fracción Molar
V               Volumen del reactor                           u                     Caudal volumétrico
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