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Resumen.

El modelo matemético y analisis tedrico de reactor de lecho empacado ha sido
estudiado por diferentes autores, quienes tuvieron en cuenta variedad de cinéticas
de reaccion, modelos unidimensionales, homogéneos, pseudo homogéneos y
heterogéneos. Las ecuaciones resultantes del modelo fueron solucionadas, en su
gran mayoria, por sistemas de métodos numeéricos. Se ha analizado en estos el
efecto de variables de proceso de importancia fisica con respecto a pardmetros de
disefio y operacion, como tiempos de residencia, flujos de operacién, conversiones
de sustrato, area y superficie, entre otros.

Los experimentos han demostrado que el reactor de lecho empacado puede lograr
conversiones superiores al 90% con tiempos de residencia de 1 minuto y superiores
al 95% con tiempos de residencia de 4 minutos. Estos valores son comparables a
los reportados en estudios previos con micro-reactores y significativamente
superiores al desempefio de un reactor tipo tanque agitado, donde se requieren
tiempos de residencia superiores a los 60 minutos para lograr conversiones
similares.

El reactor de lecho empacado parece lograr efectos similares a los micro-reactores,
con el potencial de manejar un mayor flujo de material. Esta justificacion respalda
su aplicacion en la produccion de biodiesel y otros procesos quimicos.

En el presente documento se discute la importancia de los andlisis cinéticos. Se
habla del tipo de funcién matematica que conforma una expresion de rapidez de
reaccion, en especial en presencia del catalizador; se describe la funcionalidad de
con la temperatura y concentracién. Se abarca también el Modelo Velocidad de
transporte como etapa controlante utilizando como catalizador en este caso
esférico, aunque hay una gran variedad de catalizadores en cuanto a la forma, en
este caso se opto por el mencionado.
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Notacion

Diametro (m) (cm)
Coeficiente de difusion molecular
(difusividad de la capa ceniza)
Altura de un rector de lecho empacado
Masa
Numero de moles
Radio de una particula
Constante de la ley de los gases
ideales
Tiempo
Temperatura
Volumen
Presiéon
Fraccion de A, B... convertida, la
conversion
Densidad
Pi
Tiempo para la conversion completa
de una particula de reactivo en
producto (s)

Coeficiente de transferencia de masa
para la pelicula gaseosa
Constante de velocidad de reaccion
Segundos
Numero de moles del componente A,
B...

Velocidad de alimentacion
concentracion
Peso Molecular
Radio
Altura
Kilogramos
Altura total
Diametro total
Litros

Superindices
Orden de reaccion

Tabla 1: Notacion de signos que se adoptan para expresar variables




Introduccion

El azufre es uno de los recursos naturales mas abundantes de la corteza terrestre
se caracteriza por su olor penetrante y por su color amarillento, se lo halla en forma
de sulfato o sulfuro, siendo un no metal ya que no tiene buena capacidad para la
conduccioén del calor ni electricidad. Es empleado en diversas aplicaciones en la
industria ya sea como materia prima, producto intermedio o aditivo catalizador de
reacciones. Teniendo distintos procesos de produccién como vulcanizado de
caucho, acido sulfarico y teniendo usos en la fabricacion de pigmentos, fertilizantes,
alimentacion animal y pirotecnia.

En su forma mas pura, el oxigeno se usa en muchos quimicos como 6xido de etileno
y bidxido de titanio. También se utiliza para aumentar la capacidad de produccién
de los procesos de oxidacion. En cuanto a sus propiedades fisicas del oxigeno se
presenta en estado gaseoso y es incoloro, inodoro e insipido. El azufre se utiliza
para fines muy diversos como agente reductor en metalurgia, como desinfectante y
blanqueador, conservador de sustancias alimenticias y decolorante. Es uno de los
compuestos mas importantes de la industria quimica. Ademas, se emite
espontaneamente en la naturaleza por vulcanismo y proceso de combustion.

El 98% del dioxido de azufre se utiliza para la produccion de trioxido de azufre como
precursor del &cido sulfurico. Es un gas que se origina sobre todo durante la
combustion de carburantes fésiles que contienen azufre (petréleo, combustibles
sélidos), llevada a cabo sobre todo en los procesos industriales de alta temperatura
y de generacién eléctrica. Si bien todas estas aplicaciones contribuyen de alguna
manera al bienestar general en los ultimos afios se ha producido un descenso
acusado de las emisiones de SO producidas por la combustién en industrias de
produccioén de energia debido a diversos factores, como el Plan 2007 de Reduccién
de Emisiones de Grandes Instalaciones de Combustion (GICs), que obligé a la
introduccién de tecnologias de desulfuracién. Dentro de esto se abordara el
modelamiento de un reactor heterogéneo que se adapte a la reaccion del trioxido
de azufre, asi como viendo la parte cinética que englobara dentro de este. (Bolivar,
2023)

¢, Qué es un catalizador?

Si queremos crear un proceso, el primer paso es identificar un producto que tenga
un alto valor, ya sea porgue tiene un valor econdmico asociado o es un intermediario
quimico valioso. Cuando estamos interesados en producir algo, es evidente que
seria mejor producirlo lo mas rapido posible. Pues bien, un catalizador es la
sustancia que reduce los tiempos de produccidon. Una definicion actual y simple es:
catalizador es una sustancia que aumenta la rapidez con que una reaccion alcanza
el equilibrio. Otro punto importante es que durante la reaccion los sitios activos no
se consumen. (Cuevas, 2020)




La mayoria de los catalizadores solidos estan constituidos por fases activas de
dimensiones nanométricas.

Hablando de produccion, se ha introducido al tiempo como una variable importante;
asi que ahora nos encontramos en los terrenos de la cinética, es decir, de aquellos
cambios que ocurren a través del tiempo. Smith (1981) mencionan que la cinética
quimica se define como el estudio de la rapidez y el mecanismo por medio de los
cuales una especie quimica se transforma en otra. La rapidez de reaccion se define
como la masa en moles de producto formado o reactivo consumido por unidad de
tiempo. El mecanismo es la secuencia de eventos quimicos individuales
(elementales) cuyo resultado global produce la reaccion quimica observada.

¢,Qué es un reactor de Lecho empacado?

Un reactor de lecho empacado es un tipo de reactor utilizado en procesos quimicos
e industriales. Esta disefiado como un tubo lleno de particulas solidas de
catalizador, y se utiliza principalmente para catalizar reacciones gaseosas. Algunas
aplicaciones comunes de los reactores de lecho empacado son:

— Sintesis de amoniaco: En la produccién de amoniaco, se utiliza un reactor
de lecho empacado con un catalizador de Fe-K20/Al203. Las condiciones
operativas tipicas son temperaturas de 450-550°C y una presion de 200 atm.
(Ricardo, 2020)

— Oxidacion parcial de etileno: Para esta reaccion, se emplea un catalizador
de Ag/Alz03 en el reactor de lecho empacado. Las condiciones suelen ser
temperaturas de 200-270°C y una presiéon de 10-20 atm. (Lechuga, 2020)

— Deshidrogenacion de etilbenceno: En esta reaccion, se convierte el
etilbenceno en estireno utilizando un catalizador de Fes3Os4-KOH. La
temperatura de operacion es de aproximadamente 600°C. (Lechuga, 2020)

— Produccién de acido sulfurico: El proceso de produccion de acido sulfarico
utiliza un catalizador de V20s en el reactor de lecho empacado. Las
condiciones tipicas son temperaturas de 380-390°C. (Lechuga, 2020)

— Hidrogenacion de benceno: En esta reaccion, se convierte el benceno en
ciclohexano utilizando un catalizador de Pt/Al203. La temperatura de
operacion es inferior a 300°C. (Lechuga, 2020)

— Reformacion de gas natural: Para producir monoxido de carbono e
hidrégeno a partir de metano, se utiliza un catalizador de Ni/Al2O3 en el
reactor de lecho empacado. Las condiciones tipicas son temperaturas de
500°C y una presion de 30 atm. (Lechuga, 2020)

En resumen, los reactores de lecho empacado son versatiles y se utilizan en una
variedad de aplicaciones industriales para llevar a cabo reacciones quimicas de
manera eficiente. (Palacios, 2015)




Justificacion

El trioxido de sodio es de gran importancia ya que una de sus principales
aplicaciones consiste en la preparacion de 6leum o acido sulftrico fumante, llamado
asi porgue emite vapores visibles a simple vista, y para obtenerlo se absorbe el SOs
en acido sulfurico concentrado H.SO. Se ha demostrado la gran variedad de
aplicaciones de los reactores de lecho empacado (PBR) en procesos bioldgicos,
gracias a sus ventajas en tiempo en retencion, reutilizaciébn del sistema bio-
catalitico, alta eficiencia y conversiones, facil operacion y bajos costos (Klesser,
1990). Los trabajos realizados en tratamiento de aguas residuales (Young y
McCarty, 1969), remocion de amoniaco por Haug y McCarty, 1972, y mas
recientemente los estudios presentados por Beg y Hassan, 1985 y 1987, son
algunos de los ejemplos exitosos de su aplicacion.

A pesar del amplio uso que han tenido estos reactores en los procesos biologicos,
son relativamente pocos los trabajos que se presentan en cuanto a desarrollo de
modelos matematicos que caractericen el comportamiento de estos.

El andlisis matematico y los modelos de simulacion ayudan a entender el
comportamiento cuantitativo del sistema biolégico y a predecir el desarrollo general
del biorreactor. Adicionalmente, estos pueden ayudar en la puesta en marcha y
finalizacion de la operacion del reactor, a describir la dinAmica y las caracteristicas
de control de este o estimar los tiempos requeridos para alcanzar nuevos estados
estables cuando se presenta una perturbacion (Hassam et al., 1995).

Los modelos pueden ser agrupados en “"empiricos" (Rittman,1982), "semi-
empiricos" (modelos que incorporan aproximaciones empiricas a las ecuaciones
fenomenoldgicas), o fenomenoldgicos, que se basan completamente en los
fendmenos de transporte y leyes de conservacion de masa y energia (Rittman et
al., 1982)

El presente trabajo propone el modelo cinético de un reactor en forma de cilindro, la
aplicacion de modelos matematicos permitira entender y describir el
comportamiento del proceso, y comprender las etapas por las que pasara el
catalizador, teniendo un amplio panorama de cuanto se gastara de este, para
producir cierta cantidad requerida propuesta en este caso de 2 toneladas; una
mayor manipulacién de las variables de operacion y en trabajos futuros permitira la
implementacion de un control en el sistema, donde se puedan cambiar los valores
sin cambiar el modelo cinético.




Requerimiento en el mercado

En el mercado el triéxido de azufre puede utilizarse fundamentalmente para la
preparacion de acidos sulfénicos y para &cido sulftrico también llamado éleum. Es
también junto al dioxido de azufre considerado de los mas importantes en cuanto a
la serie de oxidos de azufre.

En la extraccion de metales el trioxido de azufre es requerido para tratamiento de
minerales. Asi mismo los sulfuros de niquel, hierro y cobre reaccionan con el trioxido
de azufre a temperatura ambiente formando los sulfatos y asi ser sometidos a otros
procesos para la obtencién del metal puro.

Otra de sus importantes aplicaciones es en la sulfonacion ya que es un proceso
clave en aplicaciones industriales a gran escala de compuestos organicos con la
cual se pueden obtener sustancias como detergentes, colorantes, pesticidas o
productos farmacéuticos.

Sin embargo, es importante tener en cuenta que el SOs es muy peligroso. Puede
causar graves quemaduras, dafios en los ojos y la piel. Tampoco debe ser inhalado
ni ingerido, ya que puede causar la muerte por quemaduras internas en la boca,
esOfago, estdmago, etc. Por estas razones, debe ser manipulado con mucha
precaucion. Nunca debe entrar en contacto con agua ni materiales combustibles
como madera, papel o telas, ya que podria producir incendios. Ademas, no se debe
desechar ni liberar SOs gaseoso al ambiente, ya que es uno de los responsables de
la lluvia acida que ha dafiado grandes extensiones de bosques en el mundo.

En el mercado, el tribxido de azufre puede ofrecerse en dos calidades: estabilizado
y no estabilizado. El tritéxido estabilizado tiene una sustancia que ayuda a
mantenerlo en ese estado y demora la formacion de formas alfa y beta con un mayor
punto de efusion, que son indeseables. (Stea, 2019)




Antecedentes Generales.

1. Bolafio, Martinez, Barrios, Duran, (2016), “Modelamiento y simulacion de
un reactor catalitico para la oxidacion de SO2 a SOgs, utilizando V205 como
catalizador”

El H2SO4 es uno de los productos quimicos de mayor importancia en la industria.
Actualmente el H2SO4 se produce mediante el proceso de doble contacto, en donde
el SOs precursor del H2SO4 se forma a partir de la oxidacion del SOz en un reactor
catalitico de lecho empacado, utilizando V205 como catalizador. Durante el proceso
una pequefia cantidad de SO2 se emite a la atmdsfera. EI modelamiento del reactor
catalitico se realiz6 desde el punto de vista cinético y termodinamico. Ademas, un
programa de simulacion en MATLAB® se cre6 para estudiar el comportamiento del
reactor en términos de conversion, temperatura y caida de presion, y realizar
evaluaciones del cumplimiento ambiental de emisiones de SO2. El modelo se valido
comparando los resultados con datos reales. Posteriormente, se evaluaron dos
hipétesis empleando simulaciones en Solid Works®, Aspen HYSYS® vy
herramientas estadisticas para determinar las causas de las desviaciones, y se
realizd un ajuste en el modelo. Los resultados muestran que la distribucién de los
errores es normal, con una media cercana al 0% con una desviacion del 4%,
causado posiblemente a errores originados en la medicion del SOz a la entrada del
reactor y a la variabilidad inherente al proceso. (Bolafio Martinez, Barrio Duran,
2016)

2. Valentina Isadora Parra Gallegos (2017), “Estudio para maximizar la
eficiencia de conversion de la planta de acido sulfurico No. 1 de la
Fundicion de Caletones”

El estudio analiza la viabilidad de crear un sensor virtual utilizando redes neuronales
artificiales (RNA) para predecir la eficiencia de conversion de un reactor catalitico
en una planta de &cido sulfurico. El disefio del sensor virtual basado en RNA incluyo
el desarrollo de un modelo neuronal para predecir la concentraciéon de SOz en el
lecho final del convertidor.

Con base en estos resultados, se calcularon las eficiencias de conversion de SOz,
lo que dio como resultado un sensor virtual con un error porcentual absoluto medio
del 0,2%, un indice de concordancia refinado de 0,902 y un coeficiente de
correlacion de 1,00 para predecir la eficiencia de conversion. Ademas, se comparoé
el sensor virtual basado en ANN con otro derivado de leyes de estado estacionario
y se encontrd que el primero tenia mejor desemperio que el segundo, el cual mostrd
un pobre desempeiio en la prediccion de la eficiencia de conversion.

(Valentina Isadora, Parra Gallegos, 2017)




3. Valero, Nilsson (2022), “Estudio del disefio del proceso de produccion de
acido sulfurico mediante el modelado”

Se produce a partir de trioxido de azufre (SOs), que a su vez se obtiene en un horno
en el que se quema azufre elemental (S) para producir dioxido de azufre (SO2).
Este dioxido de azufre se introduce en un reactor catalitico de 5 lechos donde se
oxida a triéxido de azufre. Ademas, dado que el proceso genera una gran cantidad
de energia, parte de la cual se consume en el propio proceso, también se debe tener
en cuenta la integracion energética entre corrientes.

El principal objetivo de este trabajo es utilizar una herramienta de simulacion de
procesos como ASPEN Plus para simular el proceso de produccion de acido
sulfurico, un proceso productivo muy importante en la industria, y explicar mediante
el estudio detallado del proceso y la simulacion de este las condiciones de
operacion.

e Cuando se realiza industrialmente.

e Explicar el proceso de produccion considerado en el modelado.

e Obtenga el diagrama de equilibrio de temperatura de transicién de la reaccion
para las condiciones de entrada del reactor o las condiciones de absorcion
post-intermedia.o el efecto de los absorbentes.

Finalmente, se determina la relacién entre la cantidad de catalizador y la conversion
para diversos modelos cinéticos de oxidacion de SO2y se compara la cantidad de
catalizador necesaria teGricamente calculada para lograr la conversion deseada en
la primera etapa con la cantidad realmente utilizada en las plantas industriales.
(Valero, 2022)

4. Espinoza Quiroz (2022), “Diseiio de un sensor virtual para la prediccion de
la eficiencia de conversion de SO, a SO, en un reactor catalitico multi-
lechos mediante redes neuronales artificiales”

El estudio analiza la viabilidad de crear un sensor virtual utilizando Redes
Neuronales Artificiales (RNA) para predecir la eficiencia de conversion de un reactor
catalitico en una planta de acido sulfarico. Para esto, se emplearon datos de la
planta que fueron preprocesados para seleccionar la informacion relevante. A través
de un analisis de correlacion, se identificaron las variables de entrada importantes
para el modelo de prediccion, como la concentracion de didxido de azufre (SOz) en
la entrada, las temperaturas de salida de los lechos, la concentracion de oxigeno
(O2) en la entrada y el flujo de gas en la entrada. El disefio del sensor virtual basado
en RNA implicé desarrollar un modelo neuronal para predecir la concentracion de
SO:2 en el dltimo lecho del convertidor. Se realizaron entrenamientos y validaciones
con diferentes estructuras de redes neuronales para encontrar la configuraciéon
Optima, que resulté en un modelo con nueve variables en la capa de entrada y nueve
neuronas en la capa oculta.




Los resultados muestran que el modelo de prediccién de la concentracion de SO:2
tiene un error porcentual medio absoluto del 12%, un indice refinado de
concordancia de 0,832 y un coeficiente de correlacién de 0,945. Con base en estos
resultados, se calcularon las eficiencias de conversion de SO2, lo que permitié
obtener un sensor virtual con un error porcentual medio absoluto del 0,2%, un indice
refinado de concordancia de 0,902 y un coeficiente de correlacion de 1,00 para
predecir la eficiencia de conversion. Ademas, se comparo el sensor virtual basado
en RNA con otro derivado de leyes en estado estacionario y se encontré que el
primero tuvo un mejor rendimiento en comparacion con el segundo, que mostré un
bajo desempefio en la prediccion de la eficiencia de conversién. (Quiroz, Espinoza,
2022)

5. Arteaga, Zegada, (2009), “Modelacién de un convertidor de SO, “

Se han desarrollado dos modelos (bidimensional y unidimensional) para la
simulacion del convertidor de SOz de una planta de sulfonacion. Ambos modelos
pueden manejarse empleando tanto ecuaciones cinéticas pseudo-homogéneas
globales, como ecuaciones heterogéneas, para incorporar limitaciones de la
velocidad por transferencia de masa y difusion en el interior de las particulas
cataliticas. Se ha encontrado que las gradientes radiales a lo largo de las columnas
del convertidor pueden despreciarse. Sin embargo, las pérdidas de calor en las
entradas y salidas no aisladas de las columnas hacen necesaria la correccién de
las temperaturas registradas en planta. También se han calculado gradientes
intraparticulares de temperatura y composiciéon de la fase fluida, que hacen
imprescindible el empleo de las ecuaciones heterogéneas. Los calculos de
simulacién en este caso, se han posibilitado con la introduccion de una matriz
tridimensional pre-calculada del coeficiente total de eficiencia del catalizador,
mediante la cual, las operaciones iterativas de integraciéon de un sistema de dos
ecuaciones diferenciales ordinarias se han simplificado a una interpolacion lineal
directa. Los resultados constituyen la base para el posterior andlisis dinamico del
convertidor. (Artega, Zegada, 2009)

6. Gomez Mendoza Noel Andrés, (2013) “Modelamiento y simulacion de un
reactor industrial de pelicula descendente para la produccién de
surfactantes anidnicos”

La tecnologia mas utilizada emplea los llamados reactores de pelicula descendente:
un disefo de intercambiador de calor de carcasa y tubos, dispuestos verticalmente,
en el que una pelicula del liquido organico a sulfonar (como el tridecilbenceno) fluye
a través de las paredes internas de los tubos. El agente sulfonante (SOs diluido en
un gas inerte) fluye hacia el interior y el refrigerante fluye fuera de los tubos, hacia
la carcasa. La fenomenologia del proceso de sulfonacién es bastante complejay se
caracteriza por: alta velocidad de reaccion; alta exotérmicidad (380 kJ/kg de SOs
convertido) y grandes cambios en las condiciones hidrodinamicas. En colaboracion
con una empresa local, se reconocio la utilidad de disponer de una herramienta




informéatica de propdsito general que pudiera analizar las condiciones de
funcionamiento de un reactor de pelicula descendente en sus instalaciones, asi
como su respuesta ante diversos eventos dentro del proceso. Por lo tanto, esta tesis
estudia el modelado, simulacion y operacién de un reactor industrial de pelicula
descendente utilizando el ejemplo de la sulfonacion de tridecilbenceno. EIl primer
capitulo proporciona informacion general sobre el proceso de sulfonacion, el
mercado y el impacto de los surfactantes en la industria, asi como una descripcion
del proceso de sulfonacién en estudio; Ademas, se determinan los objetivos y
alcance del trabajo de tesis. Para resolver el modelo se utilizé el método de lineas
con grilla adaptativa; esto es para tener en cuenta la variacion en el espesor de la
pelicula liquida en todo el reactor. A continuacion, el Capitulo 3 examina el
comportamiento dinamico del reactor, analizando tanto la estabilidad del punto de
funcionamiento normal del reactor, definido en el Capitulo 2, como el
comportamiento de arranque del reactor. y procesos de parada, asi como posibles
interrupciones en el proceso. La herramienta computacional se desarrollé en
MatLab® y se puede utilizar para una variedad de tipos de reactivos, condiciones
de proceso y configuraciones de reactores de pelicula descendente. (Gémez, 2013)

7. Porras Regalado Xavier, (s.f), “Disefio de un reactor tubular para la
oxidacion del dioxido de azufre a trioxido de azufre en un reactor catalitico
con un catalizador de pentéxido de vanadio”

Se ha determinado que, para un catalizador de pentéxido de vanadio soportado en
gel de silice, los datos cinéticos pueden ser representados por una expresion de
velocidad y con constantes dadas donde el andlisis de la cinética se considera que
la expresion anterior corresponde a la velocidad total o global de la reaccién y se
sabe que la reaccién es muy exotérmica. El reactor se compone por un tubo de
acero al carbon de cedula 40 de 0.5 m de diametro interior el cual opera a una
presion total de 1 atm y es alimentado con un flujo total de 1000 kg/h y con
composicion de alimentacion del 8 % de SOz, 13% de Oz y 79% de N2; a una
temperatura de entrada de 473.15 K. Considerando un coeficiente de transferencia
de calor de 10 J/m?sK. Programando la totalidad de las ecuaciones con todos los
valores iniciales y ecuaciones auxiliares, para el disefio tubular del reactor
empacado donde Polymath se fue variando la longitud (Z) para alcanzar la
conversion del 40%. Donde se obtuvo una longitud de 60 m donde es posible
alcanzar esa conversion. La dependencia de la conversion en funcién de
temperatura y la longitud del reactor. Se observa que con las condiciones
establecidas la conversion del componente A comienza a partir de la longitud de 20
m. logrando la conversion de 0.40 a la distancia de 60m. En el disefio para este tipo
de reactor utilizando un catalizador de pentoxido de vanadio soportado en gel de
silice se encontro que la esta reaccion puede considerarse irreversible. Se obtuvo
que de acuerdo con nuestros grados de libertad planteados para alcanzar la
conversion del 40% una longitud de 60m del reactor de acero al carbén con un
diametro de 0.5m. (Regalado, s.f.)




8. Javier Esteban del Solar Vento, (2016) “ELABORACION DE UN MODELO
PARA PREDECIR LA OPERACION DEL CONVERTIDOR DE LA PLANTA DE
ACIDO SULFURICO”

En este informe el objeto de estudio es una planta de recuperacion de acido sulfdrico
(SAR) que abastece la unidad de alquilacion de la refineria ENAP Aconcagua en
Concon, Chile, en concreto a través de una optimizacion en la operacién de
convertidor D-1981 se busca reducir las emisiones de SO: la atmosfera que
actualmente oscilan alrededor de las 360 ppm.

El principal aspecto que necesita mejorar esta relacionado con la temperatura de
entrada de cada capa del convertidor, especialmente en la segunda etapa. El
software Hysys no cuenta con todas las herramientas de optimizacion, pero si con
capacidades de modelado, por lo que se decidi6 seguir la metodologia del
licenciante y proponer un procedimiento empirico para mejorar las condiciones
operativas del proceso. Se utilizaron simulaciones para evaluar diferentes casos con
fines ilustrativos y asi dar una idea de lo que se podria lograr una vez completada
la optimizacion, arrojando 225 ppm de emisiones en el caso mas débil y 147 en el
caso mas optimista. Se analizaron otras alternativas que podrian implementarse
una vez finalizada la optimizacién. Se descart6é operar la unidad a presiones mas
altas porgue no era técnicamente posible, y se descartd agregar catalizador al
espacio restante de cada lecho porque no proporcionaria un beneficio significativo.
El funcionamiento de la planta con aire de dilucién enriquecido con oxigeno da
buenos resultados: por ejemplo, afiadiendo un 5% de oxigeno se reducen las
emisiones de SOz a 223 ppm, y otro 10% las reduce a 168 ppm. (Vento, 2016)

9. Estrada, Pacheco, Valdivia, Sotelo y Garcia, (2013), “Deqgradacién de
Di6xido de Azufre empleando tecnologia de plasma.

El presente trabajo expone el estudio electroquimico realizado durante el
tratamiento del dioxido de azufre (SO2) empleando plasma no térmico acoplado a
un lecho de nanoestructuras de carbono para mejorar el proceso de remocion y
adsorber los &acidos generados durante la degradacion; las eficiencias de
degradacion obtenidas son superiores al 80 %. El plasma no térmico es generado
mediante una descarga de barrera dieléctrica (DBD). La investigacion se desarrollo
mediante un analisis de la cinética quimica del proceso y un estudio experimental
de la degradacién, monitoreando en cada experimento las sefiales eléctricas y la
influencia de las nanoestructuras para establecer las condiciones o¢ptimas de
degradacion. Se compararon los resultados tedricos y experimentales a fin de
concluir si el modelo propuesto para la degradacion es correcto. (ESTRADA,
PACHECO, VALDIVIA, SOTELO y GARCIA, 2013)




10. Alvira, (2013), “OPTIMIZACION DE LA TEMPERATURA EN EL PROCESO
DE RETENCION DE SO2 DURANTE LA OXICOMBUSTION DE CARBON EN
LECHO FLUIDIZADO BURBUJEANTE?”

La oxicombustion esta englobada dentro de las tecnologias de CAC. Consiste en la
combustion, de carbdn en este caso, con Oz puro y una corriente rica en COz2
recirculada de los gases de salida del propio combustor. Al no introducir N2
(proveniente del aire) en el proceso, la corriente de salida del combustor esta
compuesta principalmente por CO2z y Hz20, libre de Nz, y por lo tanto se hace mas
facil la separacion del CO:2 para su posterior almacenamiento. Ademas de COz, en
la combustion del carbon se generan otros contaminantes, entre los que destaca el
SO:2 que es uno de los principales contribuyentes a la formacion de la lluvia acida.
En caso de que el SOz no vaya a ser emitido a la atmdsfera, sino que esté siendo
generado en un proceso con CAC (como es en el caso de la oxicombustién),
también debe ser minimizado puesto que afectaria a la calidad del CO2 obtenido.
Hay que tener en cuenta que la concentracion de SOz presente en la corriente a
almacenar no puede ser muy elevada y dentro de la caldera puede producir la
corrosion de los materiales de la instalacion y ocasionar problemas de operacion.

Existen principalmente dos tipos de calderas a nivel industrial donde poder llevar a
cabo la oxicombustidon de carbon, como son las calderas de carbén pulverizado y
las calderas de lecho fluidizado. Estas Ultimas tienen, entre otras, la ventaja de
poder alimentar sorbentes calcicos directamente al lecho, lo que permite la retencién
in situ del SO2 generado durante la combustion del carbon, siendo éste el tema
donde se enmarca la realizacién del presente trabajo se han estudiado y analizado
las diferentes vias de sulfatacion de los sorbentes calcicos con el objetivo de
optimizar la temperatura de operacion de las calderas de lecho fluidizado operando
en condiciones de oxicombustién con el fin de maximizar la retencion del SOz
mediante el uso de diferentes sorbentes calcicos. (Alvira, 2013)

El presente trabajo se enfocara en el disefio tedrico para la obtencion del tridxido de
azufre a través de un reactor de lecho empacado, determinando los parametros
para su disefio, seleccionado el medio y condiciones de operacion del reactor, los
antecedentes mencionados anteriormente entre los que mas se destaca la
factibilidad de un reactor de lecho empacado se encuentra la investigacion realizada
por (Bolafio Martinez, Barrio Duran, 2016) para la oxidacion de SOz a SOs
utilizando el V20s como catalizador donde el H2SO4 es el precursor, utilizando un
programa de simulacion MATLAB logrando validar el modelo comparando los
resultados con datos reales, otro caso de igual forma evidencia que en la
investigacion de (Valero, 2022), estudiando el disefio del proceso de produccién de
acido sulfurico mediante el modelado en un simulador llamado ASPEN PLUS, en el
cual explican el proceso de produccion considerando la relacidon entre la cantidad
de catalizador y la conversion para diversos modelos cinéticos de oxidacion de SO2




comparando la cantidad de catalizador necesaria teGricamente calculada, en el caso
de (Regalado, s.f.)donde se ha determinado que para un catalizador de pentéxido
de vanadio, los datos cinéticos pueden ser representados por una expresion de
velocidad y con constantes dadas donde el andlisis de la cinética se considera que
la expresion corresponde a la velocidad total o global de la reaccion operando con
una presion total de 1 atm, ya establecida al igual que el flujo alimentado de 1000
kg/h y con composicion de alimentacion del 8% de SOz, 13% O2 a una temperatura
de entrada de 473.15 K, programando la totalidad de las ecuaciones con todos los
valores iniciales y ecuaciones auxiliares para el disefio del reactor empacado.

Objetivo General.
Plantear la teoria de un reactor de lecho fluidizado para producir trioxido de sodio.

Objetivos especificos.
e Determinar los parametros de disefio en un reactor de lecho empacado
e Seleccionar el medio, condiciones de operacién del reactor, tamafio del
equipo y efectos del funcionamiento a largo plazo

Alcances y limitaciones
Se realiz6 el modelamiento del reactor de lecho empacado donde se da la oxidacion
del SO2. (llustracion 1)
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llustracion 1-Diagramas de un reactor de flujo de lecho empacado. Fuente: Biorreactores.tripod.

El reactor de lecho empacado es la configuracion de mayor importancia industrial y
se usa principalmente para la produccion a gran escala de reactivos primarios o
intermedios. Un lecho empacado presenta la ventaja de que no requiere la
separaciéon del catalizador como en el caso de las reacciones -cataliticas
homogéneas. En un reactor empacado, los granulos de catalizador se acomodan
de manera que llenan una camara de reaccion. La camara de reaccion puede ser
en el interior de un tubo, o la seccion anular entre dos concéntricos o la chaqueta
de un reactor con una configuracion similar a un intercambiador de calor.

Caracteristicas:

o Lareaccion tiene lugar sobre la superficie del catalizador

o Se emplea para catalizar reacciones en fase gas.

o El régimen de flujo se ve afectado por la densidad del gas, viscosidad del
liquido y las velocidades superficiales de ambas fases.

o Lacaidade presion dependera de la densidad del gas, viscosidad del liquido,
de las velocidades superficiales y del flujo masico de ambas fases.




VERIETES Desventajas |

* Muy alta capacidad de

tratamiento » Alto consumo energético
= Bajo tiempo hidraulico de = Dificultad para controlar la
residencia expansion del lecho
= Aplicable a diferentes aguas » Elevado nivel de solidos
residuales suspendidos en el efluente
= Permite operaciones contintas = Poca experiencia a escala
controladas automaticamente y industrial
con gran facilidad de manejo » Elevado coste de relleno

Tabla 2: Ventajas y Desventajas del reactor de lecho empacado.
Aplicaciones:

o Sintesis de amoniaco
o Hidrogenacion de Benceno
o Reformacion de gas natural

Impactos esperados y viabilidad

El contar con una cinética para la reaccion que se llevara a cabo dentro del reactor
de lecho empacado, nos permitira tener una mayor visibilidad de lo que esta
ocurriendo, tanto con la reaccion y con el catalizador empleado, destacando que
con este modelo cinético, se puede disefiar de manera mas sencilla, en las
condiciones limitadas o dentro de ciertos parametros, con diferentes compuestos y
se pueda disefiar de una forma que ya contemos con un modelo matematico que
demuestre que se puede adaptar a ciertas variantes o condiciones impuestas para
el disefio del reactor.

A pesar de que el trioxido es muy usado en la industria, es un compuesto inorganico
gue genera mucha contaminacion, cuando se produce a partir del SO2 + Oz, ya que
al entrar en contacto con el agua este reacciona rapidamente para formar acido
sulfarico (H2S0Oa).

En resumen, el tribxido de sodio en conjunto con el vanadio se utiliza en
aplicaciones especificas, y su disponibilidad en el mercado puede variar segun la
demanda y los proveedores. (Stea, 2019)




Marco tedrico

El trioxido de azufre es un solido cristalino (como la arena), incoloro a blanco que
también puede existir en forma gaseosa o liquida. Llamado también oxido sulftrico
u oxido de azufre (VI), de formula SOs. Es una molécula de geometria plana trigonal.
Reacciona violentamente con el agua para formar el 4cido sulfurico. Si esta reaccion
ocurre con el agua atmosférica, el acido sulfarico caera a la tierra acompafiado de
precipitaciones, fendmeno conocido como lluvia acida. Su produccion por fuentes
antropogénicas se da por la quema de combustibles fésiles. Industrialmente se
obtiene por proceso de contacto. La mayoria SOs producido es transformado en
acido sulfarico, pero también se utiliza principalmente como agente sulfatante en
la fabricacién de detergentes, como desinfectante y conservante, y en la fabricacion

de baterias textiles.
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llustracion 2:Molécula de triéxido de azufre SO3. Autor:
Benjah-bmm27. Fuente: Wikimedia Commons.

Estructura del solido SOs3

La molécula del trioxido de azufre SOs en estado gaseoso posee una estructura
plana triangular. Esto quiere decir que tanto el azufre como los tres oxigenos se
encuentran en un mismo plano. Ademas, la distribucién de los oxigenos y de todos
los electrones es simétrica, como se muestra en la llustracion 3
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llustracion 3:Estructuras de resonancia de Lewis. Los electrones se reparten equitativamente en el SO3. Autora: Marilu
Stea.

En estado sélido se conocen tres tipos de estructura del SOs: alfa (a- SOs), beta (B-
S0Os3) y gamma (y- SO3). La forma gamma y- SO3 contiene trimeros ciclicos, esto es,
tres unidades de SOs juntas formando una molécula ciclica o en forma de anillo.




llustracion 4:Molécula en forma de anillo del triéxido de azufre sdlido tipo gamma. Autora: Marilu Stea.

La fase beta B-SOs posee cadenas infinitas helicoidales de tetraedros de
composicién SO4 unidos entre si.
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llustracion 5: Estructura de una cadena del trioxido de azufre sélido tipo beta. Autora: Marilu Stea

La forma mas estable es el alfa a- SOs, similar a la beta, pero con una estructura en
capas, con las cadenas unidas formando una red.

La naturaleza del sdlido SOs, es una sorprendente area compleja porque su
estructura cambia debido a trazas de agua. En la condensacion del gas
absolutamente puro, el trioxido de azufre condensa en un trimero llamado y- SOs.
Esta forma molecular es un sélido sin color con un punto de fusion de 16.8°C y
adopta una estructura ciclica descrita como [S(=0)2(u-0)]3.

Si el trioxido de azufre condensa alrededor de 27°C, se produce a- SOs de
apariencia fibrosa, parecida a los asbestos (con los que no guarda relacion quimica).
Estructuralmente es el polimero [S(=0)2(u-O)]n. La cadena termina por ambos
extremos con grupos OH (de ahi que el a- SOz no es realmente una forma del SO3).
B- SOs3, al igual que la forma alfa, es de aspecto fibroso, pero tiene distinto peso
molecular, consistente en un polimero hidroxilo que funde a 32.5°C. Las formas
gamma y beta son metaestables, que finalmente pasan a la forma estable alfa si se
deja el suficiente tiempo. Esta conversidn esta causada por trazas de agua.

Las presiones relativas del trioxido de azufre solido son Alpha < beta < gamma, tal
y como indica su peso molecular relativo. La forma liquida del trioxido de azufre
coincide con la forma gamma. De modo que, calentando un cristal de a- SO3 hasta
su punto de fusion, causa un aumento repentino de la presion de vapor, que puede




ser tan potente como para hacer aficos el recipiente de cristal en el cual ha sido
calentado. Este efecto se conoce como la “explosion alfa”

SOs3 es agresivamente higroscopico. De hecho, el calor de hidratacion de las
mezclas de trioxido de azufre y madera o algodon pueden arder, ya que el SOs
deshidrata a los carbohidratos.

Nomenclatura

e Trioxido de azufre

e Anhidrido sulfarico
e Oxido sulftrico

e S0Osgamma, y- SOs
e SOs3 beta, B- SO3

e SOsalfa, a- SO3

Propiedades fisicas
» Estado fisico

A temperatura ambiente (alrededor de 25 °C) y presion atmosférica, el SOs es un
liquido incoloro que emite humos al aire.

Cuando el SOs liquido esta puro a 25 °C es una mezcla de SOz monomérico (una
sola molécula) y trimétrico (3 moléculas unidas) de férmula S309, también llamado
SOs gamma y- SOs.

Al bajar la temperatura, si el SO3 es puro al llegar a 16,86 °C, se solidifica o congela
a y- SOgs, también llamado “hielo de SO3”.

Si contiene pequefias cantidades de humedad (incluso trazas o cantidades
extremadamente pequefias) el SOs polimeriza a la forma beta 3- SOs la cual forma
cristales con un brillo sedoso. Luego se forman mas uniones generando la
estructura alfa a- SOg, la cual es un solido cristalino en forma de agujas que se
asemeja al asbesto o amianto. Cuando la alfa y la beta se funden generan la
gamma.

» Peso molecular
80,07 g/mol

» Punto de fusion
SOszgamma = 16,86 °C

» Punto triple

Es la temperatura a la cual estan presentes los tres estados fisicos: solido, liquido
y gaseoso. En la forma alfa el punto triple es a 62,2 °C y en la beta es a 32,5 °C.




Al calentar la forma alfa esta tiene mayor tendencia a sublimar que a fundirse.
Sublimar significa pasar del estado sélido al gaseoso directamente, sin pasar por el
estado liquido.

> Punto de ebulliciéon
Todas las formas del SO3 hierven a 44,8 °C.
> Densidad

El SOs liquido (gamma) posee una densidad de 1,9225 g/cm3 a 20 °C. El SOs3
gaseoso tiene una densidad de 2,76 relativa al aire (aire = 1), lo que indica que es
mas pesado que el aire.

» Presion de vapor
SOsalfa =73 mm Hg a 25 °C
SOs beta = 344 mm Hg a 25 °C
SOs3 gamma =433 mm Hg a 25 °C

Esto significa que la forma gamma tiende a evaporarse mas facilmente que la beta
y esta que la alfa.

» Estabilidad

La forma alfa es la estructura mas estable, las otras son metaestables, es decir, son
menos estables.

Propiedades quimicas

El SOs reacciona de forma enérgica con el agua para dar acido sulfarico H2SOa4. Al
reaccionar se produce mucho calor por lo que se desprende rapidamente vapor de
agua de la mezcla.

Al estar expuesto al aire el SO3 absorbe humedad rapidamente, emitiendo vapores
densos.

Es un agente deshidratante muy fuerte, esto significa que elimina agua facilmente
de otros materiales.

El azufre del SO3 posee afinidad por los electrones libres (o sea, electrones que no
estan en un enlace entre dos atomos) por lo que tiende a formar complejos con
compuestos que los poseen como la piridina, la trimetilamina o el dioxano,
(llustracion 6)




llustracion 6:Complejo entre el trioxido de azufre y la piridina. Benjah-bmm27 [Public domain]. Fuente: Wikimedia
Commons.

Al formar complejos, el azufre toma “prestados” los electrones del otro compuesto
para satisfacer su carencia de estos. El trioxido de azufre sigue estando disponible
en estos complejos, los cuales se utilizan en reacciones quimicas para aportar SOs.

Es un poderoso reactivo sulfonante de compuestos organicos, lo que quiere decir
que sirve para agregar con facilidad un grupo — SOs— a las moléculas. Reacciona
facilmente con los 6xidos de muchos metales para dar sulfatos de dichos metales.
Es corrosivo hacia los metales, tejidos animales y vegetales.

El SOs es un material dificil de manejar por varias razones:

v" Su punto de ebullicion es relativamente bajo

v' Tiene tendencia a formar polimeros sélidos a temperaturas menores a 30 °C

v' Presenta una alta reactividad hacia casi todas las sustancias organicas y el
agua.

v' Puede polimerizar explosivamente si no contiene un estabilizador y hay
presencia de humedad. Como estabilizadores se usan el dimetilsulfato o el
oxido de boro.

Obtencion

Se obtiene por la reaccion a 400 °C entre el dioxido de azufre SOz y el oxigeno
molecular O2. Sin embargo, la reaccion es muy lenta y se requieren catalizadores
para aumentar la velocidad de esta.

250, + 0, & 250,

Entre los compuestos que aceleran esta reaccién estan el metal platino Pt, el
pentoxido de vanadio V,0s, el 6xido férrico Fe, 05 y el 6xido nitrico NO.




Usos
En la preparacion de 6leum.

Una de sus principales aplicaciones consiste en la preparacion de éleum o acido
sulfurico fumante (llustracion 7), llamado asi porque emite vapores visibles a simple
vista. Para obtenerlo se absorbe el SOz en acido sulfurico concentrado H,S0,.
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llustracién 7:0leum o dcido sulfurico fumante. Se puede observar el humo blanco saliendo del frasco. W. Oelen [CC BY-SA 3.0
(https://creativecommons.org/licenses/by-sa/3.0)]. Fuente: Wikimedia Commons.

Esto se hace en unas torres especiales de acero _inoxidable donde el acido
sulfurico concentrado (el cual es liquido) va bajando y el SO3 gaseoso va subiendo.

El liquido y el gas entran en contacto y se van uniendo, formando el 6leum que es
un liquido de apariencia aceitosa. Este posee una mezcla de H,S0, y SQOs, pero
también tiene moléculas de acido disulfarico H,S,0- y trisulfirico H,S304,.}

En reacciones quimicas de sulfonacion

La sulfonacidon es un proceso clave en aplicaciones industriales a gran escala para
la fabricacion de detergentes, surfactantes, colorantes, pesticidas y productos
farmacéuticos.

El SOssirve como agente sulfonante para preparar aceites sulfonados y detergentes
alquil-aril-sulfonados, entre muchos otros compuestos. A continuacion, se muestra
la reaccion de sulfonacién de un compuesto aromatico (llustracién 8):

ArH + S0; —» ArSOz;H

O
H,S0,. SO, <o
HO

llustracién 8:Sulfonacion del benceno con SO3. Pedro8410 [CC BY-SA 3.0 (https://creativecommons.org/licenses/by-
sa/3.0)]. Fuente: Wikimedia Commons.




Para las reacciones de sulfonacién se puede utilizar 6leum o SOz en forma de sus
complejos con piridina o con trimetilamina, entre otros.

En la extraccion de metales

El gas SOs se ha usado en el tratamiento de minerales. Los 6xidos simples de los
metales pueden convertirse en los sulfatos mucho mas solubles al tratarlos con SO3
a temperaturas relativamente bajas. (Stea, 2019)

Los minerales de sulfuros como la pirita (sulfuro de hierro), calcosina (sulfuro de
cobre) y millerita (sulfuro de niquel) son las fuentes de metales no-ferrosos mas
econOmicas, por lo que el tratamiento con SOs permite obtener facilmente estos
metales y a bajo costo.

Los sulfuros de hierro, niquel y cobre reaccionan con el gas SOz aln a temperatura
ambiente, formando los respectivos sulfatos, los cuales son muy solubles y pueden
ser sometidos a otros procesos para obtener el metal puro.

En varios usos

El SOs sirve para preparar acido cloro sulfurico también llamado &cido cloro
sulfénico HS05Cl.

El trioxido de azufre es un oxidante muy poderoso y se usa en la manufactura de
explosivos.

Riesgos
= Parala salud

El SOs3 es un compuesto altamente toxico por todas las rutas, esto es, inhalacion,
ingestion y contacto con la piel.

Irrita y corroe las membranas mucosas. Causa quemaduras en la piel y en los 0jos.
Sus vapores son muy toxicos al ser inhalados. Se producen quemaduras internas,
dificultad para respirar, dolor en el pecho y edema pulmonar. (llustracion 9), (Stea,
2019)
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llustracion 9: El tridxido de azufre SO3 es muy corrosivo y peligroso. Autor: Openlcons. Fuente: Pixabay.




Es venenoso. Su ingestion genera severas quemaduras de boca, eséfago y
estbmago. Ademas, se sospecha que es carcindgeno.

De incendio o explosién

Representa peligro de incendio al entrar en contacto con materiales de origen
organico como madera, fibras, papel, aceite, algodon, entre otros, especialmente si
estan humedos. También existe riesgo si entra en contacto con bases o agentes
reductores. Se combina con agua de forma explosiva, formando acido sulfarico.

El contacto con los metales puede producir gas hidrégeno Hz el cual es muy
inflamable.

Debe evitarse calentarlo en vasijas de vidrio para prevenir posible ruptura violenta
del recipiente.

Impacto medioambiental

El SOs es considerado uno de los mayores contaminantes presentes en la
atmosfera terrestre. Esto se debe a su rol en la formacién de aerosoles y su
contribucion a la lluvia acida (debido a la formacion de &cido sulfarico H,S0,).

*i A

llustracion 10: Bosque dafiado por lluvia dcida en Republica
Checa. Lovecz [Public domain]. Fuente: Wikimedia
Commons.

El SOs3 se forma en la atmdsfera por la oxidacion del didéxido de azufre SO2. Al
formarse el SO3 este reacciona rdpidamente con el agua para formar &cido sulfarico
H,50,. Segun estudios recientes, hay otros mecanismos de transformacion del SO3
en la atmosfera, pero debido a la gran cantidad de agua presente en esta se sigue
considerando mucho mas probable que el SOs se convierta principalmente en H,S0,

El SOs gas o los desechos gaseosos industriales que lo contengan no deben ser
descargados a la atmdsfera debido a que es un contaminante peligroso. Es un gas
sumamente reactivo y, como ya se ha dicho anteriormente, en presencia de
humedad del aire el SOs se convierte en acido sulfarico H,S0,. Por lo tanto, en el
aire el SO3 persiste en forma de acido sulfurico conformando pequefias gotitas o
aerosol.




Si las gotitas de acido sulfurico entran en el tracto respiratorio del ser humano o
animales, crecen rdpidamente de tamafio debido a la humedad presente alli, por lo
que tienen la posibilidad de penetrar en los pulmones. Uno de los mecanismos por
los que la niebla acida de H,S0, (es decir SO3s) puede producir fuerte toxicidad es
porque cambia el pH extracelular e intracelular de los organismos vivos (plantas,
animales y ser humano).

Segun algunos investigadores, la niebla de SOs es la causante del aumento de los
asmaticos en una zona de Japoén. La niebla de SOs tiene un efecto muy corrosivo
hacia los metales, por lo que las estructuras metalicas construidas por el ser
humano como por ejemplo algunos puentes y construcciones se pueden ver muy
afectadas.

El SOs liquido no debe ser desechado en el drenaje de aguas sucias o las cloacas.
Si se vierte hacia las alcantarillas puede crear peligro de incendio o de explosion. Si
es derramado por accidente, no debe dirigirse un chorro de agua hacia el producto.
Nunca debe absorberse en aserrin u otro absorbente combustible, pues puede
generar incendios.

Debe absorberse en arena seca, tierra seca u otro absorbente inerte totalmente
seco. El SOs3 no debe ser vertido al ambiente y nunca debe dejarse entrar en
contacto con este. Debe mantenerse lejos de fuentes de agua pues con esta
produce acido sulflrico que es dafiino para los organismos acuaticos y terrestres.

Azufre (S)

El azufre es un elemento quimico, clasificado dentro del grupo de los no metales,
gue se encuentra de manera abundante en la naturaleza. Tiene un caracteristico
olor a huevo podrido, se presenta en color amarillo limén fuerte, amarronado o
anaranjado. Es insoluble en agua, pero soluble en disulfuro de carbono (CS2), y
flamea con llama de color azul emitiendo didxido de azufre (SO2). (Dianelys
Ondarse, Alvarez, 2022)

Su nimero atémico 16, su simbolo quimico es S. Pertenece al grupo 16, periodo 3,
blogue p de la Tabla Periddica. Su masa atomica es de 32,065(5) u, su configuracion
electronica [Ne] 3s2 3p4, los electrones por nivel 2,8,6; es multivalente y los estados
de oxidacion comunes son -2, +2, +4, +6.

Caracteristicas

e Como no metal, se caracteriza por no tener brillo o lustre.

¢ No reflejalaluz y, en su estado natural, se presenta en color amarillo limén.
e Su consistencia es sélida pero blanda y quebradiza.

e Es mal conductor del calor y aislante de la electricidad.

e Su punto de fusion es relativamente bajo.

Propiedades Fisicas:

e Estado ordinario: Sélido




e Densidad: 1960 kg/m3

e Punto de fusion: 388,36 K (115 °C)

e Punto de ebullicién: 717,87 K (445 °C)

e Entalpia de vaporizacion:5 kJ/mol

o Entalpia de fusion: 1,7175 kJ/mol

e Presion de vapor: 2,65 x 10-20 Pa a 388 K
e Punto critico: 1314 K (1041 °C) (20,7 MPa)

Oxigeno (0,)

Elemento quimico gaseoso, simbolo O, nimero atomico 8 y peso atomico 15.9994.
Es de gran interés por ser el elemento esencial en los procesos de respiracion de la
mayor parte de las células vivas y en los procesos de combustion.

Propiedades Quimicas:

El oxigeno es una sustancia quimica sumamente reactiva, capaz de formar
compuestos con casi todos los elementos conocidos con excepcién del helio (He) y
el nedn (Ne). Es el principal de los anfigenos (formadores de &cidos y bases) y sus
estados de oxidacion son de -2 y -1. (Rodriguez, 2023)

Es un elemento que forma compuestos inflamables y es muy reactivo. En contacto
con metales, forma 6xidos y corroe las superficies.

e Forma oOxidos con los metales alcalinotérreos.

e El aluminio en polvo arde de manera violenta en presencia de oxigeno.
e Oxida al hierro formando el 6xido de hierro (llI).

e Forma oOxidos cuando reacciona con carbono.

e Propiedades fisicas del oxigeno

El oxigeno puede condensarse a -182,95 °C y congelarse a -218,79 °C. En
condiciones normales de presion y temperatura, el oxigeno se manifiesta como un
gas incoloro, inodoro e insipido. Es mucho mas soluble en agua que el nitrégeno: el
agua dulce contiene alrededor de 6,04 ml de oxigeno por litro, mientras que el agua
marina contiene 4,95 ml por litro. Por otro lado, el oxigeno puede condensarse
(pasar de gas a liquido) a -182,95 °C y congelarse a -218,79 °C, pasando a ser
liquido y sdélido respectivamente, con una coloracién azul tenue.

Di6xido de Azufre (SO2)

El dioxido de azufre es un gas incoloro, mas pesado que el aire, de olor picante,
muy irritante y perceptible desde 1,1 ppm, muy soluble en agua (11,3 g/ 100 g de
agua a 20°C) y soluble en un gran niumero de compuestos, como alcoholes, acido
acetico, acido sulfurico, éter etilico, acetona, tolueno, etc.

A temperatura ambiente y en ausencia de humedad, el di6xido de azufre es un gas
relativamente estable y poco reactivo. Su disociacion en azufre y triéxido de azufre
empieza a temperaturas superiores a 2.000°C. Reacciona violentamente con
muchos oxidantes, como peroéxidos, cromatos y dicromatos. Con nitratos reacciona
formando peroxido de azufre y el sulfato metalico correspondiente. A temperatura




inferior a 60°C, los cloratos forman diéxido de cloro, ClO2, pero al aumentar la
temperatura la reaccion se vuelve explosiva con formacioén de cloro. No ataca al
hierro, acero, plomo, aluminio, cobre, niquel y sus aleaciones, pero ataca facilmente
a los metales alcalinos y al cinc. En presencia de humedad o a temperatura inferior
a la temperatura de rocio se convierte en un agente muy corrosivo. A alta
temperatura se comporta de forma diferente con los metales, atacando al aluminio
y sus aleaciones y al cobre y las suyas. (Ricardo, Estudiando, 2020)

e Factor de conversion: 1 ppm = 2,64 mg/m3

e (20°Cy 101,3 kPa)

e Peso molecular: 64,06

e Formula molecular: SO2

e Solubilidad: soluble en agua, soluble en alcohol, acido acético, éter, acido
sulfarico y cloroformo.

e Punto de fusién: de -72 a -75,5°C (punto triple)

e Punto de ebullicion: -10°C

e Punto critico: 157,6°C a 7.884 kPa

e Presion de vapor: 225 kPa a 10°C

e Densidad de vapor: 2,26 veces la del aire

Trioxido de Azufre (SO3)

El triéxido de azufre es un sélido cristalino (como la rena), incoloro a blanco que
también puede existir en forma gaseosa o liquida. Se utiliza principalmente como
agente sulfatante en la fabricacion de detergentes, como desinfectante y
conservante, y en la fabricacion de baterias y textiles. (Lab, 2023)

El valor del umbral de olor puede variar mucho. No dependa en el olor solamente
para determinar una exposicién potencialmente peligrosa.

Propiedades Fisicas:

e Umbral de olor: 1 ppm

e Punto de inflamacion: No combustible

e Densidad de vapor: 2.8 (aire = 1)

e Presion de vapor: 73 mm Hg a 77°F (25°C)
e Densidad relativa: 1.9 (agua =1)

e Solubilidad en agua: Reacciona

e Punto de ebulliciéon: 113°F (45°C)

e Peso molecular: 80

Mecanismo de reaccion del triéxido de azufre

El didéxido de azufre se puede producir quemando azufre fundido en presencia de
oxigeno. Una molécula de azufre se combinara con las moléculas de oxigeno para
formar el dioxido de azufre.




Si hay exceso de oxigeno, entonces dos moléculas de diéxido de azufre pueden
reaccionar con una molécula de oxigeno para formar trioxido de azufre. (Gonzélez,
2010)

Ses) + Ozg) = SO, 1"Etapa ... (K1)

2 S0(z) + Oy) = 2505 2%°Etapa ... (K2)

Condiciones de reaccion del trioxido de azufre

El triéxido de azufre es el resultado de una oxidacién del diéxido de azufre. Esta
reaccion puede ir hacia atras o hacia adelante (es una reaccioén reversible); de modo
que el didxido de azufre se puede oxidar en triéxido de azufre y viceversa. (Rolon,
2023)

Hay tres condiciones importantes definidas por el proceso que se debe considerar
para determinar la velocidad de la reaccion:

e Temperatura
e Presion
e Catalizador




Algoritmo de la metodologia

El algoritmo de la figura presenta de forma estructurada el orden en que se
realizaron las actividades en este trabajo. Los cuadros en rojo representan la etapa
de disefio y construccion, asi mismo, los cuadros en azul corresponden a la etapa
del desarrollo del modelo matematico.

Se inici6 con la idea de conceptualizacion del proceso de obtencion de tridéxido de
azufre, partiendo de los modelos matematicos previamente visto en el libro
Ingenieria de las Reacciones Quimicas por Levenspiel, posteriormente,
implementar estos modelos para las condiciones descritas a lo largo de la
metodologia. Esta etapa permitid establecer los parametros fundamentales del
disefio del reactor para alcanzar la temperatura deseada. Una vez que se tuvo un
sistema funcional, se inici6 la segunda parte del trabajo que consisti6 en el
desarrollo de un modelo matematico para la determinacion del balance del ndcleo
sin reaccionar utilizando como catalizador el pentoxido de vanadio en forma
esférica. La idea fundamental es que dentro del reactor el comportamiento no es
homogéneo y, en contraste, existen gradientes de temperatura y concentracion de
oxigeno. Una vez desarrollado el modelo se implementa en la computadora
(EXCEL) y se ajustaron sus parametros, que permiten al modelo matematico
describir el comportamiento del fenbmeno.

Metodologia

Analisis de bibliografia para la interpretacién de la reaccion

que se llevara a cabo dentro del reactor de lecho empacado,

en este caso la oxidacén del dioxido de azufre a trioxido de
azufre

validacion del modelo

matematico Y

‘ Ajuste de parametros y ’
[ Analisis de modelos y parametros de la literatura ]

\

Desarrollo del modelo Desarrollo de la cinetica quimica usando |a velocidad de transporte y la

matematico velociodad de reaccién

A

Modificaciones

. Parametros de
operacion

Disefio del reactor

experimentales

i

A
y
[ Construccion del sistema experimental ]
Obtencién de datos
£

Sistema Funcional |«¢ Si. Condiciones .
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Actividades realizadas

Establecer las actividades a realizar durante el proyecto
Establecer lareacciéon que se llevara a cabo dentro del reactor de
lecho empacado
Definir el volumen del reactor para el calculo del diametro y la altura
totales del reactor
Investigar la importancia en la industria y peligros que representa el
trioxido de sodio.

Establecer objetivos del “Diseiio Tedrico de un reactor de lecho
empacado para la obtencién del triéxido de azufre”
Determinar los alcances y limitaciones del reactor de lecho
empacado
Identificar los impactos esperados y la viabilidad del disefio del
reactor de lecho empacado
Calcular las dimensiones del reactor aplicando el volumen ya
definido
Determinar la cinética quimica de la reaccién que se llevara a cabo
dentro del reactor de lecho empacado en este caso por la oxidaciéon
del dioxido de azufre a trioxido de azufre
Aplicar el balance del nucleo sin reaccionar abordando el modelo de
velocidad de transporte como etapa controlante empleando un
catalizador esférico.

Definir la cantidad de $03; que se quiere producir para calcular el kg
(coeficiente de transferencia de masa para la pelicula gaseosa) de la
reaccion
Despejar el kg (coeficiente de transferencia de masa para la pelicula
gaseosa) de la ecuacion (2) y sustituir valores en la ecuacion (3)
Calcular el tiempo de reaccion completa del catalizador
Calcular r despejando de la siguiente ecuacion.

1—Xp = (%)3

Calcular la difusividad de la capa ceniza
Definir la presidon que tendra el reactor usando la
PV =nRT
Calcular la concentracion y masa del catalizador V20s
Retomar calculo de las dimensiones del reactor y definir radio y

ATotal
Elaboracién de la metodologia aplicada

Elaboracion del dibujo del disefio del reactor
Correccion de las observaciones realizadas al proyecto por parte de
los asesores

Tabla 3: Actividades Realizadas.




Criterios de disefo del sistema experimental

Analisis de la cinética quimica

Para facilitar el analisis de la cinética quimica usando SO, en la reaccion actua como
intermediario (Ce) una vez analizado esto aplicaremos un analisis, pero enfocado
en la ecuacion para velocidad de transporte, se repite el caso con la velocidad de
reaccion, una vez teniendo estas dos expresiones, sustituiremos @, = Qs,

despejando Cse10,. Una vez despejado sustituiremos Csere, et Q@go,: teniendo la
siguiente expresion:

kyCs
ngz k2 0, k_ .........Ec_(l)
2

Se aplicara el mismo procedimiento, de analizar el modelo matematico y obtener la
ecuacion, utilizaremos para calcular el tiempo de reaccién completo del catalizador,
pero en este caso para el balance del nucleo sin reaccionar, usando el modelo
velocidad de transporte como etapa controlante empleando un catalizador esférico.

I - B PPN | I
=T [1-¢ Ec.(2)

Como queremos producir 2 Toneladas de SO; partiremos de ese dato clave para
poder calcular el kg (coeficiente de transferencia de masa para la pelicula gaseosa)
de la reaccion. Como no contamos con el kg de la ecuacion esta se determinara
tomando en cuenta que se encuentra en la capa ceniza tomando un tiempo de 10
hrs.

Sacamos el kg (coeficiente de transferencia de masa para la pelicula gaseosa) con
los moles que calculamos de 0, de la siguiente manera, utilizando la formula que
previamente, sacamos de la cinética quimica:

_ _PBR _ (T3
= s [1- 3. Ec21

R[1-(%)3
kg = % * % Ecuacién final que ocuparemos ... (3)
Ag

Ahora calcularemos el tiempo para que todo el catalizador reaccione:

_ PR
= 5k9Cag Ec.(4)

Calcular r, de acuerdo con la siguiente ecuacion despejando la variable
mencionada:




r3=(1—Xp)R?

r = YA KRS wov e oo Ec.(6)

Sustituyendo

r =3 (1—0.85)(0.05cm)3 = 0.0266 cm ++- -+ -+ Ec.(6)

Calculamos la difusividad de la capa ceniza, con la siguiente formula:

D= ;;;ﬁ; (1-3(%) +2(3))-omn Ec. (7)

Calculamos la presion que tendra el reactor de lecho empacado a las condiciones
ya mencionadas. Usando la ley de gases ideales, despejando P para obtener el
valor deseado.

PV = nRT -+ -++++ Ec.(8)
Despejamos P:
RT
_ nT ......... Ec.(9)

Rectificamos que el resultado sea correcto, calculando de la misma forma, pero el
volumen

Regresando a la parte de dimensiones del reactor retomaremos los datos que ya
teniamos:

En funcién de DT (Diametro Total), despejamos:

V= DT? HT = DT?3
=g W= m—
2|4y
DT = — e Fe 11
T
d 234
r=c= 2m=117m --------- Ec.(12)




Ecuaciones de disefo.

Velocidades de las reacciones quimicas.

Algunas reacciones ocurren muy rapidamente otras muy muy lentamente por
ejemplo en la produccién de polietileno uno de los plasticos mas importantes o en
la produccidon de gasolina a partir de petroleo crudo es deseable que la etapa de
region se completa en menos de 1 segundo mientras que el tratamiento de aguas
residuales la reaccion puede durar dias.

En la figura que muestran las velocidades relativas a las que ocurren las reacciones
para darle una idea de las velocidades relativas o de los valores relativos que
ocurren en las plantas de tratamientos de aguas residuales y en los motores de los
cohetes esto es equivalente a la diferencia de

1 segundo frente a 3 afios

Con tal diferencia por supuesto el disefio de reactores sera muy distinto en ambos
casos; un ejemplo de esto se puede ver en la llustraciéon 11:

10~ 10-3 1072 0.1 1 10
I Y 1. 1 1 ; ;
T Trabajando Gt
Reacciones ddw Gases en parliculas isi
celulares, Parsona porosas de catalizador Hornos de carbdn

plamas de  descansando
tratzmiento de.
ggua industrizl
10° 10* 10° 10%

. ' .
T T T T

] ———— el r—— —f—————————————
!olores de chomro Motores de cohete  Reacciones bimoleculares en
las que cada colisidn se fiene
an cuenta, —a 1 atm y 400°C

moles de A que desaparecen

=

Figura 1.3. Velecidad de las reaceiones —ry=

m de objeto - 5

llustracion 11: Capitulo 1 La ingenieria de las reacciones quimicas pdg. No. 5, Fuente: Ingenieria de las reacciones
quimicas, Octave Levenspeil

Complicaciones en la expresion de la velocidad. El sistema esta presente mas
de una fase debe considerarse en la expresion de la velocidad del movimiento de
materia de una fase a otra. Asi la expresion de velocidad en general incorporara
términos referidos a la transferencia ademas del término usual de reaccion quimica
estos términos de transferencia de masa son diferentes tanto en nimeros como en
forma para cada sistema heterogéneo por lo tanto no existe una expresion de
velocidad que tenga aplicacion general.




Velocidad Global para un Proceso Lineal.

El soluto diluido A se difunde a través de una pelicula de liquido en reposo hacia
una superficie plana formada por B; alli reacciona para producir R, el cual se contra
difunde hacia la corriente principal, como se muestra en la ilustracién 12.

| SJuperiicie plana
del sdlido B

. sélido

Cuerpo principal e
del liguido Pelicula | =
; A <o Concentracidn de equilibrio
X

g .':‘da A en la superficie, Cae=0

llustracion 12:Capitulo 17 Introduccidn a las fracciones heterogéneas pdg. No. 372, Fuente: Ingenieria de las reacciones
quimicas, Octave Levenspeil

Marca el paso r=global
Velocidad Reaccion

Cinética Quimica

R. Heterogéneo T
Velocidad transporte

(Marca el paso estable)

Estado Estable

Area de la capa sobre la cusl
ocurre 12 reaccién, S = 2arAx

Area de 12 seccién transversal = w2

Flujo de salida

A 4 d(‘,‘)
(df )m——..r J(df out

Desaparicién de A por _ [ velocidad de desaparicién (superficie)
rezccién en lz suparficie unidad de suparficie

B A . icie) = &~ ,

= ( S dl )(superfn:le) =k"Cy (277 AX)

llustracion 13:Capitulo 18 Reacciones catalizadas por sélidos pdg. No. 382, Fuente:
Ingenieria de las reacciones quimicas, Octave Levenspeil




El proceso de difusion depende del ancho de la capa limite.
Velocidad de transporte/ Depende de la superficie

I e
Qg _EW_ Ax EC(16)

N = moles enreactores heterogeneos
NRT = PV
= Kcte transporte AC = kg(Cg — Cs) = kglog(Cg — Cs)
kge(Cg — Cs)

Comportamiento externo

(<

BRI - tanh M
Funcion
A—R J (‘\— de Besssl
... donde & \ 1 (23

I = £ = .
LA A Cas M, T2

L mol/m?cat-s

oo B 1 sl
My (tanh 3M; S.MT)

llustracion 14: Capitulo 18.3 Particulas porosas de catalizador pdg. No. 387, Fuente: Ingenieria de las reacciones
quimicas, Octave Levenspeil

Desaparicion de reactivo
ry = —k,C4Cg = Generacion de reactivos
1y = —k,C. = Generacion de productos

Velocidad de reaccién

Qs = kC;
1dN, Y 2
Q, = S =T = K CG2 wvevee e Ec.(17)
24> C
Velocidad transporte
1dN, -9
9T —EAC—kg(Cg—Cs) Ec.(18)




velocidad sin

deufuston

k"

cmm/\

longited
caracteristica

. K"
donde M,=L [E-
NS
& = factor de eficacia.
un tipo de factor que varia
entre O y 1. y que tiene en
cuenta la resistenciaa la

.con ...

¢sta oXpresion para una
limina plana es una bucna
aproximacion para todas las
formas de parnticulas

= | para
resistencia nula a
la difusion

\
tanh M-

M;
coeficiente de difusion
efectiva on solidos porosos;
m” gas'm solido's

. ytambién.. }

Iy

M= médulo de Thiele,
util para predecirel
comporniamiento del reactor
a partir de la informacion

rr

L- ( AL o"'s)
C.-\. obs < N

M ;.= médulo de Wagner,
util para interpretar
¢experimentos, va que

solo incluye magnitudes

cinética coneocida, obsarvables

es decir, &7 conocido

difusion en ¢l poro

llustracion 15: Capitulo 18.4 Efectos calorificos durante la reaccion pdg. No. 391, Fuente: Ingenieria de las reacciones
quimicas, Octave Levenspeil

La Ecuacién General de Velocidad
Considerar la reaccion y la estequiometria como se muestra en la llustracién 17:

zobre la superficie mol B
Alg =)+ bB(l) —————=productos - - - b= (moT)
—ri= kiC,Cy —ry=—riy/b- - -mol A/m*cat - s

donde

—rg'= k3C.Cy EV=kyb- - -mi/mol B-m’cat-s

llustracidn 16: Capitulo 22 Reacciones G/L sobre catalizadores sélidos: reactores de goteo, reactores con sélidos en
suspension y reactores fluidizados de 3 fases pdg. No. 500, Fuente: Ingenieria de las reacciones quimicas, Octave
Levenspeil

[

o= Lecho -~ Flujo de R Flujpde
Lecho fijn o de goteg Burbujss an = : itz yelocidad.
- cadas columnas Foer 1 =s =opiado
FIEELTH smpacadas. % porel gas a
La faca [ 63 S travéz del
continua. 1 ‘t £quipo.
L

llustracion 17: Capitulo 22.1 La ecuacion general de velocidad pdg. No. 501, Fuente: Ingenieria de las reacciones quimicas, Octave

Levenspeil




Reactor de Lecho empacado

Metodologia.

Fin

No

Calcular el
Diametro
total v la

Altura total

iSe
proporciona e

wvalar del
volumen?

Deteminar
volumen del
reactor

10,000
litros=10m3

Analisis del sistema de
reacciones dentro del reactor

!

as reaccionesZ < Fin
si
Y
Calcular la cinetica Se determinar de acuerdo a las
guimica =1 r iones guimica que el SO2 actua
como intermediaric

Se plantea la VVelocidad de transporte de acuerdo a
la sig. ecuacion

Qgo0z2 = Kg02(Cgo2—Csot 02)

Koa: Difusién del oxigeno

Cyor o= Stendo la fase solida

Y

Se plantea la velocidad de reacciéon de acuerdo a la Paso 1
sig. farmula.

- z
Tsoz = k2Cs502"Co2z

hd
Arrojandonos la siguiente
ecuacion

Donde:
o Qg=Qs

Tsoa = K2Co2

Despejando Csol_O2 obtenderemos la sig-
ecuacidan.

ke, C,
—k2Co2 —E + kgzCoz
Csotoz = Koz
A4

Sustituyendo Csol_0O2 en Qg_O2.

Cs

ngz = Kk2Co2

FIN




Balance del nucleo sin
reaccionar

De acuerdo a la sig. ecuacion:

LSe
determino el

controlante?

Analisis del balance de
difusion en funcién del fluido

modelo de velocidad de
transporte como etapa

Establecer el
tipo de

7 esferico
catalizador

y solido
\i
_L,aN; 1 baNy 1 adNs || Donde obtendremos—p

[Q" s dt s dt__s _at J

A 4
Sustituiwn Qg:
" 1 oo 2ar) e ———Obtendremos———Jp|
% = g2 at = TR g

v

Calcular el tiempo para completar la
reaccion del catalizador

iSe

02?

A4

Se sustituyen valores.

T= P R
6kgCay

_ (2.63x107%g/cm®)(0.05 cm) _
T = &+ (12489.696 mol )(36000)

2399x1075 s

o e 1)
3600s| |24 hr|

cuenta con la
concentracién de

¢ Se cuenta
con la kg de la
reaccion?

Fin

Se propone la cantidad de
produccion que se desea
de SO3:

2 toneladas

v
Se toma en cuenta un
tiempo de 10 hrs para kg
para la capa ceniza.

Se calculara la kg de la
sig. forma:

Catalizador

Calcular el n moles del SO3 si tenemos una
masa de 2 toneladas.

~ PM ~ 80.066 g/mol

v

Calcular el n moles de O2 presente en la
reaccion de acuerdo a lo sig.

24979.3920 moi de 502

La reaccién no se lleva a cabo por
la Velocidad de transporte

Despejar la kg de la sig ecuacion:

g

(263110 gjen ) (045 ew[1 - 085] 1
T (12409596 mel )(36000s] 5

]
——Sustiyendo valores




Paso 3
< Calulando r )

\
De acuerdo a la sig. ecuacion:

Se despejar:

1—Xg= (ﬁ)3 - r=3Y1—Xg)R?

Se sustituyen valores: ]

= /(1 - 0.85)(0.05cm)? = 0.0266 cm

FIN

Pa SO 4 Calulando la Difusividad
de la capa ceniza

De acuerdo a Ia sig. ecuacion:

3b co (1 =) (%)2 +2 (%)3)

Se sustituyen valores:

5 (0 .0266 cm 4 0.0266 cm)
0.05 cm ( 0.05 cm

_L—
6(36,000 5)(1.4118 225




Calculando la presion del
reactor

|

De acuerdo a la sig. ecuacion:

PV = nRT

Despejampos P y sustituimos valores:

atm = m?
nRT 249794 kmol + 0.082057 0" + 788.15 K
P=—p= e = 161.55 atm

Verificamos resultado empleando la misma formula

Despejando V

atm +m?3
nRT  24.9794 kmol + 0.082057 - 788.15 K
L kmolK = 10 m? = 10000 litros
P 161.55 atm

FIN




Paso 6

Calculo de CAg del catalizador y masa al
100% y al 85% de capacidada

Calculamos CAg de acuerdo a la siguiente ecuacion:

2000kg

C =—_020k—g|
46 7 10000L 7T L

\

Calculando masa de acuerdo a la sig. ecuacion despejamos m:

m
p=y om=p- V Catalizador

g kg
336_ 5 =336

\/

Sustituyendo valores:

)

k
m= 3.3679 (10,000 L) = 33600.0 kg al 100% de capacidad del reactor

k
m=3.36 Tg (8,500 L) = 28560.0 kg al 85% de capacidad del reactor

FIN

v

FIN




Dimensiones del reactor

Calcular el radio de acuerdo a la sig. ecuacion:

2000kg

FIN

C =—_020k—g|
46 7 10000L L

\

Calculando masa de acuerdo a la sig. ecuacion despejamos m:

\

Calcular la Atotal de acuerdo al
siguiente planteamiento:

Apase = Tr* = m(1.17°m) = HES00SHS
Atgteral = 271 h = 2m(1.17m)(2.34 m) = 202008
Arorai = Arateral + 2 Apase = 17.2021 m* + 2(4.3005 m*) = ESIS0SIHS

FIN

v




Resultados.
Para calcular las dimensiones del reactor aplicaremos la siguiente relacion:

Nota: En este caso solo se haré el calculo de dimensiones, ya que el reactor que se
necesita para lograr la reaccion y la formacién de productos no es necesario un
agitador o propela.

V' =10,000 L =10m3

V =mnrzh

2 2

V = nd—h=n£HT
4 4

BT 1. HT = DT

DT

En funcién de la Ec. 11

2|4V
DT = |—

Sustituimos valores:

3
DT = 2/4(1?:1 ) = 2.34 m de diametro total y altura total

HT = DT

Reaccién que se llevara a cabo dentro del reactor de lecho empacado.

k1
S{g} + Oz[g} — S0, 1TﬂEfﬂpﬂ

k2
250[3} + GE(HJ — 2505 2dﬂgtﬂpﬂ

Oxidacion del dioxido de azufre a trioxido de azufre




Cinética Quimica
Sy T Ozg) = SO (ky)
S0, en la reaccion actua como intermediario (Ce)
250(2) + 02(9) - 2503 (kz)
Velocidad de Transporte
Qgo, = kg0,(Cg0,~Cso10,)
ko,: Difusion del oxigeno
Cso1 0,: Siendo la fase solida
Velocidad de Reaccién
2
Tso, = kzcso2 Co,

Tso, = k1CsCo, — kzcsoz2 Co, =0

S0, —kz Coz
k1Cs

Csoz = k,
kiCs

Tso3z = kzco2 k_z Qs

ngQS

k1Cs
kozcoz_ kozcsm 0, — k2C02 _k
2

Despejando Csg; o,

_ k1 Cs
— k02Cs0102 = k2C02 T k02 Co, -)
2




k,C
ko2Cso102 = —k2Co, 11{_25 + ko, Co,
k,C
kZCOZ l:lCZS + kOZCOZ
CSOl 02 — k
0,

Sustituyendo Cgy; 0, en Q 90,

k,C
/ —k,Co; ]1{25 + ko,Co,

QgOZ = kgOZ | COZ - k /
\ "

k,C,
/% + k,Co, / ,1<25 — ko0,

Qgo2 = kg0,

k,C
Qg0, = k2Co, Ilc_s o e o 4, (1L9)
1} 2




Balance del nucleo sin reaccionar.
aA + bB — Producto
aNgp = bNy
Modelo Velocidad de transporte como etapa controlante

Catalizador esférico

1 dN, 1 bdN, 1 adNg
= — % = — %

R AR AT
1 adNg
= E S
Qg Amr?  dt
1 bdN,
Q=g—3* 3 = _b*kg(CAg_¢s) = —bx kg * Cyy
Ng = pgVp
Ng = Pp3 mr3

4 4
dNB=§*n*p3*dr3=z*n*p3*lér2dr

Ng =4 xm x pg *r2dr

1 adNg
= *
4mtr?  dt

Qg
Sustituyendo dNg en Q,

1 a(4xs#*pgr2dr)
~ 4z’ dt = —bxkg * Cag

Qg

_apgridr
~ R? dt

B a *pB T _ ft
= bkgCAgRZJRTdT_ Odt

=—bx kg Cyy

axpg [r® R3 — 0]
bkgCiyR%[3 3]
___a4*ps 3_..3
" 3bkgCayR? [R* = 7]

_ 2P 1y _ Tl
=i 1 ) Ec.(20)




Célculo del tiempo para la completa reaccion del catalizador.

apgR T

= |1 - (= 3 Ec. 20

"= Shig G 1-& (20)

Nota: Como en este caso no contamos con la concentracion del 0, se procedera a
calcular de la siguiente manera:

Como queremos producir 2 Toneladas de SOs partiremos de ese dato clave para
poder calcular el kg (coeficiente de transferencia de masa para la pelicula gaseosa)
de la reaccion

Datos:

V =10,000 L al 85% de eficiencia del reactor — 8500 L = 8.5x10-6 c¢m?3

ps = 2.07 glcm?® Pv,0,=3.36 glcm3
R=0.05cm PM;,,= 80.066 g/mol
Po, = 1.43 glem® Flujo=20 L/h

pso,= 2.63 glcm? X8 =0.85

T=588.15 K t=10 hrs

2ton = 2000 kg = 2x107%g

_m _ 2x107%g
"= PM T 80.066 g/mol

= 24979.3920 mol

Ahora ya podemos sacar el kg (coeficiente de transferencia de masa para la pelicula
gaseosa) con los moles que calculamos de Oz de la siguiente manera, utilizando la
férmula que previamente, sacamos de la cinética quimica:

0,

24979.3920 mol d
mol de SO3 250,

_ PR L Tas
t—6kgCAg[1 (=) Ec.(2)




Despejamos el kg (coeficiente de transferencia de masa para la pelicula gaseosa)
de la ecuacion (2):

ou R - t Ps R
t = 6klg9—CM [1 - (§)3] - [1 _ (%)3] - 6kgBCAg

t _ ps R . 6kgCygt
1-@e| 9% [t=G

= pp R

R|1-()3
kg = % * % Ecuacién final que ocuparemos ... (3)
4g
r
) Ps R [1 - (ﬁ)s] 1
= * —
g Cagt 6

L 10R 3600s
- rs 1hrs

| = 36,000 s

(2.63x1073g/cm3)(0.05 cm)[1 — 0.85] 1 7 31158x10-12 g
= )k — = —
(12489.696 mol )(360005s) 6 L X Smolem?

Ahora calcularemos el tiempo para que todo el catalizador reaccione:

= P R .
6kgCay

e EC.(4)

_ (2.63x107%g/cm?)(0.05 cm)

— —~ 2.399x10~5
T 6% (12489.696 mol )(36000) XS

2.399x107° s

1hr | |1 dia

3600s| 122 hr| = 2.78 dias =~ 3 dias

Calculandor:

1= ()

7‘3 = (1 _XB)R3

r = A= KR e e eee Ec.(6)

Sustituyendo

r =3/ (1 —0.85)(0.05cm)3 = 0.0266 cm




Para calcular la difusividad de la capa ceniza, con la siguiente formula:

2= fe (9@ 2 @) )

Sustituyendo valores en la formula anterior para capa ceniza tenemos:

D= g
6(36,000 5)(1.4118 )

Ahora haremos lo siguiente para poder calcular la presion que tendria el reactor de
lecho empacado a las condiciones ya mencionadas.

(2.07 CQW) (0.05¢m)? (0_0266 cm)z (0.0266 cm)3
0.05cm 0.05cm

Datos:

V = 10,000 L al 85% de eficiencia del reactor — 8500 L = 8.5x10-6 ¢cm?3 =10 m3

T=788.15K Flujo=20 L/h
2 ton= 2000 kg:2X10'6g 24979.3920 mol = 24.9794 kmol de SO4
Pv,0, =3.36 glcm3 X8 =0.85
R=0.082057 atmsm3 t=10 hrs
kmol K

Calculamos la presion de la siguiente forma:

nRT
P=— «cc... ...Ec_ (9)
|74
atm * m3
_ nRT _ 24.9794 kmol * 0.082057W x 788.15 K

= 161.55 atm

4 10 m3

Rectificamos que el resultado sea correcto, sustituyendo valores en la Ec. (10):

nRT
V= Ec.(10)
P
atm * m3
nRT _ 24:9794 kmol  0.082057 “p e« 788.15 K

_ 3 _ .
2 16155 atm = 10 m> = 10000 litros




n_ 24.9794 kmol _ kmol

V = 10000 litros 0002 de 505
Para el catalizador del V205=3.36 kg/I
2000 kg kg
46 =Tooo0z A0
m
p= v - m=px*V Catalizador
g kg

3.36—— = 3.36—
cm3 L

k
m= 3.36Tg (10,000 L) = 33600.0 kg al 100% de capacidad del reactor

k
m = 3.36Tg (8,500 L) = 28560.0 kg al 85% de capacidad del reactor

Regresando a la parte de dimensiones del reactor retomaremos los datos que ya
teniamos:

V' =10,000 L =10m3

V =mnrzh
2 2
V=naXn=n2pyr
4 4
HT _ 1. HT = DT
DT

DT = 2.34 m de diametro total y altura total HT = DT

r=o=——=117m oo Ec.(12)
Apgse = mr? = m(1.17°m) = #3005m2 "+« -+ -+ Ec.(22)
Agteras =2mrh=2n(1.17m)(2.34 m) = 17:2020m=%--- -+ -+ Ec.(23)




Parametros y datos calculados del reactor de lecho empacado.

DT 2.34 mde diametro total y altura total
n 24979.3920 mol total de la reaccion =
24.9794 kmol de SO4
n 12489.696 mol de 0,
t 36,000 s = 10 hrs
kg 7.31158x107 12—
s mol cm?
T 2.399x1075 s = 2.78 dias ~ 3 dias
r 0.0266 cm
D cm? , , _
7.672x107° —~ proporcional al diametro de la particula
P 161.55 atm
vV 10 m3 = 10,000 litros
T 515°C=788.15 K
m 2 ton = 2000 kg = 2x10~%g
V al 85% de 8500 L = 8.5x10°% cm?
eficiencia del
reactor
n kmol
v 0.0025 de SO;
Cag 0209
L
p kg
3'36T
M1009 33600.0 kg al 100% de capacidad del reactor
Mgso, 28560.0 kg al 85% de capacidad del reactor
r 1.17m
Apase 4.3005 m?
Ajateral 17.2021 m?
Arotal 25.8031 m?
Ps 2.07 g/cm3
Pv,o0; 3.36 g/cm?3
Po, 1.43 g/cm?®
Psos 2.63 g/cm?
PMso3 80.066 g/mol
R 0.05cm
R atm = m3
0.082057 ol K
XB 0.85
Flujo 20 L/h
/) 3.1416

Tabla 4: Parametros y datos calculados del reactor de lecho empacado.




Diseio del reactor-Dimensiones e instrumentacion
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Instrumentacion.
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Conclusiones

En la literatura se presenta variedad de modelos matematicos que intentan
caracterizar la teoria de la cinética quimica para diferentes reacciones en reactores
de lecho empacado.

Estos modelos han tenido en cuenta desde sus inicios, fenomenos tales como
dispersién, difusion y conveccion, entre otros. Se han analizado biorreactores a
través de modelos clasicos como son el de difusion de poro y el homogéneo,
considerando reactor de flujo piston, hasta mas complicados, como son los modelos
heterogéneos.

Todos ellos difieren entre si, ya que dependen de la geometria del reactor a analizar,
Es por esto por lo que se hace necesario para un diferente proceso o reactor a
modelar, generar un nuevo modelo, dependiendo de la complejidad y acercamiento
a la realidad que se requiera para la simulacion del proceso, las variables de
operacion que se trabajen, la cinética y simplificaciones escogidas para el proceso
en si.

Se logro obtener la cinética quimica para el Disefio Tedrico para el reactor de lecho
empacado con el fin de obtener el tribxido de sodio, siendo esta la reaccién
propuesta para comenzar con la cinética de la reaccién. El sistema de lecho fijo
construido permite estudiar el comportamiento de la reaccion de Oxidacion del
diéxido de azufre a tribxido de azufre, teniendo en cuenta que todo esto se parte de
la cinética quimica, despejando variables que se necesitaran a lo largo del calculo,
de igual forma permite evaluar el pentdxido de vanadio como catalizador. En este
sistema, el lecho tiene un efecto filtrante y atrapa los sélidos suspendidos del agua,
debido al medio poroso. La teoria disefiada resulto ser un método de mediana
complejidad con el que se resolvieron las variables faltantes para conocer el tiempo
de reaccién del catalizador que nos dio como resultado 3 dias, asi como la constante
de velocidad de la etapa controlante (k) la cual era fundamental para poder continuar
con el calculo en la cinética quimica y poder despejar las variables y conocer el kg
(coeficiente de transferencia de masa para la pelicula gaseosa) de la reaccion.

La cinética modificada en este trabajo con la adicion del kg (coeficiente de
transferencia de masa para la pelicula gaseosa) de la reaccion, y el coeficiente de
difusibn molecular del catalizador en forma esférica nos permiti6 describir de
manera adecuada el comportamiento de la concentracion de oxigeno y del triéxido
de azufre al mismo tiempo.




Perspectivas

Con la aplicacién del modelo desarrollado en este trabajo se pueden establecer
condiciones de operacion para un optimo rendimiento del reactor en cuanto a la
obtencion del tribxido de sodio

— La aplicacion del modelo desarrollado en este trabajo permitird establecer
condiciones de operacion del proceso de obtencién que permitan una optima
vision de todas las variables

— Es necesario continuar la investigacion en cuanto al uso de lechos
empacados como medios para proveer el micro-mezclado en este tipo de
reacciones; especificamente, investigar a mayor detalle el efecto entre el
tamafo de particula y los niveles de micro mezclado que se logran, de tal
forma que se pueda predecir el tiempo de residencia necesario para lograr
un nivel de conversion dado, si se conoce el tipo y tamafio de particula del
empaque a utilizar.

— Para llevar a cabo lo anterior serd necesario desarrollar nuevos
experimentos, empleando los materiales que se deseen modificando la
velocidad y la temperatura a la entrada del reactor.

— El modelo desarrollado puede disminuir las suposiciones y simplificaciones
hechas.

— Esto llevaria a plantear un sistema de ecuaciones mas complejo que podria
representar otros aspectos fundamentales del proceso, como el cambio de
densidad o el cambio de humedad.

— EI modelo desarrollado en este trabajo puede emplearse para investigar la
viabilidad de usar diversos materiales que permitan desarrollar un proceso
de oxidacion del dioxido de sodio adecuado.

— Al igual que en los planes de seguridad, la evaluacion de riesgos debe
disponer de informacion y datos que sirvan para planificar y organizar, y que
por ende deban ser gestionados, para ser considerada como una
herramienta de trabajo util.

Una Evaluacion de Riesgos, que exclusivamente contemple una valoracion de los
riesgos y unas normas preventivas de actuacion meramente geneéricas, sin atender
las consideraciones particulares del centro de trabajo en el que se va a actuar, tiene
un rol meramente informativo. Uno de los aspectos que puede contribuir a ello es
precisamente la incorporacion, como anexos, de procedimientos de trabajo que,
basados en el proceso de ejecucion (cronolégicamente ordenado), establezcan las
medidas preventivas a adoptar en cada momento, asi como los criterios para el
seguimiento y control de estos durante la ejecucion de los trabajos.

e En este sentido, como recomendacion, seria conveniente tener en
consideracion los siguientes aspectos:

¢ Identificar las actividades de la obra, el entorno en el que deben realizarse y
la forma en que van a ejecutarse.

¢ Identificar si hay actividades criticas, (peligrosas reglamentariamente o que,
debido a la simultaneidad, generen riesgos a otras actividades realizadas por
otras empresas).




e Analizar, por técnico competente en materia preventiva, si la Evaluacion de
Riesgos da respuesta a estas actividades y, en su caso, proceder a su
adaptacion mediante anexos y/o procedimientos.

e Elaborar un Procedimiento de trabajo por cada una de las actividades
identificadas anteriormente, y entendiendo como procedimiento, todo aquel
documento de trabajo que establece un método o manera, secuencial y
ordenada, de ejecutar algo.

e Cada procedimiento de trabajo deberia ser validado antes de iniciar la
ejecucion de la actividad, por todos los participantes con funciones y
responsabilidades en materia de ejecucion y seguridad y salud

Experiencia Profesional Adquirida

Como todo proyecto de aplicacién, este ha sido de gran ayuda para retomar la teoria
aplicada en los reactores de lecho empacado, ya que son dispositivos utilizados en
procesos quimicos y otras aplicaciones para mejorar el contacto entre dos fases.
Estos reactores estan llenos de un material sélido, como un catalizador o enzimas
inmovilizadas, que facilita las reacciones quimicas o la transferencia de masa.

Mejorar la interaccion entre dos fases como en este caso un gas y un solido.

Englobar un gran aprendizaje en ciertas aptitudes y objetivos mencionados a
continuacion; que se deben de tener a la hora de transmitir la informacion de una
manera clara y precisa, optimizando el rendimiento y productividad de diversos
sectores.

En un reactor de lecho empacado, el material sélido (catalizador) se coloca dentro
del reactor.

Aptitudes:

e Comunicacion (verbal y no verbal).

e Versatilidad.

¢ Dinamismo.

e Creatividad / ser ingenioso (capacidad para transmitir informacion).
e Objetivos:

Los reactores de lecho empacado son herramientas versatiles utilizadas en una
variedad de procesos quimicos y de ingenieria para mejorar la eficiencia de las
reacciones y la transferencia de masa.




Competencias Desarrolladas

— Utiliza las tecnologias de la informacién y comunicacién como herramientas
en la construccion de soluciones a problemas de ingenieria y difundir el
conocimiento cientifico y tecnolégico.

— Realiza innovacién y adaptacion de tecnologia en procesos aplicando la
metodologia cientifica, con respeto a la propiedad intelectual.

— Demuestra actitudes de superacion continua para lograr metas personales y
profesionales con pertinencia y competitividad.

— Identificar y resolver problemas de disefio, operacion, adaptacion,
optimizacién y administracion en industrias quimicas y de servicios, con
calidad, seguridad, economia, usando racional y eficientemente los recursos
naturales, conservando el medio ambiente, cumpliendo el cédigo ético de la
profesién y participando en el bienestar de la sociedad.
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