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Abstract

An experimental study, and the corrresponding simulation, for the oxidative dehydrogenation of n-
butane over a SiO2(30 wt%)-supported VMgO catalyst (with a Mg/V atomic ratio of 4 and a surface area,
SBeT, 0f 73 m2/g) is presented. Experimental data were obtained using a packed bed quartz tubular reactor
operating under steady-state conditions, isothermal, and uniform flow conditions, varying the temperature
within the range of 475-550°C, the contact time from 10 to 60 gcat/(Molh-butane/h), the inlet molar fraction of
n-butane from 2 to 8% and that of oxygen from 8 to 20%. The proposed model is based on a sound reaction
scheme, with Kinetics expression derived using the redox mechanism of Mars-Van Krevelen. The best fitting
was obtained with a correlation coefficient of 0.8715 and a variance of 1.33 x10™>.
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Cinética y mecanismo de la deshidrogenacion
oxidativa de n-butano sobre un catalizador VMgO
soportado en SiO2

Resumen

En este trabajo se presenta el estudio experimental y la simulacion de la deshidrogenacion oxidativa
de n-butano sobre un catalizador de V-Mg-0/SiO2 (30% en peso), con una relaciéon atémica Mg/V =4 y un
area superficial SgeT =73 m2/g. Los datos experimentales fueron obtenidos en un reactor de cuarzo em-
pacado, operado en forma isotérmica y en estado estacionario, variando la temperatura de reaccion entre
475 y 550°C, el tiempo de contacto entre 10 y 60 gcat/(mMoln-butano/h), la fraccion molar de n-butano ali-
mentado entre el 2 y 8%, y la de oxigeno entre el 8 y el 20%. El modelo propuesto esta basado en un esque-
ma operativo de reacciones razonable, con expresiones cinéticas derivadas del mecanismo redox de
Mars-Van Krevelen. El mejor ajuste obtenido presenta un coeficiente de correlaciéon de 0.8715 con unava-
rianza de 1.33 x 10°°%.

Palabras clave: Deshidrogenacion oxidativa, n-butano, simulacion, catalizadores V-Mg-0/SiO2.

Introduccion micas, b) El costoso suministro de energia a altas

temperaturas, c¢) La desactivacion de los cataliza-

Los procesos actualmente en uso para la dores por deposicién de coque y d) La produccion
produccién de olefinas ligeras a partir de los co- de cantidades apreciables de productos de cra-
rrespondientes alcanos presentan problemas queo (metano, etano). Una alternativa es el pro-

como: a) La presencia de limitaciones termodina-
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ceso de deshidrogenacion oxidativa (DHOX), que
podria solventar estos inconvenientes.

Para el caso de la DHOX de n-butano los ca-
talizadores méas promisorios son los basados en
o6xidos mixtos de vanadio y magnesio, V-Mg-O,
gue han mostrado ser estables y con elevados
rendimientos hacia los productos deseados [1-5].
Sin embargo, las caracteristicas mecéanicas poco
favorables para su posible uso en un proceso de
lechos fluidizados, motivaron el estudio del efecto
gue sobre éstos catalizadores tiene el agregado de
un soporte con las propiedades mecanicas ade-
cuadas.

Estudios realizados sobre la DHOX de buta-
no utilizando catalizadores a base de V-Mg-O so-
portados sobre SiO, en diversas proporciones
(0-70% en peso) y con relaciones atémicas Mg/V
entre 1y 12 demostraron que las propiedades ca-
taliticas dependen tanto del soporte, como de la
carga de vanadio [6, 7]. Entre estos catalizadores,
se encontrd que el mas promisorio por su activi-
dad catalitica y selectividad a olefinas, conservan-
do todavia una aceptable resistencia a la atricién,
es el que se preparé a base de V-Mg-O con un con-
tenido de 30% en peso de SiO,, y una relacion at6-
mica Mg/V = 4. Es por esta razén que se seleccio-
né este catalizador para realizar el presente estu-
dio cinético sobre la DHOX del n-butano.

Por otra parte, es conocido que el tipo de
reactor utilizado influye de manera importante
en el rendimiento a olefinas [8-10], pero para di-
sefarlos y optimizarlos se requiere de un modelo
cinético que describa de la mejor forma posible el
comportamiento del sistema bajo diferentes con-
diciones de operacion [11].

Los estudios sobre la cinética de la DHOX
de n-butano son relativamente escasos [4, 12-
13]. En algunos casos se han propuesto esque-
mas de reacciones muy simplificados con cinéti-
cas del tipo exponencial. En otros casos, se han
propuesto esquemas mas complejos, con expre-
siones cinéticas obtenidas suponiendo mecanis-
mos de reaccion tipo Langmuir-Hinshelwood
(con adsorcién no competitiva de oxigeno: diso-
ciativa para la DHOX y no disociativa para la oxi-
dacioén total) o basadas en un mecanismo redox o
de Mars-Van Krevelen (con la intervencion de dos
tipos de centros activos: uno selectivo hacia las
reacciones de deshidrogenacién y el otro hacia

las reacciones de oxidacién total a 6xidos de car-
bono y agua).

Cuando la fase activa V-Mg-O es soportada
sobre SiO, se observan cambios significativos de
actividad al compararla con la del catalizador no
soportado, pero s6lo cambios menores en cuanto
a la selectividad [7]. En consecuencia, es impor-
tante desarrollar para el catalizador seleccionado
un modelo cinético basado en un namero reduci-
do de datos experimentales obtenidos utilizando
un reactor integral.

Parte Experimental

Preparacion y caracterizacion
del catalizador

El catalizador seleccionado se preparé mez-
clando cantidades apropiadas de una solucién
acuosa de metavanadato aménico y acido oxalico
(relacion molar de 3:2), con otra de acetato de mag-
nesio de modo que la relacion atémica Mg/V fuera
igual a 4. A la suspension obtenida se le agrego6 la
cantidad necesaria de SiO, (Aerosil-200, previa-
mente calcinada a 800°C por 4 h, con una superfi-
cie especifica Sy, = 186 m* g*), de modo que el
contenido final en el catalizador result6 ser del 30%
en peso en SiO,. Esta suspension fue entonces so-
metida a un proceso de secado a 80°C bajo agita-
cion constante, y luego el solido resultante se colo-
c6 en una estufa de secado a 100°C por un periodo
de 24 horas. Finalmente se sometié a molienda y
fue calcinado a 600°C por 16 horas.

La relaciéon atémica V/Mg= 4 se confirmé
por espectrometria de absorcién atomica. El es-
tudio de la naturaleza de las fases cristalinas pre-
sentes en el catalizador se realiz6 mediante la di-
fraccion de rayos X en un difractometro Phillips
provisto de un monocromador de grafito, y opera-
do a 40 kV y 20 mA empleando una radiacién Cu
Ka (A = 0.1542 nm) filtrada por niquel. Mediante
la especroscopia FT-Raman, empleando un es-
pectrometro Bio-Rad, modelo FT-Raman I,
usando la linea laser de 1.064 pm obtenida de un
laser Nd:YAG junto con un detector de germanio
enfriado a la temperatura de nitrégeno liquido, se
determind la naturaleza de las fases cristalinas
formadas en el catalizador. Los resultados de ca-
racterizacion indican la presencia de pirovana-
dato de magnesio (Mg,V,0,) y ortovanadato de
magnesio (Mg,V,0,).
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Equipo experimental

El equipo experimental basicamente con-
siste en un reactor tubular de cuarzo y el equipo
auxiliar correspondiente. Su construccién, fun-
cionamiento, y la metodologia seguida para em-
pacar el reactor para realizar las experiencias, ya
fue detallada en publicaciones previas [7, 8]. Las
experiencias se realizaron a presion atmosférica
en un rango de temperaturas entre 475-550°C,
variando el tiempo de contacto entre 10 y 60
9eae/ (MOl 1ane”/N), 1@ concentracion de n-butano
en la alimentacion entre 2 y 8% molar y la de oxi-
geno entre 8y el 20%. El gas vector inerte utiliza-
do fue nitrégeno. El catalizador fue aglomerado a
3.45x 10*KPa, luego molido y finalmente tamiza-
do para seleccionar un tamafio promedio de
425 pm. La carga de catalizador utilizada fue de
0.4 g, larelacion de diametro de tubo a diametro
de particula resulté ser de 23.5 y la altura de
cada lecho superé ampliamente la altura minima
de 50 particulas, lo que asegura la reproducibili-
dad del empacado, el desarrollo de un patrén de
flujo tipo piston y una incidencia despreciable de
los efectos de pared [15]. Mediante corridas en
blanco bajo las condiciones mas severas de ope-
racion se comprobd6 que el carburo de silicio, uti-
lizado como diluyente es inerte para el sistemaen
reaccion. Los efluentes se analizaron mediante
un cromatografo equipado con dos detectores:
uno de conductividad térmica (TCD) y otro de io-
nizacién de llama (FID), usando hidrégeno como
gas de arrastre. Los hidrocarburos productos de
la reaccion, el COy el CO,, fueron analizados me-
diante el detector FID luego de pasar por un con-
vertidor catalitico, mientras que el oxigeno y el ni-
trégeno se analizaron en el TCD. La separacion
de reactantes y productos se realizé con dos co-
lumnas rellenas de 1/8 de pulgada de diametro:
una para los hidrocarburos y el CO, (de 30 pies
de longitud con 23% SP-1700 sobre Chromosorb
PAW) y otra para nitrégeno, oxigeno y CO (de 6
pies con zeolita 13X).

Modelo cinético

Si consideramos al reactor como isotérmi-
co, pseudohomogéneo, que opera en estado esta-
cionario, con flujo tipo pistén (unidimensional) y
dispersion axial despreciable, el balance de masa
para un elemento diferencial toma la forma:

d(cjv) _ ¥ 1

dz - i;laij iPe .

Multiplicando ambos miembros de la ecua-

cién por el area transversal del reactor y reorde-
nando se obtiene.

dNj = (%aq f)*dmg (@)
i=1

donde Nj = Cj v Aes el flujo molar del componente
j (moles/h) y dm = p . A dz es el elemento diferen-

cial de masa del catalizador (g) asociado con el ele-
mento de volumen considerado. La ecuacion (2)
escrita para cada componente, constituye un sis-
tema de ecuaciones diferenciales de primer orden,
acopladas a través de la expresién de velocidad de
reaccién. Para simular el comportamiento del
reactor estas ecuaciones se integraron simulta-
neamente desde la entrada hasta la salida del
reactor usando el algoritmo Rugge Kutta Verner
de séptimo orden, que se caracteriza por su rapi-
dez y estabilidad. La optimizacion de los parame-
tros cinéticos se llevé a cabo mediante el uso del
programa M3D, especialmente disefiado para op-
timizar funciones altamente no lineales que de-
penden de un namero elevado de pardmetros [16].

Para que la simulacién pueda realizarse es
necesario primero proponer un esquema operati-
vo razonables de reacciones, y para cada una de
ellas, las expresiones de velocidad (r;) basadas en
el mecanismo propuesto por Marsy Van Krevelen
(1959), cuya aplicabilidad a nuestro sistema ha
sido establecida con anterioridad [2]. Inicialmen-
te, el hidrocarburo es adsorbido sobre la superfi-
cie del catalizador donde tiene lugar la extraccién
de uno o dos hidrégenos, los cuales se combinan
con el oxigeno de la red del catalizador para for-
mar aguay un intermediario olefinico adsorbido.
En general, esta es la etapa aceptada como con-
trolante de la velocidad de reaccién ya que las ve-
locidades del proceso redox del catalizador ha de-
mostrado ser muy rapida para el rango de tempe-
raturas utilizado [13]. Por otra parte, dependien-
do de la naturaleza de los centros activos del ca-
talizador y de las condiciones de operacion, las
olefinas se desorberan con mayor o menor veloci-
dad. Todo indica que las especies de oxigeno res-
ponsables de la activacion del alcano son espe-
cies 0% enlazadas a centros metélicos del catali-
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zador [1]. La funcién del oxigeno molecular ali-
mentado seria la de volver a oxidar los centros ca-
tidnicos, parcialmente reducidos, que intervie-
nen en la reaccién. En un estudio de la oxidacion
de n-butano sobre un catalizador a base de
VMgO utilizando reactores diferenciales se de-
mostré que el mecanismo de Mars-van Krevelen
explica cualitativa y cuantitativamente el com-
portamiento del sistema [13].

Un anadlisis de la DHOX de n-butano sobre
una serie de catalizadores a base de V-Mg-O so-
portado sobre SiO,, muestran que las relaciones
entre isomeros C,Hg se mantienen aproximada-
mente constantes e independientes de la tempe-
ratura y de la conversiéon de n-butano, lo que in-
dicaria que todos ellos son productos primarios
de reaccion con energias de activacion muy simi-
lares [7, 8].

Ademas, éstos se transforman en produc-
tos mas oxidados también mediante reacciones
de energia de activacion similares. EI SiO, parece
afectar la relacion cis-2-buteno/trans-2-buteno,
lo que indicaria la posible presencia de reaccio-
nes de isomerizacion. Ademas, se ha observado
que el agregado de SiO, ocasiona una notable
disminucién en la actividad cuando se la compa-
rara con la del catalizador sin soportar, lo cual es
atribuible a la disminucion de la cantidad de fase
activa por unidad de volumen y a la naturaleza de
las fases cristalinas formadas [6].

Como puede verse en la Figura 1, donde se
presenta el cambio de la relacion CO, /olefinas, la
produccion de CO y CO, tiende a un valor finito
(0.15) a medida que la conversion de n-butano
tiende a cero, lo queindicaria que estos productos
de reaccion, son a la vez primarios y secundarios.
Su produccion aumenta con la concentracion de
oxigeno molecular en los reactantes y con el tiem-
po de contacto. Por otro lado, se encontrd que la
selectividad a butadieno se incrementa con la
conversion pero, como se muestra en la Figura 2,
la relacion de butadieno a mono-olefinas es toda-
via significativa cuando aquella tiende a cero, lo
gue indica que el butadieno es a la vez un produc-
to primario y secundario en la DHOX del butano.
Cabe sefialar que el butadieno, a diferencia del CO
y CO,, es un producto de reaccion intermedio me-
nos estable, lo que hace que su selectividad tienda
a pasar por un maximo para conversiones de n-
butano del 30-60% [3, 6, 7,13, 14].
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Figura 1. Variacion de la relaciéon COx/olefinas
con la conversion de n-butano.
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Figura 2. Variacién de la relacién
butadieno/mono-olefinas con la conversién de
n-butano.

También hay que tener en cuenta que a las
temperaturas de trabajo se puede considerar que
el estado de oxidacion del catalizador esta en
equilibrio con la concentracion de oxigeno pre-
sente, y que este equilibrio esta desplazado hacia
el estado oxidado. Sin embargo, para el caso de
conversiones altas con casi agotamiento del oxi-
geno, el estado de oxidacion pudiera sufrir modi-
ficaciones de consideracion hacia el estado redu-
cido, lo cual modifica sustancialmente las selec-
tividades [13] y dificulta la tarea de modelaje.

Teniendo en cuenta las observaciones ex-
perimentales, y sobre la base de la informacion
resefiada, se considero plausible el esquema ope-
rativo de reacciones indicado en la Figura 3.

Las expresiones cinéticas utilizadas se de-
sarrollaron en base al mecanismo de Mars-van
Krevelen, considerando que las reacciones tienen
lugar sobre dos tipos de sitios activos: uno selec-
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tivo hacia las reacciones de deshidrogenacién
parcial, y el otro hacia la oxidacién total a COx.
Dado que no se tiene la informacion necesaria
para discriminar las posibles reacciones de iso-
merizacién entre los butenos, en el esquema ope-
rativo se los trata como un solo compuesto.

Para la deduccién de las expresiones de ve-
locidad correspondientes a las reacciones de
DHOX, se supone que las mismas tienen lugar
preferentemente sobre centros activos que deno-
minaremos “X” (-V=0) con un mecanismo como
el siguiente:

C,Hig + -V=0 <« C,Hy-V-OH  (lenta, paso deter
minante de la ve-
locidad)

C,Hg-V-OH = C,Hg+ -V-OH, (répida)

-V-OH, « -V + H,0 (equilibrio)

-V + 05« -V=0 (muy rapida)

Estos pasos representan la activacion de
los hidrocarburos por los sitios activos oxidados
con la consiguiente reduccién del catalizador, se-
guida por una secuencia de pasos muy rapidos,
dando los productos de reaccién y uno o mas si-
tios reducidos. Debemos sefialar que la reoxida-
cion del catalizador puede ser de entre 6-10 veces
mas rapida que la etapa de reduccion [2].

En cuanto a las reacciones de oxidacion to-
tal a 6xidos de carbono y agua, se supondra que
tienen lugar sobre centros de tipo “Y”, mediante
un mecanismo de ataques sucesivos de atomos
de oxigeno hasta la produccion de CO, CO, y
agua.

Si con los subindices t, o, r y w identifica-
mos la concentracion total de centros, los oxida-
dos, los reducidos y los que tienen agua adsorbi-
da respectivamente, los balances para ambos ti-
pos se pueden escribir de la forma

[Xd= [Xo] + [Xr] + [Xul 3

(Y= [Yo] +[Yi] + [Yul “4)

Aceptando que la adsorcion de agua alcan-
za el equilibrio con una constante K, y que se es-
tablece un estado pseudo-estacionario entre las

Figura 3. Esquema de reaccién propuesto para
la DHOX de n-butano.

reacciones de oxidacion y las de reduccion, se
debe cumplir que

2rox = ry+rp (5)
2rgx2= 9r3 +13r,4 + 7r5 +11rg (6)

Resolviendo estas ecuaciones se obtienen
las expresiones para la concentracién de los si-
tios activos en estado oxidado:

[x°] = [X * ko * Pool
kox * Poz + (kl* Reaniot Ko™ Poans *
(1+ Ky * Prso) (5)
[Y°] — [Yt] * Koxz * Poo

Koz * Poo+ (9* ks * Peanio+ 13* Ky * Regnno
7 ks * Rget 117 ks * PC4HG) *(1"‘ Ky * PHZO) (6)

EnlaTabla 1 se resumen las expresiones de
velocidad usadas con su nomenclatura.

Resultados y Discusion

El modelo descrito no fue el Gnico conside-
rado, pero es el que mejor representa el compor-
tamiento del sistema manteniendo un cierto gra-
do de simplicidad.

En la Figura 4 se compara la conversion
predicha por el modelo con la obtenida experi-
mentalmente a diferentes temperaturas de reac-
cién, manteniendo constante la composicion de
alimentacion. La prediccién es buena a bajas
conversiones pero se deteriora un poco para altas
conversiones, las cuales implican temperaturas
de reaccién mas elevadas.
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Otra muestra del comportamiento satisfac-
torio del modelo puede apreciarse en la Figura 5
donde se muestran las fracciones molares de bu-
tadieno predichas por el modelo en funcidn de los
correspondientes valores experimentales.

En cambio en la Figura 6 se muestran con
puntos los valores experimentales de selectividad
para butenos, butadieno, CO y CO, en funcién
del tiempo de contacto, y mediante lineas los va-
lores predichos por el modelo.

Como puede observarse el modelo propues-
to representa en forma satisfactoria los datos ex-
perimentales. La dispersion de resultados que se
observa se debe en parte a los errores experimen-
tales, pero en gran medida a aquellas experien-
cias donde por el elevado nivel de conversién la
concentracion de oxigeno a la salida del reactor
es muy préxima a cero o nula. En esta situacién
se produce una abrupta elevacion de la selectivi-
dad a butenos y una disminucién en la produc-
cion de CO y CO, que ha sido imposible modelar.
Ello se debe a que el estado de oxidacion del cata-
lizador cambia en una medida tal que afecta con-
siderablemente los valores de los parametros, y
tal vez también provoca un cambio en el mecanis-
mo de reaccién. Los modelos son incapaces de te-
ner en cuenta estos efectos y ello explica el por-
qué de la tendencia a trabajar a conversiones en-
tre bajas y moderadas cuando se quiere dilucidar
el mecanismo de reaccion.

Como una proporcién considerable de los
datos se han obtenido en condiciones relativa-
mente alejadas del agotamiento de oxigeno, ellos
son los que determinan en gran medida los valo-
res de los parametros, y de alli que el ajuste se
desmejora para condiciones de alta conversion y
casi agotamiento de oxigeno.

En las Figuras 7 y 8 se muestra el efecto de
las presiones parciales de oxigeno y de n-butano
sobre la selectividad hacia los productos, y se
comparan los resultados experimentales con las
predicciones del modelo, (Tabla 2).

En la Figura 9 se analizan las velocidades
de formacion promedio [moles/(h g,,)] de los pro-
ductos deshidrogenados y de (CO+CO,) en fun-
cién de las composiciones molares (%) alimenta-
das de oxigeno (Ay C), y de Butano(B y D). Como
puede observarse la produccién de olefinas pre-
senta una clara dependencia con la presion par-
cial de n-butano en la alimentacion siendo des-

Armas y col.
Tabla 1
Expresiones de velocidad de reaccion para
el Modelo 3
Reaccion Expresién de Velocidad
1 r1_ k PCAHlD X°
2 r,= K,*Pee™X°
3 I’3— k Pcamo Y*©
4 r4_ k Pcamo Y*©
5 .= K*Peae*Y°
6 r.= K*Peae*Y°
7 r= K, *Pee*Y°
8 = Kg*Peae*Y°
9 rg_ k PCAHlD X°
Oxidacién X' r,= K, *P,*X"
Oxidacién Y’ ,= Ko Py,
an
.1'r\-u1EnH:i||n minilar .-. =
= 5 i-Bailann 4% L
L Cholgima L L2
2 m Midrapees B .
: .
= I
3 T
E 1l
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. o
k|
L]
¥ 5 1] i5 1] 5 K1)

Camverdon experimental [Se)

Figura 4. Conversion predicha por el modelo en
funcion de la conversion experimental.
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Figura 5. Composicién molar experimental
versus la predicha por el modelo 3 a la salida
del reactor.
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preciable su dependencia con la de oxigeno. Lo
contrario sucede con la produccién de (CO+C0O2)
que muestra una clara dependencia con la con-
centracion de oxigeno y en menor medida con la
concentracion de n-butano.

Este comportamiento confirmaria el mode-
lo redox adoptado para este sistema. La predic-
cion de la conversion y selectividades hacia los
productos de la deshidrogenacién oxidativa de
n-butano con el catalizador V-Mg-O soportado en
SiO, es en general satisfactoria. Las energias de
activacion de las reacciones de deshidrogenacion
son mayores que las energias de activacion de las
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Figura 8. Variacion de las selectividades en
funcion de la concentracion de oxigeno, a 500°C,
fracciéon molar de butano de 4% y tiempo de
contacto de 30 g.,/ (Mol putano”h)-

reacciones de oxidacion total, lo que verifica los
resultados de Melo y col. [12].

Conclusiones

Se desarrollé un modelo simple capaz de
correlacionar en forma aceptable el comporta-
miento del sistema analizado. Los parametros ci-
néticos del modelo se obtuvieron por ajuste de los
datos experimentales obtenidos sobre el cataliza-
dor VMgO/Si0,(30% en peso) utilizando un pro-
grama apropiado. El modelo reportado fue selec-
cionado por ser el mas simple capaz de simular el
comportamiento real dentro de limites acepta-

Rev. Téc. Ing. Univ. Zulia. Vol. 26, No. 2, 2003



124

Armas y col.

Tabla 2

Parametros cinéticos y resultados
estadisticos

Parametro Valor

Funcién Objetivo 0,6421

Coef. Correlacion 0,8715

Varianza 2,056E-03
Ko 4,455E-02 + 9,25-04
Ea;, 946,16 + 20,28
Koo 0,297 + 1,08E-02
Ea, 744,56 = 31,23
Koxo 18,99 + 22,39
Eay, 755,64 + 11,96
Kw 0,00+ 5,11
Kso 6,16E-02 + 9,35E-03
Ea3 161,38 + 198,87
Kao 3,43E-02 + 8,38E-04
Ead 33,44 £ 17,32
Kso 4,38+ 0,30
Eas 563,39 + 51,97
Kso 3,64+ 0,25
Eag 614,48 + 51,86
Ko 0,146 + 4,70E-02
Ea, 617,15+ 278,01
Kgo 0,168 + 4,53E-02
Eag 641,47 + 41,68
Koo 1,17E-03 + 1,71E-04
Eag 2302,12 + 107,43
Koxo2 23,53 + 4,89
Eaye 1064,42 + 162,55

bles. Para deducir las expresiones de velocidad
de reaccion, se utiliz6 en todos los casos el meca-
nismo propuesto por Mars Van-Krevelen. Se de-
mostro que es posible simular el comportamiento
del sistema catalitico VMgO/SiO, en la deshidro-
genacion oxidativa de n-butano con un modelo
simple, el cual ademés podria ser utilizado para

el estudio cinético de esta reaccién sobre otros ti-
pos de catalizadores.
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Simbolos y Unidades

Coeficiente  estequiométrico
reactante j en la reaccion i

para el

Pe Densidad aparente del catalizador (g/m?
A Area transversal del reactor (m?)

Cj Concentracién del j-ésimo componente
(mol/m3)

Ea; Energia aparente de activaciéon para la
reaccion i (J/mol)

gcat Gramos de catalizador (g)

Ki  Factores preexponenciales para la reaccion
i (mol/g cat *h)

ki Constante especifica de velocidad para la
reaccién i (mol/g cat *h)

kox Constante de oxidacion (mol/g cat *h)

Kw Constante de equilibrio para la adsorcion
del agua (mol/g*h)

[X] Concentracion de sitios activos selectivos
(mol/m?3)

Nj  Flujo molar de componente j (mol/h)
Puc Presion parcial del hidrocarburo (atm)
Po, Presion parcial del oxigeno (atm)

Pp Presion Parcial (atm)

[Y] Concentracién de sitios activos no selecti-
vos (mol/m3)

r; Velocidad de reaccion para la reaccion i
(moles/h*qg)

T Temperatura de reaccion (K)

Y Velocidad de flujo lineal en direccion
z (m/h)
W/F Tiempo de contacto ( gca’/ (Mol C4/h))
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