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líquida 

[𝑐𝑚2/𝑠] 

𝐷𝑃𝜂 Desviación promedio del factor de efectividad 
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𝐽𝑖 Densidad de flujo molar de 𝑖 [𝑚𝑜𝑙/(𝑐𝑚2𝑠)] 
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𝑅𝑖 Término de generación de 𝑖 [𝑚𝑜𝑙/(𝑐𝑚3𝑠)] 

𝑆𝑐 Número de Schmidt − − 
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𝑑𝑝 Diámetro de partícula [𝑐𝑚] 

𝑑𝑇 Diámetro del tanque [𝑐𝑚] 

𝑒 Potencia suministrada por el agitador, por masa de líquido [𝑊/𝑔] 
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𝑝𝑐 Presión crítica de la mezcla líquida [𝑃𝑎] 

𝑟 

 

Coordenada radial 

 

[𝑐𝑚] 

𝑟𝑝 Radio de partícula [𝑐𝑚] 

𝑡 Coordenada temporal [𝑠] 

𝑡𝑓𝑖𝑛𝑎𝑙 Tiempo final de reacción [𝑠] 

𝑤 Concentración de sólidos en el líquido [𝑔/𝑐𝑚3] 

𝑣 Velocidad del fluido [𝑐𝑚/𝑠] 

𝑥𝑖 Fracción molar del líquido 𝑖 − − 

𝑥𝑗 Fracción molar del solvente 𝑗 − − 

 

Letras Griegas 

𝜂 Factor de efectividad − − 

𝜇𝑖 Viscosidad dinámica de 𝑖  [𝑃𝑎 ∗ 𝑠] 

𝜇𝑗 Viscosidad dinámica de 𝑗 [𝑃𝑎 ∗ 𝑠] 

𝜇𝐿 Viscosidad de la mezcla líquida [𝑃𝑎 ∗ 𝑠] 

𝜉𝑟 

 

Número de nodos radiales − − 

𝜀𝑝 Fracción volumétrica de vacío − − 

𝜆𝑖 Espesor relativo de la película externa a la partícula [𝑐𝑚] 

𝜒𝐺  Conversión final de glicerol − − 

𝜌𝐿 Densidad de la mezcla líquida [𝑔/𝑐𝑚3] 

𝜌𝑝 Densidad esquelética de la partícula [𝑔/𝑐𝑚3] 

𝜏 Factor de tortuosidad − − 
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𝜑 Factor de asociación − − 

𝜗 Concentración adimensional de sólidos − − 

𝜐𝑖 Coeficiente estequiométrico de 𝑖 
 

− − 

𝜐𝑅𝐿 Coeficiente estequiométrico del reactivo límite 

 
− − 
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Resumen 

Título: Desarrollo de una metodología para el cálculo de las limitaciones de transferencia de masa 

para una reacción catalítica en fase líquida en un reactor por lotes isotérmico* 

Autores: Luis Camilo Sanabria Ardila y Diego Alejandro Rojas Salcedo** 

Palabras Clave: Factor de efectividad, Transferencia de masa, Reacción catalítica, Fase líquida, 

Fase sólida, Catálisis heterogénea, Catalizador sólido, Isotérmico, Agitación, Limitaciones 

externas, Limitaciones internas, Concentración molar. 

Descripción: El estudio de las propiedades de los sólidos catalíticos, inicia por su eficiencia desde el punto 

de vista químico, es decir, referida a la velocidad química de reacción, la cual debe estimarse en ausencia 

de limitaciones de transferencia de masa. Para lograrlo, es necesario que la concentración utilizada en la 

estimación de la velocidad de reacción corresponda a la de los complejos de transición que se forman en 

los sitios activos del catalizador. Esto implica, que el ensayo catalítico debe llevarse a cabo bajo condiciones 

de operación que, proporcionen una velocidad de transferencia de masa lo suficientemente rápida para que 

no se formen perfiles de concentración dentro y fuera de las partículas catalíticas; lo que se denomina un 

proceso libre de limitaciones de transferencia de masa. En este contexto, el presente trabajo desarrolló una 

metodología detallada para evaluar el efecto de las limitaciones de transferencia de masa externas e internas, 

en una reacción catalítica heterogénea en fase líquida, llevada a cabo en un reactor por lotes agitado e 

isotérmico, utilizando como criterio el factor de efectividad que relaciona la velocidad de reacción aparente 

con la velocidad de reacción intrínseca. Además, esta metodología consideró el cálculo de las propiedades 

termodinámicas y de transporte del líquido, junto con las condiciones de operación del reactor, la cinética 

de reacción y la solución numérica de los modelos de transferencia de masa, enfatizando en sus 

consideraciones y aproximaciones. Finalmente, se evaluó el desempeño de los modelos de transferencia de 

masa, con un análisis de sensibilidad, variando el tamaño de partícula, la velocidad de agitación y la 

temperatura, en el caso de estudio seleccionado (Eterificación de glicerol por tert-butanol). Como resultado, 

se logró identificar que para el sistema analizado el factor de efectividad tanto interno como externo fueron 

más sensibles al cambio de diámetro de partícula que al cambio en la velocidad de agitación o la 

temperatura. 

 

_________________________________ 

* Trabajo de Grado 

** Facultad de Ingenierías Fisicoquímicas. Escuela de Ingeniería Química. Director Víctor 

Baldovino Medrano. Codirectores Marcos Fernando Carrillo Moreno y Rodrigo Valderrama 

Zapata. 
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Abstract 

Title: Development of a methodology for calculating mass transfer limitations in a liquid-phase 

catalytic reaction in an isothermal batch reactor* 

Authors: Luis Camilo Sanabria Ardila y Diego Alejandro Rojas Salcedo ** 

Key words: Effectiveness factor, mass transfer, catalytic reaction, liquid phase, solid phase, 

heterogeneous catalysis, solid catalyst, isothermal, stirred, external limitations, internal 

limitations. 

Description: The study of catalytic solid properties begins with their efficiency from a chemical 

perspective, that is, concerning the chemical reaction rate, which must be estimated in the absence of mass 

transfer limitations. To achieve this, the concentration used in estimating the reaction rate must correspond 

to that of the transition complexes formed at the catalyst's active sites. This implies that the catalytic testing 

must be conducted under operating conditions that provide a sufficiently fast mass transfer rate to prevent 

the formation of concentration gradients inside and outside the catalytic particles a scenario referred to as 

a mass-transfer-limited-free process. In this context, the present work developed a detailed methodology to 

evaluate the effect of external and internal mass transfer limitations on a heterogeneous liquid-phase 

catalytic reaction carried out in an isothermal stirred batch reactor. The methodology used the effectiveness 

factor as a criterion, which relates the apparent reaction rate to the intrinsic reaction rate. Additionally, this 

approach considered the calculation of the liquid’s thermodynamic and transport properties, along with the 

reactor’s operating conditions, reaction kinetics, and the numerical solution of mass transfer models, 

emphasizing their assumptions and approximations. Finally, the performance of the mass transfer models 

was assessed through a sensitivity analysis by varying particle size, agitation speed, and temperature in the 

selected case study (glycerol etherification with tert-butanol). As a result, it was found that for the analyzed 

system, both the internal and external effectiveness factors were more sensitive to changes in particle 

diameter than to changes in agitation speed or temperature. 

_________________________________ 

* Bachelor Thesis 

** Facultad de Ingenierías Fisicoquímicas. Escuela de Ingeniería Química. Director Víctor 

Baldovino Medrano. Codirectores Marcos Fernando Carrillo Moreno y Rodrigo Valderrama 

Zapata. 
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Introducción 

Los catalizadores sólidos son un cúmulo de partículas con poros a escala nanométrica 

fundamentales en la fabricación de productos químicos, utilizados en aproximadamente el 90% de 

los reactores en la industria (Cortés-Ortiz & Guerrero-Fajardo, 2020), siendo determinantes en la 

eficiencia del proceso. Un catalizador aumenta la velocidad de reacción sin ser consumido durante 

la misma (Vannice, 2005). En este sentido, los reactores que contienen sólidos catalíticos, 

conocidos como reactores heterogéneos, requieren para su diseño una selección objetiva del sólido 

catalítico. Para ello, se comparan sus propiedades catalíticas, iniciando por su eficiencia desde el 

punto de vista químico, es decir, referida a la velocidad química de reacción (Levenspiel, 1998).  

La velocidad química de reacción suele estimarse experimentalmente mediante ensayos 

catalíticos en reactores continuos o discontinuos a escala de laboratorio (Vannice, 2005). Estos 

ensayos deben considerar las etapas de una reacción catalítica entre un fluido y un sólido. Entre 

estas etapas, dos son de carácter físico, los procesos de transporte de masa y calor, y una de carácter 

químico, la reacción en sí misma. Si en el fluido y el sólido no hay transporte de calor, se dice que 

el proceso es isotérmico, siendo controlado exclusivamente por el transporte de masa o la reacción 

química. En cuanto al transporte de masa, se postula que inicia con la transferencia de los reactivos 

desde el seno del fluido hasta la superficie de los poros del catalizador, seguido de su adsorción en 

los sitios activos y la reacción química, ocurriendo esta última entre los complejos de transición 

formados entre las moléculas adsorbidas y los sitios activos (Klaewkla et al., 2011). Estos ensayos 

exigen que los experimentos se realicen bajo condiciones hidrodinámicas que aseguren una rápida 

velocidad de transferencia de masa, para que la etapa más lenta sea la reacción química (Brooks, 
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1991). De lo contrario, dicho ensayo no permitirá estimar la velocidad química de reacción, sino 

una combinación con la velocidad de transferencia de masa (Kapteijn et al., 1997).  

Para evitar este problema, se han desarrollado criterios y métodos experimentales que 

identifican la existencia de limitaciones de transferencia de masa en reactores continuos o 

discontinuos (Koros & Nowak, 1967; Madon & Boudart, 1982; D. Mears, 1972; D. E. Mears & 

Boudart, 1966). No obstante, es necesario aplicar varios métodos experimentales para garantizar 

que el sistema sea isotérmico; además, son menos rigurosos que los métodos teóricos (Bischoff, 

1965; R. V. Chaudhari & Ramachandran, 1980; Weisz & Prater, 1954) cuando predominan 

cinéticas de reacción complejas (Kapteijn et al., 1997). En este sentido, se han diseñado 

metodologías y algoritmos para el cálculo de los criterios teóricos, como la metodología de García 

y colaboradores (García et al., 2023), aplicable a reacciones de fase gaseosa, en reactores continuos 

tubulares o la herramienta web GradientCheck (Hickman et al., 2016), que automatiza los cálculos 

para reacciones en fase gaseosa o líquida, en reactores continuos. Por otro lado, se han evaluado 

estos efectos en reacciones de fase líquida en el estado transitorio de reactores por lotes (Graça 

et al., 2010; Silva & Rodrigues, 2006a; Xiu et al., 2000).  

Considerando lo expuesto, hay una brecha en la literatura dado que no existe una metodología 

sistemática y paso a paso que describa cómo analizar el efecto del transporte de masa al estimar 

velocidades químicas de reacción en reactores catalíticos por lotes en fase líquida. Además, no se 

ha realizado un análisis de sensibilidad de los modelos que evalúan estas limitaciones ante 

variaciones en las propiedades y condiciones de operación del sistema. En este sentido, el presente 

trabajo busca desarrollar una metodología detallada que permita analizar la existencia o no de 

limitaciones de transferencia de masa en el transcurso de una reacción química en fase líquida con 

catalizadores sólidos, en un reactor por lotes agitado e isotérmico. 
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1. Objetivos 

1.1 Objetivo general 

Desarrollar una metodología para el cálculo de las limitaciones de transferencia de masa para una 

reacción catalítica en fase líquida en un reactor por lotes agitado e isotérmico. 

1.2 Objetivos específicos 

• Identificar a través de una revisión bibliográfica los métodos de determinación de 

limitaciones de transferencia de masa aplicables a sistemas con reacciones catalíticas 

heterogéneas en fase líquida. 

• Diseñar un algoritmo que permita analizar el efecto de la transferencia de masa sobre la 

estimación de velocidades de reacción en el tiempo, para sistemas de reacción por lotes en 

fase líquida con catalizadores sólidos, a través de una secuencia detallada de cálculo.  

• Evaluar la sensibilidad y el desempeño del factor de efectividad en el método de cálculo 

establecido, con énfasis en la velocidad de agitación, el tamaño de partícula y temperatura 

de reacción. 
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2. Marco conceptual 

Una reacción llevada a cabo entre un fluido y un sólido catalítico comprende las siete etapas 

ilustradas en la Figura 1, en la que se asume una reacción química unimolecular, como la 

isomerización de un compuesto 𝐴 en un producto 𝐵: 

Figura 1: Etapas de una reacción catalítica en un reactor por lotes agitado e isotérmico 

Etapas de una reacción catalítica en un reactor por lotes agitado e isotérmico 

 

Nota. 𝐽𝐴 y 𝐽𝐵 son las densidades de flujo molar del reactivo 𝐴 y el producto 𝐵, respectivamente. 

Adaptado de (Klaewkla et al., 2011). 

Desde el punto de vista del reactivo, la Etapa 1 corresponde a su transporte a través de una 

película viscosa que se forma alrededor de una partícula de catalizador. Luego, inicia la Etapa 2 

en la superficie externa de la partícula, donde el reactivo se transporta por difusión hasta alcanzar 
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el sitio activo. En este punto, ocurre la Etapa 3 donde el reactivo se adsorbe en el sitio activo. 

Finalmente, en la Etapa 4, se da la reacción química. 

Desde el punto de vista cinético, estas etapas no ocurren a la misma velocidad. Por ejemplo, 

las Etapas 1 y 2 están gobernadas por la velocidad de transferencia de masa, definida como la 

cantidad de masa (o moles) transferidas a través de un área de transferencia determinada por unidad 

de tiempo. Esta velocidad suele expresarse por unidad de área de transferencia, definiéndose así, 

la densidad de flujo molar 𝐽𝑖  (Bird et al., 2006). En contraste, la Etapa 4 es gobernada por la 

velocidad molar de reacción 𝑅𝑖, referida al consumo de los reactivos en la superficie de los poros 

de la partícula de catalizador por unidad de tiempo.  

Así las cosas, en un sentido amplio, la velocidad global de reacción en un proceso catalítico 

en un reactor por lotes es función de las propiedades termodinámicas (volumen molar y 

temperatura) y de transporte (viscosidad y difusividad) del fluido, las condiciones hidrodinámicas 

del proceso (agitación) (G. Yuan & Keane, 2003) y de las propiedades físicas del sólido catalítico 

(tamaño de partícula) (M. P. Chaudhari & Sawant, 2005; Zhan et al., 2013). Por consiguiente, si 

bajo las condiciones mencionadas, la velocidad de transferencia de masa del reactivo no es lo 

suficientemente alta, se formará un perfil de concentración 𝐶𝑖 a lo largo de las Etapas 1 y 2. Esto 

ocasiona que la concentración en el seno del fluido sea mayor en magnitud que la concentración 

del reactivo en superficie (Etapa 4), como se ilustra en la Figura 2:  

Figura 2. Representación esquemática de los perfiles de concentración de un reactivo 𝐴 durante su transporte de una película estancada de fluido hacia los poros de un sólido catalítico para bajas velocidades de transferencia de masa 

Representación esquemática de los perfiles de concentración de un reactivo 𝐴 durante su 

transporte de una película estancada de fluido hacia los poros de un sólido catalítico para bajas 

velocidades de transferencia de masa 
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Lo cual implica que la velocidad de reacción aparente, estimada con la concentración en 

el seno del fluido y afectada por las limitaciones de transferencia de masa, sea menor que la 

velocidad de reacción intrínseca, calculada con la concentración en la superficie del catalizador 

bajo el supuesto de ausencia de dichas limitaciones (Satterfield & M.I.T., 2018).  

Como se mencionó anteriormente, existen criterios teóricos para evaluar la existencia de 

limitaciones de transferencia de masa. En este trabajo, se empleó el factor de efectividad 𝜂 

(Ecuación 1) (Brooks, 1991), que relaciona la velocidad de reacción aparente con la intrínseca:  

 
𝜂 =

𝑉𝑒𝑙𝑜𝑐𝑖𝑑𝑎𝑑 𝑑𝑒 𝑟𝑒𝑎𝑐𝑐𝑖ó𝑛 𝑎𝑝𝑎𝑟𝑒𝑛𝑡𝑒 

𝑉𝑒𝑙𝑜𝑐𝑖𝑑𝑎𝑑 𝑑𝑒 𝑟𝑒𝑎𝑐𝑐𝑖ó𝑛 𝑖𝑛𝑡𝑟í𝑛𝑠𝑒𝑐𝑎
  

 

(Ec.1) 

 
1 > 𝜂 > 0 𝐸𝑥𝑖𝑠𝑡𝑒𝑛 𝑙𝑖𝑚𝑖𝑡𝑎𝑐𝑖𝑜𝑛𝑒𝑠 𝑑𝑒 𝑡𝑟𝑎𝑛𝑠𝑓𝑒𝑟𝑒𝑛𝑐𝑖𝑎 𝑑𝑒 𝑚𝑎𝑠𝑎 

 

 

 𝜂 ≈ 1 𝑁𝑜 𝑒𝑥𝑖𝑠𝑡𝑒𝑛 𝑙𝑖𝑚𝑖𝑡𝑎𝑐𝑖𝑜𝑛𝑒𝑠 𝑑𝑒 𝑡𝑟𝑎𝑛𝑠𝑓𝑒𝑟𝑒𝑛𝑐𝑖𝑎 𝑑𝑒 𝑚𝑎𝑠𝑎  

 

3. Estado del arte 

El propósito de este trabajo fue desarrollar una metodología detallada que evalúe el efecto 

de limitaciones de transferencia de masa externas e internas sobre la estimación de velocidades de 

reacción en un reactor catalítico por lotes y en fase líquida. En la literatura existen múltiples 
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estudios enfocados en determinar limitaciones de transferencia. Por ejemplo, Chaudhari y 

Ramachandran (R. V. Chaudhari & Ramachandran, 1980), desarrollaron expresiones del factor de 

efectividad a partir de la solución analítica de la ecuación de continuidad en coordenadas 

rectangulares y en estado estacionario, de un reactor semicontinuo. Consideraron cinéticas 

químicas como ley de potencias, Langmuir-Hinshelwood y modelos de equilibrio para reacciones 

reversibles. Además, propusieron correlaciones y métodos experimentales para determinar los 

parámetros involucrados, como el coeficiente de difusividad efectiva y el coeficiente de 

transferencia de masa. Sin embargo, no presentaron un algoritmo de cálculo, ni consideraron el 

efecto de la geometría del sólido o el cálculo de las propiedades termodinámicas del líquido.  

Muchos años después, Silva y Rodríguez (Silva & Rodrigues, 2006) abordaron el problema 

desde la perspectiva de un reactor por lotes, solucionando numéricamente las ecuaciones de 

continuidad en coordenadas esféricas y en estado transitorio, obteniendo la evolución temporal del 

factor de efectividad, siendo consistente con los datos experimentales de la reacción catalítica en 

fase líquida que analizaron. En contraste con Chaudhari y Ramachandran, su estudio se centró en 

determinar el efecto del tamaño de partícula en el factor de efectividad.  

A pesar de que estos estudios, constituyen una buena guía para el análisis de las 

limitaciones de transferencia de masa en reacciones de fase líquida, aún persiste la necesidad de 

desarrollar una metodología que permita a cualquier investigador aplicar un procedimiento 

sistemático para estimar criterios teóricos que determinen limitaciones de transferencia de masa. 

En este sentido, un ejemplo de cómo estructurar este tipo de metodologías es el estudio 

realizado por García y colaboradores en el Centro de Investigación en Catálisis de la Universidad 

Industrial de Santander (CICAT-UIS) (García-Sánchez et al., 2023), que fue aplicada en un reactor 

isotérmico de lecho empacado en fase gaseosa en estado estacionario. Aunque este sistema no 
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coincide con el analizado en el presente trabajo, la metodología que presentaron explica cada uno 

de los fundamentos y consideraciones detrás de la determinación tanto de los modelos de 

transferencia de masa, como de las propiedades de la fase gaseosa. Los autores utilizaron como 

criterios de evaluación el factor de efectividad para limitaciones externas (Vannice, 2005) y el 

número de Weisz-Prater para limitaciones internas (Weisz & Prater, 1954). Para validar la 

aplicación de la metodología, los autores estudiaron un caso base, con el cual analizaron la 

respuesta del modelo matemático que soportaba la metodología desarrollada. 

Con base en dichas necesidades, este trabajo desarrolló una metodología para evaluar las 

limitaciones de transferencia de masa externas e internas, en una reacción catalítica de fase líquida, 

dentro de un reactor por lotes agitado e isotérmico. Para ello, se detallaron los fundamentos y 

consideraciones del planteamiento de las ecuaciones que modelan la transferencia de masa, junto 

con el cálculo de los parámetros involucrados y las propiedades de la fase líquida. Además, dado 

que la naturaleza discontinua del reactor introduce una evolución temporal en estos efectos, se 

evaluó su impacto a lo largo del tiempo. Permitiendo comprender cómo la transferencia de masa 

externa e interna, influye en la estimación de velocidades de reacción en sistemas de fase líquida, 

con catalizadores sólidos. Con esto, se buscó proporcionar al lector las herramientas necesarias 

para evaluar estas limitaciones, comprender los conceptos de los cálculos involucrados y reconocer 

la importancia de las consideraciones en la construcción de los modelos de transferencia de masa. 

4. Metodología 

La metodología utilizada para dar cumplimiento a los objetivos específicos, se resume en 

el siguiente diagrama de flujo:
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Figura 3. Fases metodológicas para cumplir cada objetivo específico 

Fases metodológicas para cumplir cada objetivo específico 
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4.1 Fase 1: Revisión bibliográfica 

Se diseñaron ecuaciones de búsqueda científica (obsérvese el Apéndice A) para encontrar 

información asertiva y relevante que permitiera diseñar y alimentar la metodología. 

Posteriormente, las ecuaciones de búsqueda se aplicaron en herramientas de consulta y bases de 

datos académicas como lo son: Google Scholar, Springer, ScienceDirect y American Chemical 

Society (ACS, por sus siglas en inglés).  

Además, se amplificó esta información a partir de sus referencias y citas, utilizando 

herramientas de mapeo y visualización como:  Research Rabbit (Pitt & Webster, 2016), Litmaps 

(Pitt & Webster, 2016) y Connected Papers (Tarnavsky et al., 2020). Con esta base de información, 

se diseñó y alimentó la metodología de cálculo.  

4.2 Fase 2: Diseño de un algoritmo para calcular el factor de efectividad 

Con la información recolectada en la Fase 1, se diseñó un algoritmo que abarcó de forma 

general y secuencial, el cálculo del factor de efectividad para evaluar la existencia de limitaciones 

de transferencia de masa externas e internas. Se anexaron en cada bloque los modelos de transporte 

de masa junto con las correlaciones, ecuaciones y relaciones matemáticas que especifican los 

parámetros de los modelos, indicando con ello las consideraciones y aproximaciones realizadas. 

4.3 Fase 3: Evaluación del factor de efectividad frente a cambios en las variables 

relevantes 

Se evaluó la capacidad de la metodología para determinar la existencia o no de limitaciones 

de transferencia de masa externas e internas en un caso de estudio, por medio de un análisis de 

sensibilidad del factor de efectividad externo e interno de las Ecuaciones 2 y 3 (obsérvese la 

Sección 5.2.7), respectivamente.  
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𝜂𝐸𝑥𝑡(𝑡) =

𝑅𝑖(𝑟𝑝, 𝑡)

𝑅𝑖(𝜆𝑖𝑟𝑝, 𝑡)
  ∧    𝑅𝑖(𝑟, 𝑡) = 𝜐𝑖𝑘𝑚𝐶𝑅𝐿(𝑟, 𝑡)

𝑚 

 

(Ec.2) 

 𝜂𝐼𝑛𝑡(𝑡) =
𝑅𝑖̅(𝑡)

𝑅𝑖(𝑟𝑝, 𝑡)
 ∧  𝑅𝑖̅(𝑡) =

∫ 𝑟2𝑅𝑖(𝑟, 𝑡)𝑑𝑟
𝑟𝑝

0

∫ 𝑟2𝑑𝑟
𝑟𝑝

0

 (Ec.3) 

 

Comparando las desviaciones relativas obtenidas del factor de efectividad con énfasis en 

la velocidad de agitación, el tamaño de partícula y la temperatura de reacción. 

5. Resultados 

5.1 Resultados de la Fase 1: Revisión bibliográfica 

Se consultaron las bases de datos: Google Scholar, Springer, ScienceDirect y ACS, 

seleccionando 51 documentos de 80 consultados en total. A su vez, estos documentos se revisaron 

en Research Rabbit (Liang & L’Hotellier, 2021), Litmaps (Pitt & Webster, 2016) y Connected 

Papers (Tarnavsky et al., 2020), resultando en la adición de otros 6 estudios. Además, estas 

herramientas permitieron comparar e ilustrar la cantidad final de información en función de sus 

citas, lo que está directamente relacionado con el impacto en el campo de los fenómenos de 

transporte y las reacciones catalíticas heterogéneas, como se observa en la Figura 4. 

Figura 4. Mapa de citaciones de los recursos bibliográficos seleccionados 

Mapa de citaciones de los recursos bibliográficos seleccionados 
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Nota: Mapa generado por Litmaps (Pitt & Webster, 2016).  

Además, se clasificó la información priorizando los documentos con mayor número de 

citas. Como se observa en la Figura 5, la metodología de García y colaboradores (García-Sánchez 

et al., 2023) encabeza el gráfico. Evidenciando el interés de las recientes investigaciones en 

catálisis heterogénea, por los principios de las limitaciones de transferencia de masa. 

Figura 5. Mapa de citas ajustado de los recursos bibliográficos seleccionados 

Mapa de citas ajustado de los recursos bibliográficos seleccionados 
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Nota: Mapa generado por Litmaps (Pitt & Webster, 2016). 

5.2 Resultados de la Fase 2: Diseño de un algoritmo para calcular el factor de efectividad 

A partir de la revisión bibliográfica, se identificó que evaluación del efecto de las 

limitaciones de transferencia de masa en una reacción catalítica en fase líquida, llevada a cabo en 

un reactor por lotes agitado e isotérmico; se inicia modelando la transferencia de masa definiendo 

la distribución de concentración en el espacio-tiempo con la ecuación de continuidad (Ecuación 

4). Luego, se describen los mecanismos de transporte de masa con una ecuación constitutiva 

(Ecuación 5) y se determinan cada uno de los parámetros involucrados. Finalmente, la solución de 

la ecuación de continuidad produce los perfiles de concentración sobre cuya base, se calcula el 

factor de efectividad (Bidabehere et al., 2015; Graça et al., 2010; Silva & Rodrigues, 2006b; Xiu 

et al., 2000). En resumen, la metodología aplicada consta de los siguientes pasos: 

Figura 6. Metodología general para el cálculo del factor de efectividad 

Metodología general para el cálculo del factor de efectividad 

 

A continuación, se describe como se especificó cada bloque de la metodología anterior.  
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5.2.1 Caracterización del sistema  

Como se verá a continuación, los parámetros que alimentan la metodología estarán 

definidos en cuatro conjuntos que son: (1) Condiciones de operación del tanque agitado: 

temperatura, presión, concentración de sólidos en el líquido y velocidad de agitación. (2) 

Propiedades del medio líquido: volumen total y cantidades de reactivos. (3) Propiedades físicas de 

las partículas: Tamaño promedio, densidad esquelética, área superficial específica, fracción 

volumétrica de vacío y tortuosidad. Por último, (4) datos cinéticos de la reacción como: los 

coeficientes estequiométricos, la constante cinética, el orden y tiempo final de reacción. 

5.2.2 Planteamiento de la ecuación de continuidad 

El planteamiento de esta ecuación comienza entendiendo que cuando un reactor por lotes 

agitado e isotérmico, opera a una velocidad de agitación mayor que su velocidad mínima de 

agitación (obsérvese la sección 5.2.3), las partículas de catalizador, consideradas de igual tamaño, 

permanecen suspendidas en el medio líquido el cual está constituido por la mezcla de los reactivos. 

Adicionalmente, se considera que el seno del líquido (Figura 7) está perfectamente mezclado, con 

concentración homogénea y propiedades termodinámicas (densidad y temperatura) y de transporte 

(difusividad y viscosidad) isotrópicas, es decir, independientes de la posición espacial. Sin 

embargo, en las Regiones I y II (Figura 7), que corresponden a la película externa a la partícula y 

al líquido dentro de los poros, respectivamente, la concentración no es necesariamente homogénea, 

debido a las resistencias físicas e hidrodinámicas propias de la transferencia de masa y su 

contraposición con la velocidad de reacción química. 

Figura 7 Representación esquemática de las regiones de flujo 

Representación esquemática de las regiones de flujo 
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Nota. Donde 𝑟𝑝 es el radio de la partícula y 𝜆𝑖 el espesor relativo de la capa límite. Adaptado de 

(R. V. Chaudhari & Ramachandran, 1980)  

Dicho esto, se modeló la transferencia de masa de un reactivo arbitrario 𝑖 a través de estas 

regiones, planteando la ecuación de continuidad en coordenadas esféricas (Ecuación 4, obsérvese 

su desarrollo en el Apéndice B), y aplicándola con base en las consideraciones de cada región. 

Tabla 1. Definición de la ecuación de continuidad aplicada en las Regiones I y II 

Definición de la ecuación de continuidad aplicada en las Regiones I y II 

Concepto Descripción  

Ecuación de continuidad 

 

 
𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑡
= −(

2

𝑟
𝐽𝑖𝑟
 +

𝜕𝐽𝑖𝑟
 

𝜕𝑟
) + 𝑅𝑖 

 

(Ec.4) 

Variables dependientes 

(3)  

𝐶𝑖 = Concentración molar de la sustancia 𝑖; 𝐽𝑖𝑟 = densidad de 

flujo molar radial de 𝑖; 𝑅𝑖 = término de generación o consumo 

de 𝑖 por reacción química  

 

Variables independientes 

(2) 

𝑟 = Coordenada radial; 𝑡 = Coordenada temporal 

Consideraciones 

 

• Medio continuo 

• Partículas de igual tamaño 
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• Fluido incompresible (𝛻⃗ ∙ 𝑣 ) = 0 

• Estado transitorio 

• Sistema isotérmico 

• Seno del líquido perfectamente mezclado 

• Sistema de coordenadas esférico 

• Transporte no dispersivo 𝐽𝑖𝜃 = 𝐽𝑖𝜑 = 0 

 

 

Se puede notar que esta ecuación de continuidad es sensible tanto a cómo se define la 

densidad de flujo molar (ecuación constitutiva), así como la presencia de reacciones químicas. Lo 

cual, difiere el modelamiento de las Regiones I y II, como se muestra a continuación: 

5.2.2.1 Modelamiento del transporte de masa en la película externa a la partícula 

(Región I). Para modelar el transporte de masa en esta región se tomó como punto de partida la 

densidad de flujo molar combinada (Ecuación 5) (Bird et al., 2006), cuyos términos a la derecha, 

representan la transferencia de masa por mecanismos difusivo y convectivo, respectivamente. 

 𝐽𝑖𝑟 = −𝐷𝑖,𝑚

𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
+ 𝐶𝑖𝑣𝑟 (Ec.5) 

Donde, 𝐷𝑖,𝑚 es el coeficiente de difusividad molecular de 𝑖 en la mezcla, que se asume 

independiente de la concentración y 𝑣𝑟 es la velocidad radial del líquido a lo largo de la película.  

Dado que el seno del líquido se encuentra perfectamente mezclado debido a la alta 

velocidad de transferencia de masa proporcionada por el régimen turbulento inducido por la 

agitación mecánica del tanque (Hanks & Toor, 1995), su concentración sólo cambiará con el 

tiempo, producto de la transferencia de masa a través de la Región I. Esta última se define como 

una película estancada y viscosa muy cercana a la superficie externa de la partícula (Bird et al., 

2006). A su vez, se asume que la mezcla es diluida y por lo tanto la velocidad en esta región es 

despreciable. Como resultado, la densidad de flujo molar resulta en:  
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 𝐽𝑖𝑟 = −𝐷𝑖,𝑚

𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
 (Ec.6) 

 

Por otro lado, el espesor relativo de la película 𝜆𝑖, que relaciona el radio de la película (𝑟𝑏) 

entre el radio de la partícula de catalizador (𝑟𝑝), se calcula en función de la densidad de flujo molar 

en la interfase líquido-sólido (obsérvese el desarrollo en el Apéndice I). Esta densidad de flujo 

molar definida por el coeficiente de difusividad molecular y el coeficiente de transferencia de masa 

se consideran constantes en el tiempo (Cussler, 1997), resultando en: 

𝜆𝑖 =
𝑘𝑠𝑖

𝑟𝑝

𝑘𝑠𝑖
𝑟𝑝 − 𝐷𝑖,𝑚

 (Ec.7) 

 

En cuanto a la reacción química, se considera que solamente ocurre en los sitios activos de 

la superficie de los poros, por lo tanto, el término de generación o consumo de i (𝑅𝑖) se descarta. 

Al aplicar la ecuación de continuidad (Ecuación 4) en la película externa a la partícula 

(Región I) con las consideraciones postuladas, se obtiene: 

Tabla 2 Definición de la ecuación de continuidad con base molar de la Región I  

Definición de la ecuación de continuidad con base molar de la Región I  

Concepto Descripción  

Ecuación de continuidad 

 

(
𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑡
)
𝐼
= 𝐷𝑖,𝑚 (

2

𝑟

𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
+

𝜕2𝐶𝑖

𝜕𝑟2
)

𝐼

 

 

(Ec.8) 

Parámetros (1) 𝐷𝑖,𝑚 = Coeficiente de difusividad molecular de 𝑖 en la mezcla 

Variable dependiente 

 

𝐶𝑖 = Concentración molar de la sustancia 𝑖 
 

Variables independientes 

(2) 

𝑟 = Coordenada radial; 𝑡 = Coordenada temporal 
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Consideraciones 

 

• Mecanismo de transporte netamente difusivo 𝑣 = 0 

(contraflujo equimolar) 

• Coeficiente de difusividad molecular isotrópico       

𝛻⃗ ∙ 𝐷𝑖,𝑚 = 0 

• Espesor de la película constante 𝜆𝑖 ≠ 𝜆𝑖(𝑡)  

• Reacción química inexistente 

 

 

5.2.2.2 Modelamiento del transporte de masa al interior de la red porosa de la partícula 

catalítica (Región II). Modelar la transferencia de masa a través de la red porosa es una tarea 

compleja (Bird et al., 2006), dado que involucra múltiples efectos simultáneos, como la difusión 

molecular a través del líquido alojado en los poros, la difusión superficial a través de las capas de 

líquido adsorbidas en la superficie del poro, además de interacciones intermoleculares (Medveď 

& Černý, 2011). Por simplicidad, se asume que el catalizador es macroporoso (>50 [𝐧𝐦]) y que 

no existe una distribución de poros, dándose el transporte de masa por el mecanismo de difusión 

de Knudsen y describiéndose éste mediante el coeficiente de difusividad efectiva 𝐃𝐞𝐢
 (Sección 

5.2.2), que es función tanto de las propiedades termodinámicas y de transporte del líquido como 

de la estructura de la partícula. En consecuencia, la densidad de flujo molar (Ecuación 6) se 

reinterpreta como una expresión promedio (Ecuación 9).  

 𝐽𝑖𝑟 = −𝐷𝑒𝑖

𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
 (Ec.9) 

 

Por otro lado, la cinética de la reacción química se modela mediante una ley de potencias de orden 

𝑚 respecto al reactivo limitante. A su vez, en la ecuación de continuidad la reacción química se 

considera como una reacción homogénea en el volumen total de la partícula y no como una 

condición de frontera en la superficie del poro. Debido a esto, se corrige la ecuación de continuidad 
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con la fracción volumétrica de vacío en la partícula 𝜀𝑝, amortiguando el error generado por las 

simplificaciones mencionadas (obsérvese el desarrollo en el Apéndice C). Resultando en: 

Tabla 3. Definición de la ecuación de continuidad con base molar de la Región II 

Definición de la ecuación de continuidad con base molar de la Región II 

Concepto Descripción  

Ecuación de 

continuidad 

 

𝜀𝑝 (
𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑡
)
𝐼𝐼

= 𝐷𝑒𝑖
(
2

𝑟

𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
+

𝜕2𝐶𝑖

𝜕𝑟2
)

𝐼𝐼

+ (1 − 𝜀𝑝)𝜐𝑖𝑘𝑚(𝐶𝑅𝐿)𝐼𝐼
𝑚 

 

(Ec.10) 

Parámetros (5) 

𝐷𝑒𝑖
= Coeficiente de difusividad efectiva de 𝑖 en la mezcla; 𝜀𝑝 = 

Fracción volumétrica de vacío de la partícula; 𝑘𝑚 = Constante cinética 

de reacción; 𝜐𝑖 = Coeficiente estequiométrico de i (Para el reactivo 

límite debe ser 𝜐𝑅𝐿 = −1); 𝑚 = Orden de reacción 

Variables 

dependientes 

 

𝐶𝑖 = Concentración molar de la sustancia 𝑖; 𝐶𝑅𝐿 = Concentración 

molar del reactivo limitante 

 

Variables 

independientes 

(2) 

𝑟 = Coordenada radial; 𝑡 = Coordenada temporal 

 

 

Consideraciones 

 

• Difusión molecular reinterpretada como una difusión efectiva 

• Partícula macroporosa de catalizador, no existe una distribución 

de poros 

• Reacción química homogénea cuya cinética se modela con una 

ley de potencias 

• El reactivo limitante puede ser o no el reactivo 𝑖 
 

 

Matemáticamente, las ecuaciones de continuidad de las Regiones I y II corresponden a 

ecuaciones diferenciales parciales de segundo orden en el radio y de primer orden en el tiempo. 

Por tanto, cada una requiere dos condiciones de frontera y una condición inicial para ser resueltas 

(Passty, 1985). Sin embargo, como ambas expresiones se conectan en la coordenada (𝑟 = 𝑟𝑝), su 

solución conjunta requiere en total tres condiciones de frontera y una condición inicial. 
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5.2.2.3 Condición inicial.  La condición inicial se define aquí como la concentración del 

reactivo i en el tiempo cero, sea constante o una función del espacio (Beers, 2006). En este caso, 

se considera que los poros de la partícula inicialmente están vacíos, por lo que la concentración es 

cero excepto en la coordenada 𝐫 = 𝛌𝐢𝐫𝐩. 

 
𝐶𝐼: 𝑡 = 0 ;  𝐶𝑖(0, 𝑟) ≡ {

0, 0 ≤ 𝑟 < 𝜆𝑖𝑟𝑝
𝐶𝑖𝑏0, 𝑟 = 𝜆𝑖𝑟𝑝

 
(Ec.11) 

Donde, 𝐶𝑖𝑏0 es la concentración inicial en el seno del líquido o de alimento del reactor y 𝑟𝑝 

es el radio de la partícula de catalizador. 

5.2.2.4 Condiciones de frontera. A continuación, se plantean condiciones de frontera del 

tipo Dirichlet (Beers, 2006) que describen el cambio temporal de la concentración en el seno del 

líquido (Ecuación 12) y la condición de flujo en la superficie de la partícula (Ecuación 13) (Silva 

& Rodrigues, 2006a). Además, se impone una condición de frontera del tipo Neumann (Beers, 

2006) que considera la existencia de un mínimo local de concentración en el centro de la partícula: 

 𝐶𝐹1 (𝐷𝑖𝑟𝑖𝑙𝑒𝑐ℎ𝑡): 𝑟 = 𝜆𝑖𝑟𝑝;  
𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑡
|
𝑟=𝜆𝑖𝑟𝑝

= 𝑎𝑘𝑠𝑖
(𝐶𝑖|𝑟=𝑟𝑝 − 𝐶𝑖|𝑟=𝜆𝑖𝑟𝑝

) (Ec.12) 

 

𝐶𝐹2 (𝐶𝑜𝑛𝑡𝑖𝑛𝑢𝑖𝑑𝑎𝑑 𝑑𝑒 𝑓𝑙𝑢𝑗𝑜): 𝑟 =  𝑟𝑝 ;   𝐽𝑖𝑟|𝑟=𝑟𝑝 = −𝐷𝑒𝑖
 
𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
|
𝑟=𝑟𝑝

= −𝐷𝑖,𝑚  
𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
|
𝑟=𝑟𝑝

= 𝑘𝑠𝑖
(𝐶𝑖|𝑟=𝑟𝑝 − 𝐶𝑖|𝑟=𝜆𝑖𝑟𝑝

) 

(Ec.13) 

 𝐶𝐹3 (𝑁𝑒𝑢𝑚𝑚𝑎𝑛): 𝑟 =  0 ;    
𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
|
𝑟=0

= 0 (Ec.14) 

 

Donde, 𝑎 corresponde a la relación del área total de transferencia (𝐴𝑝) con el volumen total 

del líquido (𝑉𝑇𝐿) y 𝑘𝑠𝑖
 al coeficiente de transferencia de masa de la sustancia i (Sección 5.2.3). 

Este último introduce el efecto de la condición hidrodinámica del reactor en la transferencia de 

masa del seno del líquido hacia el sólido catalítico. 
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Definido el conjunto de ecuaciones de continuidad con su condición inicial y condiciones 

de frontera, a continuación, se presenta cómo se calculan los parámetros involucrados, siendo éstos 

los coeficientes de difusividad molecular 𝐷𝑖,𝑚 y efectiva 𝐷𝑒𝑖
 en las ecuaciones de las Regiones I y 

II, respectivamente, y el coeficiente de transferencia de masa interfacial líquido-sólido 𝑘𝑠𝑖
, en las 

condiciones de frontera.  

5.2.3 Cálculo del coeficiente de difusividad efectiva 

El cálculo de este parámetro se da en dos partes. La primera, consiste en determinar el 

coeficiente de difusividad molecular de la mezcla líquida y la segunda, en aplicar un factor de 

corrección que es función de la estructura de la partícula. 

5.2.3.1 Coeficiente de difusividad molecular de la mezcla. Uno de los modelos 

seleccionados para determinar este coeficiente es la correlación para solutos concentrados de 

Perkins y Geankopolis (Perkins & Geankoplis, 1969), derivada de la correlación de Wilke-Chang 

(Wilke & Chang, 1955). El modelo considera las interacciones moleculares y el estado de 

agregación del soluto al incluir un factor de asociación solvente-soluto 𝛗: 

 𝐷𝑖,𝑚 = 7.4 × 10−8 (
(𝜑𝑀)

1
2𝑇

𝜇𝑗(𝑉𝑏𝑖
∗𝑙)

0.6) (Ec.15) 

 𝜑𝑀 = (
∑ 𝑥𝑗𝜑𝑗𝑀𝑗𝑗≠𝑖

∑ 𝑥𝑗𝑗≠𝑖
) (Ec.16) 

 

Donde 𝜇𝑗 [𝑐𝑃] es la viscosidad de la mezcla líquida de las sustancias que no se están 

difundiendo,  𝑉𝑏𝑖
∗𝑙 [𝑐𝑚3/𝑚𝑜𝑙] es el volumen molar del soluto 𝑖 a su temperatura normal de 
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ebullición, 𝑇 [𝐾] es la temperatura del sistema, 𝑥𝑗 es la fracción molar del solvente 𝑗 en la mezcla 

líquida, 𝜑𝑗 es el factor de asociación de 𝑗 y 𝑀𝑗[𝑔/𝑚𝑜𝑙] es el peso molecular de 𝑗. 

5.2.3.2 Coeficiente de difusividad efectiva. En este caso, se aplicó el factor de corrección 

antes mencionado que, a su vez, considera la naturaleza tortuosa de los poros (Bird et al., 2006): 

 𝐷𝑒𝑖
=

𝜀𝑝𝐷𝑖,m

𝜏
 (Ec.17) 

 

Donde 𝜏 es un factor de tortuosidad, comúnmente determinado con métodos 

experimentales (Himmelblau, 1980).  

Adicionalmente, en el Apéndice E se encuentran otras expresiones semiempíricas para 

calcular el coeficiente de difusividad molecular y efectiva. 

5.2.4 Cálculo del coeficiente de transferencia de masa 

En este trabajo se seleccionaron las correlaciones generadas por el método de disolución 

(Inglezakis et al., 2020), las cuales, suelen desarrollarse a partir de aproximaciones como la teoría 

de Kolmogoroff de turbulencia isotrópica (Shinnar & Church, 1960), la teoría de la velocidad de 

deslizamiento, analogías entre transferencia de masa y cantidad de movimiento y el análisis 

dimensional (Pangarkar et al., 2002). De estas, sólo se dispusieron las correlaciones 

fundamentadas en la teoría de Kolmogoroff y el análisis dimensional, debido a la disponibilidad 

de sus parámetros (véase el Apéndice F). En general, estas aproximaciones asumen que el sistema 

cumple la condición de suspensión completa fuera del fondo, es decir, las partículas no permanecen 

en reposo en el fondo del tanque durante más de uno o dos segundos (Ayranci & Kresta, 2011). 

Para garantizar esta condición, se selecciona una velocidad de agitación mayor a la velocidad 

mínima de agitación 𝑁𝑚𝑖𝑛 [𝑟𝑝𝑠] (Zwietering, 1958): 
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 𝑁𝑚𝑖𝑛 =
𝛽2𝑑𝑝

0.2𝜇𝐿
0.1𝑔0.45(𝜌𝑝 − 𝜌𝐿)

0.45
[
𝑤
𝜌𝐿

]
0.13

𝜌𝐿
0.55𝑑𝐼

0.85  ∧  𝛽2 = [
𝑑𝑇

𝑑𝐼
]
1.33

 (Ec.18) 

 

Donde 𝑤 [𝑔/𝑐𝑚3] es la concentración de sólidos en el líquido, 𝑑𝑇 [𝑐𝑚] es el diámetro del 

tanque, 𝑑𝐼 [𝑐𝑚] es el diámetro del agitador, 𝜌𝐿 [𝑔/𝑐𝑚3] es la densidad de la mezcla líquida, 

𝜌𝑝 [𝑔/𝑐𝑚3] es la densidad esquelética de la partícula, 𝑔 [𝑐𝑚/𝑠2] es la aceleración gravitacional y 

𝜇𝐿 [𝑔/(𝑐𝑚 ∙ 𝑠)] es la viscosidad de la mezcla líquida. 

La correlación utilizada en el caso de estudio (Sección 5.3.1) fue la de Lal y colaboradores 

(Ecuación 19)  (Lal et al., 1988), basada en la teoría de Kolmogoroff. Esta correlación considera 

condiciones con y sin deflectores, cuya función es evitar la formación de vórtices, y fue modelada 

en tanques con diámetros desde 14.5 [𝑐𝑚] hasta 25 [𝑐𝑚] y tamaños de partícula desde 0.513 [𝑐𝑚]  

hasta 1.21 [𝑐𝑚]. 

 
𝑘𝑠𝑖

𝑑𝑝

𝐷𝑖,𝑚
= 2 + 0.02𝑅𝑒0.67𝑆𝑐0.33 ∧  𝑅𝑒 =  

𝜋𝑑𝐼
2𝑁𝜌

𝐿

𝜇𝐿
, 𝑆𝑐 =  

𝜇
𝐿

𝜌
𝐿
𝐷𝑖,𝑚

 (Ec.19) 

 

Donde 𝑁 [𝑟𝑝𝑠] es la velocidad de agitación.  

En este punto del trabajo, se conoce cómo determinar los parámetros requeridos por las 

ecuaciones de continuidad. Sin embargo, aún no se disponen de las propiedades termodinámicas 

y de transporte que éstos requieren. A continuación, se muestra como proceden estos cálculos. 

5.2.5 Cálculo de propiedades termodinámicas y de transporte 

Como se observó, es necesario disponer de propiedades termodinámicas como volumen 

molar y densidad, y propiedades de transporte como la viscosidad tanto de las sustancias puras 

como de la mezcla líquida. Cuyos valores numéricos se determinaron con el simulador Aspen Plus 
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versión 14, definiendo una ecuación de estado en conjunto con modelos del coeficiente de 

actividad, que describe los efectos de solvente relevantes en los líquidos (Sievers et al., 2016).  

Iniciando con las propiedades de las sustancias puras, éstas se determinaron a partir de las 

correlaciones empíricas del Apéndice G. En cuanto a las propiedades de la mezcla líquida, el 

volumen molar de la mezcla 𝑉𝐿[𝑐𝑚
3/𝑚𝑜𝑙] se determinó con la ecuación de Rackett modificada, 

aplicable en un amplio rango de temperaturas críticas (Spencer & Danner, 1972).  

 𝑉𝐿 =
𝑅𝑇𝑐(𝑍𝑚

𝑅𝐴)1+(1−𝑇𝑟)
2/7

𝑝𝑐
 (Ec.20) 

 

Donde 𝑇𝑐 [𝐾] es la temperatura crítica,  𝑍𝑚
𝑅𝐴 es función del factor de compresibilidad a 

condiciones críticas, 𝑝𝑐 [𝑎𝑡𝑚] es la presión crítica, 𝑅  [(𝑎𝑡𝑚 ∗ 𝑐𝑚3)/(𝑚𝑜𝑙 ∗ 𝐾)] es la constante 

universal de los gases y 𝑇𝑟 es la temperatura reducida (obsérvese su estimación en el Apéndice H). 

Para la viscosidad de la mezcla líquida se usó la ecuación de Grunberg-Nissan (Poling 

et al., 2001), aplicable a mezclas multicomponente con temperaturas entre los 283-373[𝐾] (W. 

Yuan et al., 2005). Esta ecuación, considera que el medio líquido es newtoniano, por tanto, la 

viscosidad resulta siendo solamente función de la temperatura, independiente de los esfuerzos 

aplicados. 

 

𝐿𝑛(𝜇𝐿) = ∑𝑥𝑖𝐿𝑛(𝜇𝑖)

𝑖

+ ∑∑(𝑘𝑖𝑗𝑥𝑖𝑥𝑗 + 𝑚𝑖𝑗𝑥𝑖
2𝑥𝑗

2)

𝑗𝑖

; 

 

𝑘𝑖𝑗 = 𝑎𝑖𝑗 +
𝑏𝑖𝑗

𝑇
,𝑚𝑖𝑗 = 𝑐𝑖𝑗 +

𝑑𝑖𝑗

𝑇
 

(Ec.21) 

 

Donde 𝑘𝑖𝑗 y 𝑚𝑖𝑗 son parámetros de interacción binaria y 𝜇𝑖  [𝑐𝑃]  corresponde a la 

viscosidad de las sustancias puras. 
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Finalmente, determinados el volumen molar y la viscosidad de la mezcla líquida quedan 

especificados los parámetros del coeficiente de difusividad efectiva y de transferencia de masa. 

5.2.6 Solución numérica de las ecuaciones de continuidad 

Inicialmente, se discretizó el espacio radial en 𝜉𝑟 nodos equiespaciados un valor 𝛥𝑟. Con 

diferencias finitas centradas para la primer y segunda derivada radial:  

 (
𝜕𝐶𝑖

𝑡[𝑖]

𝜕𝑡
)

𝐼

= 𝐷𝑖,𝑚 (
2

𝑟[𝑖]

𝐶𝑖
𝑡[𝑖 + 1] − 𝐶𝑖

𝑡[𝑖 − 1]

2𝛥𝑟
+ 

𝐶𝑖
𝑡[𝑖 + 1] − 2𝐶𝑖

𝑡[𝑖] + 𝐶𝑖
𝑡[𝑖 − 1]

𝛥𝑟2 )
𝐼

 (Ec.22) 

 
𝜀𝑝 (

𝜕𝐶𝑖
𝑡[𝑖]

𝜕𝑡
)

𝐼𝐼

= 𝐷𝑒 (
2

𝑟[𝑖]

𝐶𝑖
𝑡[𝑖 + 1] − 𝐶𝑖

𝑡[𝑖 − 1]

2𝛥𝑟
+ 

𝐶𝑖
𝑡[𝑖 + 1] − 2𝐶𝑖

𝑡[𝑖] + 𝐶𝑖
𝑡[𝑖 − 1]

𝛥𝑟2 )
𝐼𝐼

+ (1 − 𝜀𝑝)𝜐𝑖𝑘𝑚(𝐶𝑅𝐿
𝑡 [𝑖])𝐼𝐼

𝑚 

(Ec.23) 

 

Resultando en un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias dependientes del tiempo, 

a este método se le conoce como método de líneas (Dorfman & Daoutidis, 2017) convirtiendo el 

problema en uno de valor inicial, donde las condiciones de frontera determinan las concentraciones 

en el centro (𝑟 = 0), borde la partícula (𝑟 = 𝑟𝑝) y el seno del líquido (𝑟 = 𝜆𝑖𝑟𝑝) en cada iteración.  

Finalmente, se solucionó numéricamente el sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias 

con el método implícito de pasos múltiples y orden variable BDF (Dormand & Prince, 1980), 

codificándolo a través de una rutina de cálculo en Google Colab-Python 3 (obsérvese el Apéndice 

K, donde podrá encontrar un enlace de acceso a la rutina de cálculo).  

5.2.7 Evaluación del factor de efectividad 

Debido a la naturaleza discontinua del sistema, el factor de efectividad presenta una 

dependencia temporal tanto en la película externa de la partícula (factor de efectividad externo) 

como en su interior (factor de efectividad interno), dando lugar a curvas dependientes del tiempo. 
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Para calcular el factor de efectividad externo, se compara la velocidad de reacción a la 

concentración de la superficie externa de la partícula (𝑟 = 𝑟𝑝) con la correspondiente a el seno del 

líquido (𝑟 = 𝜆𝑖𝑟𝑝), tal como lo muestra la siguiente ecuación: 

 𝜂𝐸𝑥𝑡(𝑡) =
𝑅𝑖(𝑟𝑝, 𝑡)

𝑅𝑖(𝜆𝑖𝑟𝑝, 𝑡)
  ∧    𝑅𝑖(𝑟, 𝑡) = 𝜐𝑖𝑘𝑚𝐶𝑅𝐿(𝑟, 𝑡)

𝑚 (Ec.24) 

 

El cálculo del factor de efectividad interno es más complejo, debido a que la reacción 

química se consideró homogénea en esta región. Por lo tanto, es necesario promediar la velocidad 

de reacción en el interior de la partícula, como se muestra en la integral de la Ecuación 25, la cual, 

se solucionó numéricamente con el método de integración múltiple trapezoidal (Beers, 2006): 

 𝜂𝐼𝑛𝑡(𝑡) =
𝑅𝑖̅(𝑡)

𝑅𝑖(𝑟𝑝, 𝑡)
 ∧  𝑅𝑖̅(𝑡) =

∫ 𝑟2𝑅𝑖(𝑟, 𝑡)𝑑𝑟
𝑟𝑝

0

∫ 𝑟2𝑑𝑟
𝑟𝑝

0

  (Ec.25) 

 

Finalmente, definidos cada uno de los bloques de la metodología general de la Figura 6, se 

construyó una metodología y algoritmo para el cálculo del factor de efectividad externo (obsérvese 

el Apéndice J). Los cuales, se aplicaron al caso de estudio descrito en la siguiente sección. 

5.3 Resultados de la Fase 3: Evaluación del factor de efectividad frente a cambios en las 

variables relevantes 

5.3.1 Aplicación de la metodología en un caso de estudio. 

Se seleccionó como caso de estudio, el análisis cinético de Pico y colaboradores (Pico et al., 

2012), de la reacción de eterificación de glicerol (G) con tert-butanol (𝑡 − 𝐵) produciendo en 

abundancia 1-tert-butoxypropane-2,3-diol (𝑡 − 𝐵𝑃), como se muestra en la Ecuación 26.  



LIMITACIONES DE TRANSFERENCIA DE MASA LÍQUIDAS 43 

 

 𝐶3𝐻8𝑂3 + 𝐶4𝐻10𝑂 → 𝐶7𝐻16𝑂3 + 𝐻2𝑂 (Ec.26) 

    (𝐺)       (𝑡 − 𝐵)      (𝑡 − 𝐵𝑃)        (𝐴)  

La reacción se llevó a cabo en un reactor cilíndrico (se asume esta geometría característica) 

por lotes agitado e isotérmico, en presencia de un catalizador macroporoso (Amberlyst-15) cuyo 

diámetro de poro en promedio es de 500 [𝑛𝑚].  

Tabla 4. Propiedades del catalizador Amberlyst-15 

Propiedades del catalizador Amberlyst-15 

Parámetro Notación Valor 

Área específica de la 

partícula 

 

𝑎𝑝 [𝑐𝑚
2/𝑔𝑐𝑎𝑡] 22.58 

Tamaño promedio del poro 

 
𝑑𝑝𝑜𝑟𝑜 [𝑐𝑚] 50 ∙ 10−6 

Tamaño promedio de la 

partícula (Zhou et al., 2012) 

 

𝑑𝑝[𝑐𝑚] 0.3 

Densidad esquelética de la 

partícula 

 

𝜌𝑝 [𝑔𝑐𝑎𝑡/𝑐𝑚
3] 1.012 

Fracción de vacío 

 

𝜀𝑝 0.125 

Tortuosidad 𝜏 8.0 

 

Tabla 5. Condiciones de operación del tanque agitado 

Condiciones de operación del tanque agitado 

Parámetro Notación Valor 

Temperatura de reacción 

 
𝑇 [𝐾] 338.15 

Presión de operación 

 
𝑝 [𝑎𝑡𝑚] 1 

Velocidad de agitación 𝑁 [𝑟𝑝𝑚] 1200 

   

Diámetro del tanque  𝑑𝑇 [𝑐𝑚] 4 
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Altura del tanque ℎ𝑇  [𝑐𝑚] 4 

   

Diámetro del agitador 𝑑𝐼 [𝑐𝑚] 1.3 

   

Volumen total del líquido 𝑉𝑇𝐿 [𝑐𝑚
3] 6.4 

 

Concentración de sólidos en 

el líquido 
𝑤 [𝑔𝑐𝑎𝑡/𝑐𝑚

3] 16.45 ∙ 10−3 

   

 

El análisis se desarrolló con el glicerol debido a que es el reactivo limitante y el tert-butanol 

es alimentado en exceso. En cualquier caso, la metodología es aplicable para cualquier reactivo. 

Tabla 6. Parámetros de la cinética de reacción 

Parámetros de la cinética de reacción 

Parámetro Notación Valor 

Constante cinética 

 
𝑘𝑚 [(𝑐𝑚3)/(𝑔𝑐𝑎𝑡 ∗ 𝑠)] 2.233 ∙ 10−3 

Tiempo de reacción 𝑡𝑓𝑖𝑛𝑎𝑙  [𝑚𝑖𝑛] 500 

 

En cuanto a la fase líquida, se especificaron las moles alimentadas de los reactivos. Con 

estas, se calcularon las propiedades termodinámicas y de transporte. 

Tabla 7. Cantidades iniciales de reactivos 

Cantidades iniciales de reactivos 

Parámetro Notación Valor 

Moles de glicerol 

 
𝑛𝐺[𝑚𝑜𝑙] 0.014 

Moles de tert-butanol 

 
𝑛𝑡−𝐵[𝑚𝑜𝑙] 0.055 

 

Tabla 8. Propiedades termodinámicas y de transporte de las sustancias puras y la mezcla líquida 
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Propiedades termodinámicas y de transporte de las sustancias puras y la mezcla líquida 

Parámetro Notación Valor 

Volumen molar  

 
𝑉𝐿[𝑐𝑚

3/𝑚𝑜𝑙] 92.80 

Volumen molar de glicerol 𝑉𝐺[𝑐𝑚3/𝑚𝑜𝑙] 74.77 

   

Volumen molar de tert-

butanol 
𝑉𝑡−𝐵[𝑐𝑚3/𝑚𝑜𝑙] 100.6 

   

Densidad de la mezcla 𝜌𝐿[𝑔/𝑐𝑚3] 0.838 

   

Viscosidad de la mezcla 

 
𝜇𝐿[𝑔/(𝑐𝑚 ∗ 𝑠)] 21.08 ∙ 10−3 

Con estos datos se calculó la concentración molar inicial de glicerol en el seno del líquido, 

correspondiendo al inverso de su volumen molar: 

 𝐶𝐺𝑏0 =
1

𝑉𝐺
= 0.0133 [𝑚𝑜𝑙/(𝑐𝑚3)] 

(Ec.27) 

 

Seguidamente, se calculó el coeficiente de difusividad molecular de glicerol en la mezcla 

con la Ecuación 15 y con ello, se calculó el coeficiente de difusividad efectiva con la Ecuación 16: 

 
𝐷𝐺,𝑚 = 1.689 ∙ 10−5[𝑐𝑚2/𝑠] 

 
 

 𝐷𝑒𝐺
= 2.639 ∙ 10−7[𝑐𝑚2/𝑠]  

 

A continuación, se verificó que el sistema cumple la condición de suspensión completa 

fuera de fondo calculando la velocidad mínima de agitación 𝑁𝑚𝑖𝑛 con la Ecuación 17: 

 
𝑁𝑚𝑖𝑛 = 403 [𝑟𝑝𝑚] 

 
 

Dado que 𝑁 > 𝑁𝑚𝑖𝑛, se garantiza que las partículas sólidas están suspendidas en el líquido. 

Posteriormente, se calcularon los números adimensionales de Reynolds y Schmidt, determinando 
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que la primera correlación del coeficiente de transferencia de masa de Lal y colaboradores (Lal 

et al., 1988) (Apéndice F) es aplicable a las condiciones del caso de estudio, resultando en: 

 𝑅𝑒 = 4424.21;  𝑆𝑐 = 1489.29 

 

 

 
𝑘𝑠𝐺

= 3.59 ∙ 10−3 [𝑐𝑚/𝑠] 

 
 

Luego, se solucionaron numéricamente las ecuaciones de continuidad como se mencionó 

en la Sección 5.2.6, resultando en el siguiente perfil de concentración. 

Figura 8 Perfiles de concentración del glicerol en las Regiones I y II 

Perfiles de concentración del glicerol en las Regiones I y II 

 

Nota. La región 𝑟/𝑟𝑝 > 1 corresponde a la película externa (Región I) y 𝑟/𝑟𝑝 ≤ 1 a la red porosa 

(Región II) 

Se puede notar en el perfil de concentración su evolución radial, consecuencia de postular 

mecanismos de transporte de masa difusivos; y temporal, como consecuencia de la reacción 

química en la superficie de los poros de la partícula y el cambio de concentración en el seno del 

fluido, debido a los aportes en la reacción de las demás partículas suspendidas en el líquido. Con 



LIMITACIONES DE TRANSFERENCIA DE MASA LÍQUIDAS 47 

 

este perfil de concentración, se evaluaron los factores de efectividad con las Ecuaciones 24 y 25, 

obteniendo el factor de efectividad interno y externo a lo largo del tiempo, como se muestra en la 

siguiente figura:  

Figura 9 Factor de efectividad en el tiempo en escala logarítmica 

Factor de efectividad y conversión de glicerol en el tiempo en escala logarítmica 

 

La simulación del llenado provoca que, en la primera hora de operación se genere un 

período de transición en el que el perfil de concentración se desarrolla radialmente. Tras el cual, 

se observa que el sistema está limitado por la transferencia de masa interna.  

5.3.2 Análisis de sensibilidad de los factores de efectividad. 

Se evaluó el efecto de la velocidad de agitación, tamaño de partícula y la temperatura en 

los factores de efectividad. Los cuáles, son parámetros comúnmente estudiados a la hora de 

determinar la existencia de limitaciones de transferencia de masa (Casas-Orozco et al., 2015; Silva 

& Rodrigues, 2006a). El análisis de sensibilidad se realizó con los siguientes niveles de variación: 

Tabla 9. Niveles de variación del análisis de sensibilidad 
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Niveles de variación del análisis de sensibilidad 

Parámetro Nivel 1 Nivel 2 Nivel 3 

Velocidad de agitación 𝑁 [𝑟𝑝𝑚] 900 1200 1500 

Tamaño de partícula 𝑑𝑝 [𝑐𝑚] 0.225 0.3 0.375 

Temperatura T [𝐾] 323.15 338.15 353.15 

Nota. El nivel 2 corresponde a las condiciones del caso de estudio. 

Al aplicar la metodología en cada escenario, se obtuvieron las respectivas curvas de los 

factores de efectividad, las cuales pueden observarse en los Apéndices M y N. Las desviaciones 

de los factores de efectividad se calcularon promediando las desviaciones punto a punto de las 

curvas obtenidas utilizando la Ecuación 28.  

 𝐷𝑃𝜂 =
1

𝜔
∑

𝜂𝑣[𝑖] − 𝜂𝑟[𝑖]

𝜂𝑟[𝑖]

𝜔

𝑖=1

 (Ec.28) 

 

Donde 𝜔 es el número total de datos, 𝜂𝑣 y 𝜂𝑟 son los factores de efectividad internos o 

externos calculados con la variación y a las condiciones del caso de estudio, respectivamente. 

Obteniendo las siguientes desviaciones promedio: 

Figura 10. Diagrama de desviaciones promedio del factor de efectividad externo 

Diagrama de desviaciones promedio del factor de efectividad externo 
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Figura 11Diagrama de desviaciones promedio del factor de efectividad interno 

Diagrama de desviaciones promedio del factor de efectividad interno 

 

Teniendo en cuenta los datos de sensibilidad, se identificó que, en caso de trabajar con un 

sistema físicamente similar al caso de estudio con limitaciones en la transferencia de masa, se 

recomienda priorizar la disminución del tamaño de partícula. Esto permitiría reducir el efecto de 

las limitaciones de transferencia de masa en mayor medida, ya que los factores de efectividad 

fueron aproximadamente cuatro veces más sensibles que los otros parámetros estudiados. 
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Si no es posible emplear partículas de catalizador más pequeñas, se sugiere aumentar la 

temperatura del sistema. Ya que, el incremento de temperatura disminuiría la viscosidad del 

líquido (Poling et al., 2001), lo que, a su vez, aumentará el coeficiente de transferencia de masa. 

Finalmente, si ninguna de estas estrategias es viable, se puede aumentar la velocidad de 

agitación. Sin embargo, este método sólo contribuiría a reducir las limitaciones en la transferencia 

de masa externas (Casas-Orozco et al., 2015; Leveneur et al., 2009; G. Yuan & Keane, 2003; Zhan 

et al., 2013). En el caso de estudio, se determinó que la velocidad de agitación requerida para 

eliminar las limitaciones de transferencia de masa externas era superior a 403 [𝑟𝑝𝑚], lo que 

garantizaba la condición de suspensión completa fuera de fondo. Por lo tanto, al seleccionar 

variaciones por encima de la velocidad mínima de agitación, en ningún caso se presentaron 

limitaciones de transferencia de masa, por lo que se especula que alcanzar esta condición es 

suficiente para asegurar un sistema libre de limitaciones de transferencia de masa externas. 

6. Conclusiones 

Se consultaron las bases de datos: Google Scholar, Springer, ScienceDirect y ACS, 

seleccionando 51 documentos de 80 consultados en total. A su vez, estos documentos se revisaron 

en Research Rabbit (Liang & L’Hotellier, 2021), Litmaps (Pitt & Webster, 2016) y Connected 

Papers (Tarnavsky et al., 2020). Identificando los métodos de determinación de limitaciones de 

transferencia de masa aplicables a sistemas con reacciones catalíticas heterogéneas en fase líquida, 

sintetizando los resultados en una metodología general. 

Se especificaron cada uno de los bloques de la metodología general, resultando en el diseño 

de una metodología detallada para calcular el factor de efectividad externo e interno, con tal de 
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analizar la existencia o no de limitaciones de transferencia de masa, en el transcurso de una 

reacción química en fase líquida en un reactor por lotes, agitado e isotérmico. Proporcionando al 

lector el algoritmo necesario para evaluar estas limitaciones, comprender los conceptos de los 

cálculos involucrados y reconocer la importancia de las consideraciones en la construcción de los 

modelos de transferencia de masa. 

Se aplicó la metodología al análisis cinético de Pico y colaboradores (Pico et al., 2012), de 

la reacción de eterificación de glicerol (G), obteniendo la evolución temporal del factor de 

efectividad externo e interno. Posteriormente, se realizó un análisis del factor de efectividad 

externo e interno, variando el tamaño de partícula, la velocidad agitación y la temperatura. Como 

resultado, se logró identificar que para el sistema analizado el factor de efectividad tanto interno 

como externo fueron más sensibles al cambio de diámetro de partícula que al variar la velocidad 

de agitación o la temperatura. A su vez, se especula que alcanzar la condición de suspensión 

completa fuera de fondo puede asegurar un sistema libre de restricciones en la transferencia de 

masa externas.  

7. Recomendaciones 

En futuras investigaciones se recomienda estudiar la dependencia de la concentración sobre 

las propiedades de la mezcla, incorporando el coeficiente de difusividad molecular como una 

variable dependiente adicional en las ecuaciones de continuidad y analizando cómo la presencia 

de otros reactivos, la formación y el transporte de los productos, afectan el factor de efectividad.  

Además, extender el estudio de las cinéticas de reacción complejas. Por ejemplo, 

escenarios en los que estas dependan de uno o más reactivos o que consideren la adsorción en los 



LIMITACIONES DE TRANSFERENCIA DE MASA LÍQUIDAS 52 

 

sitios activos, como se describen en las cinéticas tipo Langmuir-Hinshelwood. Desde la 

perspectiva matemática y computacional, se sugiere la resolución no sólo de la ecuación 

diferencial parcial de un reactivo, sino del sistema completo de ecuaciones diferenciales parciales 

que describen la transferencia de masa de todas las sustancias involucradas, mediante un algoritmo 

análogo al propuesto en este trabajo.  

Finalmente, se recomienda estudiar la formación del perfil de concentración en los poros, 

contemplando el transporte difusivo dentro del poro y el paso a través de la capa límite en la 

superficie formada por el líquido adsorbido en la superficie del poro, lo cual, permitirá un 

entendimiento más preciso y detallado del fenómeno de transporte de masa. 
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Apéndices 

Apéndice A. Consulta en bases de datos académicas 

Para la búsqueda y recopilación de información relevante en este trabajo, se utilizaron 

diversas bases de datos científicas y académicas. A continuación, se describe el proceso general 

de consulta en cada una de ellas: 

Tabla 10. Metodología de consulta en bases de datos 

Metodología de consulta en bases de datos 



LIMITACIONES DE TRANSFERENCIA DE MASA LÍQUIDAS 63 

 

Bases de datos Definición Modo de acceso Estrategia de búsqueda 

Google Scholar 

(Google 

Académico) 

 

Google Scholar es un motor de 

búsqueda enfocado en la 

literatura académica. La consulta 

se realizó mediante ecuaciones 

de búsqueda, es decir, palabras 

clave y operadores booleanos 

(AND, OR, NOT). 

 

Disponible de 

forma gratuita en 

scholar.google.co

m 

No se utilizaron filtros por 

año, en cambio, se ordenó 

por relevancia o número de 

citas. 

 

ScienceDirect 

 

ScienceDirect es una plataforma 

de Elsevier que proporciona 

acceso a artículos científicos 

revisados por pares. 

 

A través de la 

biblioteca virtual 

de la Universidad 

Industrial de 

Santander en 

www.sciencedire

ct.com 

 

Uso de las ecuaciones de 

búsqueda en el campo de 

búsqueda avanzada, 

aplicando filtros como tipo 

de publicación (“Review 

articles” “Research 

articles”) y disciplina 

(“Chemical Engineering”) 

 

American 

Chemical 

Society (ACS) 

 

ACS es una de las fuentes más 

relevantes en cuanto a 

publicaciones en química, 

ingeniería química y ciencia de 

materiales. 

 

A través de la 

biblioteca virtual 

de la Universidad 

Industrial de 

Santander en 

pubs.acs.org 

 

Uso de ecuaciones de 

búsqueda, además de filtros 

por tipo de publicación 

(“Article” “Review”) y por 

campo de estudio 

(“Kinetics, Catalysis and 

Reaction Engineering”). 

 

Springer 

 

Springer es una de las 

principales bases de datos 

interactivas, en los campos de las 

ciencias, la técnica, la medicina 

y la recopilación de archivos en 

línea. 

 

A través de la 

biblioteca virtual 

de la Universidad 

Industrial de 

Santander 

link.springer.co

m 

 

Aplicación de ecuaciones 

de búsqueda y filtro por 

tipo de publicación 

(“Articles” “Review”). 

 

 

Las ecuaciones de búsqueda aplicadas en las bases de datos, se diseñaron para garantizar 

resultados asertivos, de acuerdo con la información requerida. En la siguiente tabla, se describen 

estas ecuaciones de búsqueda: 

Tabla 11. Ecuaciones de búsqueda bibliográfica 

Ecuaciones de búsqueda bibliográfica 

Concepto Ecuación de búsqueda 

https://scholar.google.com/
https://scholar.google.com/
https://www.sciencedirect.com/
https://www.sciencedirect.com/
https://pubs.acs.org/
https://link.springer.com/
https://link.springer.com/
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Ecuación de continuidad y 

criterios que evalúen el 

efecto de las limitaciones 

de transferencia de masa 

(“mass transfer limitations” OR “mass transfer resistance” OR 

“mass transfer controlling” OR “diffusion control” OR 

“effectiveness factor” OR “rate controlling steps”) AND (“slurry 

reactors” or “two-phase reactors”) AND (“batch reactor”) AND 

(“stirred tank” or “agitated vessel”) 

 

Correlaciones del 

coeficiente de difusividad 

efectiva 

(“diffusivity coefficient” OR “effective diffusivity” OR 

“diffusion coefficient”) AND (“porous media” OR “porous 

catalyst” OR “solid particles”) AND (“liquid mixture” OR 

“multicomponent diffusion” OR “binary diffusion” OR 

“molecular diffusion”) 

 

Correlaciones de 

transferencia de masa 

interfacial líquido-sólido 

(“solid-liquid mass transfer” OR “solid-liquid mass transfer” OR 

“mass transfer coefficient” OR “Sherwood number” OR “mass 

transfer correlation”) AND (“slurry reactors” or “two-phase 

reactors”) AND (“batch reactor”) AND (“stirred tank” or 

“agitated vessel”). 

 

Propiedades 

termodinámicas y de 

transporte de los líquidos 

puros y de la mezcla, 

como volumen molar, 

densidad y viscosidad 

 

(“thermodynamic properties” OR “transport properties”) AND 

(“pure liquids” OR “liquid mixtures”) AND (“molar volume” 

OR “density” OR “viscosity”). Además, fue fundamental la 

consulta de la documentación de Aspen Plus, simulador donde se 

determinaron estas propiedades. 

 

Los artículos seleccionados fueron analizados en función de su relevancia o número de 

citas y su relación con la metodología que se desarrolló en este trabajo. Además, se consultaron 

sus referencias bibliográficas y citas mediante las herramientas Litmaps, Research Rabbit y 

Connected Papers. 

Apéndice B. Desarrollo de la ecuación de transporte 

Usualmente, la transferencia de masa en reactores por lotes es modelada 

macroscópicamente a través de un balance de masa aplicado al seno del líquido (Scott Fogler, 

1987), que relaciona el cambio temporal de la concentración con el término de generación 𝑅𝑖: 
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 𝑑𝐶𝑖𝑏

𝑑𝑡
= 𝑅𝑖 

(Ec.1) 

 

 

Donde 𝐶𝑖𝑏 es la concentración de la sustancia 𝑖 en el seno del líquido. En esta ecuación, se 

suele asumir que la concentración medida en el seno del líquido es la misma que la concentración 

en la superficie del poro. Sin embargo, en una escala microscópica y mesoscópica, en los 

alrededores de cada una de las partículas de catalizador se presenta una disminución de la 

velocidad del líquido que las rodea, provocando la formación de una película viscosa (Bird et al., 

2006), como se observa en la Región I de la Figura 12, donde la concentración es homogénea y 

las propiedades (Densidad, viscosidad y difusividad) no son necesariamente isotrópicas, 

apareciendo así un perfil de concentración. Cuando se tienen este tipo de películas alrededor de 

sólidos, Weisz y Prater sugirieron examinar la condición hidrodinámica del flujo (Weisz & Prater, 

1954), ya que el desarrollo de una subcapa viscosa alrededor del sólido, donde la viscosidad juega 

un papel clave (Lightfoo et al., 2010), se debía al régimen turbulento en el seno del líquido. 

Análogamente, en el interior de la partícula (Región II), debido a la tortuosidad de los 

poros, la velocidad del líquido no es la suficiente para transportarse por convección, por ende, el 

mecanismo de transferencia en esta región es difusivo, formándose un perfil de concentración 

adicional (Cussler, 1997) (Figura 13). 

Figura 12 Regiones de flujo interno y externo 

Regiones de flujo interno y externo 
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Además, dada la ausencia de una corriente de salida en los reactores por lotes y con base 

en el balance de masa macroscópico, se espera que la concentración tanto en la película externa 

(Región I) como en el interior de la partícula (Región II), disminuya conforme avanza la reacción, 

tal como se observa en la Figura 13. 

Figura 13 Evolución del perfil de concentración interno y externo en el tiempo 

Evolución del perfil de concentración interno y externo en el tiempo 

 

Con base en las consideraciones mencionadas, es necesario sustituir el balance de masa 

macroscópico de la Ecuación 1, por un balance de masa diferencial (ecuación de continuidad) que 

describe la distribución de la concentración a lo largo del espacio-tiempo (Ecuación 2). 

 
𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑡
+ (𝛻⃗ ∙ 𝐽𝑖⃗⃗ ) = 𝑅𝑖 (Ec.2)   
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Donde la divergencia (𝛻⃗ ∙ 𝐽𝑖⃗⃗ ), físicamente, indica la entrada o salida de masa en el sistema 

con base en el sistema de coordenadas definido, en este caso, coordenadas esféricas. Por lo que, al 

desarrollar la divergencia, la ecuación de continuidad resulta en: 

 
𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑡
+

1

𝑟2

𝜕(𝑟2𝐽𝑖𝑟
 )

𝜕𝑟
+

1

𝑟𝑠𝑖𝑛(𝜃)

𝜕(𝐽𝑖𝜃
 sin(𝜃))

𝜕𝜃
+

1

𝑟𝑠𝑖𝑛(𝜃)

𝜕(𝐽𝑖𝜑
 )

𝜕𝜑
= 𝑅𝑖 (Ec.3)  

 

Simplificando la ecuación anterior, se considera que la difusión no es dispersiva, es decir, 

es uniforme a lo largo de los ejes angulares 𝜃 y 𝜑, lo que implica que la densidad de flujo molar 

es solamente función de la coordenada radial. Obteniendo: 

 𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑡
+

1

𝑟2

𝜕(𝑟2𝐽𝑖𝑟
 )

𝜕𝑟
= 𝑅𝑖 (Ec.4) 

 

 

Posteriormente, esta ecuación de continuidad se aplica en las Regiones I y II, modelando 

la transferencia de masa, dependiendo de las consideraciones en cada región. 

Apéndice C. Ajuste de la ecuación de continuidad dentro de la red porosa del catalizador 

 
𝜀𝑝 (

𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑡
)
𝐼𝐼

= −
1

𝑟2
(
𝜕(𝑟2𝐽𝑖𝑟

 )

𝜕𝑟
)

𝐼𝐼

+ (1 − 𝜀𝑝)𝑅𝑖 

 

(Ec.5)  

 

Donde 𝜀𝑝 es la fracción volumétrica de vacío de la partícula, que en la Ecuación 5 funciona 

como un factor de corrección para el cambio temporal de la concentración, haciendo que este sólo 

corresponda al volumen vacío dentro de la partícula (volumen de los poros), que puede ser ocupado 

por el líquido. Simultáneamente, el término de generación acompañado por el factor (1 − 𝜀𝑝), 
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representando la fracción volumétrica sólida de la partícula, indicando que la reacción química no 

ocurre en el volumen total de la partícula, sino que se limita al volumen sólido de ésta. Estos 

factores de corrección son consecuencia de asumir la densidad de flujo molar como una cantidad 

promedio y de considerar matemáticamente la reacción química como homogénea. 

Apéndice D. Consideraciones y aproximaciones del sistema 

Tabla 12. Consideraciones y aproximaciones del sistema 

Consideraciones y aproximaciones del sistema 

Sistema Consideraciones 

Líquido y partículas de 

catalizador 

 

• Medio continuo. 

• Seno del líquido perfectamente mezclado. 

• Solución diluida. 

• Sistema isotérmico e isobárico. 

• Turbulencia isotrópica en el seno del líquido 

• Propiedades isotrópicas y concentración homogénea 

en el seno del líquido. 

• Partículas esféricas de igual tamaño, es decir, no 

existe una distribución de partículas. 

• Líquido incompresible, densidad constante 

independiente de la posición (𝛻⃗ ∙ 𝑣 ) = 0. 

• Líquido newtoniano. 

• Estado transitorio. 

• Sistema de coordenadas esférico. 

• Se ignoran los efectos de difusión dispersiva, 

eliminando los términos angulares 𝐽𝑖𝜃 = 𝐽𝑖𝜑 = 0. 

• Se considera el llenado de los poros de la partícula. 

 

Película externa a la partícula 

 
• Mecanismo de transporte netamente difusivo 𝑣 = 0 

(contraflujo equimolar). 

• Espesor de la película constante 𝜆𝑖 ≠ 𝜆𝑖(𝑡).  

• Coeficiente de difusividad molecular isotrópico  

(𝛻⃗ ∙ 𝐷𝑖,𝑚 = 0).  

• Reacción química inexistente. 
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Red porosa de la partícula de 

catalizador 
• Reacción química descrita por una ley de potencias de 

orden 𝑚. 

• Partícula de catalizador macroporosa. 

• No existe una distribución en el tamaño de los poros. 

• Difusión radial como único mecanismo de transporte 

de masa. 

• Se promedia el mecanismo de transporte a partir del 

coeficiente de difusividad efectiva (Difusión de 

Knudsen). 

• En el balance considera el término de reacción, como 

si se tratase de una reacción homogénea, válido sólo 

si se considera la anterior aproximación. 

• Perfil de concentración simétrico. 

• El reactivo limitante puede ser o no la sustancia 𝑖. 
 

 

Apéndice E. Modelos y correlaciones para el coeficiente de difusividad molecular y efectiva 

y el factor de tortuosidad 

Correlación de Hayduk y Laudie (Hayduk & Laudie, 1974) para la difusividad de un soluto 

diluido (<10 mol%) en agua. 

 𝐷𝑖𝑗
0 =

8.621 × 10−14

𝜇𝑗
1.14𝑉𝑖

0.589  (Ec.6)  

 

Correlación de Judson y colaboradores (King et al., 1965) para la difusión de un soluto 

diluido (<10 mol%) en cualquier solvente excepto agua 

 𝐷𝑖𝑗
0 = 4.4 × 10−15

𝑇

𝜇𝑗
(
𝑉𝑗

𝑉𝑖
)

1
6
(
𝐿𝑗
vap

𝐿𝑖
vap)

1
2

 (Ec.7)  

 

Correlación de Scheibel (Scheibel, 1954) para la difusión de un soluto diluido (<10 mol%) 

en solventes comunes como agua, benceno y metanol. 
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 𝐷𝑖,𝑗
0 =

8.2 × 10−8

𝜇𝑗𝑉𝑖
1/3

[1 + (
3𝑉𝑗

𝑉𝑖
)
2/3

] (Ec.8)  

 

Correlación de Perkins y Geankopolis (Perkins & Geankoplis, 1969) para la difusividad de 

una mezcla concentrada multicomponente: 

 𝐷𝑖,𝑚𝜇m
0.8 = ∑𝑥𝑖𝐷𝑖,𝑗

0 𝜇𝑗
0.8

𝑛

𝑖=1
𝑖≠𝐴

 (Ec.9)  

 

Donde 𝐷𝑖𝑗  [𝑐𝑚
2/𝑠], es el coeficiente de difusividad molecular binario  𝐷𝑖𝑗

0  [𝑐𝑚2/𝑠] es el 

coeficiente de difusividad binario a dilución infinita y 𝐿𝑖
vap

 [𝐽/𝑘𝑚𝑜𝑙] es la entalpía de vaporización 

de la sustancia 𝑖. 

Físicamente la tortuosidad se define como la relación de la distancia real recorrida por la 

sustancia Δ𝑙 por unidad de longitud del medio Δ𝑥 (Shen & Chen, 2007), tal que así: 

 𝜏 =
Δ𝑙

Δ𝑥
 (Ec.10)  

 

Sin embargo, puede estimarse con correlaciones semi empíricas, como la ecuación de 

Wakao y Smith (Wakao & Smith, 1962) 

 𝜏 =
1

𝜀𝑝
 (Ec.11)  

 

Suzuki y Smith (Suzuki & Smith, 1972): 

 𝜏 = 1.5 − 0.5𝜀𝑝 (Ec.12)  
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La ecuación de Beeckman, comúnmente utilizada en catálisis heterogénea (Beeckman, 

1990): 

 𝜏2 = 𝜀𝑝(1 − (1 − 𝜀𝑝)
1
3) (Ec.13)  

 

En cuanto al coeficiente de difusividad efectiva, se tiene la ecuación modificada con 

constantes empíricas para la difusión de un soluto en poros llenos de solvente, (Mukherjee & 

Vannice, 2006): 

 𝐷𝑒 = 𝐷𝑖,𝑚 (
𝜀𝑝

𝜏
) (𝐴𝑒−𝐵𝜆𝑡)  (Ec.14)  

 

Donde, 𝜆 = 𝑟𝑚𝑜𝑙𝑒𝑐𝑢𝑙𝑎/𝑟𝑝𝑜𝑟𝑜 , si existe una distribución de poro su radio puede promediarse 

a partir de 𝑟𝑝𝑜𝑟𝑜 = 2𝜀𝑝/(𝑎𝑝𝜌𝑝); 𝐴 y 𝐵 son constantes empíricas. La siguiente correlación tiene las 

mismas consideraciones que la anterior, sin embargo, esta necesita de un parámetro empírico 

adicional 𝑃 (Vannice, 2005): 

 𝐷𝑒 = 𝐷𝑖,𝑚

(1 − 𝜆)2

1 + 𝑃𝜆
 

 

(Ec.15)  

 

Apéndice F. Correlaciones del coeficiente de transferencia de masa y propiedades 

termodinámicas y de transporte 

En principio, las correlaciones generadas a partir de la teoría de Kolmogoroff, producen 

coeficientes de transferencia de masa que son, exclusivamente, función de la potencia suministrada 

por el agitador, por unidad de masa de líquido (𝑒 [𝑊/𝑔]), en tanques geométricamente similares. 

Sin embargo, es de vital importancia conservar esta similitud geométrica, ya que al alejarse de la 
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configuración geométrica del tanque donde se construyó la correlación, los valores del coeficiente 

de transferencia de masa empiezan a variar, así se encuentren a la misma “𝑒” (Shinnar & Church, 

1960).  

Por otro lado, las correlaciones basadas en el análisis dimensional son simples, pero su 

aplicabilidad es limitada, ya que dependen de la geometría y el sistema líquido-sólido. Además, 

estudios detallados muestran que, el coeficiente de transferencia de masa varía con múltiples 

factores que estas correlaciones no consideran, como la velocidad del agitador y la diferencia de 

densidad líquido-sólido, lo que genera discrepancias significativas en sus predicciones. (Pangarkar 

et al., 2002). 

Tabla 13. Propiedades termodinámicas de la mezcla líquida 

Propiedades termodinámicas de la mezcla líquida 

Referencia Correlación Limitaciones 

Correlaciones basadas en el análisis dimensional 

(Hixson & Baum, 

1941) 

𝑆ℎ = 0.16𝑅𝑒0.62𝑆𝑐0.5
 

𝑆ℎ = 2.5 × 10−5𝑅𝑒1.4𝑆𝑐0.5
 

Donde 

𝑆ℎ =
𝑘𝑠𝑑𝑇

𝐷𝑖,𝑚
;  𝑅𝑒 =

𝑁𝑑𝑇
2𝜌𝐿

𝜇𝐿
 

 

𝑅𝑒 > 6.7 × 104 

𝑅𝑒 < 6.7 × 104 

 

(Barker & Treybal, 

1960) 

𝑆ℎ = 0.02𝑅𝑒0.833𝑆𝑐0.5 

𝑅𝑒 =
𝑁𝜋𝑑𝐼

2𝜌𝐿

𝜇𝐿

 

 

 

(Sykes & 

Gomezplata, 1967) 

𝑆ℎ = 2 + 0.109𝑅𝑒0.38𝑆𝑐0.5 

𝑅𝑒 =

(
𝑁𝑃 𝑑𝑒𝑙 𝑖𝑚𝑝𝑢𝑙𝑠𝑜𝑟
𝑁𝑃 𝑑𝑒 𝑙𝑎 𝑡𝑢𝑟𝑏𝑖𝑛𝑎

)
0.33

𝑑𝐼
2𝜌𝐿

𝜇𝐿
 

 

 

(Boon-Long et al., 

1978) 
𝑆ℎ = 0.046𝑅𝑒0.283𝐺𝑎0.173𝜗−0.011 (

𝑑𝑇

𝑑𝑝

)

0.019

𝑆𝑐0.461 𝑅𝑒 =
2𝑑𝑝𝜌𝐿𝑑𝑇𝜋

2𝑁

𝜇𝐿
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𝑅𝑒 =
2𝑑𝑝𝜌𝐿𝑑𝑇𝜋

2𝑁

𝜇𝐿
 

𝐺𝑎 =
𝜌𝐿

2𝑔𝑑𝑝
3

𝜇𝐿
2 ;  𝜗 =

𝑤𝑉𝑇𝐿

𝜌𝐿𝑑𝑝
3 ;  𝑆𝑐 =

𝜇𝐿

𝜌𝐿𝐷𝑖,𝑚
 

 

1.1 ∗ 105 < 𝐺𝑎 < 106 

27 < 𝜗 < 2900 

30 <
𝑑𝑇

𝑑𝑝
< 215 

300 < 𝑆𝑐 < 2000 

Correlaciones basadas en la teoría de Kolmogoroff de turbulencia isotrópica 

(Armenante & 

Kirwan, 1989) 

𝑆ℎ = 2 + 0.52𝑅𝑒0.52𝑆𝑐0.33 

𝑅𝑒 =
𝑒0.33𝑑𝑝

1.33𝜌𝐿

𝜇𝐿

 

 

 

(Lal et al., 1988) 𝑆ℎ = 2 + 0.02𝑅𝑒0.67𝑆𝑐0.33
 

𝑆ℎ = 2 + 2.02𝑅𝑒0.25𝑆𝑐0.33
 

𝑅𝑒 =
𝜋𝑑𝐼

2𝑁𝜌𝐿

𝜇𝐿

 

𝑆ℎ = 2 + 0.088𝑅𝑒′0.67𝑁𝑆𝑐
0.33 

𝑆ℎ = 2 + 3.98𝑅𝑒′0.25𝑁𝑆𝑐
0.33 

𝑅𝑒′ =
π𝑁𝐷𝑑𝑝ρ𝐿

𝜇𝐿
 

𝑆ℎ = 2 + 0.474𝑅𝑒′′0.67𝑆𝑐0.33
 

𝑆ℎ = 2 + 7.525𝑅𝑒′′0.25𝑆𝑐0.33
 

𝑅𝑒′′ =
𝑁𝑑𝑝

1.33𝑑𝐼
1.67ρ

𝐿

𝑑𝑇
0.67𝐻0.33𝜇𝐿

 

Donde 𝐻 es la altura del líquido en el reactor [𝑐𝑚]  

𝑅𝑒 < 8.5 × 104 

𝑆𝑐 > 1 × 102 

 

𝑅𝑒 > 8.5 × 104 

 

 

𝑅𝑒 ′ < 104 

𝑅𝑒 ′ > 104 

 

 

1 < 𝑅𝑒′′ < 800 

𝑅𝑒′′ > 800 

 

Nota. Adaptado de (Joshi et al., 2023). 

Apéndice G. Cálculo de las propiedades puras 

Correlación de Andrade (Poling et al., 2001) para calcular la viscosidad del líquido puro 𝑖: 

 
log10 𝜇𝑖 = 𝐴𝑖 +

𝐵𝑖

𝑇
+ 𝐶𝑖𝑇 + 𝐷𝑖𝑇

2 

 
(Ec.16)  

Donde 𝐴𝑖, 𝐵𝑖, 𝐶𝑖 y 𝐷𝑖 son constantes empíricas del líquido. 

Correlación de (Yaws, L, 2003) para calcular la densidad del líquido puro 𝑖: 

 𝜌𝑖 = 𝐴𝑖(𝐵
−(1−

𝑇
𝑇𝑐

)
𝑛

) 

 
(Ec.17)  

Donde 𝐴𝑖, 𝐵𝑖 y 𝑛𝑖 son parámetros empíricos del líquido.  
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En el caso del glicerol, estas dos correlaciones sólo aplican en el rango de temperatura de 

los 291.3 [𝐾] hasta su temperatura crítica de 723 [K]. 

En cuanto a la estimación de las propiedades críticas puras, se utilizó el método de 

contribución de grupos de Joback (Marrero-Morejón & Pardillo-Fontdevila, 1999). 

Apéndice H. Estimación de parámetros de la ecuación de Rackett 

Dicha ecuación, está sujeta a los siguientes rangos de aplicación: 5[°𝐶] < 𝑇𝑐𝑖 < 2000[°𝐶] 

; 105[𝑃𝑎] < 𝑝𝑐𝑖 < 108[𝑃𝑎] ; 0.1 < 𝑍𝑖
𝑅𝐴 < 1 

 𝑇𝑐 = ∑∑𝑥𝑖𝑥𝑗𝑉𝑐𝑖𝑉𝑐𝑗√𝑇𝑐𝑖𝑇𝑐𝑗

𝑗𝑖

 (1 − 𝑘𝑖𝑗)/𝑉𝑐𝑚
2  (Ec.18)  

 
𝑘𝑖𝑗 = 1 − 8

(𝑉𝑐𝑖𝑉𝑐𝑗)

(𝑉
𝑐𝑖

1
3 + 𝑉

𝑐𝑗

1
3)

3

1/2

 
(Ec.19)  

 
𝑇𝑐

𝑝𝑐
= ∑𝑥𝑖

𝑇𝑐𝑖

𝑝𝑐𝑖
𝑖

 (Ec.20)  

 

Donde 𝑍𝑚
𝑅𝐴 se puede estimar a partir de 𝑍𝑖

𝑅𝐴, el cual se calcula a partir de un volumen molar 

de referencia 𝑉𝑖𝑅 (Mjalli et al., 2015). 

 𝑍𝑚
𝑅𝐴 = ∑𝑥𝑖𝑍𝑖

∗,𝑅𝐴

𝑖

 (Ec.21)  

 
𝑍𝑖

𝑅𝐴 = (
𝑉𝑖𝑅𝑝𝑖

𝑅𝑇𝑐𝑖
)
1/[1+(1−

𝑇
𝑇𝑐𝑖

)

2
7
]

 
(Ec.22)  

 𝑉𝑐𝑚 = ∑𝑥𝑖𝑉𝑐𝑖

𝑖

 (Ec.23)  

 𝑇𝑟 =
𝑇

𝑇𝑐
 (Ec.24)  

 

Apéndice I. Determinación del factor 𝝀𝒊 
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Para determinar el factor 𝜆𝑖 se lleva a cabo un balance en la ecuación de transporte de la 

Región 1 (Ecuación 5), asumiendo un estado pseudoestacionario, en otras palabras, se descarta la 

variación en el tiempo, obteniendo de esta manera la siguiente expresión: 

 

 

 

𝐷𝑖,𝑚 (
𝜕2𝐶𝑖

𝜕𝑟2
+

2

𝑟

𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
) = 0 (Ec.25)  

 𝐶𝐹1: 𝐶𝑖(𝑟𝑝) = 𝐶𝑖𝑠   

 𝐶𝐹2: 𝐶𝑖(𝜆𝑖𝑟𝑝) = 𝐶𝑖𝑏   

 

Inicialmente se resuelve el perfil en 𝑡 = 0, por tanto: 

 

 

 

𝐷𝑖,𝑚 (
𝜕2𝐶𝑖

𝜕𝑟2
+

2

𝑟

𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
) = 0 (Ec.26)  

 

 

 

𝜕2𝐶𝑖

𝜕𝑟2
+

2

𝑟

𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
= 0 (Ec.27)  

 

Se considera que 𝐶𝑖 tiene la siguiente forma: 

 𝐶𝑖 = 𝑟𝑘 (Ec.28)  

 

Sustituyendo:  

 

 

 
𝑟2

𝜕2(𝑟𝑘)

𝜕𝑟2
+ 2𝑟

𝜕(𝑟𝑘)

𝜕𝑟
= 0𝐶𝑖 = 𝑟𝑘 (Ec.29)  

 

 
𝑟2(𝑘(𝑘 − 1)𝑟𝑘−2) + 2𝑟(𝑘𝑟𝑘−1) = 0 

 
 

 

 

 
𝑟𝑘(𝑘(𝑘 − 1) + 2𝑘) = 0 

 

 

 

 
𝑟𝑘(𝑘2 + 𝑘) = 0 

 
 

 

 
𝑟𝑘(𝑘(𝑘 + 1)) = 0 
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Como 𝑘 ≠ −∞, entonces 𝑘 = 0 y 𝑘 = −1, por lo que 𝐶𝑖 tiene la forma: 

 𝐶𝑖 = 𝐶1 +
𝐶2

𝑟
 (Ec.30)  

 

Aplicando las condiciones de frontera, se obtiene el siguiente sistema de ecuaciones: 

C𝑖𝑏 = 𝐶1 +
𝐶2

𝜆𝑖𝑟𝑝
 

𝐶𝑖𝑠 = 𝐶1 +
𝐶2

𝑟𝑝
 

Que al resolverse da como resultado el perfil externo de concentración inicial: 

 𝐶𝑖 = (
𝜆𝑖𝐶𝑖𝑏 − 𝐶𝑖𝑠

𝜆𝑖 − 1
) + (

𝜆𝑖𝐶𝑖𝑠 − 𝜆𝑖𝐶𝑖𝑏

𝜆𝑖 − 1
)(

𝑟𝑝

𝑟
)𝐶𝑖 = 𝑟𝑘 (Ec.31)  

 

Determinación del factor 𝜆𝑖: 

 

 
−𝐷𝑖,𝑚

𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
|
𝑟=𝑟𝑝

= 𝑘𝑠 (𝐶𝑖|𝑟=𝑟𝑝 − 𝐶𝑖|𝑟=𝜆𝑖𝑟𝑝
) (Ec.32)  

 

 

 

⟹ −𝐷𝑖,𝑚

𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
|
𝑟=𝑟𝑝

= 𝑘𝑠(𝐶𝑖𝑠 − 𝐶𝑖𝑏) 
 

 

 

 

 

 

⟹
𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
|
𝑟=𝑟𝑝

=
𝜕

𝜕𝑟
((

𝜆𝑖𝐶𝑖𝑏 − 𝐶𝑖𝑠

𝜆𝑖 − 1
) + (

𝜆𝑖𝐶𝑖𝑠 − 𝜆𝑖𝐶𝑖𝑏

𝜆𝑖 − 1
)(

𝑟𝑝

𝑟
))|

𝑟=𝑟𝑝

 

 

 

 

 

 

⟹
𝜕𝐶𝑖

𝜕𝑟
|
𝑟=𝑟𝑝

= −(
𝜆𝑖𝐶𝑖𝑠 − 𝜆𝑖𝐶𝑖𝑏

𝜆𝑖 − 1
)(

𝑟𝑝

𝑟2
)|

𝑟=𝑟𝑝

 
 

 

 

 

 

⟹ −𝐷𝑖,𝑚 (−(
𝜆𝑖𝐶𝑖𝑠 − 𝜆𝑖𝐶𝑖𝑏

𝜆𝑖 − 1
)(

𝑟𝑝

𝑟2
)|

𝑟=𝑟𝑝

) = 𝑘𝑠(𝐶𝑖𝑠 − 𝐶𝑖𝑏) 
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⟹ (
𝐷𝑖,𝑚

𝑟𝑝
) (

𝜆𝑖

𝜆𝑖 − 1
) (𝐶𝑖𝑠 − 𝐶𝑖𝑏) = 𝑘𝑠(𝐶𝑖𝑠 − 𝐶𝑖𝑏) 

 

 

 

 

 

⟹ (
𝜆𝑖

𝜆𝑖 − 1
) = (

𝑘𝑠𝑟𝑝

𝐷𝑖,𝑚
) 

 

 

 

 

 

𝜆𝑖 =
𝑘𝑠𝑟𝑝

𝑘𝑠𝑟𝑝 − 𝐷𝑖,𝑚
 (Ec.33)  

 

Apéndice J. Metodología y algoritmo detallado de cálculo del factor de efectividad 

Las Figuras 12 y 13, muestran la metodología y algoritmo diseñado para calcular el factor 

de efectividad externo e interno para una reacción catalítica en fase líquida en un reactor por lotes 

agitado e isotérmico, respectivamente. 

Apéndice K. Ecuación del perfil de concentración interno en estado estacionario con una 

reacción química de orden uno 

Siguiendo la metodología de Li (Li, 2017) para solucionar analíticamente la ecuación 

diferencial ordinaria no lineal, se obtiene el siguiente perfil de concentración, que puede ser 

diferenciable y reorganizado para encontrar otra expresión que defina el flux de transferencia de 

materia. Esto sólo es válido para una cinética de reacción de ley de potencias con orden uno. 

 

 

 
𝐶𝑖 = 𝐶𝑖(𝑟𝑝)

𝑠𝑒𝑛ℎ (𝜙 (
𝑟
𝑟𝑝

))

(
𝑟
𝑟𝑝

) 𝑠𝑒𝑛ℎ(𝜙)
  𝑑𝑜𝑛𝑑𝑒  𝜙 = 𝑟𝑝√

𝑘1 ∙ 𝑤

𝒟𝑒
 (Ec.34) 

Figura 14 Metodología para el cálculo de limitaciones de transferencia de masa  

Metodología para el cálculo de limitaciones de transferencia de masa  
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Figura 15 Algoritmo para el cálculo de limitaciones de transferencia de masa  

Algoritmo para el cálculo de limitaciones de transferencia de masa  
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Apéndice L. Metodología de cálculo codificada en Google Colab Python 3 

Adjunto se encuentra un enlace que contiene la rutina de cálculo utilizada para llevar a 

cabo la aplicación del algoritmo de evaluación de las limitaciones de transferencia de masa 

externas e internas. 

https://drive.google.com/drive/folders/1PqlEEOEnw0_NRgdOGXaM_QTPWLMNKMjy?usp=d

rive_link 

Apéndice M. Variación del factor de efectividad externo en el tiempo 

Figura 16 Factor de efectividad externo variando el diámetro de partícula 

Factor de efectividad externo variando el diámetro de partícula 

 

Figura 17 Factor de efectividad externo variando la velocidad de agitación 

Factor de efectividad externo variando la velocidad de agitación 

https://drive.google.com/drive/folders/1PqlEEOEnw0_NRgdOGXaM_QTPWLMNKMjy?usp=drive_link
https://drive.google.com/drive/folders/1PqlEEOEnw0_NRgdOGXaM_QTPWLMNKMjy?usp=drive_link
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Figura 18 Factor de efectividad externo variando la temperatura 

Factor de efectividad externo variando la temperatura 

 

Apéndice N. Variación del factor de efectividad interno en el tiempo 
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Figura 19 Factor de efectividad interno variando el diámetro de partícula 

Factor de efectividad interno variando el diámetro de partícula 

 

Figura 20 Factor de efectividad interno variando la velocidad de agitación 

Factor de efectividad interno variando la velocidad de agitación 
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Figura 21 Factor de efectividad interno variando la temperatura 

Factor de efectividad interno variando la temperatura 

 

Apéndice O. Conversión de glicerol en el tiempo 

Figura 22 Conversión de glicerol variando el diámetro de partícula 

Conversión de glicerol variando el diámetro de partícula 
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Figura 23 Conversión de glicerol variando la velocidad de agitación 

Conversión de glicerol variando la velocidad de agitación 

 

Figura 24 Conversión de glicerol variando la temperatura 

Conversión de glicerol variando la temperatura 

 


