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- SISTEMAS MULTIRREACCIONANTES.
CINETICA Y EQUILIBRIO QUIMICO DE LOS SISTEMAS MULTIRREACCIONANTES

INTRODUCCION

EN MUCHAS SITUACIONES, UNA REACCION QUIMICA SE VE ACOMPANADA POR OTRAS REACCIONES QUE SE REALIZAN EN SERIE O
PARALELO, CONSUMIENDO LOS PRODUCTOS DE LA REACCION O COMPITIENDO POR LOS MISMOS REACTIVOS, RESPECTIVAMENTE DICHOS
ESQUEMAS MULTIRREACCIONANTES SE PRESENTAN CON FRECUENCIA EN APLICACIONES INDUSTRIALES DE LA QUIMICA ORGANICA Y 1A
BIO'1: « NOt .*5iA. UNA GRAN CANTIDAD DE ELLAS SE LLEVAN A CABO POR MECANISMOS DE RADICALES LIBRES O DE CARBAIONES, Y EN
ALGU *'AS C1iiCUNSTANCIAS DAN LUGAR A CINETICAS OSCILANTES O CAOTICAS, CON LA PRESENCIA DE ATRACTORES EXTRANOS O CICLOS
LIMITE. 1AL ES EL CASO DE LAS REACCIONES DE BELUSOV-SHABOTINSKY Y EL OREGONADOR CINETICO. EL ESTUDIO DE ESTE TIPO DE
REACCIONES PERMITIRA AL INGENIERO QUIMICO DISENAR LOS CORRESPONDIENTES REACTORES INDUSTRIALES PARA LLEVARLAS A CABO

EN CONDICIONES CONTROLADAS Y ASEGURAR LA PRODUCTIVIDAD, SEGURIDAD Y ECONOMIA DESEADAS.

EL ANALISIS CINETICO Y TERMODINAMICO DEL EQUILIBRIO QUIMICO DE SISTEMAS MULTIRREACCIONANTES CONSTITUYE UNO DE LOS

PROBLEMAS MAS INTERESANTES Y DE MAYOR APLICACION PRACTICA EN LA INGENIERIA QUIMICA. EN ESTE CURSO SE DA
OBJETIVO GENERAL DEL CURSO.

Al finalizar e} curso, los alumnos:

¢ Describirin y desarrollaran las bases fundamentales que permiten determinar la composicién de sistemas quimicos multi-reaccionantes en el equilibrio.
Aplicaran algoritmos de computadora para calcular la composicion de sistemas quimicos multi-reaccionantes en el equilibrio.

Comprenderén la utilidad y limitaciones del analisis de equilibrio de un sistema multi-reaccionante.

Tendran una vision general de las aplicaciones del analisis del equilibrio quimico en la Ingenieria Quimica.

Escribiran y aplicaran algoritmos computacionales para calculo de la evolucion de las concentraciones de reactivos y productos en sistemas multisreaccionantes



PROGRAMA:

No d TTEMA : No de [ TEMA:
HORAS HORAS
4 Unidad L. Introduccién 6 Unidad 1L Restriccion del Sistema Cerrado y Estequiometria Quimica
OBJETIVOS: Al finalizar esta unidad, los alumnos: OBIJETIVOS: Al finalizar esta unidad, los alumnos:
e  Comprenderan la naturalcza, importancia y su relacion con la cinética, del equilibrio e Utilizardn los elementos del Algebru Lineal para hacer uso de la notacion de mwbices de
quimico. vectores.
e  Sefalarin el alcance del equilibrio quimico en wnninos de restricciones y Expresaran las ecuaciones de conservacion en la notacion matsical
aplicacioncs Desarrollaran Ia estequiometria quimica para un sistema cerrado y multi-cotpanente e ana
. forma adecuads para incorporarlo a un algoritmo de calculo de equilibiio
CONTENIDO: 1.1 Naturaleza del Equilibrio Quimico. CONTENIDO: I1.1 Restriccion del sistema cerrado
1.2. Importanvia del Analisis del Equilibrio en la Reaccién Quimica 11.2. Estequiometria quimica
1.3. El Problema del Calculo 11.3. Expresion de las restricciones de composicion mediante una fonna estandu
1.4. Restricciones
1.5. Aplicaciones del Andlisis de Equilibrio Quimico
8 Unidad II1. Termodinimica Quimica y Condiciones de Equilibrie 8 Unidad IV. Cilculo del Equilibrio Quimice para Sistemaas Relativamente Simples

OBJETIVOS: Al finalizar esta unidad, los alumnos:

¢  Comprenderén las condiciones para el equilibrio en términos do funciones de
potencial y la descripcion termodingmica de un sistems quimico al introducir el
potencial quimico.

e Comprendersn las dos formulaciones de las condiciones de oquilibrio: la
estequiomeétrica y la no estequiométrica

s Interpretaran la formulacién estequiométrica en términos de las constamtes de

e Describirén las formas en que se obtienc ia informacién que se requicte para conacer
¢l potencial quimico.

CONTENIDO: IIL1. Funciones de potencial termodindmico y ariterios de Equilibrio

111.2. Descripoién Termodindmica de un sistema quimico

111.3. Dos formulaciones de las condiciones de equilibrio

111.4. La formulacion estoquiométrica

1115, La formulacion no estequiométrica

1116, El potencial quimico

111.7. Implicaciones de la restriccion de no negatividad.

111.8. Existencia y singularidad do las soluciones.

[1.9. La formulacion estequiométrica en térmminos de las constantes de

oquilibrio
II1. 10. Celdas elootroquimicas.
[IL1]1. Formas en quo se presenta la informacion sobre energia libre
estandar

OBJETIVOS: Al finalizar esta unidad, los alumnos:

e  Aplicaran algoritmos, de las formulaciones cstequiométrica y no estequiomé(ica, eu
sistemnas roales del analisis del equilibnio, para el célculo de la composicion de sisteinus
multi-reaccionantes relativamente simples .

CONTENIDO: 1V 1. Sistemas multi-reaccionantes relativamente simples y su tratamienio
1V.2. Formulacion estequiométrica para sistemas relaivamente sunples
IV.3. Formulacion no estequiométrica para sistemas relativamente sunples

Unidad V. Cimética de reaccionss complejns.
®  Construirdn y aplicardn algoritmos computacionales para la caracterizacion de ls cinctica de
reacciones complejas en sisternas multirreaccionantes.

v.1 Oscilaciones quimicas en sistemas isotérmicos cerrados. Fenomenologin y Analisis

Matemiético.

v.2 Oscilaciones termocinéticas en un sisterna cerrado

v.3 Bifincaciones de Hopf. Crecimiento de pequefias oscilaciones y relajacion de lus
oscilaciones y excitabilidad.

v.4 Reacciones Caoticas.

v.5 Reacciones de Belusov-Zhabotinsky. El brucelador cinético.

v.6 El oregonador cinético.

v.7 Disefio de reaciores de flujo continuo para reacciones oscilantes.

v.8 Formacién de Patrones de difusion quimica. Ecuacion de difusion- reaccid
adimensionales. Incstabilidades guiadas por difusion. Formacion do pateg
cuando e] estado uniforme es inestable.

v.9 Reacciones heterogéncas.

v.10 Oscilaciones complejas y caos quimicos.
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METODOLOGIA DE LA ENSERANZA 1. Analisis deductivo a nivel razonable. DIRECCION GENEC RS Al )DE o
N ESCOLA

Se emplearan las siguientes técnicas didacticas: 2. Obtencion de resultados numéricos a partir de los nlgoritmo&ﬂéﬂgiﬁws O DE

Exposicion oral del profesor CERTIFICACION ¥ CONTEAL
Resolucion de problemas REQUISITOS PARA CURSAR LA ASIGNATURA DOCUMENTAL
Seminarios Conocimientos bésicos de : Equilibrio, Termodindmica Quimica Pﬂ’?&é\ﬁ%“ﬁﬁ@x{ﬁ DE e

Y PROGRAMAS DE 5100

Presentacion de trabajos escritos sobre temas complementarios
Programas computacionales como una técnica auxiliar de la ensefianza PERFIL PROFESIOGRAFICO DE QUIEN IMPARTE LA ASIGNATURA:

Profesionales de la Quimica

METODO DE EVALUACION

Se realizar4 por lo menos un examen parcial. Que debe contemplar:

BIBLIOGRAF{A BASICA

Gray, Peter & Scott, Stephen.

Chemical Oscillations and Instabilitics. Noan lincar
Chemical Kinetics.

Clarendom Press. Oxford, England, 1994

Scott, S. K.
Chemical Chaos. Clarendom Press. Oxford, England, 1992

Gray, Peter ; Griffiths, J.F. ; Pappin, A. & Scott, S.K.
Complex Chemical Reaction Systems. Springer Verlag.
Berlin, Germany, 1987

Field, R.J. & Burger, M.
Oscillations and traveling waves in chemical systems.
Wiley Interscience, New York, 1985

Scott, S.K. & Griffiths, J.F. & Galwey, AK.

Spatial Inhomogeneitics and Transient Behaviour in
Chomical Kinetics.

Manchester University Press, United Kingdom, 1989
Bar-El, K.

Nonlincar Phenomena in Chemical Chaos. Springer Verlag.
Berlin, Germany, 1981.

BIBLIOGRAFIA

Hilborn, Robert.
Chaos and Noalincar Dynamics. Oxford University Press,
N.Y. 2001

Berry, R. Stephen & Rice, Stuart A.
Physical and Chemical Kinetics
Oxford University Press. New York, USA, 2001

Grant, Guy H. & Richards, W. Graham
Computational Chemistry
Oxford University Press. New York, 1995

Maskili, Howard.
Mechanisms of Organic Reactions.
Oxford University Press, New York, 1996.

Cooke, D. O.
lorganic Chemistry Mechanisms. Royal Chemical Society.
London, England, 1979

Smith, W. R.; Missen, R. V.

Anilisis del Equilibrio Quimico en Reacciones Quimicas.
Teoria y Algoritmos

Editorial Limusa. México. 1997.

BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA.

Aris, R.
Tho Mathematical Theory of Difusion and in Permeable

Catalysts.
Clarendon Press. Oxford, England, 1973

Gordus A A
Quimica Analitica
Editorial Mc Graw Hill. México. 1991,

Harris, D. C.
Andlisis Quimico Cuantitativo
Grupo Editorial Iberoamérica. México. 1991

Prigogine, Irya. »
Introduction to nonequilibrium thermodynamics Wilcy
Interscience. New Yark, 1962

Prigogine, 1. & Stengers, 1. Order out to chaos
Heinemann, London England, 1983

Glansdorft, P. & Progogine, L.
Thermodynamics  of  Structure,
Fluctuations. Wiley Int. New York, 1971

Stability  and



