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Síntesis de Procesos Químicos.

La SÍNTESIS de PROCESOS QUÍMICOS 
es la combinación de elementos separados
para la integración en un todo coherente

El ANÁLISIS de PROCESOS QUÍMICOS es la 
separación de un todo coherente en sus elementos 

para su estudio individual

Un proceso químico es mucho mas que la 
simple sumatoria de operaciones unitarias...

Proceso

? ProductoAlimetación

Naturaleza físico-química:
Composición, curvas de destilación, 
gravedad específica, peso molecular, 
etc. 

Presión y Temperatura disponible

Rendimiento de los productos
Especificaciones de Productos

Presión y temperatura de Entrega

BASES DE DISEÑO

Selección de pasos de transformación 
debidamente integrados
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Conocimietos previos requeridos para la 
síntesis de procesos químicos...

diseño de reactores

termodinámica

fenómenos de transporte

transferencia de masatransferencia de masa

transferencia de energtransferencia de energííaa

balances de materiabalances de materia

balances de energbalances de energííaa

procesos de separaciprocesos de separacióónn

Ciencias Básicas
Química

Matemáticas
Física

Recopilando información...
Propiedades fPropiedades fíísicosico--ququíímicasmicas
Gravedad especificaGravedad especifica

Peso MolecularPeso Molecular

Capacidad CalorCapacidad Calorííficafica

EntalpEntalpíías as 
Conductividad TConductividad Téérmicasrmicas

ViscosidadViscosidad
Datos de EquilibrioDatos de Equilibrio
Punto de EbulliciPunto de Ebullicióónn
Punto de FusiPunto de Fusióónn

Temp. CristalizaciTemp. Cristalizacióónn
SolubilidadSolubilidad

TamaTamañño Parto Partíículacula

Datos de cinetica de reacciDatos de cinetica de reaccióónn
CinCinéética de reaccitica de reaccióón principal n principal 

CinCinéética de reacciones colaterales tica de reacciones colaterales 
Deseadas o NODeseadas o NO

TermodinTermodináámica en funcimica en funcióón de n de 
temperatura, presitemperatura, presióón y composicin y composicióónn
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La Síntesis se inicia con el 
Diseño Heurístico.

Se basa en el análisis de alternativas 
desarrolladas en experiencias 

anteriores para situaciones similares,  
lo que permite la deducción de una 

serie de reglas empíricas o heurísticas 
que conducen a una rápida y confiable 

selección de la mejor alternativa.

Heurísticas.
Son métodos de estimación o diseño  
rápido basados en la experiencia. 
Sin embargo debe tenerse en cuenta que... 
– Son útiles para reducir el tiempo de 

resolución del problema. 
– No garantizan una solución. 
– Distintas heurísticas pueden ser 

contradictorias entre sí. 
– Su aceptación está condicionada por el 

contexto mas que por estándares absolutos.    
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Metodología para la Síntesis.

Reacción
Camino de la 

Reacción

Desempeño

¿ Promete ?

Tipos de 
Sistemas de 

Reacción

AsignaciAsignacióónn
Restricciones

Reciclos 
¿dónde?

Balance de 
masa  por 
corriente

Balance de 
Masa Global
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Separación
Tecnologias de 

Separación
Propiedades

Separación
Calidad

Integración
Red 

Intercambio 
Calor Servicios

Reciclo Medio 
Ambiente

Manejo de 
Materiales
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Metodología general para la Síntesis.

Reacción
Camino de la 

Reacción

Desempeño

¿ Promete ?

Tipos de 
Sistemas de 

Reacción

Restricciones
Reciclos 
¿dónde?

Balance de 
masa  por 
corriente

Balance de 
Masa Global

Separación
Tecnologias de 

Separación
Propiedades

Separación
Calidad

IntegraciónRed 
Intercambio 

Calor Servicios
Reciclo Medio 

Ambiente

Manejo de 
Materiales

AsignaciAsignacióónn

Proceso de clorobenzeno
Condiciones 
alcalinas a 
5000 psi y 
350 ºC

Condiciones de 
alta acidez

ONa

HCl+

OH

NaCl+

2NaOH

ONa

NaCl + H2O+ +

Cl

Proceso Catalítico

HCl + ½O2

Cl

H2O+ +

Fase vapor a 
200º C
Cloruro Cu-
Fe 

Fase vapor a 
500 ºC 
Catalizador 
de SiO2

Cl

H2O+

OH

HCl+

Síntesis del camino de reacción 
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Proceso de sulfonación

H2SO4

SO3H

H2O+ +

Condiciones de 
alta acidez

Sales de alcali 
fundidas SO3H

3NaOH+

ONa

Na2SO3 + 2H2O+

ONa

CO2 + H2O+

OH

NaHCO3+

Condiciones 
ácidas
Reacciones 
líquido-gas

Síntesis del camino de reacción 

Proceso de oxidación de tolueno
Fase vapor
Sales de Co 
como 
catalizador

Sales de Cu y 
Mg como 
catalizador

COOH

O2+

OH

CO2+

O2

COOH

H2O+ +

CH3

Proceso de hiperóxido de cumeno

Oxidación en 
fase vapor 

Condiciones 
ácidas

O2+

CH
CH3 CH3 C

CH3 CH3

OHO

OH

CH3COCH3+

C
CH3 CH3

OHO

Síntesis del camino de reacción 
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Criterios para 
síntesis del camino de la reacción. 

Análisis de generación-consumo
– Método sistemático para sintetizar rutas de 

reacción que impliquen reacciones químicas 
múltiples.  

Criterio de economía del átomo

Criterio de economía del proceso 
– Combinación de los criterios anteriores con 

aspectos económicos (costos de reactivos, 
productos y subproductos) 

 reactivosdetotalmasa
 deseado producto de masa  átomo del fraccional economía =

Economía del proceso
Beneficio anual  =Beneficio anual  = Valor anual del producto manufacturado Valor anual del producto manufacturado ––

Costo anual de materias primas Costo anual de materias primas ––
Costo anual de amortizaciCosto anual de amortizacióón, mantenimiento,n, mantenimiento,
operacioperacióón, servicios, mano de obra y otros factores.n, servicios, mano de obra y otros factores.

ReacciReaccióón 1.   Etileno + Cloro   =   Dicloroetanon 1.   Etileno + Cloro   =   Dicloroetano

ReacciReaccióón 2.   Dicloroetano  = Cloruro de vinilo + HCln 2.   Dicloroetano  = Cloruro de vinilo + HCl

ReacciReaccióón 3.  2HCl  + n 3.  2HCl  + ½½ OO22 =  Cl=  Cl22 +  H+  H22OO

ReacciReaccióónn EspeciesEspecies

EtilenoEtileno CloroCloro
DicloroDicloro
etanoetano

Cloruro Cloruro 
de vinilode vinilo HClHCl OO22 HH22OO

11 --1(2)1(2) --1(2)1(2) +1(2)+1(2)

22 --1(2)1(2) +1(2)+1(2) +1(2)+1(2)

33 +1+1 --22 --½½ +1+1
NetoNeto --22 --11 00 +2+2 00 --½½ +1+1

Beneficio Beneficio 
BrutoBruto
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Economía del proceso (Cont…)

EspeciesEspecies Peso Peso 
MolecularMolecular $/lb*$/lb* $/lbmol$/lbmol

EtilenoEtileno 2828 0.030.03 0.840.84

CloroCloro 7070 0.040.04 2.802.80

Cloruro de Cloruro de 
ViniloVinilo 6262 0.050.05 3.103.10

3.103.10--0.840.84-- ½½ 2.80 = $ 0.86/lbmol de cloruro de vinilo2.80 = $ 0.86/lbmol de cloruro de vinilo

ReacciReaccióónn EspeciesEspecies

EtilenoEtileno CloroCloro
DicloroDicloro
etanoetano

Cloruro Cloruro 
de vinilode vinilo HClHCl OO22 HH22OO

11 --1(2)1(2) --1(2)1(2) +1(2)+1(2)

22 --1(2)1(2) +1(2)+1(2) +1(2)+1(2)

33 +1+1 --22 --½½ +1+1
NetoNeto --22 --11 00 +2+2 00 --½½ +1+1

Tipos de sistemas de reacción
Reacciones simples:

Reacciones múltiples en parealelo  
ALIMENTACIÓN → PRODUCTO
ALIMENTACIÓN → SUBPRODUCTO

ALIMENTACIÓN → PRODUCTO + SUBPRODUCTO1
ALIMENTACIÓN → SUBPRODUCTO2 + SUBPRODUCTO3

ALIMENTACIÓN1 + ALIMENTACION2 → PRODUCTO
ALIMENTACIÓN1 + ALIMENTACION 2 → SUBPRODUCTO

ALIMENTACIÓN → PRODUCTO

ALIMENTACIÓN → PRODUCTO + SUBPRODUCTO

ALIMENTACIÓN1 + ALIMETACION2 → PRODUCTO
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Tipos de sistemas de reacción
Reacciones mReacciones múúltiples en serieltiples en serie
ALIMENTACIÓN → PRODUCTO
PRODUCTO → SUBPRODUCTO

ALIMENTACIÓN → PRODUCTO + SUBPRODUCTO 1
PRODUCTO → SUBPRODUCTO 2 + SUBPRODUCTO 3

ALIMENTACIÓN 1 + ALIMENTACION 2 → PRODUCTO
PRODUCTO → SUBPRODUCTO 1 + SUBPRODUCTO 2

Reacciones mReacciones múúltipleltiple en serie y paraleloen serie y paralelo
ALIMENTACIÓN → PRODUCTO
ALIMENTACIÓN → SUBPRODUCTO
PRODUCTO → SUBPRODUCTO

ALIMENTACIÓN → PRODUCTO 
ALIMENTACIÓN → SUBPRODUCTO1 
PRODUCTO → SUBPRODUCTO2

ALIMENTACIÓN1 + ALIMENTACION2 → PRODUCTO
ALIMENTACIÓN1 + ALIMENTACION2 → SUBPRODUCTO1
PRODUCTO → SUBPRODUCTO2 + SUBPRODUCTO3

Heurísticas para la selección de reacciones químicas

1. Intente maximizar la incorporación de átomos de los 
reactivos en el producto final. Elija materias primas 
que sean tan cercanas como sea posible a la estructura 
química del producto final. Evite síntesis químicas 
que utilicen modificación química temporal de los 
reactivos. Evite introducir elementos que no estén 
incorporados en el producto final. 

2. Elegir reactivos que minimicen riesgos de explosión, 
incendios o liberación de materiales tóxicos. Si el uso 
de materiales peligrosos es inevitable, diseñe para un 
volumen mínimo de reactor. En síntesis que requieran 
reactores múltiples, evite el almacenamiento de 
materiales peligrosos.  
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Heurísticas para la selección de reacciones químicas (Cont…) 

3. Utilizar materias primas de alta pureza para 
minimizar reacciones colaterales no deseadas. 
Considerar, si es posible, la purificación de las 
materias primas antes de introducirlas en un reactor. 

4. Favorecer los esquemas de reacción que requieran 
menos etapas. 

5. Si fuera posible, utilizar un catalizador. 
6. Elegir reacciones que procedan de manera espontánea 

a temperaturas y presiones tan similares a las 
condiciones de ambiente como sean posible. Las 
temperaturas y presiones superiores a las del 
ambiente son preferibles a las inferiores. 

Estrategias relativas a Conversión de 
especies: 

Identifique la estructura química del producto químico deseado. 
Basándose en analogías estructurales, identifique posible 
productos de partida y/o que puedan aparecer como 
intermediarios o productos colaterales. 
Diseño los caminos de reacción que puedan servir para la 
obtención de los productos deseados. Elimine aquellos caminos 
impracticables por consideraciones termodinámicas o cinéticas. 
Establezca el orden de procedencia de las reacciones químicas e 
identifique las posibles de más de un camino de reacción u 
orden de precedencia. 
Identifique posibles productos intermedios o finales 
secundarios
Jerarquice las alternativas en orden de complejidad y elimine las 
más complejas.  
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Variables de diseño del reactor 

Temperatura y presión del reactor 
Volumen del reactor 
Tiempo de residencia
Adición de reactivos 
Catalizadores 
Modo de operación 
Patrones de mezclado 

Reactor: Estableciendo el caso base

¿En que fase toma lugar la reacción? 
¿Cuál es el rango de temperatura y presión requerido por el reactor?
¿Quién controla la reacción, la cinética o el equilibrio? 
¿Se requiere catalizador? ¿Cuáles son sus propiedades? ¿La reacción 
requiere un catalizador sólido o ésta es homogénea?
¿Es la reacción principal exotérmica o endotérmica?
¿Cómo son los requerimiento energéticos? 
¿La reacción principal compite con reacciones que 
termodinámicamente se mueven en la misma dirección?
¿Para qué lado se desplaza la reacción? 
¿ Cuál es la selectividad de la reacción deseada? 
¿Cuál es la conversión en un paso? 
¿Cuáles son las propiedades físicas, químicas, de seguridad y 
toxicidad de todos los materiales involucrados incluyendo especies 
intermedias?
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Desempeño del reactor

reactor)alalimentado(Reactante

reactor)elen consumido(Reactante
Conversión =

δ
reactor)alalimentado(Reactante

producido)deseado(Producto
Rendimiento ×=

δ
reactor)elen consumido(Reactante

producido)deseado(Producto
adSelectivid ×=

oquiométricFactor Este=δ

Metodología general para la Síntesis.

Reacción
Camino de la 

Reacción

Desempeño

¿ Promete ?

Tipos de 
Sistemas de 

Reacción

Restricciones
Reciclos 
¿dónde?

Balance de 
masa  por 
corriente

Balance de 
Masa Global

Separación
Tecnologias de 

Separación
Propiedades

Separación
Calidad

IntegraciónRed 
Intercambio 

Calor Servicios
Reciclo Medio 

Ambiente

Manejo de 
Materiales

AsignaciAsignacióónn
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Asignación de especies 

Las RESTICCIONES representan los límites 

operacionales del proceso, de calidad del 

producto y del medio ambiente.
““ChecklistChecklist””

especificaciones de calidad, 
restricciones ambientales, 
limitaciones operacionales, 
limitaciones de servicios, 
de catalizdor
cinética, 
termodinámica, 
conversión en un paso.

Tareas para la síntesis de proceso
1) 1) Camino de la reacciCamino de la reaccióón:n:

2) Localizaci2) Localizacióón o asignacin o asignacióón  de especies:n  de especies:

3) Separaci3) Separacióón:n:

ClCl
ClCl++ →→

HH CC

HH HH

CC ClClHH CC

HH HH

CC HH

Quemador Quemador 
de azufrede azufre

100 moles100 moles
SOSO22

230 moles N230 moles N22

Aire : 100 moles OAire : 100 moles O22
230 moles N230 moles N22

AzufreAzufre
100 moles100 moles

SeparadorSeparador

••Diferencias de volatilidad de la sal y el aguaDiferencias de volatilidad de la sal y el agua

••Diferencias en la movilidad de las molDiferencias en la movilidad de las molééculas culas 
de agua y sal a travde agua y sal a travéés de una membranas de una membrana

••FormaciFormacióón de hielo libre de saln de hielo libre de sal

••Diferencias en la reactividad quDiferencias en la reactividad quíímica del agua mica del agua 
y la saly la sal

Agua de marAgua de mar
60 60 ººFF

Agua Agua 
frescafresca

4) Integraci4) Integracióón: n: 
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Balance de masa global
Objetivo: 

Establecer cantidad de materia prima para una cantidad de 
producto.
Tomando en cuenta:

» Todas las reacciones involucradas en el proceso 
» La cantidad de cada subproducto generado
» La conversión global para el producto principal

Ejemplo: ObtenciEjemplo: Obtencióón de SOn de SO22 por oxidacipor oxidacióón del azufren del azufre

S + O2 → SO2

100 moles SO2

230 moles inerte100 moles S

100 moles O2

230 moles inerte

Localización de especies

Quemador Quemador 
de azufrede azufre

100 moles100 moles
SOSO22

230 moles N230 moles N22

Aire : 100 moles OAire : 100 moles O22
230 moles N230 moles N22

AzufreAzufre
100 moles100 moles

SeparadorSeparador

Ejemplo:Ejemplo: S + OS + O22 →→ SOSO22

Quemador Quemador 
de azufrede azufre

100 moles100 moles
SOSO22

230 moles SO230 moles SO22 frfrííooAire : 100 moles O2Aire : 100 moles O2
230 moles N2230 moles N2

230 moles230 moles

NN22

SeparadorSeparador EnfriadorEnfriador

100 moles S100 moles S

100 moles O100 moles O22

a)

b)
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Consideremos otro caso…

El acetato de isopropilo es un solvente 
industrial y agente de extracción que puede ser 
producido por reacción de esterificación entre 
el alcohol isopropílico y el ácido acético. 
C3H7OH     +      CH3COOH     =     C3H7OOCCH3 +        H2O

(Alcohol Isopropílico)        (Ácido acético)               (Acetato de isopropilo)                (Agua)

Esta reacción es reversible y tiene una 
conversión del 60%. 

¿Es rentable el proceso?

Para el sistema sin reciclo…
Alcohol + Alcohol + áácido  =  0.6 acetato  + 0.6 agua   + 0.4 alcohol  +  0.4 cido  =  0.6 acetato  + 0.6 agua   + 0.4 alcohol  +  0.4 áácidocido

EspeciesEspecies

AlcoholAlcohol ÁÁcidocido AcetatoAcetato HH22OO AlcoholAlcohol ÁÁcidocido

ReacciReaccióónn --11 --11 0.60.6 0.60.6 0.40.4 0.40.4

NetoNeto --11 --11 0.60.6 0.60.6 0.40.4 0.40.4

EspeciesEspecies $/lb*$/lb* $/lbmol$/lbmol
Alcohol IsopropAlcohol Isopropíílicolico 0.070.07 4.204.20

ÁÁcido Accido Acééticotico 0.090.09 5.405.40
Acetato de isopropiloAcetato de isopropilo 0.120.12 12.2512.25

0.6(12.25)-1.0(4.20)-1.0(5.40) = -1.25$/mol de acetato
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Incorporando un reciclo…
Alcohol + Alcohol + áácido  =  0.6 acetato  + 0.6 agua   + 0.4 alcohol  +  0.4 cido  =  0.6 acetato  + 0.6 agua   + 0.4 alcohol  +  0.4 áácidocido

EspeciesEspecies

AlcoholAlcohol ÁÁcidocido AcetatoAcetato HH22OO AlcoholAlcohol ÁÁcidocido

ReacciReaccióónn --11 --11 0.60.6 0.60.6 0.40.4 0.40.4

RecicloReciclo 0.320.32 0.320.32 00 00 --0.320.32 --0.320.32

NetoNeto --0.680.68 --0.680.68 0.60.6 0.60.6 0.080.08 0.080.08

0.6(12.25)0.6(12.25)--0.68(4.20)0.68(4.20)--0.68(5.40) =+0.63 $/mol de acetato0.68(5.40) =+0.63 $/mol de acetato

Metodología general para la Síntesis.

Reacción
Camino de la 

Reacción

Desempeño

¿ Promete ?

Tipos de 
Sistemas de 

Reacción

Restricciones
Reciclos 
¿dónde?

Balance de 
masa  por 
corriente

Balance de 
Masa Global

Separación
Tecnologias de 

Separación
Propiedades

Separación
Calidad

IntegraciónRed 
Intercambio 

Calor Servicios
Reciclo Medio 

Ambiente

Manejo de 
Materiales

AsignaciAsignacióónn


