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 OBJETIVO GENERAL. 

 

• Plantear un sistema de reactores que operen de manera segura y eficiente 

para la elaboración del monocloruro de vinilo en una planta química. 

• Diseñar y proponer los elementos necesarios en el sistema de reactores 

con ayuda del software PRO II. 

 

 

 

 OBJETIVOS ESPECÍFICOS. 

 

➢ Estudiar las propiedades específicas de cada uno de los compuestos que 

se utilizaran. 
➢ Evaluar la producción del monocloruro de vinilo en plantas químicas. 
➢ Plantear el sistema de reactores y proceso para su obtención. 
➢ Definir las variables y tipos de reactores a utilizar en el proceso. 
➢ Elaborar el proceso con el software PROII. 
➢ Analizar los resultados obtenidos del diseño para la obtención del 

monocloruro de vinilo. 

 

 

 

 

 



INSTITUTO POLITÉCNICO NACIONAL 
ESCUELA SUPERIOR DE INGENIERÍA E INDUSTRIAS EXTRACTIVAS 

“DISEÑO DE UN REACTOR QUMICO PARA LA OBTENCION DEL 
                                      CLORURO DE VINILO (VCM)” 

 

 Página 5 
 

 

 

FUNDAMENTACION. 

 

 Este diseño de reactores proporcionara diversos sistemas para llegar a la 

producción del monocloruro de vinilo, tiene la finalidad de describir cada uno de los 

compuestos que lo conforman, propiedades y parámetros a utilizar. Las 

propiedades, riesgos y cuidados que conllevan a utilizar cada uno de los 

compuestos y reactores determinara su obtención. 

 

Mediante un estudio el diseño pretende dar los datos y variables específicos, 

así como los elementos claves para poder obtener el monocloruro de vinilo mediante 

alianzas estratégicas de tecnologías y estudios ya existentes. 

 

Es por ello que se recomienda utilizar herramientas específicas como la del 

software PRO II, para que antes de llevar a cabo dicha elaboración a nivel industrial, 

se puedan definir correctamente los equipos, compuestos y variables pertinentes, 

cumpliendo así el objetivo de la obtención del monocloruro de vinilo exitosamente. 
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RESUMEN. 

La Cinética Química y el diseño de Reactores Químicos Industriales son 

fundamentales para la producción de la mayoría de las sustancias y productos 

químicos en la industria. La selección de un sistema de reacciones que operen de 

manera segura y eficiente puede ser el éxito económico de una planta química. 

El presente proyecto abarca desde la obtención del Monocloruro de Vinilo 

(VCM) a partir del Cloruro de Etileno mediante una cloración directa, cabe 

mencionar que dicho proceso tiene  aplicaciones en la producción de PVC. 

Para la obtención del (VCM) se desarrolló el diseño de un reactor mediante 

el software de simulación de procesos de Reactores Químicos Industriales (PRO II 

versión 9.0). 

El presente trabajo detallara tres capítulos  de los cuales se describe lo 

siguiente: 

En el Capítulo I, se describen las generalidades del Etileno, Cloruro de Etileno 

(EDC) y Monocloruro de Vinilo (VCM), así como los métodos de su obtención, 

características,  propiedades físicas y químicas, y aplicaciones que tiene en la 

industria y en la vida cotidiana. 

 

En el Capítulo ll, se describen las características de cada uno de los reactores 

que se involucran en la producción, así como las ecuaciones cinéticas que modelan 

a estos reactores químicos y su producción a futuro. 

 

En el Capítulo III, se describe paso a paso el uso del software PRO II, a su 

vez se describe la simulación de obtención de VCM usando la instrumentación 

adecuada para el proceso. 

Finalmente, se realiza un análisis de resultados de los datos obtenidos con 

el software Pro II y las conclusiones a las cuales se llegó después de analizar y 

discutir los resultados de la simulación de obtención de Monocloruro de Vinilo. 
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INTRODUCCIÓN 

Los hidrocarburos son compuestos orgánicos que contienen diferentes 

combinaciones de carbono e hidrógeno, presentándose en la naturaleza como 

gases, líquidos, grasas y, a veces, sólidos. El petróleo crudo, en cualquiera de sus 

formas, y el gas natural, que son una combinación de diferentes hidrocarburos, son 

sus principales representantes. 

En la siguiente imagen se muestra con más detalle la clasificación de los 

hidrocarburos: 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 1.1 Clasificación de los Hidrocarburos 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 1. Clasificación de los hidrocarburos. 

ETILENO 

El etileno fue usado en la practica desde el antiguo Egipto, en donde se 

trataban con gas los higos para estimular su maduración, así como en la antigua 

china donde se quemaban incienso en locales cerrados para incrementar la 

maduración de las peras.  
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El etileno, es también conocido como eteno y es el compuesto más simple, 

perteneciente a la familia de los hidrocarburos insaturados; es gas incoloro, 

inflamable, soluble en agua y más ligero que el aire por lo tanto se  almacena y 

transporta con dificultad en condiciones criogénicas, por lo que su producción y 

consumo se realiza dentro de grandes complejos industriales en los que se 

encuentra integrada la refinería de tipo petroquímico y las plantas de producción de 

derivados. A continuación se ilustra la estructura química de dicho compuesto: 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 1.1 Estructura química del etileno.[1] 

 

La mayor parte del etileno se emplea para la obtención de polímeros. 

Mediante reacciones de polimerización se obtiene el polietileno de alta densidad y 

el de baja densidad. También se obtiene dicloroetileno, intermedio para la síntesis 

de cloruro de vinilo, que se polimeriza a cloruro de polivinilo, y otros hidrocarburos 

clorados. Además se puede hacer reaccionar con benceno para dar etilbenceno, 

que puede polimerizarse dando poliestireno. 

Se emplea como producto de partida de otros polímeros, como la síntesis del 

monómero acetato de vinilo para la obtención de acetato de polivinilo o la síntesis 

de etilenglicol (a través del intermedio óxido de etileno) que con ácido terftálico da 

tereftalato de polietileno. 
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A continuación, se muestra una figura con las principales aplicaciones del 

etileno: 

Figura 1.2 Principales Aplicaciones del etileno. 

 

El 1,2-dicloroetano (DCE) se presenta a temperatura ambiente como un 

líquido incoloro, viscoso, de olor dulce agradable, y se caracteriza por ser un 

compuesto nocivo e irritante por inhalación y posiblemente cancerígeno. Es una 

sustancia altamente inflamable y durante su combustión libera ácido clorhídrico y 

fosgeno a la atmósfera. 

Generalmente viene preparado por síntesis directa, mezclado en la misma 

proporción etano y cloro gaseoso a una temperatura y presión standard, siendo la 

reacción catalizada por la luz o por cloruro férrico. 

 

MÉTODOS DE PRODUCCIÓN DEL 1,2- DICLOROETANO (DCE) 

Uno de los usos principales del DCE es la fabricación del cloruro de vinilo y 

este a su vez para la producción de PVC, el cual se utiliza en cables, tuberías, partes 

automotrices, etc.  
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El VCM empezó a producirse en la década de los 30 mediante reacción del 

ácido clorhídrico con acetileno. Según creció la demanda de VCM y dada la gran 

disponibilidad de etileno desde el principio de los años 50, aparecieron nuevos 

procesos de fabricación basados en etileno y cloro.  

Estos procesos incluían la cloración directa de etileno para formar EDC (1,2-

dicloroetano) y posteriormente mediante pirolisis del mismo producir el VCM. Sin 

embargo, al principio la industria no tuvo un gran crecimiento pues el craqueo del 

EDC produce ácido clorhídrico como coproducto el cual no tenía tanta salida 

comercial. A finales de los años 50, el desarrollo de la Oxicloración soluciono el 

problema del ácido clorhídrico permitiendo una expansión de la industria de VCM.  

 
En la Oxicloración el EDC reacciona con el ácido y con oxígeno para producir 

EDC. La combinación de la cloración, Oxicloración y pirolisis del EDC proporciona 

lo que se conoce como proceso balanceado de producción de VCM. La razón es 

que teóricamente el consumo de ácido clorhídrico es nulo. 

 
El cloruro de vinilo (CV) base de fibras sintéticas y plásticos, se produce en 

nuestro país a razón de 400 mil toneladas anuales (MEXICHEM). Sin embargo la 

demanda interna del producto es superior, lo cual arroja un déficit que cobra 

especial importancia cuando se analiza desde el punto de vista económico, ya que 

representa una muy importante salida de divisas. 

 
El CV se obtiene industrialmente mediante la pirolisis del 2,3 dicloroetano 

(DCE), y este a su vez se produce mediante dos procesos industriales: Cloración 

directa de etileno, Oxicloración de etileno. 

 
El proceso de Oxicloración del etileno aporta cerca del 50% de la cantidad 

del DCE que se destina a la producción de CV. De acuerdo a las normas operativas 

de las plantas industriales para la producción de cloruro de etileno, es necesario 

alimentar aproximadamente 3 toneladas de DCE para obtener una de CV. Así pues, 

resulta claro que deben buscarse y perfeccionarse métodos de producción de DCE. 
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CAPITULO I GENERALIDADES 

1.1 Hidrocarburos 

Los hidrocarburos son compuestos orgánicos que contienen diferentes 

combinaciones de carbono e hidrógeno, presentándose en la naturaleza como 

gases, líquidos, grasas y, a veces, sólidos. El petróleo crudo, en cualquiera de sus 

formas, y el gas natural, que son una combinación de diferentes hidrocarburos, son 

sus principales representantes. 

Los hidrocarburos se forman por la descomposición y transformación de 

restos de animales y plantas, que han estado enterrados a grandes profundidades 

durante siglos, así tenemos que: 

El petróleo crudo, es una mezcla compleja de hidrocarburos líquidos, 

compuesto en mayor medida de carbono e hidrógeno, con pequeñas cantidades de 

nitrógeno, oxígeno y azufre. 

El gas natural, es un hidrocarburo en estado gaseoso compuesto de metano, 

principalmente, y de propano y butano en menor medida. 

Los hidrocarburos son una fuente importante de generación de energía para 

las industrias, para nuestros hogares y para el desarrollo de nuestra vida diaria. 

Pero no son sólo combustibles, sino que a través de procesos más avanzados se 

separan sus elementos y se logra su aprovechamiento a través de la industria 

petroquímica. 

1.2 Clasificación de los hidrocarburos. 

Los hidrocarburos y sus compuestos derivados se pueden clasificar en 

general en dos grandes categorías: 

Hidrocarburos alifáticos, formados por cadenas de átomos de carbono en las 

que no hay estructuras cíclicas. Se les denominan en general, hidrocarburos de 

cadena abierta o acíclicos. 
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Son solventes o combustibles derivados del petróleo, según su peso 

molecular pueden ser gases (metano, butano); líquidos (bencina, nafta o 

queroseno); o viscosos (aceites, lubricantes, parafinas). 

Hidrocarburos cíclicos o aromáticos, casi todos derivan de la hulla y 

constituyen un grupo especial de compuestos cíclicos que contienen en general 

anillos de seis eslabones en los cuales alternan enlaces sencillos y dobles.  

Se clasifican, independientemente de los hidrocarburos alifáticos y alicíclicos, 

por sus propiedades físicas y químicas muy características. [2] 

1.3 Etileno. 

El etileno fue usado en la practica desde el antiguo Egipto, en donde se 

trataban con gas los higos para estimular su maduración, así como en la antigua 

china donde se quemaban incienso en locales cerrados para incrementar la 

maduración de las peras.  

1.3.1 Estructura Química. 

El etileno, es también conocido como eteno y es el compuesto más simple, 

perteneciente a la familia de los hidrocarburos insaturados; es gas incoloro, 

inflamable, soluble en agua y más ligero que el aire por lo tanto se  almacena y 

transporta con dificultad en condiciones criogénicas, por lo que su producción y 

consumo se realiza dentro de grandes complejos industriales en los que se 

encuentra integrada la refinería de tipo petroquímico y las plantas de producción de 

derivados. 

Posee dos átomos de hidrógeno menos que el etano, por lo que cada 

carbono sólo está unido al otro carbono y a dos átomos de hidrógeno. Su estructura 

se explica admitiendo la hibridación Sp2 para sus átomos de carbono. Cada carbono 

utiliza uno de los orbitales híbridos que posee para formar un enlace con el otro y 

los dos restantes para solaparse con los orbitales s de dos átomos de hidrógeno, 

formándose así cuatro orbitales moleculares carbono-hidrógeno. La molécula de 
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etileno consta, por tanto, de cinco enlaces fuertes de tipo, uno carbono-carbono y 

cuatro carbonos hidrógeno:             𝐶𝐻2 = 𝐶𝐻2 

1.3.2 Aplicaciones del Etileno. 

La mayor parte del etileno se emplea para la obtención de polímeros. 

Mediante reacciones de polimerización se obtiene el polietileno de alta densidad y 

el de baja densidad. También se obtiene dicloroetileno, intermedio para la síntesis 

de cloruro de vinilo, que se polimeriza a cloruro de polivinilo, y otros hidrocarburos 

clorados. Además, se puede hacer reaccionar con benceno para dar etilbenceno, 

que puede polimerizarse dando poliestireno. 

Se emplea como producto de partida de otros polímeros, como la síntesis del 

monómero acetato de vinilo para la obtención de acetato de polivinilo o la síntesis 

de etilenglicol (a través del intermedio óxido de etileno) que con ácido terftálico da 

tereftalato de polietileno. 

El etileno se utiliza, en combinación con otros hidrocarburos saturados e 

insaturados, sintetizados a partir del caucho, teniendo estas muchas aplicaciones 

en la industria. Destaca fundamentalmente el EPDM, Etileno Polietileno Dieno 

Monómero, con el que se obtienen películas de caucho saturado con múltiples 

aplicaciones en la industria automovilística y de la construcción, por su alta 

resistencia a las oscilaciones de temperatura, su flexibilidad y su capacidad 

impermeabilizante. 

El etilenglicol también sirve como anticongelante, y el óxido de etileno se 

puede emplear para la síntesis de algunos éteres glicólicos (para pinturas o 

tensioactivos) y otros productos. El etanol se puede obtener mediante la hidratación 

del etileno y se emplea como combustible o en la síntesis de ésteres etílicos, 

disolventes, y otros productos. También se puede obtener, a través de la síntesis 

de propionaldehido, ácido propiónico y alcohol n-propílico. Por oxidación del etileno 

se obtiene acetaldehido, el cual se emplea en la síntesis de n-butanol y ácido 

acético. 
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Figura 1.3 Grafica del Consumo y Producción de los derivados del etileno en los 

últimos 4 años. 

El etileno también se emplea para provocar la maduración de la fruta. 

1.4 Cloruro de etileno 

El 1,2-dicloroetano (DCE) se presenta a temperatura ambiente como un 

líquido incoloro, viscoso, de olor dulce agradable, y se caracteriza por ser un 

compuesto nocivo e irritante por inhalación y posiblemente cancerígeno. Es una 

sustancia altamente inflamable y durante su combustión libera ácido clorhídrico y 

fosgeno a la atmósfera. 

Generalmente viene preparado por síntesis directa, mezclado en la misma 

proporción etano y cloro gaseoso a una temperatura y presión estandar, siendo la 

reacción catalizada por la luz o por cloruro férrico. 

Propiedades físicas: 

• Formula química: C2H4Cl2  

• Masa molecular: 98.86  

• Punto de fusión: -35.7º C  

• Punto de ebullición: 83.5º C  

• Densidad relativa del líquido (agua =1 g/ml): 1.235 g/ml  

• Solubilidad en agua: 0.87g/100ml  

• Presión de vapor (kPa a 20º C): 8.7  

• Densidad relativa del gas (agua =1 g/ml): 3.42 g/ml  
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• Punto de inflamación: 13º C  

• Temperatura de autoignición: 413º C  

• Límites de explosividad (%de volumen en el aire): 6.2-16  

• Coeficiente de reparto octanol/agua: 1.48. [1] 

1.4.1 Métodos de producción del 1,2- dicloroetano (DCE). 

Uno de los usos principales del DCE es la fabricación del cloruro de vinilo y 

este a su vez para la producción de PVC, el cual se utiliza en cables, tuberías, partes 

automotrices, etc.  

El VCM empezó a producirse en la década de los 30 mediante reacción del 

ácido clorhídrico con acetileno. Según creció la demanda de VCM y dada la gran 

disponibilidad de etileno desde el principio de los años 50, aparecieron nuevos 

procesos de fabricación basados en etileno y cloro. Estos procesos incluían la 

cloración directa de etileno para formar EDC (1,2-dicloroetano) y posteriormente 

mediante pirolisis del mismo producir el VCM. Sin embargo, al principio la industria 

no tuvo un gran crecimiento pues el craqueo del EDC produce ácido clorhídrico 

como coproducto el cual no tenıa tanta salida comercial. 

 A finales de los años 50, el desarrollo de la Oxicloración soluciono el 

problema del ácido clorhídrico permitiendo una expansión de la industria de VCM. 

En la Oxicloración el EDC reacciona con el ácido y con oxıgeno para producir EDC. 

La combinación de la cloración, Oxicloración y pirolisis del EDC proporciona lo que 

se conoce como 

Proceso balanceado de producción de VCM. La razón es que teóricamente 

el consumo de ácido clorhídrico es nulo. 

Las reacciones que tienen lugar en cada una de las secciones son las 

siguientes: 

Cloración directa: CH2 = CH2 + Cl2 →ClCH2CH2Cl 

Pirolisis del EDC: 2ClCH2CH2Cl → 2CH2 = CHCl + 2HCl 

Oxicloracion: CH2 = CH2 + 2HCl + 1/2O2 →ClCH2CH2Cl + H2O 

Reacción global del proceso 2CH2 = CH2 + Cl2 + 1/2O2 →2CH2 = CHCl + H2O. [3] 
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En una planta balanceada todo el HCl producido en la pirolisis es alimentado 

a la Oxicloración, sobre esta base, la producción de EDC está prácticamente al 50% 

entre la cloración y la oxicloracion. 

1.4.1.1 Adición de Cloro al Etileno. 

La cloración del etileno se efectúa preferentemente en fase liquida en un 

reactor de burbujeo con el producto de reacción DCE como medio de reacción que 

contiene disuelto FeCl3, CuCl2 o SbCl3 como catalizador, con presión de 1 bar  a 

40°-70°C y 4-5 horas.  

Se supone que la adición del cloro transcurre según un mecanismo iónico 

electrofónico, en el cual el catalizador posibilita la polarización de la molécula de 

cloro y con ello facilita el ataque electrofónico.  

Las selectividades en 1,2-dicloroetano llega hasta el 98% (C2H4) y 99% (Cl2). 

También se puede efectuar la cloración del etileno en fase gaseosa a 90°-

130°C. Se supone que la formación del DCE transcurre por un mecanismo radical 

ario en cadena, iniciado por radicales de cloro, que se producen por hemolisis de 

las moléculas de cloro en las paredes del reactor. [7] 

1.4.1.2 Oxicloración del Etileno con Ácido Clorhídrico y O2. 

La oxicloracion del etileno se realiza preferentemente en fase gaseosa. Para 

ello se hace reaccionar etileno con cloruro de hidrogeno anhidro y aire u oxígeno a 

220°-240°C y 2-4 bar, con formación de DCE y H2O. 

Como catalizador se usa CuCl2 depositado sobre materiales de soporte, que 

frecuentemente contienen activadores y estabilizadores, como, por ejemplo, cloruro 

de tierras raras o metales alcalinos. En las condiciones de reacción indicadas no se 

forma nada de cloro libre, sino que el cloruro cúprico actúa como agente de 

cloración, que finalmente se regenera en la etapa de oxicloracion como HCl y aire. 

Lo mismo ocurre en la oxicloracion de benceno a cloro benceno. 
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La oxicloracion es un proceso que necesita una inversión mayor de capital, 

unos mayores costos de operación y que proporciona un EDC algo menos puro que 

la cloración, sin embargo, su presencia es necesaria para cerrar el ciclo del HCl. La 

reacción se lleva a cabo en un reactor catalítico de lecho fluido, la reacción 

secundaria que se considera es la formación de cloral (tricloroacetaldehido): 

 

CH2 = CH2 + 3HCl + 2O2  →   Cl3C − CHO + 3H2O 

 

Considérese la reacción según esta formulada, aunque lo que realmente se 

forma es el cloral hidrato Cl3C − CHOHOH y 2 moléculas de agua. [5] 

 

1.4.1.3 Cloración directa del etileno 

La cloración directa del etileno para obtener dicloroetano es una reacción 

exotérmica que utiliza la fase líquida del dicloroetano como medio de reacción. 

Las condiciones de operación varían entre 50 ºC y 120 ºC de temperatura y 

de 1 a 5bar (absolutos) de presión. La reacción puede tener lugar con exceso de 

etileno o de cloro y como catalizador se utilizan cloruros metálicos, normalmente 

cloruro férrico, (otros cloruros de aluminio, cobre, antimonio también pueden ser 

utilizados).  

Los productos resultantes de la reacción son: 99% dicloroetano y menos del 

1% de otros productos tales como cloruro de etilo y 1, 1,2 tricloroetano. La formación 

de estos subproductos se puede reducir utilizando ciertos inhibidores (oxígeno, 

Dimetilformamida). 
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La cloración se puede realizar a baja temperatura (menos de 70 ºC), por 

debajo del punto de ebullición del dicloroetano. En este caso, el dicloroetano debe 

ser lavado (para eliminar el arrastre del catalizador) y por tanto secado (mayor 

consumo de energía), por el contrario el proceso es más selectivo y genera menos 

subproductos.  

En la cloración a alta temperatura, la reacción se desarrolla a una 

temperatura   superior al punto de ebullición del dicloroetano,   incluso mayor de 90º 

C. El dicloroetano se obtiene en fase gaseosa y se puede utilizar directamente en 

la unidad de cracking, aunque se generan más subproductos que en la variante 

precedente. 

 

En este caso, se puede recuperar la energía del flujo de dicloroetano en fase 

vapor. En ambos procesos se generan pequeñas cantidades de residuos y los 

venteos de gases residuales (principalmente etileno, cloro, cloruro de hidrógeno e 

inertes) deben ser tratados antes de su emisión a la atmósfera. Para producir una 

tonelada de dicloroetano por cloración directa se requiere unos 315 kg de etileno y 

800 kg de cloro. En la reacción de cloración no se produce agua. [5] 

 

𝐶𝐻2 = 𝐶𝐻2 + 2𝐶𝑙2 → 𝐶𝑙2𝐶𝐻 − 𝐶𝐻2𝐶𝑙 + 𝐻𝐶𝑙 

1.5 Fuentes de emisión y aplicaciones del 1,2-dicloroetano. 

Esta sustancia se utiliza principalmente como intermediario en la síntesis del 

monómero de cloruro de vinilo (el cual es el precursor del cloruro de polivinilo o 

PVC) bajo la formación de ácido clorhídrico. Es un buen disolvente apolar, por lo 

que es utilizado en muchas ocasiones como agente desengrasante y diluente. 

En cantidades más pequeñas también se utiliza en la fabricación de 

productos químicos, como fungicida para productos alimenticios y tapicería y como 

limpiador del plomo en la gasolina. 
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Por evaporación, esta sustancia a 20º C se puede alcanzar muy rápidamente 

una concentración nociva en el aire, provocando dolores abdominales, tos, vértigo, 

somnolencia, dolor de cabeza y garganta, náuseas, vómitos y pérdida del 

conocimiento. Según estudios epidemiológicos, existen evidencias claras de que el 

1,2-dicloroetano es un posible cancerígeno para los seres humanos. 

Una exposición repetida a este compuesto puede provocar alteraciones 

funcionales en el sistema nervioso central, riñón e hígado. Por contacto con la piel 

y los ojos provoca enrojecimiento y sensibilización, y si la exposición es prolongada 

puede causar dermatitis. 

 

Con respecto a su incidencia en el medio ambiente, se trata de una sustancia 

extremadamente inflamable, que se descompone al calentarla intensamente y al 

arder, produciendo humos tóxicos y corrosivos, incluyendo ácido clorhídrico y 

fosgeno que se libera a la atmósfera. 

Debido a su gran persistencia y lenta degradación, puede permanecer 

muchos años en el medio ambiente, provocando alteraciones severas en la fauna y 

flora autóctona. [5] 

1.6 Propiedades del Dicloroetileno 

 NOMBRE COMERCIAL: 1,2-Dicloroeteno 

Bicloruro de acetileno 

Nº CAS: 540-59-0 [1] 

1.6.1 Características y Propiedades Químicas y Físicas 

Estado Físico: Líquido incoloro, de olor característico. 

Punto de ebullición: 55°C 

Densidad relativa (agua = 1): 1.28 

Solubilidad en agua: muy escasa 

Densidad relativa de vapor (aire = 1): 3.34 
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Punto de inflamación: 2°C c.c. 

Temperatura de auto ignición: 460°C 

Límites de explosividad, % en volumen en el aire: 9.7-12.8 

Coeficiente de reparto octano/agua como log Por: 2 [1] 

 
1.6.2 Estabilidad e Identificación de Riesgos (toxicología) 

La sustancia se descompone al calentarla intensamente o bajo la influencia 

de aire, luz y humedad, produciendo humos tóxicos y corrosivos, incluyendo cloruro 

de hidrógeno. Reacciona con oxidantes fuertes. Reacciona con cobre o aleaciones 

de cobre, y bases produciendo cloro acetileno tóxico que es espontáneamente 

inflamable en contacto con aire. 

La sustancia irrita los ojos y el tracto respiratorio. La sustancia puede causar 

efectos en sistema nervioso central a altas concentraciones, dando lugar a 

disminución del estado de alerta. 

El líquido desengrasa la piel. La sustancia puede afectar al hígado. 

1.6.3 Medidas de seguridad industrial  

Para prevenir incendios: Evitar las llamas, NO producir chispas y NO fumar. 

Para prevenir explosiones: Sistema cerrado, ventilación, equipo eléctrico y 

de alumbrado a prueba de explosión. NO utilizar aire comprimido para llenar, vaciar 

o manipular. 

En caso de incendio utilizar: Polvo, agua pulverizada, espuma, dióxido de 

carbono. 

En caso de derrames y fugas: Eliminar toda fuente de ignición. Ventilar. 

Recoger, en la medida de lo posible, el líquido que se derrama y el ya derramado 

en recipientes herméticos. Absorber el líquido residual en arena seca o absorbente 

inerte y trasladarlo a un lugar seguro. NO verterlo al alcantarillado. [8] 
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1.6.4 Protección personal 

En caso de inhalación: Ventilación, extracción localizada o protección 

respiratoria. 

En caso de contacto con la piel utilizar: Guantes protectores. 

En caso de contacto con los ojos utilizar: Gafas de protección de seguridad. 

No comer, beber, ni fumar durante el trabajo. Lavarse las manos antes de 

comer. [8] 

 
1.6.5 Primeros auxilios 

Proporcionar a la víctima:  

En caso de inhalación: Aire limpio, reposo. Proporcionar asistencia médica. 

En caso de contacto con la piel: Quitar las ropas contaminadas. Aclarar la 

piel con abundante agua o ducharse. 

En caso de contacto con los ojos: Enjuagar con agua abundante durante 

varios minutos (en caso de usar lentes de contacto proceder a retirarlos 

inmediatamente). 

En caso de ingestión: Enjuagar la boca. Dar a beber agua abundante. 

Para toda acción referente con la asistencia de primeros auxilios en la victima 

es conveniente proporcionar asistencia médica y posteriormente enviarla a consulta 

médica para asegurar su condición fisca. [8] 

1.7 Cloruro de vinilo 

El cloruro de vinilo también conocido como cloro eteno, cloro etileno y mono 

cloruro de etileno, presenta la siguiente formula química C2H3Cl/H2C=CHC. Es un 

gas inflamable incoloro a temperatura ambiente con suave aroma dulce. Es un 

producto que se usa para fabricar cloruro de polivinilo (PVC), el cual es utilizado 

para manufacturar una variedad de productos plásticos tales como cañerías, cables, 

tapices para muebles y automóviles.  
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Puede formar peróxidos en circunstancias específicas, iniciando una 

polimerización explosiva, generando peligro de incendio o explosión. Al arder se 

descompone produciendo humos tóxicos y corrosivos de cloruro de hidrógeno y 

fosgeno. 

El cloruro de vinilo también se origina de la degradación de otras sustancias 

como el cloro etano, tricloroetileno y tetracloroetileno. También se le conoce como 

cloroeteno, cloroetileno y monocloruro de etileno. 

 

Tabla 1.7 Demanda aparente del cloruro de vinilo 

 

 

 

 

        

 

 

 

 

1.7.1 Propiedades Físicas del Cloroetileno  

Peso Molecular: 62.5 g/mol 

Densidad del líquido (1.013 bar en el punto de ebullición): 970 kg/m3 

Equivalente Líquido/Gas (1.013 bar y 15 °C (59 °F)): 365 vol/vol  

Punto de ebullición (1.013 bares): -13.8 °C  

Calor latente de vaporización (1.013 bares en el punto de ebullición): 333 kJ/kg  

Presión de vapor (a 20 °C o 68 °F): 3.4 bar 

Temperatura Crítica: 156.5 °C  

Presión Crítica: 55.9 bar 

Densidad del gas (1.013 bar): 3.01 kg/m3  
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Densidad del Gas (15°C y 1 bar): 2.67 kg/m3  

Gravedad específica (aire = 1)= (1.013 bar y 15 °C (59 °F)): 2.15  

Volumen Específico (1.013 bar y 21 °C (70 °F)): 0.387 m3/kg 

Capacidad calorífica a presión constante (Cp.) (1.013 bar y 25 °C (77 °F)): 0.053 kJ/ 

(mol.K) 

Misceláneos Solubilidad en agua (1.013 bar y 20 °C (68 °F)): 1.315 vol/vol 

Temperatura de Autoignición: 435 °C[7] 

  

1.8 Proceso de producción del cloruro de vinilo  

La destacada importancia del cloruro de vinilo como monómero universal en 

la obtención de homo-, co- y ter- polímeros se refleja en el impetuoso crecimiento 

de su producción industrial, que comenzó en los años 30 y alcanzo en 1976 

capacidades de producción en los EE.UU. de unos 3.5 millones de toneladas (en 

1979 cerca de 4 millones de toneladas); en el Japón, 1.89 millones de toneladas y 

en la URSS, 0.56 millones de toneladas, por lo cual el cloruro de vinilo, con su 

producto de partida, el 1,2-dicloroetano han llegado a  ser los mayores 

consumidores de cloro.  

Aproximadamente, la producción de la producción total de cloro dedicada a 

la obtención de cloruro de vinilo en los EE.UU. es de un 20%, y en Europa occidental 

y Japón más del 30%. 

El imperativo de perfeccionar y racionalizar ha conducido a una constante 

mejora de los procesos y también a consecuencia de ello a una ampliación de las 

unidades de producción que permite esperar en la actualidad una óptima 

economicidad para capacidades de unas 450 000 toneladas al año. [4] 

1.8.1 Métodos de síntesis del Cloruro de Vinilo. 

Se describen los dos principales métodos de síntesis. 
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1.8.1.1  Método a  partir del Acetileno. 

Se basa en la adición de HCl al acetileno. En años posteriores se empleó 

también el acetileno procedente de la petroquímica para la obtención de cloruro de 

vinilo. El HCl procedía, en un principio aun, de las síntesis a partir del Cl2 + H2, pero 

paulatinamente fue sustituido por el que resultaba como subproducto de 

cloraciones, se utilizaba como catalizados el HgCl2 sobre carbón activado a 140°C-

200°C.  

La conversión del acetileno es del 96-97% y la selectividad en cloruro de 

vinilo de un 98% (C2H2). El aislamiento del cloruro de vinilo es relativamente sencillo, 

puesto que como subproductos solo se producen pequeñas cantidades de 

acetaldehído y 1,1-dicloroetano.  

Esta vía, basada exclusivamente en acetileno, con la finalidad de utilizar 

etileno, por ser una de las materias primas más baratas, esta se ha abandonado a 

pesar de sus menores costos de inversión y proceso.[9] 

1.8.1.2 Método partir del Etileno. 

El cloruro de vinilo se obtiene hoy casi exclusivamente por la disociación 

térmica de 1,2- dicloroetano (DCE), es decir, por pirolisis del dicloroetano, la cual 

cuenta con las siguientes características. 

 

La producción de cloruro de vinilo a partir del dicloroetano se realiza por la 

pirolisis de éste aproximadamente 480 ºC de temperatura, seguido de un 

enfriamiento rápido de 90°C en el flujo de gases, al objeto de minimizar la formación 

de alquitranes y pesados. 

 

La molécula de dicloroetano se rompe dando lugar a una molécula de cloruro 

de vinilo y otra de cloruro de hidrógeno. La tasa de conversión del dicloroetano varía 

entre 50-65%. El dicloroetano no transformado se retorna al proceso de depuración. 
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La pureza del dicloroetano (99,5%) que alimenta la pirolisis tiene un impacto 

muy importante para reducir la formación de impurezas y coque. La humedad debe 

ser despreciable para evitar problemas de corrosión. 

 

Las emisiones de ese sector son únicamente los gases de la combustión del 

gas natural en los hornos de pirolisis. 

 

El proceso global de producción de dicloroetano y cloruro de vinilo, consume 

muy poca energía. A continuación, se detallan algunas medidas que permiten 

optimizar el consumo energético: 

• Recuperación del calor de los gases de combustión en los hornos de pirolisis. 

 

• Recuperación del calor de los gases de proceso en la pirolisis. 

 

 

• Producción de vapor en el sector de Oxicloración (recuperación del calor de 

reacción. 

 

• En la cloración a alta temperatura recuperación del calor de reacción. 

 

 

• Recuperación del calor de oxidación a alta temperatura o catalítica de los 

venteos Gaseosos. 

 

• Recuperación del calor de oxidación a alta temperatura de los componentes 

ligeros y los componentes pesados. [9]  
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CAPITULO II DISEÑO. 

2.1 Producción de MVC en México 

Como se ilustra en la gráfica del MVC, la producción en Pajaritos ha mejorado 

considerablemente en los últimos meses. Esto, a su vez, ayuda a la producción de 

cloro y soda caustica de la cercana planta de Mexichem. Los precios de la sosa 

caustican continúan firmes en los últimos meses   y prevemos que se mantendrán 

hasta el final de este mes. Los niveles de precio están cerca de US$ 590 por 

tonelada corta base seca ex-tanque de la Ciudad de México. [6]  

 

𝑃𝑟𝑜𝑑𝑢𝑐𝑐𝑖𝑜𝑛 𝑑𝑒 𝑀𝑉𝐶 = 20000 
𝑇𝑀

𝑚𝑒𝑠
×

1 𝑚𝑒𝑠

30 𝑑í𝑎𝑠
×

1 𝑑í𝑎

24 ℎ𝑜𝑟𝑎𝑠
×

1000 𝐾𝑔

1 𝑇𝑜𝑛𝑒𝑙𝑎 𝑀é𝑡𝑟𝑖𝑐𝑎
  

 

𝑃𝑟𝑜𝑑𝑢𝑐𝑐𝑖𝑜𝑛 𝑑𝑒 𝑀𝑉𝐶 =  27777
𝐾𝑔

ℎ
 

2.2 Proceso de elaboración de Cloruro de Vinilo. 

Entre los procesos en que se emiten hidrocarburos clorados, el proceso de 

producción de cloruro de vinilo, constituye uno de los de mayor interés por su 

importancia industrial, puesto que se trata del monómero utilizado en la fabricación 

de PVC. Para la elaboración del cloruro de vinilo se utiliza al 1,2 DCE como materia 

prima. Se produjeron cerca de 18 x 106 ton de 1,2 DCE en el mundo y en México 

245 x 103 ton. En México la producción de cloruro de vinilo se realiza en el complejo 

petroquímico de Pajaritos ubicado en Coatzacoalcos, Ver. 

Más del 90% del cloruro de vinilo se obtiene a partir del etileno en plantas 

integradas con procesos balanceados de la siguiente forma: 

 

Figura 2.2 Reacción para la formación de Cloruro de Vinilo. 
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El 95% de la producción mundial de cloruro de vinilo se usa en la generación 

de cloruro de polivinilo. El 5% restante se utiliza en la producción de solventes 

clorados y no clorados. El complejo petroquímico Pajaritos cuenta con dos plantas 

para la elaboración de cloruro de vinilo y actualmente se encuentra en construcción 

una planta para sustituir a éstas. La tabla muestra la producción de cloruro de vinilo 

en las plantas I y II así como las toneladas por día consumidas de 1,2 DCE. De 

acuerdo a estos datos podemos notar que se necesitan aproximadamente 3 

toneladas de 1,2 DCE para producir una tonelada de cloruro de vinilo. [6] 

 

Tabla 2.0 Producción de CV y consumo de DCE. 

Planta 
Producción de CV 

(Ton/d) 

Consumo de DCE 

(Ton/d) 

Cloruro de vinilo I 212 676 

Cloruro de vinilo II 606 1748 

 

En base a los datos anteriores, se puede construir la siguiente tabla de 

valores, para la producción de MVC, dentro del complejo petroquímico Pajaritos, 

durante los últimos años: 

 

Tabla 2.1 Producción de MVC complejo petroquímico Pajaritos en los últimos años. 

Planta 
Producción de 

MCV (Ton/d) 

Producción 

de MCV (%) 

Consumo de 

DCE (Ton/d) 

Consumo de 

DCE (%) 

Cloruro de Vinilo 

I 
212 25.91 676 27.88 

Cloruro de Vinilo 

II 
606 74.09 1748 72.12 

Capacidad total 

de Producción de 

MVC 

818 100 2424 100 
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Estableciendo los nuevos cálculos, de acuerdo a la producción de MVC 

reportada durante los últimos años y de acuerdo la capacidad de producción total y 

parcial del complejo petroquímico Pajaritos, refleja dicha capacidad en unidades de 

porcentaje*, como se muestra en la Tabla 2.0. 

 

*Los porcentajes de capacidad total y parcial de producción de MVC, para 

este trabajo en particular, se mantienen fijos, ya que se hace la suposición de que, 

aún con el transcurso de los años,  el complejo petroquímico Pajaritos, no hace 

considerables modificaciones al arreglo de su planta en general. [6] 

 

Tabla 2.2 Producción de MVC complejo petroquímico Pajaritos. 

Planta 
Producción de 

MCV (Ton/d) 

Producción de 

MCV (%) 

Consumo de 

DCE (Ton/d) 

Consumo de 

DCE (%) 

Cloruro de vinilo 

I 
172.73 25.91 294.3 27.88 

Cloruro de vinilo 

II 
493.93 74.09 761.27 72.12 

Capacidad  

Total de 

Producción de 

MVC 

666.67 100 1055.56 100 

Los datos de esta última tabla (Tabla 2.2) se ajustan a los valores obtenidos 

de los siguientes cálculos: 

𝑃𝑟𝑜𝑑𝑢𝑐𝑐𝑖𝑜𝑛 𝑑𝑒 𝑀𝑉𝐶 = 20000 
𝑇𝑀

𝑚𝑒𝑠
×

1 𝑚𝑒𝑠

30 𝑑í𝑎𝑠
×

1 𝑑í𝑎

24 ℎ𝑜𝑟𝑎𝑠
×

1000 𝐾𝑔

1 𝑇𝑜𝑛𝑒𝑙𝑎 𝑀é𝑡𝑟𝑖𝑐𝑎
 

𝑷𝒓𝒐𝒅𝒖𝒄𝒄𝒊𝒐𝒏 𝒅𝒆 𝑴𝑽𝑪 = 𝟐𝟕𝟕𝟕𝟕 𝑲𝒈/𝒉𝒓 

𝑃𝑟𝑜𝑑𝑢𝑐𝑐𝑖𝑜𝑛 𝑑𝑒  𝑀𝑉𝐶 = 20000 
𝑇𝑀

𝑚𝑒𝑠
×

1 𝑚𝑒𝑠

30 𝑑í𝑎𝑠
= 𝟔𝟔𝟔. 𝟔𝟕 𝑻𝑴/𝒅í𝒂………..ec (A) 
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Para saber los flujos de alimentación de 1,2 DCE (1,2-dicloroetano) y de HCl 

requeridos (en la simulación en PRO/II), para las plantas “Cloruro de Vinilo I” y 
“Cloruro de Vinilo II” concerniente a  una producción promedio de 27777 kg/hr de 
MVC (Cloruro de Vinilo Monómero),  del complejo petroquímico Pajaritos, se 
establece el consecuente balance de flujo másico. 
 

Tabla 2.3. Flujos másicos y molares (teóricos) totales requeridos de 1,2-dicloroetano 

      C2H4Cl2         →    C2H3Cl      +      HCl 

P.M 

(Kg/Kgmol) 
98.9517 62.49852 36.46064 

Flujo molar 

(Kgmol/hr) 
444.443 444.443 444.443 

Flujo másico 

(Kg/hr) 
43981.7 27777 15315.8 

 

Con el valor numérico correspondiente al flujo másico de 1,2-dicloroetano 

obtenido de la tabla anterior (Tabla 2.3), se puede predecir el tonelaje requerido en 

la alimentación de cada una de las plantas, I y II  de “Cloruro de Vinilo”, del complejo 

petroquímico Pajaritos, haciendo hincapié (el autor de este trabajo), de que cada 

una de estas consideraciones y valoraciones teóricas, se han dispuesto, o 

establecido, únicamente con la finalidad de simular de manera correcta, en PRO/II, 

la producción de MVC, es decir, de simular con valores numéricos aproximados la 

producción de MVC a escala industrial. [6] 

𝑇𝑀

𝑑í𝑎
 𝑑𝑒 𝐶2𝐻4𝐶𝑙2 𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙𝑒𝑠 𝑟𝑒𝑞𝑢𝑒𝑟𝑖𝑑𝑎𝑠 𝑝𝑎𝑟𝑎 𝑝𝑟𝑜𝑑𝑢𝑐𝑖𝑟 20000

𝑇𝑀

𝑑í𝑎
𝑑𝑒 𝑀𝑉𝐶

= 43981.7 
𝐾𝑔 𝑑𝑒 1,2 𝑑𝑖𝑐𝑙𝑜𝑟𝑜𝑒𝑡𝑎𝑛𝑜

ℎ𝑟
×

1 𝑇𝑀

1000 𝐾𝑔
×

24 ℎ𝑟𝑠

𝑑í𝑎

= 1055.56
𝑇𝑀

𝑑í𝑎
… … … … 𝑒𝑐(𝐵) 

Con este último dato, que representa el consumo total requerido de 1,2-

dicloroetano para la producción (asimismo) total de MVC en el complejo 

petroquímico Pajaritos, posteriormente sólo se asignan los valores numéricos de  
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flujo másico de 1,2-dicloroetano, de acuerdo a los porcentajes manejados en 

cualquiera de ambas tablas, ya sea Tabla 2.0 o Tabla 2.1, en donde se muestran 

los consumos de DCE en (%) para cada una de las plantas. 

 

𝑇𝑀

𝑑í𝑎
 𝑑𝑒 𝐶2𝐻4𝐶𝑙2 𝑟𝑒𝑞𝑢𝑒𝑟𝑖𝑑𝑎𝑠 𝑒𝑛 𝑃𝑙𝑎𝑛𝑡𝑎 Cloruro de Vinilo I = 1055.56 

𝑇𝑀

𝑑í𝑎
×

0.2788 = 294.3 𝑇𝑀/𝑑í𝑎…..ec(C) 

𝑇𝑀

𝑑í𝑎
 𝑑𝑒 𝐶2𝐻4𝐶𝑙2 𝑟𝑒𝑞𝑢𝑒𝑟𝑖𝑑𝑎𝑠 𝑒𝑛 𝑃𝑙𝑎𝑛𝑡𝑎 Cloruro de Vinilo II = 1055.56 

𝑇𝑀

𝑑í𝑎
× 0.7212

= 761.27
𝑇𝑀

𝑑í𝑎
… … … . 𝑒𝑐(𝐷) 

 

Ahora bien, para simular con estos datos numéricos, en PRO/II, basta 

únicamente hacer las respectivas conversiones de estos mismos valores, de TM/día 

a Kg/hr, para de esa forma asimismo obtener las siguientes tablas que se manejan 

análogamente a la Tabla 3.0. 

𝐾𝑔

ℎ𝑟
 𝑑𝑒 𝐶2𝐻4𝐶𝑙2 𝑟𝑒𝑞𝑢𝑒𝑟𝑖𝑑𝑜𝑠 𝑒𝑛 𝑃𝑙𝑎𝑛𝑡𝑎 Cloruro de Vinilo I = 294.3 

𝑇𝑀

𝑑í𝑎
×

1 𝑑í𝑎

24 ℎ𝑟𝑠
×

1000 𝐾𝑔

1 𝑇𝑀
= 12262.5 𝐾𝑔/ℎ𝑟…….ec (E) 

 

Con este último dato se puede generar la siguiente tabla que representa 

fielmente la Reacción de Cloración Directa I: 

 

Tabla 2.4. Reacción de Cloración Directa I. 

       C2H4         +            Cl2         →    C2H4Cl2 

P.M 

(Kg/Kg-mol) 
28.05376 70.9054 98.95917 

Flujo molar 

(Kg-mol/hr) 
123.915 123.915 123.915 

Flujo másico 

(Kg/hr) 
3476.27 8786.22 12262.5 
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Para efectos de este trabajo, el cual involucra la simulación en PRO/II de la 

producción de MVC, nos apoyamos en los datos obtenidos y se realizara  la 

simulación de cada una de las tres etapas de reacción (Cloración Directa, 

Oxicloración y Craqueo Térmico), me basare en la designación, en PRO/II, de cada 

una de dichas etapas. De acuerdo a lo establecido por el esquema representado en 

la siguiente figura: 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 2.3 Diagrama de flujo para la obtención de Cloruro de Vinilo. 

De este último esquema se puede establecer que los datos obtenidos ya en 

la simulación en PRO/II, quedan asociados a la Planta “Cloruro de Vinilo I”, del 

Complejo Petroquímico Pajaritos, específicamente a la zona que ellos mismos (los 

ingenieros del complejo) denominan como de “CLORACIÓN DIRECTA I”, esa 

última, confinada a su vez, dentro del sector que está catalogado como “Derivados 

Clorados I”. [7]  

Todo lo anterior expresado con palabras se demuestra la primera etapa de 

reacción, que concierne a la Cloración Directa de etano, se respetan los flujos 

másicos establecidos en los cálculos anteriores. Para el diseño del Reactor de 

Cloración Directa I, se propuso un modelo PFR, con las siguientes características: 

Dimensiones 

N° de Tubos: 5000 

Diámetro interno de tubos: 200 mm          Longitud de reactor: 200 m 
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CAPITULO III SIMULACION 

Al no existir a la mano datos cinéticos para esta reacción, se dispuso a 

simular el reactor únicamente en operación isotérmica, fijándose entonces la 

temperatura en 120°C y estableciendo una presión a la salida del mismo de 2.52 

barg. 

Figura 3.0. Resultados teóricos de la primera secuencia de simulación  

 

En este punto es preciso hacer mención acerca del método termodinámico 

elegido de acuerdo a la siguiente tabla que muestra los paquetes básicos 

recomendados en función del tipo de proceso. 
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Tabla 3.0 Paquetes básicos en simulador recomendados en función del tipo de 

proceso. 

Tipo de Proceso Paquete Termodinámico recomendado 

Deshidratación de TEG PR 

Acuoso ácido Sour PR 

Procesamiento de gas criogénico PR, PRSV 

Separación de aire PR, PRSV 

Torres atmosféricas de crudo PR y sus variantes, Grayson Streed (GS) 

Torres a vacío PR y sus variantes, GS, Braun K10, Esso 

Torres de etileno Lee Kesler Plocker 

Sistemas con alto contenido de H2 PR, Zudkevitch-Joffee (ZJ), GS 

Reservorios PR y sus variantes 

Sistemas de vapor ASME Steam, Chao Seader, GS 

Inhibición de hidratos PR 

Productos químicos Modelos de actividad, PRSV 

Alquilación de HF PRSV, NRTL 

Hidrocarburos-agua  

(alta solubilidad del agua en HC) 
Kabadi Danner 

Separaciones de hidrocarburos PR, SRK 

Aromáticos Wilson, NRTL, UNIQUAC 

Hidrocarburos sustituidos 

(cloruro de vinilo, acrilonitrilo) 
PR, SRK 

Producción de éter (MTBE, 

ETBE, ter-amil metil eter TAME) 
Wilson, NRTL, UNIQUAC 

Plantas de etilbenceno / estireno 
PR, SRK o Wilson, NRTL, UNIQUAC 

(según la tecnología de producción) 

Producción de ácido tereftálico Wilson, NRTL, UNIQUAC 

Planta de amoníaco PR, SRK 
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Como se puede observar, de la Tabla 3.0, el método termodinámico recomendado, 

para el tipo de procesos que involucra hidrocarburos sustituidos (cloruro de vinilo, 

acrilonitrilo), y por consiguiente (aconsejado) para esta simulación en particular, es 

el denominado Soave-Redlich-Kwong Modificado Panag Reid (SRKM-PR). [9] 

Una vez que fueron fijadas las condiciones y flujos de entrada teóricos 

requeridos para esta primera etapa de Cloración Directa I, esos mismos parámetros 

se pueden utilizar para la segunda etapa, que funge como ruta complementaria y 

que, en el complejo petroquímico Pajaritos, se denomina Planta de Cloración 

Directa II.  

Sería entonces redundante mostrar las condiciones de entrada y de 

operación, así como los flujos másicos teóricos involucrados o los resultados 

obtenidos, ya que toda la planta en general (Cloración Directa II), al haber sido 

simulada idénticamente a la primera, no difiere en absolutamente ningún aspecto 

matemático. Lo único que es imprescindible señalar es que dicha etapa se simuló 

por separado, ya que como se planteó desde un principio, la simulación y su diseño 

se hace en base al esquema de la figura 2.1. Al final, ambas plantas  (Cloración 

Directa I y II), se muestran unidades dentro del proceso aún mayor que es el de la 

obtención de Cloruro de Vinilo Monómero, misma que es la meta principal de este 

trabajo. 

 Sin embargo, es preciso dejar en claro el valor del flujo másico requerido 

para la plata de Cloración Directa II, por lo que a continuación se muestran los datos 

siguientes:                   

Tabla 3.1 Flujos másicos y molares (teóricos) parciales requeridos de etano y cloro, 
para la Planta “Cloruro de Vinilo II. 

 C2H4     +        Cl2        →      C2H4Cl2 

P.M 
(Kg/Kg-mol) 

28.05376 70.9054 98.95917 

Flujo molar 
(Kg-mol/hr) 

123.915 123.915 123.915 

Flujo másico 
(Kg/hr) 

3476.27 8786.22 12262.5 
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𝐾𝑔

ℎ𝑟
 𝑑𝑒 𝐶2𝐻4𝐶𝑙2 𝑟𝑒𝑞𝑢𝑒𝑟𝑖𝑑𝑜𝑠 𝑒𝑛 𝑃𝑙𝑎𝑛𝑡𝑎 Cloruro de Vinilo II = 294.3 

𝑇𝑀

𝑑í𝑎
×

1 𝑑í𝑎

24 ℎ𝑟𝑠
×

1000 𝐾𝑔

1 𝑇𝑀
= 12262.5 𝐾𝑔/ℎ𝑟 … ec. (F) 

 

Antes de proceder a explicar el balance de flujo másico y molar de entrada, 

que involucra a la vía alterna (Oxicloración), por la que se obtiene el resto del 1,2-

dicloroetano,  necesario para producir la cantidad total de MVC reportado en la 

literatura,  es ineludible saber que la cantidad de ese mismo flujo mencionado (1,2-

dicloroetano) es de 19456.7 Kg/hr.  Dicho flujo es exactamente el teórico requerido 

para la única etapa de Oxicloración dentro del Complejo Petroquímico Pajaritos. A 

partir de este último dato se construye la tabla siguiente: 

 

Tabla3.2. Flujos másicos y molares parciales requeridos de las sustancias. 

 

 

 Ahora bien, a partir de estos últimos datos se simuló en PRO/II la etapa 

correspondiente a la Oxicloración de etileno, basándome en la ecuación 

estequiometria y a las relaciones de flujo molar y másico de la Tabla 3.2. 

 

 Es evidente que la simulación comparte el método termodinámico (SRKM-

PR) que viene siendo íntegro para la totalidad del proceso de producción de MVC, 

y cambia únicamente en la elección del tipo de reactor, habiéndose escogido para 

ello un Reactor de Gibbs, el cual, como su nombre lo indica, minimiza teóricamente  

 2C2H4 4HCL 02 2C2H4Cl2 2H2O 

P.M 
(Kg/Kg-mol) 28.05376 36.46064 21.9988 98.95917 18.01528 

Flujo molar 
(Kg-mol/hr) 196.613 393.227 98.3067 196.613 196.613 

Flujo másico 
(Kg/hr) 5515.75 14337.3 2161.57 19456.7 39123.9 
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la energía libre de Gibbs de los reactivos a la entrada del reactor, logrando 

con ello el equilibrio a la salida del mismo, alcanzándose asimismo la minimización 

del valor de los potenciales termodinámicos. 

Las condiciones en las que trabaja teóricamente el reactor, aunadas a la 

fijación de la temperatura en 220°C y de la presión en 0.98675 barg, hacen que los 

resultados luego de la simulación sean favorables, hacia la formación del 1,2 

dicloroetano, hasta en un 68%, como se muestra en la figura siguiente: 

 

Figura 3.1. Resultados teóricos de la primera secuencia de simulación para el 

proceso de obtención del 1,2-dicloroetano, correspondiente al proceso de Oxicloración. 
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Posteriormente las dos corrientes provenientes de las etapas de Cloración 

Directa I y II, más a esta última, derivada de la etapa de Oxicloración, se juntan en 

un mezclador, para inmediatamente, la nueva corriente, entrar de lleno a la etapa 

de separación de HCl.  

 

La destilación como tal, involucrada en esta parte del proceso, queda fuera 

del alcance de este trabajo, ya que para simular correctamente la torre de 

destilación especificada (para este proceso en particular) a las condiciones que 

vienen acordadas en la literatura, además de ello, hacer los  extensivos cálculos 

previos para conocer el número teórico de platos, y el valor numérico de la 

proporción de recirculación en el condensador.  

 

Respecto a la separación del HCl en este punto de la simulación se emplea 

un tanque separador de tipo Flash a las condiciones de 100 °C y 31 Barg, basados, 

esos valores en las diferentes presiones de vapor de los compuestos a dicha 

temperatura y en base a las presiones parciales que subsisten dentro del sistema 

que separa. 

 

 Inmediatamente luego de haber separado la fracción de agua proveniente 

de la etapa de Oxicloración, la corriente nueva que sale del separador flash entra a 

un intercambiador de calor en el cual se eleva su temperatura para que la fase 

dominante de la corriente, que ahora entra a la etapa de craqueo, sea la fase 

gaseosa, y ello mismo se ajuste al método termodinámico arriba estipulado. Lo 

anterior se refleja en el siguiente diagrama plasmado en la siguiente figura, obtenido 

ese mismo a partir de la simulación en PRO II. 
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Figura 3.2. Resultados teóricos de la secuencia entera de simulación para el proceso de 

obtención del MVC. 

 

La siguiente tabla muestra los flujos másicos, así como la temperatura y 

presión, de las corrientes más predominantes del proceso simulado de obtención 

de MVC, a escala industrial. 
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Corriente S1 S3 S5 S8 S10 S11 S12 

Fase de la 

corriente 
Vapor Vapor Vapor Vapor Vapor Vapor Mezcla 

Temperatura 

(°C) 
120 220 120 85 300 500 78.82 

Presión 

(bar) 
2.52 0.9868 2.5203 13 13 13 13 

Entalpía 

(M*Kcal/hr) 
1.1092 2.7573 1.1092 0.8492 7.1884 9.2184 3.7113 

Peso 

Molecular 
49.48 33.48 49.48 37.91 74.51 44.71 44.71 

Fracción 

Vapor 
1 1 1 1 1 1 0.9591 

Fracción 

Líquido 
0 0 0 0 0 0 0.0409 

Flujo 

Másico 

Total (kg/hr) 

12263 22014 12263 7296.62 39243 39243 39243 

Flujo Másico por Componentes (kg/hr) 

Etileno 3476.1 5515.3 3476.41 1875.34 313.77 313.77 313.77 

Cloro 8786.58 0 8786.5831 450.321 721.27 721.27 721.26 

1,2 

Cloroetileno 
0 0 0 1488.3448 34772.23 30.2753 30.2753 

Ácido 

Clorhídrico 
0 14337 0 3173.82 1311.5 14111. 14111. 

Oxígeno 0 2161.569 0 0 0 0 0 
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Tabla 3.3. Flujos másicos y condiciones de presión y temperatura de las corrientes 
más sobresalientes del proceso teórico. 

* Elaborada a partir de los resultados arrojados de la simulación en PRO II. 
 
 

De la tabla anterior podemos observar que de los 27777.77 Kg/hr teóricos 

esperados como producción de MVC, al haber introducido al simulador cifras 

aproximadas en cuanto a las cargas de reactivos realizadas por el complejo 

petroquímico Pajaritos, sólo 21941.5717 Kg/hr de MVC (en la corriente 12) se 

obtienen, ello a raíz de haber introducido al simulador las corrientes previamente 

calculadas y los modelos de equipo ya descritos. Cabe mencionar que para esta 

simulación restó el haber introducido más etapas de separación (torres de 

destilación) y demás aditamentos que el proceso en la realidad conlleva. Sin 

embargo, el haber propuesto un dimensionamiento acorde a los manejados en la 

industria, respecto al diseño del par de reactores PFR, no contando con datos 

cinéticos, ni del equilibrio, podemos asegurar que la pauta teórica para el diseño de 

reactores queda hasta el momento aún abierta. 

Ahora bien, la cloración de etileno ha sido estudiada por muchos 

investigadores por su interés académico e industrial. Estudios anteriores exponen 

esa misma reacción en fase gaseosa.  

Rust y Vaughan informaron que la reacción de etileno y cloro en fase gaseosa 

era significantemente lenta a temperatura comparativamente baja, pero que a 

temperaturas por encima de 200 ° C se llevaban a cabo tanto reacciones de adición 

como de sustitución. [9] Stewart y Smith intentaron estudiar la reacción en fase vapor 

entre el cloro y el etileno a temperatura ambiente, pero encontraron que la mayor 

porción de la reacción se producía en películas líquidas del producto depositada 

sobre las paredes del recipiente y que dos reacciones parecían ocurrir 

simultáneamente: 1) La formación del 1,2-dicloroetano y 2) la sustitución sobre este 

producto a la forma 1, 1,2- tricloroetano. [9] 

Agua 0 0 0 308.7852 2125.082 2125.082 2125. 

VCM 0 0 0 0 0 21941 21941 
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Recientemente, Poutsma, declaró que la reacción de sustitución del cloro en 

fase líquida, aún no develada en su totalidad, es un proceso de radicales libres a 

causa de la iniciación espontánea de cadenas radicales por la interacción entre el 

cloro y la olefina. Nishiwaki et al informó que la reacción de sustitución del cloro y el 

1,2-dicloroetano mejora significativamente por la presencia de una pequeña 

cantidad de etileno. [9] 

 

Dado que la cloración en fase líquida de etileno es una reacción rápida, es 

decir, el proceso de tasa global es generalmente controlado por la transferencia de 

masa de los componentes reaccionantes, es difícil obtener información cuantitativa 

acerca de la cinética de reacción química. 

 

Balasubramanian et al propuso un modelo de absorción y la reacción de 

etileno y cloro en 1,2-dicloroetano líquido, y Chua y Ratcliffe también describen una 

investigación experimental de la cloración fotocatalítica de etileno. [4]
 

Sin embargo, en estos trabajos, se asume que la reacción en fase líquida de 

etileno y cloro es una reacción instantánea irreversible. 

 

Wachi y Morikawa[13] investigaron la cinética de las reacciones químicas para 

la cloración en fase líquida de etileno y el 1,2-dicloroetano. Para tales propósitos fue 

utilizado un recipiente agitado con una interfaz gas-líquido libre y plana para los 

experimentos de la difusión simultánea de etileno y cloro en 1,2-dicloroetano líquido.  

Por lo tanto, a través de un análisis teórico del modelo de película, Wachi y 

Morikawa aclararon la interacción específica del etileno con la reacción de 

sustitución. Los mecanismos de las reacciones elementales que dichos 

investigadores trataron se presentan a continuación. [13] 

3.1. Modelado de la reacción química y la Transferencia de Masa. 

Se enuncia el tipo de reacción. 
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3.1.1 Reacción química de etileno y cloro en 1,2-dicloroetano líquido 

La reacción de etileno y cloro en 1,2-dicloroetano en fase líquida implica dos 

caminos de reacción compitiendo. Estas dos rutas, que son reacciones de adición 

y sustitución, se presentan como sigue: 

                              (1) 

         

                                                                                (2) 

La reacción de adición (1) es explicada por un mecanismo iónico, [12] y así, la 

cinética de las reacciones químicas muestra presumiblemente orden de 

dependencia (l, l)  en la concentraciones de etileno, A, y de cloro, B, como: 

                                               

                                                                               (3) 

 

Por otro lado, la reacción de sustitución de cloro y 1,2-dicloroetano se 

acomoda por un mecanismo de cadena de radicales.  

 

La iniciación fotoquímica o térmica del radical cloro es usualmente 

considerada como: 

                                                                                (4) 

 

Sin embargo, en el caso de la cloración en fase líquida, aún no develada en 

su totalidad, Poutsma[9]
 propone la iniciación espontánea de cadenas de radicales 

mediante la interacción entre el cloro y el etileno como: 

                                                                                (5)              

 

Las etapas de propagación son generalmente consideradas como: 

                              (6) 

 

                                     (7) 
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En cuanto a los pasos de terminación de la reacción, la probabilidad de 

acoplamiento entre los radicales de baja concentración no debe ser tan grande, sin 

embargo, la desactivación radical por la colisión entre moléculas circundantes es lo 

bastante importante, como lo reporta Franklin et al y Knox y Waugh. [15] Entonces, 

las desactivaciones de los radicales 1,2-dicloroetilo y cloro se dan respectivamente 

por las ecuaciones. (8) y (9). 

               𝑪𝟐𝑯𝟑𝑪𝒍𝟐 +  𝑴𝒊

𝒌𝟒
→  𝑫𝒆𝒔𝒂𝒄𝒕𝒊𝒗𝒂𝒅𝒐                    (8) 

                      𝑪𝒍 +  𝑴𝒊    
𝒌𝟒
→  𝑫𝒆𝒔𝒂𝒄𝒕𝒊𝒗𝒂𝒅𝒐                           (9) 

           Donde Mi representa las moléculas circundantes. 

 

Dado que la producción del radical cloro es significativamente promovida por 

la existencia de etileno, la etapa de terminación puede ser controlada por la 

desactivación del radical 1,2-dicloroetilo. Por lo tanto, de acuerdo con la habitual 

suposición del estado estacionario de las concentraciones de radicales, los 

mecanismos de las ecuaciones  (5) a (8) conduce a la ecuación global de velocidad 

de formación del 1, 1,2-tricloroetano con orden (l, 2) dependiente de las 

concentraciones de etileno y cloro, como: 

   (10) 

                                     (11) [12] 

 

Si  (por otro lado) la etapa de terminación se controla mediante la 

desactivación de radicales cloro, involucrando para ello las ecuaciones (5), (6), (7) 

y (9)  resulta la ecuación de velocidad general con orden (l, l) dependiente de las 

concentraciones  de etileno y cloro, como: 

                                             (12) 
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                                                        8          (13) 

 

En la operación sin olefina, donde la etapa de iniciación de la ecuación (4) es 

más lenta que la de la ecuación (5), la ecuación global de velocidad de reacción de 

sustitución de cloro puede considerar las ecuaciones (4), (6), (7) y (9), lo cual 

conduce a:  

                                        7  (14) 

  

                                                                                   (15 ) 

De dicho planteamiento teórico, pero más a raíz realizar experimentalmente 

el proceso de cloración en fase líquida de etileno a 60°C y 1 atm de presión, a 

diferentes valores de concentración de cloro y etileno, Wachi y Morikawa[13] así 

mismo obtuvieron la sucesiva información cinética que se presenta en la siguiente 

figura. [12] 

 

 

Tabla 3.4. Resultados calculados de las constantes de velocidad de reacción, a partir 

de los experimentos de cloración directa realizados por Wachi y Morikawa. 
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Para el análisis de los datos cinéticos, las ecuaciones 10 y 11 son adoptadas 

para el caso 1 y 2 respectivamente. Teniendo ello en cuenta, entonces, los valores 

de las constantes de las velocidades de reacción KR1 y KR2, Wachi y Morikawa[13], 

los obtuvieron con ayuda de las siguientes ecuaciones (18 y 19) de acuerdo con los 

valores experimentales. 

      (16) 

       (17) 

 

En donde NA y NB, son los flujos de absorción de A (etileno) and B (cloro), 

respectivamente en unidades de [mol*m-2*s-1]. 

Tabla 3.5. Condiciones experimentales y resultados de absorción y reacción, de los 

experimentos de cloración directa de etileno realizados por Wachi y Morikawa. 

 

Al observar las tablas 3.4 y 3.5 se puede observar que Wachi y Morikawa[13] 

obtuvieron distintos valores para las constantes de velocidad de reacción, a una 

misma temperatura (60°C), no obstante tales diferenciaciones las alcanzaron 

precisamente, como ya se dijo, al hecho de que los investigadores variaron, en cada 

corrida, la concentración de etileno y cloro sucesivamente. Ello se atiende 

claramente al observar las columnas 5 y 6 de la Tabla 3.4 (leyendo la tabla de 

izquierda a derecha) en donde Ai y Bi, son las concentraciones de Etileno y Cloro 

respectivamente, en unidades de mol/m3. 
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Utilizando el primer apoyo bibliográfico, obtengo el primer valor de la 

constante de velocidad de reacción, para la segunda simulación en PRO/II que trata 

únicamente de la cloración de etileno, empero utilizando un reactor CSTR en fase 

líquida a 60°C (como lo llevaron a cabo Wachi y Morikawa) [13], no obstante realice  

el mismo proceso utilizando por el contrario los flujos de alimentación reportados a 

escala industrial. [9] 

Ese primer dato de constante de velocidad de reacción utilizado equivale a 

una primer KR1= 0.146 m3/mol*seg. Como se observa, en la Tabla 3.4, para la 

corrida N°8 (que realizaron Wachi y Morikawa) [13], dicho valor de constante de 

velocidad es correspondiente a una alimentación equimolar (Ai=14.2 mol/m3 y 

Bi=14.1 mol/m3), para el Caso 1, y tomando en cuenta únicamente la primer ruta de 

reacción, es decir, desechando (para la simulación en PRO/II) la ecuación (2). 

Con dichos datos de concentración y constante de velocidad de reacción, y 

asumiendo que el reactivo A (etileno) es el reactivo limitante y al realizar los cálculos 

correspondientes se muestran a continuación: 

−𝑟𝐴 = 0.146
𝑚3

𝑚𝑜𝑙 ∗ 𝑠
∗ 14.2

𝑚𝑜𝑙

𝑚3
∗ 14.1

𝑚𝑜𝑙

𝑚3
 

−𝑟𝐴 = 29.2321
𝑚𝑜𝑙

𝑚3 ∗ 𝑠
∗

60𝑠

1𝑚𝑖𝑛
∗

60𝑚𝑖𝑛

1ℎ𝑟
= 105236

𝑚𝑜𝑙

𝑚3 ∗ ℎ𝑟
 

Ahora bien, del libro del Dr. Román Ramírez López (Cinética y Reactores 

Homogéneos, pag 181), se sabe que: [10] 

 

𝑉

𝐹𝐴𝑜
=

𝑋𝐴

−𝑟𝐴
 

De los datos de la tabla 2.5 para la etapa de cloración directa para la planta 

“Cloruro de Vinilo I” 

FAo= moles alimentados de etileno por unidad de tiempo 

𝐹𝐴𝑜 = 123.915
𝑘𝑚𝑜𝑙

ℎ𝑟
∗

1000𝑚𝑜𝑙

1𝑘𝑚𝑜𝑙
= 123915

𝑚𝑜𝑙

ℎ𝑟
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Y asumiendo una conversión del 99.9% procedemos a calcular el volumen 

del reactor. 

𝑉 =
𝑋𝐴 ∗ 𝐹𝐴𝑜

−𝑟𝐴
 

𝑉 = 0.999 ∗ 123915
𝑚𝑜𝑙

ℎ𝑟
∗

1 ∗ 𝑚3 ∗ ℎ𝑟

105236𝑚𝑜𝑙
 

𝑉 = 1.176𝑚3 = 1176.32 𝑙𝑖𝑡𝑟𝑜𝑠 

 

Pese a haber obtenido el volumen de reactor teórico requerido para un CSTR 

y pese a ya contar con una primera constante de velocidad de reacción, referente a 

la cloración de etileno en fase líquida, a partir de los experimentos de Wachi y 

Morikawa[13], en este punto del trabajo, aún no se cuenta, para la simulación de un 

CSTR, con los datos cinéticos concernientes a la Energía de Activación y el Factor 

de Colisión A.  

Respecto a lo anterior, obtuve una segunda constante de equilibrio a distinta 

temperatura, haciéndolo a partir del trabajo de Szépvölgyi [11], en donde se reporta 

que a una temperatura de 300 K,   para la cloración de etileno en fase líquida, y a  

1 atm de presión, se obtiene una constante de velocidad de reacción equivalente a 

10-3 m3/mol*seg.  

Teniendo ya dos constantes de velocidad de reacción (C1 y C2, 

Wachi&Morikawa[13] y Szépvölgyi[11], respectivamente), a dos distintas temperaturas, 

para el mismo proceso, los autores de este trabajo realizaron los siguientes cálculos: 

𝑘1@60°𝐶 = 0.146
𝑚3

𝑚𝑜𝑙 ∗ 𝑠
 … … … (𝑐1) 

𝑘2@26°𝐶 = 10−3
𝑚3

𝑚𝑜𝑙 ∗ 𝑠
 … … … (𝑐2) 

Utilizando dichas constantes en la ecuación de Vant Hoff, se obtiene la 

energía de activación para la cloración de etileno. 

𝐸𝑎 =
𝑅

[
1
𝑇2

−
1
𝑇1

]
∗ ln

𝑘1

𝑘2
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𝐸𝑎 =
1.9872

𝑐𝑎𝑙
𝑚𝑜𝑙 ∗ 𝐾

[
1

300𝐾 −
1

333.15𝐾
]

∗ ln
0.146

𝑚3

𝑚𝑜𝑙 ∗ 𝑠

10−3 𝑚3

𝑚𝑜𝑙 ∗ 𝑠

 

𝐸𝑎 = 29858.1
𝑐𝑎𝑙

𝑚𝑜𝑙
= 29.8581 𝑥 103

𝑐𝑎𝑙

𝑚𝑜𝑙
 

Ahora utilizando la Ecuación de Arrhenius se obtiene el factor de colisión: 

𝑘@60°𝐶 = 0.146
𝑚3

𝑚𝑜𝑙 ∗ 𝑠
 

𝑘 = 𝐴 ∗ 𝑒−
𝐸𝑎
𝑅𝑇 

0.146
𝑚3

𝑛𝑜𝑙 ∗ 𝑠
= 𝐴 ∗ 𝑒−29858.1

𝑐𝑎𝑙
𝑚𝑜𝑙

1.987
𝑐𝑎𝑙

𝑚𝑜𝑙∗𝐾
∗333𝐾⁄  

𝐴 = 5.6397𝑥1018 

Con el valor de estos dos últimos datos (Energía de Activación y Factor de 

Colisión A) y con el valor de volumen calculado para un CSTR (VCSTR= 1.176 m3), 

asimismo utilizando los flujos molares reportados en la Tabla 2.5, para la etapa de 

Cloración Directa, concerniente a la planta “Cloruro de Vinilo”, perteneciente esta 

última al complejo petroquímico Pajaritos, simule la cloración de etileno en fase 

líquida en PRO/II como se muestra en las siguientes figuras: 

 
Figura 3.5. Suministro de los datos necesarios para la configuración del reactor. 
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Figura 3.6 Configuración de los datos cinéticos de la reacción para producir Cloruro 
de Vinilo 

 

Figura 3.7 Declaración de los valores de Energía de Activación y factor de frecuencia 
de choques entre las moléculas. 
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Figura 3.8. Ordenes de la reacción. 
 

 

 

Figuras 3.5, 3.6 ,3.7 y 3.8, corresponden a los datos introducidos al simulador 

PRO/II, para el estudio del proceso de Cloración Directa I en fase líquida para 

obtención del 1,2-dicloroetano, habiendo utilizado un reactor CSTR y datos 

cinéticos, así como flujos molares correspondientes a la planta “Cloruro de Vinilo I”, 

del complejo petroquímico Pajaritos: 

 

 a) Diagrama general de la simulación.  

b) Fijación de la temperatura a 60°C. 

 c) Definición de las unidades de reacción.  

d) Introducción de los datos cinéticos.  

e) Introducción de los órdenes de reacción. 
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Luego de haber introducido, los autores de este trabajo, al PRO/II los datos 

anteriormente obtenidos de las referencias bibliográficas, asimismo calculados con 

la ayuda de las ecuaciones ya expuestas, el simulador en cuestión arrojó los datos 

siguientes: 

 

 

 
Figura 3.9. Simulación en Pro/II, del proceso de Cloración Directa I en fase líquida 

para obtención del 1,2-dicloroetano. 
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Tabla 3.6. Flujos másicos de entrada y salida de un reactor CSTR a 60°C y 1 atm de 
presión, para la simulación en PRO/II. 

Corriente S1 S2 

Fase de la 

corriente 

Vapor Mezcla 

Temperatura (°C) 60 60 

Presión (kg/cm2) 1.0332 1.0332 

Entalpía 

(M*Kcal/hr) 

0.7042 0.2908 

Peso molecular 49.4796 95.2787 

Fracción Vapor 1 0.0765 

Fracción Líquido 0 0.9235 

Flujo Másico 

Total (kg/hr) 

12262.525 12262.525 

Flujo Másico por 

componentes (kg/hr) 

  

Etileno 3476.2817 134.2836 

Cloro 8786.2430 339.3995 

1,2 Cloroetileno 0 11788.8421 

 

En base a los resultados de la primera simulación, en donde para las etapas 

de cloración directa I y II, se utilizaron reactores PFR, suponiendo únicamente 

dimensiones del reactor, y en base los resultados de esta segunda simulación, en 

donde, como ya se presentó, se utilizan datos cinéticos, se procede a presentar el 

siguiente análisis de resultados. Pero antes de ello se presentan las siguientes 

figuras, que conciernen a los resultados de la fracción convertida durante la 

cloración directa de etileno, para la primera y segunda simulación respectivamente. 
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Figura 3.10. Fracción convertida de etileno y cloro, durante la simulación en PRO/II, 

habiendo utilizado un reactor PFR a 60°C 
 

 
 

 
Figura 3.11. Fracción convertida de etileno y cloro, durante la simulación en PRO/II, 

habiendo utilizado un reactor CSTR a 60°C  
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ANALISIS DE RESULTADOS 

Al comparar los resultados obtenidos de ambas simulaciones es evidente que 

el hecho de no contar con datos cinéticos para la simulación del proceso de 

obtención del Monómero de Cloruro de Vinilo, afecta notablemente la credibilidad 

de las dimensiones de diseño de reactores requeridas para este proceso. De las 

dos últimas figuras (Figura 3.10 y Figura 3.11) de este trabajo, se puede deducir lo 

siguiente: 

En la primera simulación, para la etapa de cloración directa de etileno se 

ocupó un reactor PFR por considerar la mezcla reaccionante en fase gaseosa, fue 

necesario involucrar un volumen de reactor de magnitudes un tanto exageradas 

(Longitud del PFR= 200 m y Número de Tubos= 5000) debido a la falta de datos 

cinéticos de la reacción se buscó únicamente obtener un valor alto de la fracción 

convertida de los reactivos, es decir, acorde a lo reportado por la literatura. Sin 

embargo, fundamentados en los principios termodinámicos que para esta reacción 

se plantean, esta primera simulación, que prácticamente arroja resultados en base 

a prueba y error, no es confiable pero en todo momento respeta los fundamentos 

de la termodinámica de soluciones. Dicha simulación al utilizar el modelo 

matemático de Soave-Redlich-Kwong[9] para fase gaseosa, habiendo fijado las tres 

condiciones más fáciles de otorgar al software, es decir, la presión, el volumen y la 

temperatura, a la hora de realizar los cálculos, toma en cuenta toda una serie de 

cuantificaciones, como las del factor α dependiente de la temperatura, con los que 

el software busca ajustar aquellas propiedades de la mezcla en fase gas, como lo 

es la curva de presión de vapor, a las condiciones de presión y temperatura 

implicadas. No obstante, como ya se dijo, la no confiabilidad declarada en este 

punto del análisis de resultados, para esta primera simulación en particular, radica 

en que el simulador, al no proporcionarle datos cinéticos correspondientes a la 

cloración de etileno, no calcula tampoco la fracción convertida de reactivos en base 

a la interacción que sucede entre las moléculas de los reactivos participantes, por 

lo que es obvio, que el simulador, al no facilitarle tales parámetros (mismos que sí 
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se aplican en una reacción auténtica, es decir, no simulada, entre el cloro y etileno), 

sugiera ajustes infinitos en cuanto al número de tubos y volumen de reactor, por lo 

que el recurrir a dicho método no es para nada conveniente. 

Por otro lado, cuando el simulador PRO/II se introduce la cinética obtenida 

de cifras experimentales, es evidente que los resultados arrojados por el software 

adquirieron mucha más veracidad, y mucha mayor importancia, aunque ello 

finalmente no de una manera íntegra, ya que aún después de todo el simulador 

arroja datos meramente aproximados, pues en ninguno de los casos, un simulador, 

pese a usar información cinética puede predecir exactamente lo que sucede a 

escala intermolecular. No obstante, comparando los resultados de esta segunda 

simulación respecto de la primera, para el proceso de obtención del 1,2-

dicloroetano, es posible entender claramente cómo es que con el uso de constantes 

de velocidad de reacción, el simulador sí toma en cuenta las interacciones 

moleculares y no sólo eso sino que, el haber empleado, el método UNIFAC, por 

tratarse ahora de la misma reacción, pero en fase líquida, el simulador no sólo 

asume los valores de la energía de activación y el factor de colisión A, sino que 

además el programa realiza todo una serie de cálculos rigurosos para el ajuste de 

las fases en equilibrio del sistema, por existir ahora esas mismas fases en 

condiciones estrictamente duales (vapor y líquido). [20] 

Como bien lo sugirieron Wachi y Morikawa[13] en su investigación, la reacción 

entre cloro y etileno que se ve mayormente favorecida por sobre todas las demás 

es la que se lleva a cabo en fase líquida, debido a la interacción entre el cloro y el 

etileno. Al absorberse esas mismas moléculas dentro de la interfaz gas-líquido que 

se forma durante la reacción (fase líquida), es mucho más propicia que cuando 

dicha interacción se ejecuta meramente en la fase gas, ya que en esta última fase, 

al no existir ninguna especie de interfaz (pues todas las moléculas participantes se 

hallan en la fase vapor), las moléculas de cloro y etileno necesitan de una mayor 

energía para poder interactuar y reaccionar fácilmente, ello lo logran únicamente 

con un aumento considerable de la temperatura.  
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Es por ello que, para la segunda simulación en fase líquida, incluso el valor 

de la fracción convertida, de los reactivos etileno y cloro, se ve aún más favorecida, 

que en la primera simulación en fase gas, pues de la Figuras 3.10 y 3.11 se puede 

ver, claramente, cómo es que la fracciones convertidas para la primera y segunda 

simulación, concernientes a la obtención del 1,2-dicloroetano, adquieren valores de 

0.8449 y 0.9614, respectivamente. 

Para la etapa de Oxicloración y craqueo térmico no se otorga un análisis 

concienzudo, ya que reiteradamente no se cuenta con datos cinéticos de dichas 

reacciones; además de que para la simulación en PRO/II de la etapa de Oxicloración 

se requiere una cinética en la que el catalizador cloruro de cobre (II) participa en 

esa misma y todo ello, es decir el manejo de catalizadores másicos, ha quedado 

fuera del alcance de este trabajo. 

Para la simulación correcta del craqueo térmico, un numeroso grupo de 

investigadores en esta materia sugiere que, dicha transformación, se realice en un 

horno de craqueo. Si bien, en PRO/II, se pueden simular dispositivos de intercambio 

térmico, teniendo datos de área y coeficientes de transferencia de calor, ninguno de 

esos dispositivos tiene la opción para asumir las reacciones de pirolisis. Es por ello 

que finalmente el análisis de resultados de este trabajo se ha centrado básicamente 

en la etapa de cloración directa del reactivo etileno, pues como ya se expuso 

previamente, de esta única etapa los autores de este trabajo pudieron obtener datos 

cinéticos experimentales. 

Sin embargo, es muy conveniente, para los autores de este trabajo, recalcar 

que el hecho de seguir tomando en cuenta estas dos simulaciones (Oxicloración y 

craqueo térmico), las cuales han sido anidados dentro del proceso, muestra gran 

beneficio, por el simple efecto de alcanzarse un importante demostración de cómo, 

a pesar de la utilización en PRO/II de los reactores de Gibbs, es 100% más 

favorable, en términos de ingeniería, contar con datos cinéticos experimentales, que 

únicamente esbozar un diseño suponiendo datos. 
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CONCLUSIONES 

La obtención del cloruro de vinilo monómero requiere una ardua investigación 

a nivel laboratorio de la cinética de la reacción en cada una de las etapas que 

involucra. Sin esa información a nivel laboratorio es imposible predecirlo pero si 

aproximadamente lo que sucederá en dicho proceso y sus reacciones se utilicen 

para trasladarlas a la escala industrial. [19] 

El uso de simuladores de procesos, como PRO/II ayuda al estudiante de 

ingeniería química y al ingeniero de procesos a comprender, pero más que eso, a 

predecir aproximadamente los requerimientos mínimos para la parte introductoria 

de un buen diseño de reactor, sin embargo un simulador, por muy sofisticado que 

parezca, aún hoy en día no es confiable si el diseñador, o el ingeniero químico, no 

cuenta con el suficiente número de datos cinéticos, termodinámicos y 

experimentales. 

Para este trabajo exclusivo se concluyó que el diseño de reactor más 

conveniente, para la obtención de 1,2-dicloroetano (cuyo producto es así mismo el 

precursor para la subsiguiente obtención de cloruro de vinilo), es a partir de aquella 

reacción en que las moléculas de etileno y cloro interactúan en una interfaz gas-

líquido, es decir, en donde la reacción más favorable es la que se efectúa en la fase 

líquida en un reactor CSTR, a 60°C, y cuyo volumen calculado es a partir de los 

datos de la velocidades de reacción experimentales obtenidos a distintas 

temperaturas, factor clave a la hora de emplear la teoría del diseño, simulación y 

control de reactores químicos.  

Si bien este trabajo sólo representa las simulaciones de acuerdo a unos 

cuantos datos experimentales, este mismo, bien se ajusta a un sin número de 

posibilidades en las que el estudiante de ingeniería, diseñador o ingeniero de 

procesos, puede instruir haciendo uso del sinfín de vías que la misma complejidad 

del proceso le ofrece para la resolución de un buen diseño de reactor. 
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