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Cinética de reacciones puede ser definida como el estudio del 
efecto de la temperatura, presión, y concentración sobre la tasa a la 
cual se desarrolla una reacción química. 

La tasa de reacción, r, es un término usado para describir la tasa de 

formación o desaparición de una sustancia (o especies químicas).

Las reacciones generalmente resultan en la pérdida de un reactante 
y la ganancia o formación de un producto. En forma esquemática se 
puede escribir lo siguiente:

La tasa a la cual ocurre esta reacción, r, tiene unidades de 
concentración por tiempo, es decir, M/L3-T.

productoreactante →
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Consideremos el siguiente caso de un reactante A que da origen a
un producto B, y no existen otros reactantes y productos:

La ecuación anterior representa la estequiometría de una reacción 
irreversible en la cual 1 mol de A se convierte en 1 mol de B. 

Supongamos que el cambio en la concentración de los compuestos 
A y B es proporcional a la concentración de A:

Si suponemos que inicialmente la concentración del compuesto B era 
nula, mientras que la del compuesto A es igual a [A0] , podemos 

resolver la ecuación anterior para obtener:

BA →

[ ] [ ]Ak
dt
AdrA ⋅−== [ ] [ ]Ak

dt
BdrB ⋅+==

[ ] [ ] ( ) [ ]
[ ] ( )tk
A
AotkAA ⋅−=⋅−⋅= expexp

0
0
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Si consideramos dos moléculas de tipo A y B, podemos observar que 
a través del tiempo la siguiente reacción se lleva a cabo:

donde P1 y P2 son los productos de la reacción entre A y B. 

Supongamos una molécula de A rodeada de muchas moléculas del 
compuesto B. La probabilidad de que la molécula A reaccione con 
alguna molécula B sería proporcional a la cantidad de moléculas B
presentes en la solución. 

Si consideramos ahora un conjunto de moléculas del compuesto A, 
la probabilidad de reacciones es proporcional al número total de
moléculas A y B, es decir, la tasa de reacción es proporcional a la 
multiplicación de las concentraciones del compuesto A y B. 

21 PPBA +→+
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Este escenario da origen a la denominada cinética bimolecular o 
cinética de segundo orden:

Para analizar estas ecuaciones supongamos que x representa la 
cantidad (en moles) de los reactantes A y B que han reaccionado. 

De esta manera, si      y       representan las cantidades iniciales de 
los reactantes A y B se tiene que:

son las concentraciones de A y B a través del tiempo. Se tiene 
además que:

[ ] [ ] [ ] [ ]
BA r

dt
BdBAk

dt
Adr ==⋅⋅−==

[ ]0A [ ]0B

[ ] [ ] xAA −= 0 [ ] [ ] xBB −= 0

[ ] [ ]( )
dt
dxxA

dt
d

dt
Ad −=−= 0
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Sustituyendo en la tasa de reacción bimodal se obtiene:

lo cual puede ser integrado considerando que en t=0 se tiene que 
x=0:

con                . 

Si escribimos esta expresión en forma adimensional se tiene:

[ ]( ) [ ]( )xBxAk
dt
dx −⋅−⋅= 00

[ ] [ ]
[ ] [ ]( )
[ ] [ ]( ) tk

xBA
xABLn

BA
⋅=





−⋅
−⋅⋅

− 00

00

00

1

[ ] [ ]00 BA ≠

[ ]
[ ]

[ ]
[ ]

[ ]
[ ] [ ] [ ]( ){ }tkBA
A
B

A
B

A
A

⋅⋅−−⋅−

−
=

00
0

0

0

0

0 exp1

1
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[ ] [ ]00 BA >
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Para el caso en el cual               se tiene el siguiente modelo de 
reacción:

la cual se puede integrar para obtener:

[ ] [ ]00 BA =

[ ] [ ]2Ak
dt
AdrA ⋅−==

[ ]
[ ] [ ] tkAA

A
⋅⋅+

=
00 1

1
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En algunos casos es posible pensar en reacciones en serie 
compuestas de más de un paso. Uno de los casos más simples es el
siguiente:

Siguiendo con el procedimiento indicado anteriormente, supongamos 
que se tienen las siguientes reacciones simples para la tasa de 
cambio de A:

Al integrar considerando que inicialmente existe un contenido del 
compuesto A igual a           se tiene:

CBA kk →→ 21

[ ] [ ]Ak
dt
AdrA ⋅−== 1

[ ]0A

[ ] [ ] ( )tkAA ⋅−⋅= 10 exp
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Para la tasa de cambio de B podemos notar que se forma por la 
descomposición del compuesto A y se pierde por su transformación 
al compuesto C:

Si reemplazamos la expresión para la concentración de A:

lo que se puede resolver considerando que para t=0 se tiene que la 
concentración de B es igual a       . Lo anterior permite escribir:

[ ] [ ] [ ]BkAk
dt
BdrB ⋅−⋅== 21

[ ] [ ] ( ) [ ]BktkAk
dt
BdrB ⋅−⋅−⋅⋅== 2101 exp

[ ]0B

[ ] [ ] ( ) ( ){ }tktk
kk

AkB ⋅−−⋅−⋅
−

⋅= 21
12

01 expexp

21 kk ≠
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Para determinar la variación de la concentración del compuesto C a 
través del tiempo realizamos un balance de masas. 

En t=0 se tiene que las concentraciones de B y C son nulas, mientras 
que la concentración de A es igual a      . En todo tiempo posterior la 
masa total se debe mantener, i.e.:

Lo anterior permite escribir:

[ ]0A

[ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ]0000 ACBACBA =++=++

[ ] [ ] [ ] [ ]BAAC −−= 0

[ ] [ ] ( ){ } [ ] ( ) ( ){ }tktk
kk

AktkAC ⋅−−⋅−⋅
−

⋅−⋅−−⋅= 21
12

01
10 expexpexp1
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En resumen se puede escribir:

[ ]
[ ] ( )tk
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A ⋅−= 1

0
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El modelo BIOCHLOR simula la atenuación natural de solventes 
clorados , en un proceso de reacciones en serie como las estudiadas 
anteriormente.

La secuencia de reacciones es la siguiente:

Las ecuaciones que describen esta secuencia son:

ETHVCDCETCEPCE kkkk →→→→ 4321

CI61Q

PCEPCE Ckr ⋅−= 1

TCEPCETCE CkCkr ⋅−⋅= 21

DCETCEDCE CkCkr ⋅−⋅= 32

VCDCEVC CkCkr ⋅−⋅= 43

ETHETH Ckr ⋅= 4



12

Cada una de las especies cloradas es modelada con una ecuación 
de Advección-Dispersión en 3D:
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BIOCHLOR está implementado en EXCEL.

Una salida típica su muestra en la figura siguiente:
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