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Trayectorias en diagramas ternarios

Alma Miriam Novelo-Torres y Jesiis Gracia-Fadrique*

ABSTRACT (Ternary diagrams paths)

Dilution, emulsification, continuous and semi-continuous chemical reactions, assessment of

equilibrium diagrams and in general, formulation procedures, require the addition of pure liquids

or binary mixtures to other mixtures or pure compounds. These processes follow defined ternary
diagrams paths. The path tracking and the corresponding balance material allow the determination
of both the composition and the process tendency at each discreet or differential addition of
one or more components. The graphical representation justifies the balance material and the
position within the equilibrium diagram provides a clear idea of the experimental trajectory,
which is an aspect not often addressed in the common literature on equilibrium and process

design.
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1. Introduccién

Cuando se requiere dar seguimiento a una propiedad fisico-
quimica en sistemas de tres componentes, los diagramas ter-
narios constituyen una de las herramientas més comunes en
el ambito de la quimica, la farmacéutica y la ingenieria quimi-
ca. Asi, los cambios en los indices de refraccién, viscosidad,
evaporacion, equilibrio de fases, estados de agregacion, es-
tructura, textura, solubilizacion y color pueden ser estudiados
en relacion a la proporcién de los componentes del sistema
ternario (Gomez-Diaz, et al., 2002; 2003). En especial, estos
diagramas se emplean tradicionalmente para mostrar el equi-
librio entre diversas fases en sistemas liquido-vapor, liquido-
liquido y solido-liquido, ya que indican las zonas donde los
tres componentes son solubles en todas las proporciones y
donde se presenta segregacion.

Entre las aplicaciones de los diagramas ternarios se en-
cuentran las operaciones de extraccion o purificacion de algu-
no de los constituyentes o solutos, las cuales se basan en el
conocimiento de los sistemas de equilibrio liquido-liquido
con regiones de una sola fase o dos fases liquidas (Ince, 2005,
2006; Yue et al., 2004). Ademas, se pueden extender a mas de
tres componentes (sistemas multicomponentes), de manera
que uno de los vértices del diagrama triangular representa
una mezcla binaria de composicion fija (Hsiu-O Ho, et al.,
1996) o una mezcla de diversos constituyentes (Gramajo de
Doz, et al., 2007). También se emplean para el seguimiento
de algunas reacciones como polimerizaciéon en emulsion
(Texter, 2004), mientras que en materia geologica son utiliza-
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dos para la caracterizacion morfologica, de textura y compo-
sicion de suelos (Vila-Sanchez, et al., 2004); en el area meta-
ltrgica, muestran equilibrios de fases solidas entre aleaciones
ternarias utilizadas en la industria nuclear (Nieva, et al., 2001,
2003).

Dentro del quehacer cotidiano existen sistemas multicom-
ponentes. Tal es el caso de las mezclas agua/etanol/aceites
esenciales, agua/café/azacar, agua/azacar/limén, bicarbonato
de sodio/cloruro de sodio/agua, agua/etanol/NaCl, agua/vina-
gre/vegetales, entre otros; en estos casos la proporcion ideal
de cada uno dependerd del gusto del consumidor. En otros
casos dependera de la consistencia final del producto; por
ejemplo, en el sistema azticar/grenetina/agua, se obtiene una
gelatina blanda o dura. El sistema sosa/agua/aceite vegetal,
empleado en la fabricacion de jabones, se formula a través de
diferentes trayectorias. El resultado de cada composicion pro-
duce diferentes presentaciones: jabén en pasta, gel o liquido.

El presente trabajo muestra aspectos de propiedades de
diagramas de equilibrio de fases que no son aprovechados en
la literatura convencional, como las trayectorias mas frecuen-
tes que ocurren al viajar en el espacio ternario, las cuales son
de utilidad para la formulacion y el disefio de experimentos.
En primer lugar se definira lo que es un diagrama ternario y se
explicara su representacion; después se expondrin algunos
tipos de trayectorias.

Diagrama ternario

Un diagrama ternario es la representacion grafica del compor-
tamiento de una propiedad caracteristica con relacion a la
composicién de un sistema de tres o multicomponente, gene-
ralmente a presién y temperatura constantes. En esta repre-
sentacion de tridngulo equilatero (figura 1), cada vértice A, B
o C es un componente puro; en algunos casos puede indicar
la relacion constante de dos componentes. La escala que reco-
rre cada uno de los lados del triangulo sefala la fraccion por-
centual entre los componentes del sistema binario correspon-
diente.
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Figura 1. Constitucién del diagrama ternario.

En la figura 1, los vértices A, By C indican el 100 % de
cada componente. La trayectoria A—B indica que la propor-
cion del componente A disminuye mientras que la de B au-
menta. De forma aniloga, la trayectoria B—C muestra que la
sustancia B disminuye y C aumenta. La trayectoria C—A in-
dica un aumento del componente A o la disminucion del
componente C.

Cualquier punto al interior del diagrama representa la
composicion global del sistema ternario, donde la suma de las
fracciones de los componentes esta acotada por la siguiente
ecuacion:

xA+xB+a:C:1 (1)

en donde la composicion, expresada en moles, masa o volu-
men de cada componente, se denota en términos porcentua-
les o fraccionarios (figura 2). La suma de las tres fracciones
(mol, peso o volumen) es la unidad (ecuacion 1).

2. Trayectorias en el diagrama ternario
Dentro de los diagramas ternarios es posible seleccionar di-
versas trayectorias lineales (figura 3). De esta manera se loca-
lizan las zonas donde la viscosidad, el estado de agregacion o
alguna otra caracteristica cambian para un mismo sistema, en
funcion de la proporcion de cada componente.

2.1 Trayectoria paralela

Cualquier linea paralela hacia cualesquiera de los lados del
diagrama ternario indica una proporcion constante del com-
ponente opuesto a la base.

Esta trayectoria muestra el conjunto de las mezclas donde
solo la composicion de uno de los componentes es constante.
Sea como ejemplo, una trayectoria dentro del area ternaria
paralela a la base o sistema binario AB (figura 4), entre los
sistemas binarios AC y BC.

De izquierda a derecha, esta ruta indica que la cantidad xc
(fraccion de C) es una constante () en cada punto (xc = 0.4,
en el ejemplo):

TC =« (2)
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Figura 2. Composicién fraccionaria en un punto dado del
diagrama.
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Figura 3. Diversas trayectorias en el diagrama ternario:
a trayectoria paralela; b y ¢ trayectorias perpendiculares;
d y e trayectorias diagonales.
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Figura 4. Trayectoria horizontal entre sistemas binarios.
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Figura 5. Proporcién de componentes en cada sistema binario.

Por tanto, la ecuacion 1 puede ser expresada en los siguien-
tes términos:

:EA—l—xB—i—oz:l 3)

De acuerdo con la ecuacion 3, el incremento de B corres-
ponde al decremento del componente A.

El lector puede notar que para los extremos (mezclas
binarias) de esta trayectoria, la suma también es la unidad

(figura 5).

Tabla 1. Composicién de sistemas binarios y ternarios.

Sistema X4 Xg Xc
AC 0.6 0 0.4
Ternario en a 0.4 0.2 0.4
Ternario en b 0.2 0.4 0.4
BC 0.0 0.6 0.4

El subindice indica el componente puro, x es la composi-
cién o fracciéon del componente y el superindice, la mezcla
binaria de la que procede.

Sea el siguiente ejemplo donde los binarios AC y BC tie-
nen la siguiente proporcién de componentes:

/¢ =06, 22°=04y 2, =06 7 =04

Las coordenadas de izquierda a derecha de la trayectoria
descrita en la figura 6 se muestran en la tabla 1.

El anélisis de los valores de composicion confirma que x¢
es constante (o = 0.4) en toda la trayectoria y se observa, que
la suma y también es constante (0.6 en el ejemplo).

v, +a,=0 (6)

2.2 Trayectoria diagonal
Una trayectoria en diagonal o transversal, parte de un punto
de las bases y se dirige hacia el vértice opuesto. En la figura 7,

Para la mezcla binaria AC: x:c + mgc =1 (4) el punto inicial se encuentra en el binario AB y se dirige hacia el
vértice C.
En el punt tiene 1 icidn siguiente:
y para la mezcla binaria BC: 22 + l"gc _q 5) n el punto a se tiene la composicion siguiente
z,=06,2,=02yz,=02
se cumple que :Eém = :UCBC = q,
Para el punto b, corresponde a:
lo tanto, 7, + 27" =1
poriotanto, &, Tt z, =03, z,=01yuz, =06
C

0.2

0.0
B

Figura 6. La trayectoria paralela estd denotada entre los puntos
ayb.

=

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.
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Figura 7. Trayectoria transversal.
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Figura 8. Trayectorias perpendiculares a la base o mezcla binaria.

Notese que el cociente entre xg y x4 es una relacién cons-

tante (0.3 en el ejemplo)
Ly

4 — f)/

x

Sustituyendo estas expresiones en ecuacion 1:
v+, tx, =1
Finalmente, la trayectoria diagonal queda expresada como:

A+, +z,=1 7

2.3 Trayectoria perpendicular a la mezcla binaria
Considerando al sistema binario A-B como referencia, tene-
mos tres casos de trayectoria perpendicular, como se muestra
en la figura 8.

2.3.1 Trayectoria perpendicular cuando A > B
Considere un punto en el sistema binario A-B dentro del sec-
tor donde A > By trace una trayectoria perpendicular a partir
de este punto, donde A corresponda a una proporcién de 0.6
y B sea 0.4 (figura 8). La tabla 2 muestra la composicion de
varios puntos dentro de esta trayectoria.

En la tabla 2, la fraccién de los componentes A y B dismi-
nuye conforme se avanza hacia el vértice C, mientras que au-

menta. El lector podra notar que la diferencia es una constan-
te: 0.2.

z —x, =0 (8)

Reescribiendo la ecuacion 8 se expresa como

Tabla 2. Composicién de los sistemas.

Sistema X4 Xp xc
Binario A-B 0.6 0.4 0.0
Ternario a 0.5 0.3 0.2
Ternario b 0.4 0.2 0.4
Ternario ¢ 0.3 0.1 0.6
Binario A-C 0.2 0.0 0.8

OCTUBRE DE 20 1O ¢ EDUCACION QUIMICA

T, =6+z, 6z, =z, —6

Al sustituir cualquiera de estas expresiones en la ecuacion 1,
se obtiene:

6—|—xB—|—a:B—|—a:C:1 o :cA+mA—6+:cC:1

La expresion de la trayectoria perpendicular cuando A > B,
es, por tanto,

b+2r, +z, =1 (9a) ¢ 2z, —6+ux, =1 (9b)

2.3.2 Trayectoria perpendicular simétrica (A = B)
Para esta trayectoria con direccion al vértice C (figura 8),
cuando la proporcion de la mezcla binaria es igual (x4 = x5) con

base en la ecuacion 3, la ecuacién de la trayectoria en térmi-
nos de A o de B es:

2:L'A+$C =1 (10a) o 2xB+xC =1 (10b)

Hay dos formas de transitar por esta trayectoria, la primera
es la adicion gradual y constante del componente C al sistema
binario AB. En la segunda forma, se agrega la mezcla binaria
AB a un volumen constante del componente C (figura 9).

3. Otras trayectorias

3.1 Trayectoria diagonal entre binarios
Sea una trayectoria lineal entre los binarios AC y BC como
muestra la figura 10.

La expresion general para ésta trayectoria es como:

(xﬁc _|_$gc>yAc + (xgc —|—x§c)y30 -1 (11)

AC » BC »

corresponden a la proporcién de cada

donde “y vy

binario en la mezcla.

=

Figura 9. Adicién del tercer componente a la mezcla binaria
(izquierda).
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Figura 10. Trayectoria transversal entre binarios AC y BC.
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Figura 12. Diagrama ternario simple que muestra diferentes
trayectorias de saponificacién.

Interseccién de dos trayectorias
Sea el intercepto entre una trayectoria horizontal y una tra-
yectoria diagonal como se muestra en la figura 11.

Para determinar la composicion en el cruce de las trayec-
torias considérense las ecuaciones de trayectoria correspon-
dientes:

Trayectoria 1: Sl?A-l-SL’B-i-a:l B) 6 f[H+a=1
Trayectoria 2: (1 + 7)2,‘14 +x,= 1 (12a) 6
(1/y)—|—1>xB—|—xC =1 (12b)

La ecuacion 12a se resuelve para la fraccion A:
_l-3

144

y ahora se resuelve la ecuacion 12b en términos de B:

7

Zy

_ 1—z,
B

14t

v

X

Trayectoria 1
0.6

0.8

A10

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8
Trayvectoiria 2

Figura 11. Cruce de dos trayectorias diferentes.
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Al sustituir cada término en la ecuacién 3, donde se sabe
que a = 7, se obtiene la expresion de este cruce de trayec-
torias:

11—z

11—z
C+ C+$C:1 (13)
I+~ 1+l
~

En general, la formulacion de emulsiones, suspensiones,
geles, etc., de cualquier area industrial, puede efectuarse con
un estudio de composicion usando un diagrama ternario. Un
ejemplo de aplicacion de diversas trayectorias para un proce-
so, es el caso de la fabricacion de jabon. Las reacciones de
saponificacion pueden analizarse mediante un diagrama ter-
nario (figura 12) para determinar la proporcion de los compo-
nentes de acuerdo a las caracteristicas de apariencia que se
desea elaborar (pasta, espuma, liquido, gel). El sistema puede
ser ternario o multicomponente si ademas se afiade tensoacti-
vos o alguna otra sustancia.

La figura 12 representa cuatro trayectorias de incorpora-
cion de soluciones de hidroxido de sodio a un volumen dado
de aceite vegetal o la adicion del aceite vegetal a cuatro solu-
ciones de sosa, de diferente concentraciéon cada una, los pun-
tos rojos en cada linea corresponden a la proporcion estequio-
meétrica de sosa y aceite donde ocurre la saponificacion.

Conclusién

Las Trayectorias en los diagramas ternarios permiten el segui-
miento, disefio y registro de la variacion simultanea de la pro-
porcion de los componentes y su condicion a lo largo de dife-
rentes trayectorias, ademas de indicar la region y posicién
sobre una propiedad determinada cuando intervienen tres
componentes en una mezcla o el mostrar composiciones de
equilibrio entre las fases. De esta forma, en la practica cotidia-
na la adicién de terceros componentes y el analisis de trayec-
toria permiten conocer los diferentes estadios en composicion
y la forma de aproximacion al estado final.
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