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La mejor condicion para operar en un sistema semicontinuo es de 70°C

ya que hay una mayor velocidad de reaccion y mejor conversion. Se

manejaron diferentes }402ujode alimentacion, alimentacion rapida de 1200

segundos (20 minutos) y alimentacién Ienta de 14400 segundos (4 horas)

obteniendo un rendimiento de 22.00 % y 70.19 % respectivamente.

Los resultados de la simulacién con Matlab demuestran que el modelo

matemétioo propuesto describe el componamiento dinémico del proceso

con un margen de error en sus resuttados, para Ios ensayos realizados

Ios valores fueron de 6.68% y 21.42% de error para un tiempo de 20

minutes y 4 horas respectivamente, sin embargo al aplicar un ajuste en la

ecuacion de }402ujode alimentacion, Ia simulacion entrega resultados

muchos mas exactos, Ios valores fueron 4.49% v 3.96% de error. El

ajuste se apiico puesto que el planteamiento matemético del caudal de

alimentacion era muy distinto al registrado experimentalmente debido a

diversos factores como presién interna del reactor y el radio muy peque}401o

de salida del tanque de alimentacion.
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ABSTRACT

In this work one presents a methodology for the mathematical modeling of

a semicontinuous process based on the laws of conservation of mass, this

methodology was applied to describe the dynamics of the process of

obtaining acetate of ethyl in a semicontinuous spherical reactor.

The study was carried out in the facilities of the Laboratory of Investigation

"Mario Mo|ina" of the Faculty of Chemical Engineering of the National

University of the Callao. Tests were realized in a system batch in order to

determine the constants of balance to different conditions of temperature,

necessary to determine the kinetic constants. The reaction was in use for

the above mentioned end of esteri}401cationof acetic acid with ethyl alcohol

for happening acetate of ethyl, though it is true this reaction is not abplied

in a semicontinuous system but in constant system and / or batch, this

reaction was chosen due to the viability of the process in the laboratory by

his safety, the materials to using and the cdsts of the inputs.

Since results a value of 1.74 obtained to 50°C and one value of 2.54�030to

70°C for the constants of balance The use of this one as any other de}401nite

well reaction is totally valid to demonstrate the correct functioning of the

mathematical model.

The best condition to operate in a semiconstant system is of 70°C since it

is a major speed of reaction and better conversion. They handled different

flow of supply, rapid supply of 1200 seconds (20 minutes) and slow supply
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of 14400 seconds (4 hours) obtaining a performance of 22.00 % and 70.19

% respectively.

The results of the simulation with Matlab demonstrate that the

mathematical proposed model describes the dynamic behavior of the

process with a margin of mistake in his results, for the realized tests the

values were 6.68 % and 21.42 % were of mistake for a time 20 minutes

and 4 hours respectively, Nevertheless on having applied an adjustment in

the equation of }402owof supply, the simulation delivers more exact great

results, the values were 4.49 % and 3.96 % of mistake. The adjustment

was applied since the mathematical exposition of the flow of supply was

very different from the registered one experimentally due to diverse factors

as internal pressure of the reactor and the very small radius of exit of the

feed tank.
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CAP|�030I'ULOI

PLANTEAMIENTO DE LA INVESTIGACION

1
1.1. ldentificacién del problema j

E

Actualmente es com}402nencontrar ejemplos précticos de modelamiento

matematico en reactores por Iotes o batch y reactores continuos en las

distintas publicaciones cienti}401cas0 en la lileratura convencional de l

lngenieria de las Reacciones Quimicas, sin embargo no hay muchos

antecedentes en sistemas semicontinuos debido a la complejidad de los

casos, informacién que tanto estudiantes de lngenieria lo necesitan para

ampliar sus conocimientos de lngenieria de la Reacciones Quimicas

como también para aquellas industrias que involucre un sistema

semicontinuo y que necesitan una herramienta de control de proceso.

Aquellos procesos quimicos en los que involucran reacciones quimicas

exotérmicas muchas veces se procesan en sistemas semicontinuos a }401n

de poder controlar Ia temperatura durante el tiempo que dura la reaccién.

Sin embargo el trabajar con reacciones exotérmicas a peque}401aescala

con materiales de Iaboratorio es poco viable debido al riesgo de probables

accidentes por explosion y quemaduras.

El modelamiento matematico en un sistema semicontinuo es um para

pronosticar el comportamiento de in}401nidadde reacciones con distintas

1o



con}401guracionesutilizando como herramienta un software matematico

como simulador.

Una de las reacciones con mayor informacién con respecto a su cinética.

equilibrio y mas fécil de proceder tanto por su seguridad como por el costo

de sus insumos es el de esterificacién de écido acético con alcohol etilico

para la formacién de acetato de etilo. Si bien es cierto es una reaccién

endotérmica, es totalmente }402tilpara desarrollar el modelamiento

matemético.

Por Io expuesto anterionnente existe la necesidad de desarrollar un

modelo matemético que describa el comportamiento de la reaccién en un

sistema semicontinuo tomando como base la reaccién de esteri}401cacién

del acetato de etilo.

1.2. Formulacién de problemas

Problema general

g,CuéI es el modelo matemético que me pennite predecir el

comportamiento de la reaccién de esteri}401caciénde a'cido acético y alcohol

etilico para la produccién de aoetato de etilo en una configuracién

especi}401cade un reactor semicontinuo esférico?
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Problemas especi}402cos

a) ¢',C6mo debe de ser Ia configuracién especl}401cadel reactor

semicontinuo para el modelamiento y simulacién del proceso de

obtencién del acetato de etilo? �030K

b) ¢;Cua'|es son las ecuaciones que estén involucradas en el

modelamiento y simulacién del proceso de obtencién de aoetato de 1

etilo en un reactor semicontinuo esférico?

c) (',Cuéles son las variables del proceso importantes en la obtencién de

acetato de etilo?

1.3. Objetivos de la investigacién

Objetivo General

Modelar y simular el proceso de obtencién de acetato de etilo en una

con}401guraciénespeci}401cade un reactor semicontinuo esférico.

Objetivos Especificos

a) Obtener una con}401guraciénespeci}401cade un reactor semicontinuo para

el modelamiento y simulacién del proceso de obtencién de acetate de

etilo.

b) Determinar las ecuaciones necesarias involucradas en el proceso de

modelamiento y simulacién del proceso de obtencién de acetate de

etilo.

12



1.5. lmportancia

La investigacién a realizar �034Modelamientoy simulacion del proceso de

obtencién de acetato de etilo en un reactor semicontinuo esférico�035,

constituye un complemento con respecto a Ios conocimientos que se tiene

sobre los modelamientos mateméticos en la lngenieria de las Reacciones

Quimicas ya que permite estudiar la dinémica del proceso desde el punto

experimental mediante el modelamiento y simulaci6n_ lo cual constituye

un aporte importante para esta érea, ademés también sirve para el control

de procesos industriales de diversas reacciones en un sistema

semicontinuo.
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CAPITULO ll »

MARCO TEORICO 5

2.1. Antecedentes del Estudio

- Dolors Grau (1999). �034Estudiodel componamiento de reactores !

discontinuos y semioontinuos: modelizacién y comprobacién

experimental". Es este trabajo se desarrolla Ios modelos matematicos

para sistemas oontinuos y semicontinuos y compréndolos entre si y

comprobéndolo con la parte experimental, utiliza como herramienta de

simulacién el Matlab. Las reacciones utilizadas fueron la de

saponi}401caciénde acetato de etilo y la oxidacién del tiosulfato de sodio.

- Aida Pérez, Eliana Pe}401a,Pascual Aljibes (2003). �034ModeIamiento,

simulacion y control de un reactor exotérmico por lote utilizando

Matlab-Simulink". En este trabajo se describe el comportamiento

dinémioo del reactor estudiado y se seleccionan Ios parémetros que lo

representan. Se utilizé Ia herramienta de programacién Matlab-

Simulink para construir el modelo no lineal del reactor por Iotes y

simular las etapas de operacién: calentamiento, Ilenado y enfriamiento.

- Oscar Rey, Mabel Rey (2002). �034Modelamientomatemético de una

reaccién de polimerizacién por etapas en un reactor discontinue�035.En

15



este trabajo se modela la policondensacién para obtener

analiticamente distribuciones de fraccién molar y masica del producto L�030

_ final. La solucién numérica modela una policondensacién especifica.

dado el valor de la oonstante cinética y se presentan las ecuaciones

para la realizacién de un programa de computadora. El modelo esta

Iimitado a la polimerizacién de un monémero bifuncional y se presenta

Ios resultados de distribucién de tama}401omolecular a diferentes

tiempos de reaccién.

- Mauricio Rlbas, Rafael Hurtado, Norge Garrido, Fidel Domenech.

Raul Sabadi (2011). �034Metodologiapara la modelacién matemética de

procesos. Caso de estudio, la fermentacién alcohélica". En este trabajo

se presenta una metodologia para la modelacién matematica de

procesos basada en Ios fenomenos de transporte, y las Ieyes de

conservacién de masa, energla y momentum. Esta metodologia se

utilizb para describir Ia dinamica del proceso de fermentacién

alcohélica. Se determiné el area de transferencia de calor necesaria

para controlar Ia temperatura de fermentacién en el entomo de 32 °C.

- Jifi Vojtééek, Petr Dostél (2011). �034Usodel entomo de Matlab para la

simulacién y control de un reactor de tanque agitado continuo�035.En este

trabajo presenta Ia utilidad del software Matlab en el campo de la

simulacién del estado de equilibrio, el comportamiento dinamico y

16



control de un reactor de tanque agitado continuo. El metodo de

iteracién simple se utilizo para el anélisis estado estacionario del '

sistema, mientras que el analisis de por el metodo de Runge-Kutta se

utilizo para la solucién numérica del conjunto de ODA. El uso de

matlab con interfaz gra}401capermite al usuario la posibilidad de

examinar simulaciones sin cambiar el oédigo del programa.

- Ahmed D. Wiheeb, Thaer A. Abdulla, Omar S. Lateef (2011).

"Estudio de proceso de simulacién de acetato de etilo en una columna

de destilacién reactiva por simulador Hysys 3.2�035.

En este trabajo, Ia columna de destilacién reactiva para la produccién

de acetato de etilo a partir de etanol y écido acético se ha simulado por

la herramienta del simulador de HYSYS. Esta destilacién reactiva es

una operacién prometedora en donde la reaccién y la separacién tiene

Iugar dentro de una (mica columna de destilacién. Las propiedades

termodinémicas se calculan con la Wilson, NRTL y modelos UNIQUAC

del paquete de la propiedad que estén disponibles en el simulador

_ HYSYS. Los efectos de contenido de agua en la alimentacién,

temperatura del fondo y la relacién de re}402ujoen la parte superior Ia

temperatura y la conversién de etanol se estudian utilizando Ios tres

modelos termodinémioos y tres estados de alimentacién (superiores,

intermedios y vertidos).
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2.2. Reaccién quimica

2.2.1. Definicién

Segan M. D. Reboiras (2006), se conooe como reaccién quimica al

proceso en el cual las sustancias originales denominados reactivos, se

transforrnan en otras nuevas Ios cuales se Ies denomina productos de

reaccién. Una reaccién quimica se puede expresar siempre de forma

abreviada de la siguiente manera:

REACTIVOS �024>PRODUCTOS

Simbolizando con la }402echa(�024>)que los reactivos se transforman en

productos.

El |uga'r fisico donde se Ilevan a cabo las reacciones quimicas se

dendminan reactor quimico.

Seg}402nFogler,S. (1992), Ios factores que hay que tener en cuenta a la

hora de llevar a cabo o desarrollar una reaccién quimica son:

�024 Condiciones de presién, temperature, y composicién necesarias para

que los materiales entren en estado de reaccién. �030

- Las caracteristicas termodinémicas y cinéticas de la reéocién

- Las fases (sélido, Iiquido," gaseoso) que se encuentran presentes en la

reaccién. �030

Formas de reaccién quimica:

- Descomfaosicién, cénsiste en que una moléculaée divide en rholéculas

' més peque}401as,étomos o radioales.

18



- Combinacibn, ésta se realiza cuando una molécula o atomo se une I

con otra especie para formar un compuesto nuevo.

- lsomerizacién, en este caso Ia molécula no efect}401aninguna

descomposicién extema o adicibn a otra, es simplemente un cambio

de configuracibn estructura! interna.

2.2.2. Tipos de Reacciones Quimicas.

Jose Felipe lzquierdo. (2004) nos indica que hay diferentes maneras de

clasi}401carlas reacciones quimicas pero el esquema mas L'Iti| es dividi}402as N

en dos grandes grupos, de acuerdo con el mlmero de fases implicadas: Y

reacciones homogéneas y heterogéneas.

Una reaccién es homogénea si se realiza en una sola fase y es

heterogénea cuando se requiere por lo menos, la presencia de dos fases

para que pueda Ilevarse a cabo. En esta clasi}401cacibnse entiende por fase

un sistema en el cual existe homogeneidad de temperatura, presién y

composicién.

También puede realizarse una subdivisién de los tipos de reacciones

anteriores de manera que aparecen las reacciones catalizadas y las no

catalizadas. Las primeras usan materiales denominados catalizadores

que actual aoelerando la reaccién. Un catalizador es una sustancia que

incrementa la velocidad a la que una reaccién quimica se aproxima al

equilibrio sin ser consumida en el proceso.
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La tabla 2.1 muestra un esquema de la clasi}401caciénrealizada asi como

unos ejemplos de las diferentes tipos de reacciones.

TABLA N° 2.1

CLASIFICACION DE LAS REACCIONES

;'REACCI0NE.S�030 1C£t.éIizada"s
- �031 La mayor parte de La mayor parte de

}401omogéneas�030reacciones en fase reacciones en fase

aseosa. liuida.

, - . Sintesis de amoniaco

' -, " �031 " Tostacién de minerales. 0:6�031Cr)�030
. _- C b . . Craqueo de na}401as

. _ _ . om ustnén de sélldos. ,

- ~~ Reacciones de (Alum�031Z601)�031
.,�030Heter'ogéneas�030 . . Oxidacién SO; a S03

_ . . neutmlnzacnén gas-

. ' ' - sélido. (V203?-
,' ., _ . . . Sintesus de éteres a

-,- - Absorcnén gas-hquldo .

* V con reaccién quimica pm" de alcohol�034y
�031 ole}401nas(Resina int.

'. » �030 Ibnico.

Fuente: Jose Felipe lzquierdo. Cinética de las reacciones quimicas. 2004

Otra clasi}401caciénde las reacciones quimicas es seg}402nIa entalpia, como

son las reacciones endotérmicas y reacciones exotérmicas.

Las reacciones endotérmicas son aquellas donde se absorbe calor, esto

significa que la energia de las moléculas de las sustancias resultantes o

productos es mayor que la energia de las molécuias de las sustancias

reaccionantes. El medio donde ocurre este tipo de reaccién se enfria.

Las reacciones exotérmicas son aquellas reacciones donde se Iibera

calor, esto signi}401caque la energia de las moléculas de las sustancias

resultantes o productos es menor que la energia de las moléculas de las
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2.4. Reactor quimico

John Happel, 1981. Un reactor quimico es un aparato que proporciona un N

espacio, aislado de los alredores, donde Ia reaccion quimica puede tener

Iugar en las condiciones deseadas de temperatura, presién y

concentracién.

Las reacciones quimicas como se realizan en condiciones industriales son

casi siempre complejas. En un sistema de reactor existiré Ia reaccion

principal o deseada junto oon una o més reacciones secundarias. Las

reacciones secundarias producen subproductos indeseables y reducen

asi el rendimiento de la reaccion.

La corriente produc1o del reactor debe tratarse de modo que se separe y

se veri}401quela materia prima que 0 ha reaccionado y el producto deseado.

La materia prima no reaccionada puede recircularse al reactor, el

producto deseada se procesa posteriormente y el subproducto no

deseado se recupera y se dispone del mismo de alguna manera.

2.5. Tipos do reactores quimicas

Existen varias formas de clasi}401carIos reactores quimicos, ya sea segim

su modo de operacién, seg}402nsu }402ujointerno y segun las fases que

albergan.

2.5.1. Seg}401nsu modo de operacién

A. Reactores discontinuos o batch.
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En un reactor dlscontinuo ideal no hay entrada ni salida de reactante. Se �030

supone ademas que el reactor esta perfectamente agitado, esto es, que la I

composicibn es la misma en todos los puntos del reactor para un instante

/ de tiempo dado. Como la entrada y la salida son nulas el balance de

materia queda l

Desaparicion Aoumulacién

de reactante de reactante

por reaccion = ' en el volumen

quimica de control

Dado que el reactor esta perfectamente agitado_ esto es, todos los puntos

tienen la misma composicién, el volumen de control para realizar el

balance es todo el reactor. Evaluando Ios términos:

1",,.V = -154-
dt

Y teniendo en cuenta que NA = NM (l �024 resulta

dX
1�030.V=N --"-

A An dt

lntegrando se obtiene Ia ecuaclén de dise}401opara el reactor discontinue:

X

�030dX

"= "M 5 F�030;
0 A�030

Si el volumen de reaccién pennanece constante puede expresarse en

funcién de la concentracion de reactivo

CA = NA / V

X C;

�031=C.4or£1ir�024A�030="CAoI 'dFC�030A�030

o A CA0 A

23



B. Reactor continuo agitado (CSTR) l

El reactor continuo agitado ideal (CSTR) por sus siglas en inglés o reactor

de mezcla completa supone un }402ujode alimentacién y salida uniforme y

una agitacion perfecta, esto es. en todos los puntos del reactor la

composicién y propiedades fisicas del }402uidoson iguales. Por esta misma

razon la corriente de salida tiene la misma composicion y propiedades

que el }402uidoque se encuentra en el interior del reactor. La operacién del

CSTR se realiza en condiciones de estado estacionario, esto es. no hay

acumulacién dentro del reactor. En esas condiciones desaparece el

término de dependencia con la variable tiempo. Logicamente, en el

arranque del reactor 0 cuando suceden perturbaciones que modi}401canlas

condiciones de trabajo, es necesario tener en cuenta ese térmlno y

entonces se habla de estado transitorio.

Como todos Ios puntos del reactor tienen igual composicién y propiedades

el volumen de control para realizar el balance de masa es todo el reactor;

en estado estacionario queda entonces.

ENTRADA = SALIDA + DESAPARICION POR REACCION

F�034= 5 + r,.V = F,,,.(1�024X�030)+ I�030A.V

F,,,,.X, = I�030A.V

Si se trata de un fluido que no sufre expansion ni compresién FA =V.CA y

puede sustituirse en la expresién anterior. Suele de}401nirseademas el

parémetro r=V/v0, a veces denomlnado tiempo espacial (y también
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tiempo de residencia hidréulico), donde V es el volumen de reaccién y Va

el flujo vo|umétrico a la entrada, y que en Ios sistemas que estamos

considerando coincide con el tiempo de residencia hidréulico. Por Io tanto

Ia ecuacién de dise}401odel CSTR puede escribirse como:

,=Z=V_~CA_o:__C»"CA=£a-X_A -

Vo Fae rA FA

C. Reactor tubular }402ujopistén (PFR) �030

El reactor tubular de }402ujoen piston (PFR) se caracteriza porque el }402ujode E

fluido a su través es ordenado. sin que ning}402nelemento del mismo

sobrepase 0 se mezcle con cualquier otro elemento situado antes o

después de aquel, esto es, no hay mezcla en la direccién de }402ujo

(direccién axial). Como consecuencia, todos los elementos de fluido

tienen el mismo tiempo de residencia dentro del reactor.

Como en el caso anterior estudiaremos este reactor en estado

estacionario, 0 sea que et térrnino de acumulacién desaparece en el

balance. Como la composicién del }402uidovaria a lo largo del reactor el

balance de materia debe realizarse en un elemento diferencial de

volumen transversal a la direccién de }402ujo.

A.

JV

ENTRADA = SALIDA + DESAPARICION POR REACCION

FAD = FA +dI<j, +1"AdV
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Teniendo en cuenta que

an = d[F,,(1�024XA):] = �0241740 dx, i

Por sustitucién queda: «

FA0dXA = l�030AdV �030

Que integrada queda:

�031dV _ �030Ydc,

J 0 T7 9

O bien

,=z=CA°�035f&=_�035f§g
v0 0 1"A C�034FA

D. Reactor semicontinuo

En la mayoria de reactores quimicas, la velocidad de reaccién presenta

considerables inhomogeneidades con el espacio (reactor tubular) y con el

tiempo (reactor discontinue). La fuerza conductora de un proceso

esponténeo disminuye exponencialmente con el tiempo. La capacidad de

enfriamiento y calentamiento debe ser dise}401adapara el momenta en que

se dé la ma'xima produccién de calor por la reaccién, y por lo tanto es

infrautilizada durante la mayor parte de tiempo de proceso. Esta

utilizacién puede ser incrementada aplicando la técnica de un reactor

semicontinuo, por ejemplo manteniendo la velocidad de reaccién neta

constante y manipulando Ia velocidad de adicién de uno de los reactivos.
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Este sistema permite operar con capacidades de enfriamiento y

calentamiento méximas (manteniéndose en una zona segura) y por tanto,

incrementar la productividad signi}401cativamente.Por este motivo esta �030

técnica es ampliamente utilizada en diversas industrias quimicas

(principalmente reacciones de fennentacién). Por otra parte la mayoria de I

reacciones industriales son exotérmicas, y por este motivo este sistema

esté limitado por la posibilidad de sobredosificacién que podria provocar

una reaccién fuera de control. En este sentido, el proceso semicontinuo

es més seguro que el discontinuo. puesto que en el reactor solamente se

encuentra una peque}401acantidad de reactivo no reaccionada en cada

instante. Las posibles consecuencias de una reaccién fuera de control

provocada por la pérdida de agitacién 0 del control de la temperatura, son

menos severas que las de un proceso discontinue.

Cuanto més tiempo trabaja el reactor a la méxima velocidad de reaccién,

mayor es la productividad. El proceso semicontinuo permite operar més

tiempo en estas condiciones, a la vez que disminuye el tiempo mueno de

vaciado y Ilenado, respecto a| proceso disoontinuo, aproximéndose por lo

tanto a la productividad del proceso continuo.

2.5.2. Seg}401nel tipo de }402ujointerno

A. Reactores ideales

Suelen ser descritos con ecuaciones ideales sencillas y no consideran

efectos flsicos més complejos o perturbaciones peque}401as.
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B. Reactores no ideales �031

Consideran el patrén de }402ujo,la existencia de zonas muertas dentro del

reactor donde el material no circula, ademas consideran una dinamica de

}402uidosma's compleja, suelen describirse conociendo la cinética de las

reacciones, Ia RTD (distribucién de edad del }402uido)del }402ujo,el tipo de

mezclado pudiendo ser este tardio o inmediato, y conociendo si el tipo de

}402uidoes micro o macro }402uido.

2.6. cinética quimica

Reymond Chang, 2002. La cinética quimica es el area de la quimica que

tiene relacién con la rapidez o velocidad oon que ocurre una reaccién

quimica. La palabra cinética sugiere movimiento o cambio, en este caso al

cambio en la ooncentracion de un reactivo 0 de un producto con respecto

al tiempo (M/s).

Hay muchas razones para estudiar la velocidad de una reaccién. Para

empezar existe una curiosidad intrinseca con respecto a la razén por las

que las reacciones ocurren a diferentes velocidades.

Algunos procesos, como las etapas iniciales de visién, Ia fotosintesis y las

reacciones nucleares en cadena ocurren a una velocidad tan corta como

de 10�034s o 10'�035s. Otros como la restauracién del cemento y la

conversién del gra}401toen diamante necesita de millones de a}401ospara
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1

completarse. En un nivel préctico el conocimiento de la velocidad de las u

reacciones es de gran utilidad para el dise}401ode férmacos, para el control 1

de la contaminacién y en el procesamiento de alimentos. Con frecuencia ,

Ios quimicos industriales ponen més énfasis en el aoeleramiento de Ia }

velocidad de una reaccién que en mejorar su rendimiento. �030

GRAFICO N�0342.1

CINETICA QUiMlCA DE LOS COMPONENTES A Y B

4° SEE-�030.=E='-=EEEEEEEE

BSEEEEEEEEEEEEEEE T
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n �030§=�034"-."-'.=E§.-E§.'=s§E-.35-E

° ====:.�030==-'..�030.=======:

Eoaaaaasaasassaas

E EE.§.v'.:§EE§�030:EEEEEEE-I-Mo|écu|asdeB

2 1o "-_-�030.5:E==E=E§EEEEE
EE£E=§EEEEE§EEE

5 =':==E=======�030-_-�030==
='.=============:

0 '===============

o 20 40 so

((5)

FUENTE: Raymond Chang, 2002. Quimica. Velocidad de la reaccién A

B, representada como la disminucién de las moléculas de A con el

tiempo y como el aumento de las moléculas de B con el tiempo. Fuente:

Raymond Chang. Quimica.

2.7. Acetato de etilo

2.7.1. Sintesis
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La reaccion de un écido carboxllico con un alcohol para dar un éster mas

agua se conoce como reaccion de esterificacién de Fischer. Un écido

�030 mineral, generalmente el écido sulf}401rico0 el écido clorhidrico, acttia como

l

catalizador. Como la reaccién es reversible, se puede aplicar Ia ley de

accién de las masas. Esta ley dice que cuando se alcanza el equilibrio en

una reaccién reversible a temperature constante, el producto de las

concentraciones de las masas formadas dividido por el producto de las

concentraciones de las sustancias reaccionantes, (estando eievada cada

concentracién (en mol/l ) a una potencia cuyo exponenie es el coe}401ciente

de la sustancia en la ecuacién quimica) es constante.

En la mayoria de las reacciones de Fischer, K tiene un valor de

aproximadamente 4 (K=4). Por tanto, si se emplean concentraciones

iguales para el alcohol y para el écido carboxilico, el rendimiento en

éster, cuando se alcanza el equilibrio es del 67% aproximadamente. Este

rendimiento se puede aumentar empleando un exceso de una de las

sustancias reaccionantes o eliminando el agua a medida que se forma.

De acuerdo al libro de Quimica Organica de Norman Allinger, el

mecanismo de reaccién implica numerosas etapas:

La reaccién esta catalizada por écidos, siendo la misma misién del écido

fuerte el convertir el écido carboxllico en su écido conjugado. El grupo

carbonilo de este experimenta un ataque nucleo}401lopor parte del oxigeno

del alcohol, lo que produce la especie protonada indicada. La trasferencia
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de protones entré étomos de oxigeno es muy répida y la especie siguiente �030

de las indicadas se forma por eliminacién de un protén del oxigeno �030.�030

préximo a R�030y por adicién de otro protén al otro oxigeno. Los electrones

pueden desplazarse como se ha indicado, expulséndose una molécula de

\
agua y dando el écido conjugado del éster, que pierde un protén para dar �030

el éster. ;

FIGURA N° 2.1

MECANISMO DE ESTERIFICACION DE FISCHER

0 6H on
4» , Q N .

n~�024c\ + H 2 a�024c»\\_,,.-:<:)n'.-= n�024�024<I:�024�254|>x'.-_-

OH OH H OH H

'0" o 69
VI // .... n

R-:§1.�030�0240R'�030:R-C\ .=.~* u_c_oR'

�030OH: OR�030 + H,o

Fuente: Norman Allinger, Quimica Orgénica

2.7.2. Aplicaciones

Las aplicaciones del acetato de etilo mas cornunes en la industria quimica

y general son las siguientes:

- solvente para la produccién de tintas en la industria gra}401ca.

- Solvente para pinturas de todo rubro.
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- lnsumo para pegamentos, adhesivos y colas industriales derivados ele

la celulosa.

- lnsumo para la elaboracién de esencias arti}401cialesde frutas.

- Solvente para compuestos explosivos.

- Para el acondicionamiento de la lana en la industria textil para la E

preparacién del te}401idoy en productos de limpieza textil.

- lnsumo para elaboracién de pigmentos.

- Fabricacién de perfumes.

- Solventes de nitrocelulosa, barnices y lacas.

2.8. Modelamiento matemético en la lngenieria Quimlca

El modelamiento matemético en la ingenieria qulmica es una herramienta

muy Liutil y conocida que por lo general se desarrolla en modelos en estado

estacionario, sin embargo el uso de modelos dinamicos para las plantas

quimicas son desarrollos mucho mas recientes, por ejemplo actualmente

existe una variedad de software patentes de simulacién de procesos

quimicos, que fueron apareciendo por la necesidad de utlizarlo oomo

herramienta para describir, validar y controlar el proceso en distintas

condiciones de operacién.

lngham et al. (1994) resumen en cuatro las caracteristicas o principios del

modelamiento matemético indicados por Kapur (1988):
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l
�030 1. El modelo matemético puede ser solo una aproximacién del proceso

real, a menudo extremadamente complejo y solo parcialmente

comprendido. Naturalmente el objetivo del modelamiento es obtener

una descripcién lo més realistica posible de los fenémenos del

proceso. Pero hay que tener en cuenta que cuanto més real es el

modelo implica una complejidad numérica adicional, y la necesidad de

datos que pueden ser di}401cilesde obtener, con lo cual el tiempo

necesario es mucho mayor.

2. El modelamiento es un proceso en continuo desarrollo, y por lo tanto,

es aconsejable empezar con modelos simples para ir aumentado la

complejidad. A menudo es posible considerar la planta como un

sistema de médulos independientes, que se pueden modelar

individualmente y comblnar para formar el sistema complete.

3. El modelamiento es un arte, pero también un importante proceso de

aprendizaje. Uno de los factores més importantes en el modelamiento

es la comprensién de la secuencia causa efecto de los procesos

individuales. El proceso de modelamiento, a menudo sugiere la

necesidad de obtener nuevos datos o realizar nuevos experimentos

para elucidar aspectos del comportamiento del proceso no bien

conocidos.

4. Los modelos deben ser reallsticos pero también robustos. Un modelo

que prediga efectos contrarios al sentldo comun o a la
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Martinez V. 2000. La simulacién de procesos quimioos es una

herramienta modema que se ha hecho indispensable para la solucién

adecuada de los problemas de proceso. Permite efectuar el ané|isis de �030

plantas quimicas en operacién y llevar a cabo las siguientes tareas:

- Deteccién de cuellos de bolella en la produccién.

- Prediccién de los efectos de cambio de operacién y capacidad de la

planta.

- Optimizacién de las variables de operacién.

- Optimizacién del proceso cuando cambian las caracteristicas de los

insumos ylo condiciones econémicas del mercado.

- Anélisis de nuevos procesos para nuevos productos.

- Eva|uacién de alternativas de proceso para reducir el consumo de

energia.

- Anélisis de condiciones criticas de operacién.

- Transformacién de un proceso para desarrollar otras materias pn'mas.

- Anélisis de factibilidad y viabilidad de nuevos procesos.

- Optimizacién del proceso para minimizar la produccién de desechos y

contaminantes.

- Entrenamiento de operadores e ingeneiros de proceso.

- Investigacién de la factibilidad de automatizacién de un proceso.

CAPITULO Ill

VARIABLES E HIPOTESIS
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3.1. Variables de la investigacién

FIGURA N° 3.1

RELACIGN DE LAS VARIABLES DE INVESTIGACION

' Y = Modelamiento y simulacién del _

. proceso de obtencion del aoetato de

etilo en una con}401gurapionespeci}401ca

> > de un reactor semicontinuo esférico. _ . ,

X1 = Con}402guracionespecl}401cade un reactor

semicontinuo para el modelamiento y simulacibn del

proceso de obtencibn de acetate de etilo. �030

X2 = Las ecuaciones involucradas en el proceso de :

modelamiento y simulacién del proceso de obtencion 5

de acetate de etilo. �030

X3 = Variables del proceso de obtencién del acetate

r!*E?"�030�034_, _, _ ___ ,, __

3.2. Operacionalizacién de variables

TABLA N�0343.1
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OPERACIONALIZACION DE LAS VARIABLES

:DEPENDlENTE' vie? .,[.�031.�030.'7"_E_'.V§'..,°.'.'.'='-..s~-.-,'-'-"-!3;"~:�035.�030o",�030-)5?-5'�030A.-':-M57999-..=
Y= Modelamiento y

simulacion del proceso ovariacion dela - Moles - Experimental y

de obtencion del acetato conversion en oonvertidos de Iogico

de etilo en una funcion del reactivo deductivo

con}401guracionespeci}401ca tiempo. Iimitante por

de un reactor mo!

semicontinuo esférioo. alimentado.

Q�030:,'|NDEPENDlENTES;'ff'1.:-.°.'.~�034«"E','~S""v'.'-'55-A.A""9«'~°5�024°9vRF5: ".�035'.ET,9-"3-.�030.�031_-. �030r�034�030r""~�034�030s "
X1 = Con}401guracion- Geometrla de -Medidas del

especl}401cade un reactor Ios tanques de tanque. - Observacion

semicontinuo para el alimentacion. directa.

modelamiento y . Medidas y

Siml-|l3Ci0" <19�030PFOOB-S0 -Geometrla del capacidad total -Observacion

de obltencibn de acetate reactor. del reactor. directa

de eti o.

, oEcuacion de la

oonservacion , - Logioo
. - Fluro de t

X; = Las ecuaciones gleobgla tags: alimentacion deducmo

involucradas en el Cada de cada �030Logic�030)

proceso de com name componente. ded mi

modelamiento y pa. ' oTemperatura u v°

' simulacion del proceso 'E§|::°£" 3: delsistema. Ex . 1 |

de obtencién do acetato energia oconstanle de ' �034game�035a Y

de ewe" - Eouaoibn zg}402wiggo deductivo.

cinética de '

dise}401o.

- X: = Variables de| -Parametros oTemperatura -Experimental.

proceso de obtencion }401siooqulmioos de reaccion. -Experimental,

del acatato de etilo. del proceso. . constame de . Expen'mentaI_

o A}401nidad equilibrio

�030 . quimica del qulmico.

acido acético y oRelaci6n molar

del etanol para dereactantes.

producir aoetato

de etilo.

- Flujo de

alimentacion de

los reactantes.

3.3. Hipotesis general e Hipotesis especi}401cas
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�030.

3.1.1. Hipotesis General

El modelo matemétioo mediante el uso de un software permite predecir

con un grado de precision razonable el comportamiento de la reaccién de

- esteri}401cacionde acido acético y alcohol etilico para la produccion de

acetato de etilo en un reactor semicontinuo esférico. I

3.1.2. Hipotesis especi}401cas

a) Cuando el reactante "écido acético" se encuentra dentro del reactor

esférico y el reactante "etanol" se encuentra en un deposito conico

ubicado en la parte superior del reactor y se deja }402uirpor efecto de la

gravedad, se produce un sistema de reaccion semicontinuo para la

produccion de acetato de etilo, de la cual se recoge informacion

necesaria para el modelamiento y su simulacién industrial.

b) Las ecuaciones a usar en el modelamiento y simulacién del proceso

de obtencion de acetato de etilo son: las ecuaciones de conservacién

de materia, las ecuaciones de conservacién de energia y _ las

constantes de equilibrio quimico.

c) Las variables del proceso de obtencion de acetato de etilo, determinan

las condiciones de equilibrio y la cinética de la reaccion que describen

el sistema de produccién.
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d) La variable més importante para la obtencién de acetato de etilo es la

\

temperature que determinaré la constante de equilibrio y la cinética de �030

reaccién.
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CAPITULO IV

METoDoLoGiA

4.1. Tipo de lnvestigacién

El dise}401ode la presente investigacién ha considerado seis momentos, Ios

cuales son Ios siguientes.

A. Primera etapa do la investigaciénz Revisién bibliogré}401ca.

En base a las referencias bibliogré}401casse pudo de}401nirIo siguiente:

Parémetros para la obtencién de acetato de etilo y el tipo y cantidad de

catalizador.

B. Segunda etapa de la investigacién: Dise}401odel reactor.

Este momento de la investigacién se subdivide en dos etapas:

Planteamiento de la con}401guraciéndel sistema de reaccién semicontinuo y

dise}401odel reactor.

C. Tercera etapa de la investigaciénz Planteamiento del modelo

matemético del sistema de reaccién semicontinuo.

D. Cuarta etapa de la investigacién: Aprovisionamiento de materiales y

reactivos.

E. Quinta etapa de la investigaciénz Experimentacién.
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Este momento de la investigacién se subdivide en dos etapas:

Experimentacién en un sistema Batch y en un sistema semicontinuo con

la configuracién especi}401caplanteada.

F. Sexta etapa de la investigacién: Simulacién y anélisis de resultados.

4.2. Dise}401ode la investigacién

La investigacién que se realizé en el presente trabajo de tesis es:

- Apiicada por su Finalidad, puesto que sus resultados sirven para

aplicarlos en la practice.

- Experimental, por su dise}401ointerpretative porque en la

investigacién del trabajo de tesis. el estudio se realiza mediante Ia

observacién, registro y anélisis de las variables intervinientes.

- Cuantitativo, por el énfasis de la naturaleza de los datos

manejados porque las variables de la investigacién son cuantitativas.

4.3. Determinacién de los parémetros para la obtencién de acetato

de etilo.

Se investigé las condiciones de reaccién como la temperatura, la cual las

referencias bibliogréficas indican que no se debe de trabajar por encima

de la temperatura de ebullicién (T°e.,) de Ios reactantes, como

antecedentes se tenian resultados de reacciones desde 45°C hasta 75°C
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considerando que la temperatura de ebullicion del etanol es 78.37°C, el

del écido acético es 118.1°C y el del acetate de etilo es 77.1°C. En base

al rango mencionado se decidié trabajar con 2 temperatures, 50°C y 70°C.

Las reacciones qe esterificacién de Fischer se Ilevan a cabo

generalmente con una relacién molar con exceso de alcohol, con la

finalidad de asegurar una mayor conversion del écido carboxilico.

Referencias bibiiogré}401casmencionan relaciones molares entre los

reactanies de 1/1 hasta de 3/1 (alcohol/écido). A }401nde equiparar costos y

cosumos de Ios reactivos se determiné usar una proporcién de 4/3 (mol

de alcohol/moi de a'cido), manteniendo asi un ligero exceso de alcohol.

4.4. Determinacién del catalizador

Otro parémetro importante de la reaccién que afecta directamente a la

cinética es el tipo de catalizador y la cantidad a usar. Las referencias

bibliogréficas indican que el catalizador comfinmente usado a nivel de

Iaboratorio confines académicos es el acido sulf}402rico,sin embargo a nivei

industrial se usan resinas écidas, por lo general tipo gel. Las resinas

tienen como desventaja el mayor tiempo de reaccién para llegar a una

determinada conversion si lo comparamos con el écido suifurico, por el

contrario su principal ventaja es la facilidad de separacién de esta con los

insumos y productos de la reaccién por lo que el uso de resinas es la

mejor opcién si se trata de produccién industrial, otra ventaja de las

resinas es que son mas economicas ya que son regeneradas por una
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gran cantidad de veces ademés que el impacto contaminante hacia el

medio ambiente es mucho menor que si se usara el écido sulfurico.

Para nuestra investigacién decidimos usar el catalizador Ambedite IR120 R

I-I�031por las siguientes razones:

- Es de tipo gel microporosa. referencias bibliogré}401casindican que la V

resina Amberlite IR120 tiene comportamiento cuasihomogéneo, el

efecto de difusién en la particula es despreciable y la etapa controlante

es la reaccién quimica.

- Al ser un catalizador sélido su separacién con los reactanles y

productos es muy sencilla y facilita Ia lectura de la cinética de la

reaccién.

- Es una resina écida proténica, caracteristica fundamental para uso en

esteri}401caciones.La resina adquirida se veri}401céexperimentalmente

detenninando Ios equivalentes de H*llitro de la siguiente manera:

I a. Se agregé 1 gramo de resina dentro de una columna de vidrio sobre

filtro de }401brade vidrio en la boquilla de descarga de la columna.

b. Se agregé 25 ml de agua desionizada sobre la resina de modo que

> tanto Ia resina como el }401ltroeste completamente humedecido y libre de

burbujas.

c. Se preparé 300 ml de sulfato de sodio 0.5 M y se agregé

contlnuamente a la oolumna con un }402ujode 2-3 ml/min de modo que

siempre se mantenga un aproximado de 5 ml de solucién de sulfato de

sodio en la columna y asi garantizar el correcto intercambio iénico.
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d. Cuando Ia solucién de sulfato de sodio se haya agotado se agrega 50

ml de agua desionizada para limpiar Ios restos de sulfato de sodio

sobrantes en la resina.

e. El e}402uentedepositado en un matraz se titula con NaOH 0.1M usando

como indicador Ia fenolftaleina_ se anota el volumen gastado y se

calcula Ios eq/Litro de la siguiente manera.

Capacidad(eq / L) =

El resultado obtenido fue 1.88 eqlL, demostrando asi que la resina es tipo

écida protbnica.

4.5. Determinacién de la cantidad de catalizador

Una vez ya definido el catalizador a usar se procede a determinar la

cantidad, las referencias bibliogré}401casindican que la cantidad de

catalizador es un parémetro importante para la cinética quimica y que las

cantidades usadas estén en el rango de 8% - 10% PIP, por lo que se

consideré utilizar una cantidad (mica en todas nuestras experiencias de

10% PIP de resina.

4.6. Planteamiento de la con}401guraciéndel sistema de reaccién

semicontinuo.

La reaccién de obtencibn de aoetato de etilo mediante la esteri}401caciénse

Ileva a cabo reaccionando écido acético y alcohol etilico Io cual siempre
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1-�030,_:.' '

' hay un exceso de este ultimo, por lo tanto para nuéstro caso particular se

optb por una alimentapién continua del écido acético y en el reactor estaré

el contenido en exceso de alcohol etilico.

; No se consideré la opcién de un }402ujode salida ya que no seria

conveniente por el tipo de reaccién y las medicionés de ooncentraciones

'_ que se harlan.

La con}401guracibnplanteada tiene la siguiente forma:

FIGURA N° 4.1

CONFIGURACION ESPECiFICA DEL SISTEMKSEMICONTINUO

6..j

I

Cm-0) �030Cm Cm.-=) = CB-n

' C1(:.a) :0 CAU-a) =C1�024q

Cm-0) =0 Cm-as) =CR-av

Cs(:.o) = 0 CS(l-ca) = Cs"-q

E. .

3 _ Fuente: Elaboracién pyopia
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4.7. Dise}401oy construccion del reactor. '

4.7.1. Evaluacién de materiales para la construccién del sistema de 1:

reaccién

Se pre}401riéIos materiales de vidrio por encima de los de aluminio por dos

principales motivos: por su coste tanto de adquisicién como de

modi}401caciény la ventaja de visibilidad del proceso de reaccién,

caracterlstica del vidrio transparente.

Se opté por usar como reactor un balén de 500 ml y se colooé 5 boquillas

esmeriladas en su cima y una salida con vélvula en la parte inferior para

la toma de muestra. Para la alimentacion se utilizé un embudo de vidrio,

en la salida se colocé una vélvula y una boquilla esmerilada.

La reaccién de esterificacién necesita de un reflujo por lo que en una de

las boquillas superiores se colocé un tubo refrigerante.

La reaccién de esteri}401caciénse genera a una determinada temperatura

(50°C-70°C) por lo que la transferencia de calor desde la fuente hacia el

reactor tiene que ser lo mas uniforme posible. Un balén mas grande (1000

ml) que cubra el reactor otorga un espacio entre las super}401cies,ideal para

el ba}401oMaria y la uniformidad de la transferencia de calor.

4.7.2. Construccion del reactor

De acuerdoa lo considerado en los puntos anteriormente mencionados se

procedio a dise}401arel reactor de la siguiente manera:
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- Tanque esférioo enchaquetado con ba}401ode aceite.

�030 o Tanque cénico de alimentacién.

- Refrigerante

' �031 A 13 ' V I -

El.�030 §,-�035~,.' ,.

�024 .

*-

"�030-a.«-"-11 _

4.8. Modelamiento matemético en un sistema semicontinuo.

Las referencias bibliogréficas nos proveen una serie de ejemplos de

modelamientos mateméticos en su mayoria en sistemas batch y

continuos. Para nuestro }401nes necesario conooer e interpretar las

V ecuaciones generales de balance de materia y energia para aplicarlo en

la presente investigacién con nuestra con}401guraciénespecifica.

Balance de materia en el Ianque de alimentacién

- Ecuacién general de balance de materia:

FLUJO NETO DE ENTRADA + ACUMULACION = 0
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1

<j;f>p,.(z.7z)dA +3m p,,.dv = 0
6/ (1)

- Desarrollando la primera integral

<j;3p..<z.?odA = -1] p, .(zI:)dA+ [J p, .(KIr)dA
A: A:

<J;Sp,.LV.?:>w4 = �024p,..}402<z3«>dA+p,,1.IJ @.7z)dA
,4. As (3)

- Debido a que !a densidad se mantiene constante:

V PA = PA: = 10,45

<j;Sp,,.(z.2)dA =�024l)A�031J:[@�030;I)dA+pA'J._�030(z.7:)dA
A: As (4)

4?/7.4-Q-;)d-A = "PA + pA�030Qr

- Para nuestra configuracién particular, el tanque esté lleno con el

lnsumo de alimentacién (Acido Acético) desde el tiempo cero, por lo

que no hay un }402ujode entrada en el tanque, solo }402ujode salida.

Q. = 0

J] PA = /7,4

- Desarrollando Ia segunda integral
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a av a °
�024.m�030pA.dv= pA.�024+v.%
6! V at r (7)

O

- Se elimina% debido a que la densidad se mantiene constante con

el tiempo.

6 av

gm/�031A""=Pa-5
V (8)

- Por Io ta}401toel balance de materia en el tanque de alimentacién esté

expresado de la siguiente manera:

- 6 av
. V. dA �024 dv= . .�024=04?/7,4 (_") +61�035!/�031A/74 Q; +104 6' (9)

av
�024=�024Q.
ar (10)

�024 El tanque de alimentacién tiene forma cénica, por lo tanto su volumen

esté expresado de la siguiente forma:
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FIGURA N° 4.2

V GEOMETRiA DEL TANQUE DE ALIMENTACION

R

h .A N

. ,3

=4»-"
�030_,..�024re.

Fuente: Elaboracién propia

�031 V, = 1 7r.rz.h

3 (11)

- Ahora:

L _A
R H (12)

- Por Io tanto:

R}:
r : __

H (13)

V - Reemplazando:

2

V, = % .h3

(14)

so



- Derivando el volumen con respecto a| tiempo:

\ d.Vx=,, @
dt - H �030d! (15)

- Ahora,segL':n Torricelli:

�024QS=7r.R0�031.,]2.g.h (16)

}402- 2 J2 J1dz 7r.R0 . .g (17)

- Igualando las ecuaciones ;�030

Q _ �024H�031.Ro�031.:[2.g.h

dt R�031.h�031 (13)

La ecuacién 18 describe el comportamiento del }402uidoen el

tanque en funcibn del tiempo.

Posteriormente prooedemos a calcular el valor de R0, de la

siguiente manera:

- Integrando para el vaciado total del tanque

�030(I)�031h% 4;, = W_d,

» o R " (19)

- Despejando el radio
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hs/2R2

1:. = ,
,[2.g1�030.H (20)

Balance de materia en el reactor

- Dela ecuacién 1. Balance de materia global

<}401pA.(K.;)dA+�024a-pA.dv=0

5' (1)

- Procediendo de manera anéloga a la resolucién anterior, tenemos Ia

ecuacién 9.

av
�024 . .�024=0PA Q: +/7,4 at (9)

- En el reactor, el volumen esté expresado como V2:

v = V2

- Por lo tanto:

95 : Q:
�030 dt (21)

- El }402ujode salida del tanque de alimentacién es el }402ujode entrada al

reactor, por lo tanto:
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�030Q:= 9e (22)

- Por lo tanto segun ecuacién 16:

Q. = 7�031-Roz-\/E (23)

- lgualando las ecuaciones 21 y 23:

% = 7l.R0Z (24)

Balance de materia por componente:

La reaccién quimica es la siguiente:

CH3C00H +C2H50H �024:CH,C00C2H, +H20

I Para }401nesprécticos la reaccién y Ios componentes se expresarén de la

siguiente manera:

A +B ,=�030R + S

La velocidad de reaccién del componente A (Acido acético) es:

1�030,=�024-K,.CA.C,,+Kz.C,,.CS

Debido a que la relacién estequiométrica entre productos y reactantes es

la unidad:
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Balance de materia en el reactor con respecto al componente A

- Ecuacién general de balance de materia

�024 6
<3'j>cA.(z;.).1/1+5 jj_[c,.dv = _[fjy,.dv (25)

- Desarrollando las integrales

�024g.C+3(c .V,)=r 1/,
Ac at A A (26)

BC 6V
.C V.�0244C.�024�030�024=I�030.V *

_QAz+2 A2

- De la ecuacién 21

dV2 1
_ = Q :

dt (21) �030

- Por Io tanto, remplazando

V,dCA =�024C,Q,+C,,,.Q,+1"A.I/2 (28)

- Derivando la ecuacién 28 con respecto al tiempo

£4 :_C,.Q. + 04.9. W�030
dz V2 V, (29)
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Balance de materia en el reactor con respecto al componente B

�024 6
C . dA �024C .dv= dvens we +,,,JHa mm (30,

1

- Desarrollando las integralesz .

N8
�024C .V =1�030.V Ia�031(B 2) 19 2 (31) i

6C aV
V1.7�035!-C�030H.�024at'£�024F,,.V2 �030

- Dela ecuacién 21:

�030W2_

dt Q�030 (21)

- Por Io tanto, remplazando en la ecuacién 26: <

V,dC,, = �024C,,.g+F,,.V2 (33)

- Derivando la ecuacién 33 con respecto al tiempo

Q :_ +rB

d�031 "2 (34)

Balance de materia en el reactor con respecto al componente R

�024 6
. C . . dA �024 .dv= .dv:98 mo +a,mc» mm. (35,
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- Desarrollando las integralesz

BC 6V
V .�0241C .�024�024Z= I�030.V

2 6�031+ R at R 2 (36) �030

- De la ecuacién 21: �030

dl/1 _ �030

(1! Q�030 (21) I

- Por Io tanto, remplazando en la ecuacién 36:

V2dCR = �024C,,.(;+ I�030R.V2 (37)

- Derivando la ecuacién 37 con respecio al tiempo

Q = �024LR'Q'+1"R

4�031 "2 (38)

Balance de materia en el reactor con respecto al componente S

' �024 6

4%-<K~n>dA+gJIICsdv=JIJrsdv (39,

~ Desarrollando las integrales:

BC 6V
V2.T�030+CS.-5t£=I�0305.I�031z (40)

- De la ecuacién 21:
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!
dt Q�030 (21) 3

- Por lo tanto, remplazando:

V,dCS =_cS.g +I�030s.I/'2 (41)

' Derivando la ecuacién 41 con respecto al tiempo 3

gig bags
d�031 "2 (42)

4.9. Aprovisionamiento de ambientes de trabajo, reactivos y

materiales.

Se solicité el acceso al Laboratorio de lnvestigacién de la Facultad de

lngenieria Quimica de la Universidad Nacional del Callao al Decano y al

Jefe de Laboratorio de Quimica de la Facultad de lngenieria Quimica para

que se ejecute las experiencias de la presente investigacibn, también se

solicité el uso de los materiales del Laboratorio de lnvestigacién Ios cuales

son Ios siguientes:

o Vasos precipitados

0 Buretas

o Matraces

o Pipeta
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i

3
o Bagueta �030;

o Soportes universales

1

o Agitador magnético con calentamiento 3

o Tennémetro

o Estufa \

o Balanza

0 Fibre de vidrio

Los insumos y reactivos se adquirieron en distribuidores autorizados Ios [

1

cuales son los siguientes:

o Acido acético glaciar

0 Alcohol etilico 99.8 %
1

o Resina Amberlite IR 120* "

o Hidréxido de sodio (s) 1

o Biftalato de potasio i

I
o Sulfato de sodio §

4.10.ExperimentacI6n 3

6.10.1. Reaccién en un sistema Batch 3

El objetivo de esta etapa de la investigacién es determinar las constantes

cinéticas K1 y K2, las cuales se obtienen experimentalmente cuando se �030

2
l

i

E
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1

mide la cinética quimica de una reaccién reversible desde el tiempo cero

hasta que Ilegue al equilibrio. El procedimiento es el siguiente:

1. Calentar Ios reactivos hasta la temperatura de reaccién. En este caso

se trabajé en dos condiciones, 50°C y 70°C.

2. Llenar el ba}401omaria con aceite de cocina hasta el tope y calentar Ia

plancha magnética. �030

3. Pesar Ia resina Amberiite IR120�030en una relacién de 1/10 con respecio �030

al peso total de Ios reactivos.

4. Adicionar Ios reactivos y el catalizador al reactor, tomar el tiempo en

ese momento como t=0.

5. Transcurridos 10 minutos tomar una muestra del reactor de 0.5 ml y

titularla con hidréxido de sodio estandarizado. Repetir el procedimiento

hasta que el volumen de hidréxido gastado sea constante.

6. Elaborar una tabla Concentracién de écido acético VS tiempo y

calcular su derivada en cada punto de la curve.
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1 V TABLA 4.1

.5�030 " CONCENTRACION DE ACIDO ACETICO, VS TIEMPO

. . TIEMPO; V(NaOH),' C(Ac.Acétlco), dc/ck

. ml mol/ml

., EH

». �024Z
5 �024Z

t E�024

-: E
" ' Fuente: Elaboracién propia K�031

7. Usando como herramienta el Minitab se calculas las constantes

�030 cinéticas mediante Ia regresién no lineal de dos xv/variables.

1.- t 8. Una vez determinado las oonstantes cinéticas de 2 temperaturas

sf distintas, se procede a calcular la energia de atztivacién y el factor de

' _ frecuencia.

'~._ Para determinar la energia de activacié_n se usa la siguiente ecuacionz

.., 5 =_E Li M

s - '9 R T. T. w

' �030 Para determinar el factor de frecuencia se usa la siguiente ecuacibnz

* b .5
. k=A_e RSI�030

f_ V 6.10.2. Reacciénen un sistema�030semicor_Itinuo

El procedimiento para un sistema semicontinuo es el siguiente�030: _

go '



1. Agregar el alcohol etilico en exceso y la resina al 10% PIP en el �030

reactor y calentarlo hasta la temperatura de reaccién deseada.

2. Calentar écido acético hasta la temperatura de reaccién y adicionarle

al tanque cénico.

3. Abn�030rla vélvula del tanque de alimentacién de écido acético, tomar el r

tiempo en ese momento como t=O.

4. Anotar el tiempo de caida cada 50 ml de écido acético y elaborar una

tabla de Volumen VS tiempo. Mediante una regresién no lineal se

determina experimentalmente le expresién de| }402ujode alimentacién.

TABLA 4.2

VOLUMEN DEL TANQUE DE ALIMENTACION VS TIEMPO

ml �030_

=

y
Fuente: Elaboracién propia

5. Simulténeamente al paso 4, tomar una muestra del reactor de 0.5 ml

cada 10 minutos y titularla con hidréxido de sodio estandarizado.

Repetir el procedimiento hasta que el volumen de écido acético

alimentado sea el neoesario. En ese momento acaba Ia experiencia.
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TABLA 4.3

f%�030_�030_. _ CONCETRACION DE Acloo ACETICO vs TIEMPO

TIEMPO S (E(;lc. Acético),

_�030 �031 mol/>m| '

_$ Fuente: Elaboracién propia

Se realizaron 2 experiencias con el }401nde comprobar el modelo

S matemético con 2 flujos de alimentacién distintos a las cuales se Ies

�030V _ denominé como Experiencia 1 y Experiencia 2.

Experiencia 1:

_l:; Tiempo de operacién: 14400 segundos

Tanque de alimentacién

- Volumen inicialt 200 mL ;

L
- Volumen alimentado al reactor: 127 ml 5

' - Concentracién de A en la alimentaciénz 17.4592 .Kmol/m3 I

_ Reactor Esférico

1
V�030 - Concentracién de A en el inicio: 0 Kmol/m3 �030

' - Concentracién de B en el inicio: 16.9763 Kmo|Im3

7 - Concentracién de R en el inicio: 0 Kmo!/m3

1'; >
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- Concentracién de S en el inicio: 0 Kmol/m3

- Altura inicial del reactivo B en el reactor esférico: 0.0434 m,

equivalente a 200 mL.

Experiencia 2:

Tiempo de operacién: 1200 segundos

Tanque de alimentacién �030

�024 Volumen inicial: 200 mL

- Volumen alimentado al reactor: 150 ml 3

- Concentracién de A en la a|imentacic�031>n:17.4592 Kmol/m3

Reactor Esférico i

- Concentracién de A en el inicio: 0 Kmol/m3

- Concentracién de B en el inicio: 16.9763 Kmol/m3

- Concentracién de R en el inicio: O Kmol/m3

- Concentracién de S en el inicio: 0 Kmol/m3

- Altura inicial del reactivo B en el reactor esférico: 0.0434 m,

equivalente a 200 mL.

4.11.SimuIaci6n del modelo matemético

4.11.1. Eleccién del software
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Se investigé sobre los distintos software de simu|acién, entre ellos Ios 1

Software especi}401caspara determinado tipo de reaccién o rubro de

produccién como el Aspen Plus. Pro II, Hysys, Speedup, Chemcad, cuya

desventaja principal es que no pennite introducir un modelo matemético

propio para un sistema semicontinuo, en Iugar de ello, el software viene

precargado con distintas variables para sus propios procesos en sistemas |

batch y continuos.

Otro grupo de software son los de aplicacién matematica como el �030

Polymath y el Matlab. Estos softwares son Ios idéneos para nuestra

investigacién debido a que nos permite programar distintos tipos de

ecuaciones de acuerdo a las condiciones elegidas para nuestra 1

simulacién. Se eligié usar el Matlab puesto que es un software mucho

mas completo y universalmente utilizado con una comunidad muy

extendida como en industrias, universidades, centros de investigacién y \

en medios virtuales como en foros y webs. �030}

»

4.11.2 Programacién en Matlab: 1

A. SISTEMA SEMICONTINUO (70°C). EXPERIENCIA 1.

A
function [ semc ] = semil( t,y )

%UNTITLED2 Summary of this function goes here :

% Detailed explanation goes here l

pi= 3.1416;

A1=2.92305*10�030-8;

x
1

. n



1

Ea1=4B.556337;

Rg=8.314; �030

T3=70+273.15; l

K1=Al*2.71828l83�030(-Eal/(Rg*T3)); E

A2=l.l441*lO�034�0248; �030

Ea2=30.954975i �030

K2=A2*2.7l82B183�034(-Ea2/(Rg*T3));

h20= 0.091039251; E

H20= 0.12738874; é

g=9.8l; %

R20=H20/3.29; !

tf = 14400; �030

RO=(O.4*(H20�0302.5-

h20�0302.5)*R20�0302/((2*g)�030O.5*tf*H20�0342))�030O.5;

QS=pi*R0�0302*(2*g*y(6))�030O.5;

Ra=-K1*y(l)*y(2)+K2*y(3)*y(4);

Rb=Ra;

Rr=�024Ra;

Rs=�024Ra;

Cae = 17459.2;

R3=0.0492; M

V3=Pi*(R3*Y(5)�0302-(Y(5)�0303)/3):

semc(1)=�024y(1)*QS/V3+QS*Cae/V3+Ra;

semc(2)=�024y(2)*QS/V3+Rb;

65



semC(3)=-y(3)*QS/V3+Rr;

semc(4)=-y(4)*QS/V3+Rs;

semc(5)=QS/(2*pi*R3*y(5)-pi*y(5)�0342);

semc(6)= �024R0�0342*3.29�0302*((2*g*y(6))�0300.5)/(y(6)�0342) �030

semc=[semc(1) semc(2) semc(3) semc(4) semc(5) é

semc(6)]�030; 3

end 3

tinic = 0; g

tf = 14400;

intervalo=[tinic,tf]; E

cinic=[O 16976 O 0 0.0434 O.l27388744];

[t y]= ode45('semi1',intervalo,cinic);

plot(t,y)

B. SISTEMA SEMICONTINUO (70°C). EXPERIENCIA 2.

function [ semc } = semi2( t,y )

%UNTITLED2 Summary of this function goes here

% Detailed explanation goes here

pi= 3.1416;

A1=2.92305*lO�030�0248;

Ea1=48.556337;

Rg=8.3l4;

T3=70+273.15;
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K1=A1*2.71828183�030(�024Ea1/(Rg*T3));

A2=1.1441*10�034�0248; ' I

Ea2=30.954975;

K2=A2*2.71828l83�030(-Ea2/(Rg*T3));

h20= 0.0BO24988; i

H20= 0.1273B874; ?

_ g=9.B1;

R20=H20/3.29; �030

tf = 1200; �030

RO=(0.4*(H20�0342.5-

h20�0302.5)*R20�0342/((2*g)�0340.5'tf*H20�0302))�0300.5;

QS=pi*RO�0342*(2*g*y(6))�0300.5; §

Ra=-Kl*y(l)*y(2)+K2*y(3)*y(4);

Rb=Ra;

Rr=-Ra;

Rs=�024Ra;

Cae = 17459.2;

R3=0.0492;

V3=Pi*(R3*y(5)�0342-(Y(5)�0343)/3);

semc(l)=�024y(l)*QS/V3+QS*Cae/V3+Ra;

semc(2)=�024y(2)*QS/V3+Rb;

semc(3)=-y(3)*QS/V3+Rr;

semc(4)=�024y(4)*QS/V3+Rs;

semc(5)=QS/(2*pi*R3*y(5)�024pi*y(5)*2);
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i

A
semc(6)= -R0"2*3.29"2*((2*g*y(6))"0.5)/(Y(6)"2)

semc=[semc(1) semc(2) semc(3) semc(4) semc(5)

semc (6) ] ' ;

end

tinic = 0; �030|

tf = 1200;

intervalo=[tinic,tf];

cinic=[O 16976 0 0 0.0434 0.127388744];

[t y] = ode45 ( ' semi2 ' , intervalo, cinic);

plot (t, y)

Los resultados de la simulacién no fueron muy exactos, esto debido que

se estaba asumiendo que el flujo de entrada del componente A tenia un

comportamiento ideal tal como se describe en el modelo matemético.

Para comprobar Ia veracidad del modelo matemético general se procedié »

a detenninar Ia expresién matemética de cada experiencia que describa el �030

flujo de alimentacién del componente A determinado con valores

experimentales.

Para ello se grafica un diagrama volumen vs tiempo del tanque de

alimentacién a partir de Ios datos de la tabla 4.3, se determina la

expresién matemética y se reemplaza en el balance de materia del tanque ll

cénico.

I

l
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C. SISTEMA SEMICONTINUO (70°C). EXPERIENCIA 1. MODIFICADO

function [ semc ] = semi1mod( t,y )

%UNTITLED2 Summary of this function goes here

% Detailed explanation goes here

pi= 3.1416;

A1=2.92305*10�030�0248;

Eal=48.556337;

Rg=8.314;

T3=70+273.15;

K1=Al*2.7l828l83�035(-Eal/(Rg*T3));

A2=1.1441*10�035�0248;

Ea2=30.954975;

K2=A2*2.7l828l83�035(-Ea2/(Rg*T3));

QS=O.1686/((1193.14+t)�0302);

Ra=�030K1*Y(l)*Y(2)+K2*Y(3)*Y(4);

Rb=Ra;

Rr=�024Ra;

Rs:-Ra;

Cae = 17459.2;

R3=0.0492;

V3=pi*(R3*y(5)�0302-(y(5)�0343)/3);

semc(l)=�024y(1)*QS/V3+Qs*Cae/V3+Ra;

semc(2)=-y(2)*QS/V3+Rb;
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semc(3)=-y(3)*QS/V3+Rr;

semc(4)=-y(4)*QS/V3+Rs;

semc(5)=QS/(2*pi*R3*y(5)-pi*y[5)*2);

semc(6)= 0.1686/((llé3.14+t)�0302);

semc=[semc(1) semc(2) semc(3) semc(4) semc(5)

semc(6)]'; :

end

tinic = 0;

tf = 14400;

intervalo=[tinic,tf];

cinic=[O 16976 0 0 0.0434 0];

[t y]= ode45('semi1mod',intervalo,cinic);

plot(t,y) a

W
D. SISTEMA SEMICONTINUO (70°C). EXPERIENCIA 2. MODIFICADO

function [ semc ] = semi2m0d( t,y )

%UNTITLED2 Summary of this function goes here

% Detailed explanation goes here

pi= 3.1416;

Al=2.92305*10�030�0248;

Eal=48.556337;

Rg=8.314;

T3=70+273.15;
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K1=A1*2.71828183�030(�024Ea1/(Rg*T3));

A2=1.144l*l0�034-8;

Ea2=30.954975;

K2=A2*2.71828183�034(�024Ea2/(Rg*T3));

QS=-1*( �0241.747E�02407+ 2.138E�024l1*t+ 7.722E-14*t�0342); �030

Ra='K1*Y(1)*Y(2)+K2*Y(3)*Y(4);

Rb=Ra;

Rr=-Ra;

Rs=-Ra; �030

Cae = 17459.2; i

R3=0.0492; ;

v3=pi*<R3*y(5v2-<y<5)�0343>/3); I

semc(l)=-y(1)*QS/V3+QS*Cae/V3+Ra;

semc(2)=-y(2)*QS/V3+Rb:

semc(3)=�024y(3)*QS/V3+Rr;

semc(4)=-y(4)*QS/V3+Rs;

semc(5)=QS/(2*pi*R3*y(5)�024pi*y(5)�0302);

semc(6)= �0241.747E�024O7& 2.138E�02411*t+ 7.722E�024l4*t�0302;

semc=[semc(1) semc(2) semc(3) semc(4) semc(5)

semc(6)]';

end

tinic = 0;

tf = 1200;

intervalo=[tinic,tf];
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cinic=[O 16976 0 0 0.0434 0.0002]; 1

[t y]= ode45('semi2mod' ,intervalo,cinic);
I

Plot (t , y) 3

4.12. Poblacién y muestra ~

La investigacién empleé como poblacién el contenido de la reaccién de

K
esteri}401caciéndel pacido acético y el alcohol etilico en el balén de 500 mL. 1

l

Se tomé como muestra alicuotas de 0.5 mL cada determinado tiempo

para su respective anélisis cuantificacién de la conversion instanténea.

4.13. Técnica e instrumentos de recoleccién de datos }

A) Técnicas

- Anélisis de documentos.

o Observacién directa.

- Medicién de los parémetros del proceso.

B) Instrumentos

- Referencias bibliogré}401cas.

o Materiales de medicién de parémetros }401sicoquimicos.

0 Termémetro.

o Cronémetro.
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o lndicadores de PH (Fenolftaleina).

o Hidréxido de sodio estandarizado

0 Bureta k

0 Matraz

4.14. Procedimiento de recoleccién de datos

4.14.1. Determlnacién de constante de equilibrio y constantes �030

cinéticas. 3

Esta informacién se obtuvo experimentalmente reaccionando écido

acético con alcohol etilico en el reactor bajo condiciones estacionarias o

batch.

Esta experiencia tuvo como objetivo calcular la conversién por cada �030

intervalo de tiempo hasta que la conversion sea constante, con esta \

informacién se obtenia la constante de equilibrio y las constantes de

velocidad.

1

4.14.2. Determinacién del }402ujode alimentacién en régimen

semicontinuo. 1'

%
Esta informacién se obtuvo elaborando una curva de Volumen de caida

versus Tiempo por cada experiencia. �030

Se gradué el tanque cénico cada 50 ml, durante la experiencia se anoté el

tiempo cada vez que el nivel del Iiquido alimentado llegaba a la marca

Ilenando asi Ia tabla antes mencionada.
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4.15. Procesamiento estadistico y anélisis de datos

Para el anélisis estadistico de datos se emplearé:

o Gré}401casy tablas de la concentracién vs tiempo. f

o Gré}401casy tablas de flujo de alimentacién vs tiempo 7

i

f
n

i
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CAPITULO V

�030 RESULTADOS

5.1. Modelamiento matemético

El modelo matemético para un sistema semicontinuo para la obtencién de

acetato de etilo en un reactor esférico es el siguiente:

- Expresién para el balance de materia del tanque de alimentacién:

Q = �024H�030.R,,2.,/2.g.h

dz R�031.h2

% = 7r.R02.J2.g.h ,

- Relacién de velocidades cinétis por componente:

1 1 1 1
-11�034,=�024Ir,,=11; =YrS

- Expresién para el balance de materia en el reactor: �030

%= 7t.R02.. I2.g.h

- Expresién para el balance de materia en el reactor por componente:

}402=_C,4-Q.+CAe'Q: +r

dt V, V2 �030

ya = _%+1,
dt V2
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}402=_£I£Qr;+1"
dt V2 R g

Q = _ Cs-Q3 +r

dz V2 5 ;

1
5.2. Constantes cinéticas y de equilibrio §

Se realizé experiencias para 50°C y 70°C, las constantes fueron las

siguientes:

TABLA N°5.1

CONSTANTES CINETICAS Y DE EQUILIBRIO

T-

:j

T

j

j

j
Fuente: Elaboracién propia

5.3. conversién del reactante determinado experimentalmente en

sistema batch: �030

(moles iniciales de A�024moIexen equilibrio de A) �030

XA = ,
moles mzczales de A 3

1

K
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TABLA N°5.2

CONVERSION DE ACIDO ACETICO EN SISTEMA BATCH

Tern eratura converslén Porcentaje
9 (moles convenidos/moles iniciales)

Fuente: Elaboracién propia

5.4. Conversién del reactante detenninado experimentalmente en

sistema semicontinuo:

TABLA N°5.3

CONVERSION DE Aclbo AcI':TIco EN SISTEMA SEMICONTINUO

Concentraclén cogzerién C r M

tlernpo, segundos }401nalde Acldo ° as on�034S "
Acétlm Kmol/ma convertldos/moles (%)

alimentados) .

3

�0241 1
Fuente: Elaboracién propia i
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5.5. Simulacién de proceso de reaccién en un sistema

semicontinuo: \

TABLA N° 5.4 '

RESULTADOS DE LA SIMULACION DE LA EXPERIENCIA1 4

�034 Concentracién c°(me:'si6"

°""�031°'}401nalde Acida "f'° °�031 as de Error
segundos Acé}402mKmol/ma convertudos/moles

allmentados)

RESULTADO

SIMULACION

con EL MODELO 14400 2.454467 0.638 21.42%

MATEMATICO

SIMULACION

con EL MooELo
MATEMATICO 14400 1.941477 0.714 3.96%

MODIFICADO

Fuente: Elaboracién propia

TABLA N° 5.5

RESULTADOS DE LA SIMULACION DE LA EXPERIENCIA 2

tiempo Concentracién c°(':::�030.s6"

Experiencia 2 �031 final de Kcido . 56 de Error
segundos Acé}402coKmol/M3 convertldos/moles

alimentados)

RESULTADO

E1
sIMuLAcIoN

con EL MoD£Lo 1200 6.127261 0.168 6.68%

MATEMATICO

SIMULACION

CON EL MODELO
MATEMATKO 1200 6.001198 0.185 4.49%

MODIFICADO

Fuente: Elaboracién propia
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CAPITULO VI

DISCUSION DE RESULTADOS �030

6.1. Contrastacién de la hipétesis con Ios resultados �030

Respecto a hipétesis general:

De acuerdo a los resultados se cumple con la hipétesis general ya que se

logré demostrar que el modelo matemético describe satisfactoriamente el .

comportamiento del sistema de reaccién semicontinuo para la obtencibn

de acetato de etilo.

Respecto a las hipétesis especi}401cas:

De acuerdo a los resultados Ia ecuacién general de balance de materia es

|a base para el desarrollo del modelo matemético, asi como la

con}401guraciéndel sistema planteado nos brinda informacién fundamental

que complementa Ia ecuacién general de balance de materia.

\

Seg}402nIos valores obtenidos el control de las variables del proceso }

detenninaron correctamente la cinética de la reaccién, ademés se

demostré que la temperatura es la variable mas importante en una

reaccién de esteri}401caciénya que de ella depende Ia conversion }401nal.

8.2. Contrastacién de la hlpétesis con otros estudios similares

De acuerdo a la investigacién realizada por Dolors Grau Vilalta

denominada �034Estudiodel comportamiento de reactores discontinuos y
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semicontinuos�035Ios resultados de la simulacién fueron acordes con Ios 3

observados experimentalmente, en el caso de la presente investigacién

se concluyé de igual manera corroborando asi el funcionamiento del

modelo matemético planteado.

so
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CAPITULO VII

CONCLUSIONES

a. El modelo matemético planteado nos describe de manera éptima el

comportamiento de la reaccién en un sistema semicontinuo para un

reactor esférico.

b. Las dimensiones del tanque de alimentacibn son muy peque}401as

por lo que el }402ujode salida tiene un comportamiento muy distante a

su simulacién con el modelo planteado.

c. Es necesario describir exactamente el }402ujode alimentacién para

que los resultados finales de la simulacién sean acordes a lo

evidenciado experimentalmente.

d. Teniendo Ia infonnacién completa de una reaccién se puede

demostrar el planteamiento de un modelo matemético de un

detenninado sistema de reaccién.
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CAPITULO VIII

RECOMENDACIONES

a. Utilizar un tanque de alimentacién de mayor capacidad y por ende

el ori}401ciode salida de mayor radio para que eI comportamiento del

}402ujode salida se asemeje al modelo desarrollado.

b. Desarrollar el modelo matemético eon con}401guracionesdistintas ylo

reacciones distintas para sistemas semicontinuos y asi generar un

mayor historial en la Facultad de lngenieria Quimica para sus

alumnos de pregrado y publico en general.

c. Utilizar otro software matemético como herramienta de simulacién y

comparar1o con el Matlab.
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ANEXOS

1

85



10.1 TABLAS Y GR/KFICOS

2



TABLA N�03410.1

EXPERIENCIA 1 SISTEMA BATCH

IICAIIII con

 %ME1E1%}401
0 0 7362114443 9817.125!!! 0 0 0 7228197018 0.00000 47.60285 -0.72372

1200 20 34.7 882145581 927773739 530338519 539388519 0.07325617 8330623201 $0939.97 -0.54108 -0.63217 1 .

1800 30 31.2 613511108 8589.49255 1227.63335 122763335 016673357 5269834937 150708334 -0.51142 -0.51893 A .

2400 40 29.2 5741 .9283! 819620979 162031811 182001811 012014809 4706204010 262736104 -().48262 -0.45603 ,-

3000 50 27.6 5427510211 788158358 193554232 193554232 0.2628797 4277573519 3746324.08 -0.45464 -0.40565 �031

3800 80 26.6 523068073 7684.8422 21321837 21321837 028958696 4010732537 454620734 11.42751 -0.37622 /

4800 00 24.2 4758.72141 721300269 260412302 260412302 035368437 34324871510 678145658 -0.37574 -0.30451

6000 100 21.9 430644824 676072771 305639818 305639819 0.41511106 2911471042 934156931 -0.32731 -0.23756 "

7200 120 20 393282761 638110909 343001651 3430.016B1 1146585485 2511939900 1176501535 -0.28222 -0.18356 ,-2

8400 140 18.1 355820899 6D13.4N41 380163544 360363544 051659864 2140326934 1446764255 -0.24047 -0.13075 .1�030

9600 160 17.6 34608883 591516978 390135613 380135613 052995227 2047174137 1522526163 -0.20206 -0.11705

10800 180 16.5 324458278 569888426 411828185 411816165 055933025 1849043665 1696007900 -0.16700 -008719

12600 210 15.11 310693382 556121529 425531081 425501061 057802533 17278327.84 18112775.15 -0.12065 -0.06840

14400 240 15.2 298884889 544323046 437339544 437389544 059404989 16269538.!!! 1913096134 -0.08183 005242

16200 270 14.8 291019243 536457391 445255199 445255199 0150473259 1661247887 1982521926 -0.05052 -0.04183

16000 300 13.5 285465984 , 510834012 4708.18579 470818579 063945203 13582492112 2216701343 -0.02872 -0.00778

19800 330 13.3 281533036 508981184 4747.51407 4747.51407 064479348 1325870917 2253888980 41.01044 40.00259

21600 360 13.2 259566823 50490477 4767.1782 4787.1782 0.6474642 1310797869 2272598803 -0.00167 0.00000

22800 380 132 259566623 50499477 47611782 47871782 0.6474642 131070781 2272598803 0 0

Fuente: Elaboracién propia
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GRAFICO N�03010.1

EXPERIENCIA 1 SISTEMA BATCH
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TABLA N" 10.2

EXPERIENCIA 2 SISTEMA BATCH

EXPERIENCIA 2. SISTEMA BATCH -70-c

Tiempo, Tiempo, dcNd." (con dCAldt (con

0 0 736234443 931712591 0 0 0 7226197073 0.00000 -1.32953 -2.07498

1200 20 24.9 503569799 743997947 2327.14644 2327.14644 031606622 3771727457 5415610.54 -1.26497 -1.02145 ..

2400 40 19.4 3923.39522 53776767 3439.44921 343944921 046713593 2502214629 1132931064 -0.36063 -0.53442

3600 60 15.7 317511361 5629.40029 4167.72561 4137.72561 056376465 17374014.77 17537045.63 -0.54210 -0.31433

5400 90 13.6 275042139 520470237 461242304 4612.42304 062644531 14315126.12 21274446.26 -0.22370 -0.17017

7200 120 12.2 246726973 4921.57126 439555465 439555465 066469992 1214294246 23966455.33 �0240.06776 -0.07734

7600 130 11.9 2406.61372 4360,9002 4956.22571 495622571 0.67314003 1169333340 2456417329 -0.03921 �0240.05732

9000 150 11.5 232572397 4760.00545 5037.12046 5037.12046 0.63-112697 1111697326 2537253250 �0240.00347 -0.03196 Jr

9300 160 11.3 2235.2766 473955306 507756733 5077.56733 063962041 1033120116 2576169507 -0.00251 -0.01914

10200 170 11.2 226505291 471933439 5097.79152 5097.79152 069236714 1033954210 2593747335 -0.00031 -0.01275

10300 160 11 222460554 467633701 513623339 513623669 069766053 1040367797 2640149330 0.00000 0.00000

- Fuente: Elaboracién propia
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GRAFICO N° 10.2

EXPERlENC|A 2 SISTEMA BATCH
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' GRAFICO N° 10.4

EXPERIENCIA 2 SISTEMASEMICONTINUO
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' GRAFICO N° 10.5 '

EXPERIENCIA 1 FLUJO DE ALIMENTACION I
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, GRAFICO N9 10.6 -'

~ EXPERIENCIA 2 FLUJO DE ALIMENTACION » "'
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TABLA N" 10.5

EXPERIENCIA 1 SIMULACION CON MATLAB

swnuuxcnou coN MODELO MATEMATICO snmumcuéu con MODELO MATEMATICO MODIFICADO

I Valor }401nal I
0-00000 14400.00 0-00000 14400.00

E [A] Kmol/m3 0.00000 2.454457 E [A] Kmol/m3 0.00000

H [B] Kmol/m3 15.97534 5.279102 H [0] Kmol/m3 15.97534 5.544514

[R] Kmol/m3 0.00000 4.213552 n [R] Kmol/m3 0.00000

E [5] Kmol/m3 0.00000 4.213552 E [5] Kmol/m3 0.00000 4.035784

Fuente: Elaboracién propia _

TABLA N�03110.6

EXPERIENCIA 2 SIMULACION CON MATLAB

SIMULACION con MODELO MATEMATICO sumumcucm con MODELO MATEMRTICO MODIFICADO

" I Valor }401nalI Valor }401nal
0.00000 1200.00 0.00000 1200.00

E [A] Kmol/m3 0.00000 5.127251 E [A] Kmol/m3 0.00000 5.001193

H [5] Kmol/m3 15.97534 5.575075 [5] Kmol/m3 15.97534 0.452047

II [R] Kmol/m3 0.00000 II [R] Kmol/m3 0.00000 1.353317

E [5] Kmol/m3 0.00000 E [s] Kmol/m3 0.00000 1.350317

Fuente: Elaboracién propia
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GRAFICO N�03410.7

EXPERIENCIA 1 SIMULACION CON MODELO MATEMATICO
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GR/XFICO N�03410.3

EXPERIENCIA1 SIMULACION CON MODELO MATEMATICO MODIFICADO
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GRAFICO N° 10.9

EXPERIENCIA 2 SIMULACION CON MODELO MATEMATICO
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GRAFICO N° 10.10

EXPERIENCIA 2 SIMULACION CON MODELO MATEMATICO MODIFICADO
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10.3 GALERIA DE FOTOS

FOTO N�0341

REACTOR EsFERIco EN UN SISTEMA DE REAccIc'>N
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FOTO N°3

PROCESO DE REACCION DE ESTERIFICACION
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FOTO N�0345

TITULACION DE LA MUESTRA PARA DETERMINAR

CONCENTRACION DE Acloo ACETICO
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