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RESUMEN

El objetivo principal del presente trabajo de tesis fue: desarrollar una plataforma
en Wolfram Mathematica para evaluar perfiles de concentracion y temperatura en la
reaccion de saponificacion del acetato de etilo. Para eso se dedujo un modelo matematico
que representa a la reaccioén de saponificacion del acetato de etilo, haciéndose una
revision bibliogréfica sobre el lenguaje de programacion de Wolfram Mathematica y la
ecuacion de balance molar aplicada a un reactor semicontinuo. Las ecuaciones que
forman dicho modelo matematico se programaron en Wolfram Mathematica. Los
resultados de la simulacién del mencionado modelo matematico, muestran que la
concentracion del acetato de etilo dentro del reactor, disminuye su valor desde
5 kmol/m3 en t = 0 s, hasta 0 kmol/m3 en t = 300 s. La concentracion del hidroxido
de sodio dentro del reactor, aumenta desde Okmol/m3 en t=0s, hasta
0.0197385 kmol/m3 en t = 250 s y a partir de los 250 s, empieza a aumentar hasta
0.268293 kmol/m3 en t = 360 s. La concentracién del acetato de sodio dentro del
reactor, aumenta desde 0 kmol/m3 en t = 0's, hasta 0.813595 kmol/m3 en ¢t = 250 s
y a partir de los 250 s, empieza a disminuir hasta 0.609756 kmol/m3 ent = 360 s. La
temperatura en el reactor, aumenta desde 300 Kent = 0 s, hasta 314.071 Kent = 240 s
y a partir de los 240 s empieza a disminuir hasta 309.687 Ken t = 360 s. De esta forma

se esta cumpliendo con el objetivo general y probandose la hip6tesis general.

Palabras claves: perfiles de concentracion y temperatura, reaccion de saponificacion,

acetato de etilo.

Xi



ABSTRACT
SUMMARY

The main objective of the present work of thesis was: developing a platform in Wolfram
Mathematica to evaluate profiles of concentration and temperature in the reaction of
saponification of ethyl acetate. For that matter a mathematical model that represents the
reaction of saponification of ethyl acetate was deduced, getting oneself a bibliographic
revision on the programming language of Wolfram Mathematica and the equation of
balance molar once a semi-continuous reactor was applied. The equations that create said
mathematical model programmed in Wolfram Mathematica themselves. The results of
the simulation of the mentioned mathematical model, show that the concentration of the
ethyl acetate inside the reactor, he decreases its value from 5 kmol/m3 in, t = 0 s even
in t = 300 s. The concentration of the sodium hydroxide inside the reactor, increases
from 0 kmol/m3 in ¢t = 0's, even 0.0197385 kmol/m3 in vt = 250 s and from them,
begin to increase even 0.268293 kmol/m3 in t = 360s. The concentration of the
sodium acetate inside the reactor, increases from 0kmol/m3 in t=0s, even
0.813595 kmol/m3® in t=250s and from them, begin to diminish even
0.609756 kmol/m3 in t = 360 s. In this way is coming true with the objective general
and trying on his general hypothesis

Keywords: profiles of concentration and temperature, reaction of saponification, ethyl
acetate.
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INTRODUCCION

A inicio de la década de los 90, la simulacién de procesos en la ingenieria quimica
se ha convertido en una forma de obtener informacion sobre el comportamiento deseado
de las variables que intervienen en un determinado proceso frente a diversas situaciones,
lo cual tiene por finalidad tomar decisiones estratégicas, dada la habilidad de imitar
problemas reales y permitir el analisis de estos a medida que cambian las condiciones de
las variables de proceso. Aunque las personas son las que tienen que tomar las decisiones
de que hacer, los softwares de simulacion de procesos facilitan en gran medida el analisis
de resultados, determinando la conveniencia de seguir adelante o recopilar mas

informacion.

En la actualidad, los simuladores de procesos son de mucha utilidad en
investigacion y desarrollo, debido a que permiten predecir resultados 6ptimos, ya sea en
una etapa de disefio o0 en una planta en funcionamiento, teniéndose en cuenta que el costo
de una simulacién, normalmente es menos del 1 % del costo total de la implementacion

de un disefo o redisefio.

Desde hace aproximadamente 30 afios, en las facultades de ingenieria quimica de
las diferentes universidades nacionales como: Universidad Nacional de Ingenieria (UNI),
Universidad Nacional Mayor de San Marcos (UNMSM), Universidad Nacional del
Callao (UNAC), Universidad Nacional de Trujillo (UNT), etc., se vienen dictado el curso
de simulacion de procesos, en el cual hacen uso de softwares especializados tales como:
Aspen HYSY'S, Chemcad y COCO. Esto es debido a que dichas universidades pagan por
la licencia de estos softwares y esto hace que los docentes sean capacitados cada vez que
sale una version de los mencionados softwares. En la Facultad de Ingenieria Quimica
(FIQ) de la Universidad Nacional de la Amazonia Peruana (UNAP), no se cuenta con la
licencia de ninguno de los mencionados softwares, de manera que el futuro egresado de
la FIQ-UNAP, no podra desarrollar la competencia para usar las herramientas modernas
en la resolucién de problemas reales de ingenieria. En consecuencia, el egresado de la
FIQ-UNAP no tendra el mismo nivel de conocimiento para competir con egresados de
las facultades de ingenieria quimica de las mencionadas universidades nacionales. Sin
embargo, se puede desarrollar plataformas con cdédigo abierto, donde se haga uso de
Simulink de Matlab y Wolfram Mathematica y registrarlas como propiedad de la FIQ-



UNAP; de esta manera, se podria utilizar estas plataformas como herramientas

computacionales para el dictado de los diferentes cursos de especialidad (simulacién de

procesos quimicos, cinética quimica y disefio de reactores, termodinamica | y Il y

transferencia de masa, etc.) de la FIQ-UNAP.

Por todo lo mencionado lineas arriba, es que, en el presente trabajo de tesis, se

plantea el siguiente problema general: “;es posible desarrollar una plataforma en

Wolfram Mathematica para evaluar perfiles de concentracion y temperatura en la reaccién

de saponificacién del acetato de etilo?”.

son:

Entonces, los problemas especificos que se formulan en la presente investigacion

Problemas especificos

¢ Cudl es el modelo matematico que representa a la reaccién de saponificacion del

acetato de etilo?

¢Cudl es la ecuacion diferencial entre la concentracion y el tiempo para cada uno
de los cuatro componentes (acetato de etilo, hidroxido de sodio, acetato de sodio

y etanol) de la reaccion de saponificacion?

¢Cual es la ecuacion diferencial entre la temperatura y el tiempo en el reactor

donde se lleva a cabo la reaccién de saponificacion del acetato de etilo?

Teniendo en cuenta, el problema general y los problemas especificos, se generan

el objetivo general y los objetivos especificos de la presente investigacion, estos son:

Objetivo general

Desarrollar una plataforma en Wolfram Mathematica para evaluar perfiles de

concentracion y temperatura en la reaccion de saponificacion del acetato de etilo.

Objetivos especificos

Obtener el modelo matematico que representa a la reaccion de saponificacion del

acetato de etilo.



« Determinar la ecuacion diferencial entre la concentracion y el tiempo para cada
uno de los cuatro componentes (acetato de etilo, hidroxido de sodio, acetato de

sodio y etanol) de la reaccion de saponificacion.

e Determinar la ecuacion diferencial entre la temperatura y el tiempo en el reactor

donde se lleva a cabo la reaccion de saponificacion del acetato de etilo.

La presente investigacion es importante, porque la plataforma que se desarrolla es
de cogido abierto, de manera que los usuarios (estudiantes y docentes de la FIQ-UNAP),
pueden visualizar las ecuaciones que forman parte del modelo de la saponificacion del
acetato de etilo. Esto también hace posible que los usuarios puedan realizar
modificaciones con respecto a las ecuaciones diferenciales que forman dicho modelo. De
esta manera, dicha plataforma sera una herramienta computacional que generara nuevos

conocimientos en los estudiantes y docentes de la FIQ-UNAP.

La poblacién para la presente investigacion, esta formada por los cuatro (4)
perfiles de concentracion de los componentes de la saponificacién, mas el perfil de
temperatura. Entonces, la poblacion tiene un tamafio igual a cinco (5). Como la poblacion
tiene un tamafio menor que ocho (8), la muestra esta representada por el 100 % de la

poblacion. Cada perfil se evalla para un tiempo de 360 s.

La estructura de la tesis, esta formada por los siguientes capitulos:

« Capitulo I: Marco teorico

« Capitulo Il: Hipdtesis y variables

« Capitulo I11: Metodologia

« Capitulo IV: Resultados

« Capitulo V: Discusion

« Capitulo VI: Conclusiones

« Capitulo VII: Recomendaciones

« Capitulo VIII: Fuentes de informacién



1.1.

CAPITULO I: MARCO TEORICO

Antecedentes

Castillo, Ramirez y Sigiienza (2019, pp. ii, 26-27), realizaron el trabajo de tesis
titulado: Modelacion y simulacion de procesos de transferencia de masa en
ingenieria quimica. En este trabajo desarrollaron una plataforma de simulacién
denominada Scilab, para la cual utilizaron Wolfram Mathematica. Mediante la
plataforma Scilab, realizaron la simulacion de los diferentes temas (difusién para
gases y liquidos, absorcion de gases, humidificacion, destilacion y secado)
impartidos en el curso de Operaciones Unitarias 111, de la carrera de Ingenieria
Quimica de la Universidad de El Salvador. De esta forma los estudiantes y
docentes de dicha carrera y universidad, tuvieron herramientas alternativas de
aprendizaje y ensefianza en el curso de Operaciones Unitarias I11. Los resultados
de las simulaciones realizadas con la plataforma Scilab, se compararon con
resultados reales, de lo cual pudieron observar que la diferencia entre dichos

resultados fue insignificante.

Martinez, Zamora y Vega (2018, pp. 1-7), en el X Congreso Argentino de
Ensefianza de la Ingenieria Quimica, expusieron el siguiente tema: Simuladores
de procesos en la carrera de Ingenieria Quimica. En esta exposicion dieron a
conocer que la importancia del uso de simuladores de procesos como Aspen
HYSYS y COCO en carreras de Ingenieria Quimica, radica en que los usuarios
(estudiantes y docentes), pueden simular la estructura de sistemas complejos del
mundo real (equipos de procesos individuales y procesos quimicos completos),
permitiendo a dichos usuarios, evaluar variables, cambiar condiciones operativas

y optimizar dichos procesos.

Chévez (2017, pp. 23-24), ha realizado el trabajo de tesis titulado: Modelado y
simulacion de un reactor de lecho fluidizado para reaccion de acoplamiento
oxidativo de metano utilizando Wolfram Mathematica como herramienta de
cémputo. El objetivo de este trabajo fue simular un reactor de lecho fluidizado
para la reaccion de OCM (acoplamiento oxidativo de metano) haciendo uso del

software Wolfram Mathematica para su solucion. Para esto, tuvieron en cuenta



algunos factores que determinan el proceso OCM con un catalizador La,05/Ca0,
en un reactor de lecho fluidizado que opera isotérmicamente y en estado
estacionario. Para ello utilizaron el modelo de Kunni-Levenspiel, el cual toma en
consideracidn aspectos que se relacionan con la cinética quimica, el transporte de
masa Yy la cantidad de movimiento de dicho proceso. Por la complejidad de dicho
modelo, fue necesario que lo resuelvan numéricamente, haciendo uso del
programa Wolfram Mathematica, esto permitié determinar el comportamiento del

sistema cuando el reactor fue operado bajo diferentes condiciones.

1.2. Bases tedricas

1.2.1. Ecuacion general de balance molar

La ecuacion general de balance molar para un componente j, en cualquier instante
del tiempo t es (Fogler, 2008, pp. 8-10):

Entrada — Salida + Generacion = Acumulacion. 1)
Entrada = Fjg(kmol/s).
Salida = Fjs(kmol/s).
Generacion = Gj(kmol/s).
., de
Acumulacién = s (kmol/s).
F, r6 = 2
jE Tl = e 0]

Donde N; representa la cantidad de moles del componente j en el tiempo ¢. Los

. . dNj . .
terminos Fig, Fjs, G; y —. Tepresentan las velocidades molares del componente j que

entran al sistema, salen del sistema, se generan y acumulan dentro del sistema,

respectivamente.

El término G;, se puede expresar mediante la siguiente ecuacion:

G; = j rdv. 3)



Donde 7; es la velocidad neta de formacion del componente j en kmol/(s.m?) y

V es el volumen del sistema reaccionante en m3.

La cantidad de moles del componente j, se puede expresar en términos de la

concentracion molar del componente j y el volumen del sistema reaccionante, es decir:

N =GV, )
Donde N; y C; representan a la cantidad de moles y la concentracion molar del

componente j, en kmol y kmol/m3, respectivamente.

Entonces, reemplazando las ecuaciones (3) y (4) en la ecuacion (2), se obtiene:

(V)

1.2.2. Leyes de velocidad y estequiometria

Las velocidades de reaccidon relativas de los diferentes componentes que
intervienen en una reaccion quimica, se pueden determinar por la relacion de sus
coeficientes estequiométricos (Fogler, 2008, p. 81; citado por Chu y Garcia, 2021, p. 5),

es decir:

kder

aA + bB 3= ¢C + dD 6)

kizq

— d (7)
A+-B 4 —-C+-D
+a a +a

izq

—f=—P=—= ®)

Donde a, b, c y d, representan a los coeficientes estequiométricos de los

componentes A, B, C y D, respectivamente. Las cantidades (—7,) y (—7g) son las



velocidades de desaparicion de los componentes A y B, respectivamente. Las cantidades
rc Y 1p son las velocidades de formacion de las especies C y D, respectivamente. Las
ecuaciones (7) y (8), indican lo siguiente: por cada mol de A que se consume, se producen

(c/a) moles de C, es decir:

re== (-1, ©®

Considerando la ecuacion (6), la velocidad neta de formacion de la componente
A, también se puede expresar como la derivada con respecto al tiempo de su concentracién

molar, es decir:

_ dCy

A = W (10)

Como la ecuacion (6) es en ambos sentidos, entonces al aplicar la ley de velocidad
a la componente A, se tiene que la velocidad neta de formacion de esta componente, se

puede expresar como la suma de las velocidades de formacion, es decir:

A = rA, der + rA, izq* (11)

Las cantidades 7a ger = —kder CaACB Y Ta, izq = Kizq CcCp, SON las velocidades de
formacion hacia la derecha (desaparicién) y hacia la izquierda (produccion),
respectivamente. Las cantidades C¢ y Cp representan a las concentraciones molares de los
componentes C y D, respectivamente. Entonces, la velocidad neta de formacién de la

componente A, queda expresada mediante la siguiente ecuacion:

Ta = kizq CcCp—Kger CaCp- 12)

Donde ki,q ¥ kqer SON las constantes de velocidad en m3/(s.kmol), las cuales

dependen especificamente de la temperatura a la que se lleva a cabo la reaccion quimica.

1.2.3. Ecuacion de Arrhenius

La constante de velocidad de reaccién (k), o velocidad de reaccién especifica a

una determinada temperatura y en cualquier reaccion quimica, se puede determinar con
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la ecuacion de Arrhenius (Fogler, 2008, p. 92; citado por Chu y Garcia, 2021, pp. 6-7),

tal como se indica a continuacion:

E

k = Ae” RT. (13)

Donde A es el factor preexponencial o factor de frecuencia, E, es la energia de

— 8314 —— = 1.9g7 K

J
mol.K kmol.K kmol.K

activacion en J/kmol o kcal/kmol, R = 8.314 es

la constante de los gases y T es la temperatura en K.

La ecuacion de Arrhenius, también puede expresarse en una forma mas (util

(Levenspiel, 2004, p. 28), tal como se muestra en la siguiente ecuacion:

K(T,) = k(e ®E ) a4

Donde k(T;) y k(T,), son las constantes de velocidad a las temperaturas T, y T,

respectivamente.

La ecuacion (14), muestra que si se conocen la constante de velocidad a la
temperatura T; y la energia de activacion E, se puede determinar la constante de velocidad

a la temperatura Ts,.

1.2.4. Reaccion de la saponificacion del acetato de etilo

La reaccion de la saponificacion del acetato de etilo, es como se muestra en la

ecuacion (15) (Nufez y Cabrera, pp. 1-7).
C,H5(CH3C00)(aq) + NaOH(qy = Na(CH3C00)aq) + C.HsOHpg.  (15)

Se puede observar en esta ecuacion, que los componentes de la saponificacion
son: el acetato de etilo (C,Hs(CH3C00),q)), el hidroxido de sodio (NaOH,q) ) en estado
acuoso, el acetato de sodio (Na(CH3C00),q)) Y €l etanol (C,HsO0H ,q) ). Esta reaccion

se debe llevar a cabo en un reactor semicontinuo, a presion atmosférica (1 atm) y en un

rango de temperatura de 23 a 40 °C (Nufiez y Cabrera, pp. 1-7). También se puede



observar en la ecuacion (15), que para formar un mol de Na(CH3C0O0),q), mas un mol
de C;HsOH(,q), se requiere que tedricamente reaccione un mol de C,Hs(CH3C00),q)

con un mol de NaOH,g).

1.2.5. Wolfram Mathematica

El programa Wolfram Mathematica es una herramienta que permite desarrollar
plataformas para simular procesos quimicos con modelos completamente interactivos
listos para su implementacién y utilizacién, ya que posee una miscelanea de célculo,
estadistica, optimizacion, metodos numericos y datos quimicos incorporados

(https://www.wolfram.com). Las tecnologias Wolfram Mathematica incluyen miles de

funciones incorporadas que, en el campo de la ingenieria quimica, permiten realizar lo

siguiente:

¢ Resolver ecuaciones diferenciales no lineales acopladas para modelado cinético

quimico y aplicaciones en fenOmenos de transporte.

e Determinar las soluciones numéricas para ecuaciones de transporte, problemas
avanzados de transferencia de masa y calor, termodinamica y otras aplicaciones

de fenémenos de transporte.

e Desarrollar modelos termodinamicos para predecir el equilibrio vapor-liquido de

mezclas no ideales.

1.2.6. Solucion numérica de un sistema de ecuaciones diferenciales de primer orden

mediante Wolfram Mathematica

Wolfram Research, Inc. (2008, pp. 275-276), indica que, para obtener la solucién
numerica de un sistema de ecuaciones diferenciales de primer orden con condiciones

iniciales, la sintaxis es:

sol = NDSO]VG[{eqnl, eqny, .- }9 {Y15 Yo, }a {x9 Xmins xmax}]- (16)

Donde NDSolve es el comando resolvedor diferencial numérico.


https://www.wolfram.com/

Los términos eqn,, eqn,, - - , representan a las ecuaciones diferenciales del
sistema; las cantidades y;, y,, -+ -+ , representan a las variables dependientes y la cantidad
x representa a la variable independiente. Por Gltimo, las cantidades X, Y Xmax
representan el valor minimo y maximo de la variable independiente, respectivamente.
Para entender mejor lo mencionado, a continuacion, se resuelve el siguiente sistema de

ecuaciones diferenciales.

dt 50 "B 25 Ma (a7
dt 25 AT 5B (18)

In[1]:=
sol =
2 1

NDSolve[{mA'[t] = -— my[t] + — mp[t],
‘ 25 50
2 2
me ' [¢] = — my[t] - — ma[¢], ma[0] = 250,

mg[0] == 0}, {mp, mg}, (£, 200}]

out[1}=

; l'n > I rpolatingF >
“ Domain: {{0., 200.}}
itput: scalar 3
Mg — = 3
Lvomain {{0. 200}} | |
Output: scalar | ]

Figura 1. Solucion numérica de un sistema de ecuaciones diferenciales mediante
Wolfram Mathematica.

Fuente: Elaboracion propia.
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En la figura 1, se puede observar la forma como se representa en Wolfram
Mathematica el sistema de ecuaciones diferenciales formado por las ecuaciones (17) y
(18). También se puede observar en esta figura, que las cantidades m, y mg representan
a las variables dependientes y t representa a la variable independiente. Los valores
minimo y maximo de la variable independiente son 0 y 200, respectivamente. En este

caso, para representar a las derivadas de m, y mg con respecto a t en Wolfram

Mathematica, se utiliza la notacion prima ('), es decir:

dmA _

T m,' [t], =mp' [t].

dt

Otro aspecto que se debe tener en cuenta cuando se utiliza Wolfram Mathematica,
es que las variables dependientes deben escribirse en funcion de su argumento, el cual
debe ir entre corchetes, es decir: my[t] y mg[t]. De esta forma, es que las derivadas de
las cantidades m, y mg se escriben como funciones dependientes del tiempo, es decir:
m,' [t] y mg' [t]. Las condiciones iniciales de m, y mg, son 250 y 0, respectivamente,
las cuales se expresan como m,[0] == 250 y mg[0] == 0. Por Gltimo, el signo igual

en las ecuaciones diferenciales debe escribirse como doble igual, esto es: ==.

En la figura 2, se muestra la representacion grafica de la solucion del sistema de
ecuaciones diferenciales formado por las ecuaciones (17) y (18) en Wolfram
Mathematica, mediante el comando ListLinePlot. EI comando PlotRange — {{0, 200},
{0,250}}, se utiliza como rango de representacion; los valores en la primera llave
{0, 200}, indican al valor minimo y maximo de la variable que se representa en el eje
horizontal; los valores en la segunda llave {0, 250}, indican al valor minimo y maximo
de la variable que se representa en el eje vertical. El comando GridLines — Automatic,
se utiliza para que el grafico se muestre en una parrilla de lineas. El comando Frame —
True, se utiliza para que el grafico tenga un marco. EI comando FrameLabel —
{Tiempo (min), "Masa (Ib)"}, se utiliza para escribir las variables que se representan en
los ejes horizontal y vertical, para este caso el tiempo en min y la masa en lb,
respectivamente. Por dltimo, el comando PlotStyle — {{Thickness[0.003],orange},
{Thickness[0.003], Gray}}, se usa para representar el color y grosor de cada una de las

curvas que representan a my versus t (color naranja) y a mg versus t (color gris).
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nz]= ListLinePlot[{Table[{t, Evaluate[m,[t] /. sol][[1]]}, (&, O, 200, 1}],
Table[{t, Evaluate[mg[t] /. sol][[1]]}, {t, O, 200, 1}]},
PlotRange -+ {{0, 200}, {0, 250}}, GridLines -» Automatic, Frame - True,
FramelLabel -+ {"Tiempo (min)", "masa (1b)"},

PlotStyle + {{Thickness[0.003], Orange}, {Thickness[0.003], Gray}}]

250

200 |

(1]
W
outzl= <

50+

0o 50 T 100 150 200
Tiempo (min)

Figura 2. Representacion grafica de la solucién numérica de un sistema de ecuaciones

diferenciales en Wolfram Mathematica, mediante el comando ListLinePlot.

Fuente: Elaboracion propia.

La figura 3, es la representacion grafica de la solucién del sistema de ecuaciones
diferenciales formado por las ecuaciones (17) y (18) en Wolfram Mathematica, mediante
el comando ListPlot. El comando PlotLegends — {"'m,", "mg"}, se usa para representar
las leyendas de los graficos de m, versus t (color naranja) y de mg versus t (color gris).
El comando PlotMarkers — {"H" , "@"}, se utiliza para representar a los puntos que
forman a las graficas de m, versus t (color naranja) y de mg versus t (color gris),
mediante marcadores; en este caso, los marcadores M (color naranja) y @ (color gris)
representan a los puntos que forman a las graficas de m, versus t y mg Versus t,

respectivamente.
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in3)= ListPlot([{Table[{t, Evaluate[m,[£] /. sol][[1]]}, (&, O, 200, 4}],

Table[{t, Evaluate[ms[t] /. sol] [[1]]}, {&, O, 200, 4}]},

PlotlLegends - {"m,", "my"}, PlotMarkers - {"m", "@"},

PlotRange - {{0, 200}, (0, 250}},

PlotStyle » {{Thickness[0.003)], Orange}, {Thickness[0.003], Gray}}]

200 |
n
150
a
e mA
outal= |

. a 63 m8

P
100 .

o =%
© ..
b 2] s k=)
292U . ()
..
- 3 Y
o
a .’
"
O» ' sbe ,"...'.mmmmm‘w-‘
0 50 100 150 200

Figura 3. Representacion grafica de la solucion numérica de un sistema de ecuaciones
diferenciales en Wolfram Mathematica, mediante el comando ListPlot.

Fuente: Elaboracion propia.

Se puede utilizar al mismo tiempo los comandos ListLinePlot y ListPlot, para
representar graficamente a la solucién del sistema de ecuaciones diferenciales formado
por las ecuaciones (17) y (18) en Wolfram Mathematica, tal como se muestra en la figura
4. Para eso, se debe utilizar el comando Show antes de los comandos ListLinePlot y
ListPlot, es decir: Show][ListLinePlot[ ], ListPlot[ ]]. De esta forma, las figuras 2 y

3, se unen en una sola para formar la figura 4.

En la figura 5, se muestra la forma de cdmo determinar los valores de m, y mg
para cualquier tiempo mayor que cero (0), haciendo uso del comando Evaluate. Por

ejemplo, al escribir Evaluate[my[4] /. sol] [[1]] y Evaluate[mg[4] /. sol] [[1]], se
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estd determinando los valores de m, y mg en un tiempo t = 4 min, los cuales resultan
igual a 183.866 Ib y 58.3401 Ib, respectivamente.

ni4)= Show[ListLinePlot[{Table[{t, Evaluate[ma[t] /. sol][[1]]}, (&, O, 200, 1}],
'l‘ablre[{cr, l%vaiuaté[ma[t] /"501'”[1]]}’ {t, 0, 200, 1}]},
PlotRange-»“{(AO, 200}, {0, 250}}, GridLines - Automatic, Frame - True,
E‘rameL%bél-» {"Tiempo (min)", "masa (lb)-"}, |
PlotSt&lé; {{Thickness[0.003], Orange}, {Thickness[0.003], Gray}}],
Lj';stPl.Aé[il;able‘(‘(é, Evaluate[m;[t‘]‘). sol] [‘[1‘]]}, {t, 0, 200, 4}] ’
V T;aglé[{t, Evaluateim;,[t] /.sol][[1]]}, {t, O, 200, 4}1},
PlotLegends - {"m,", "ms:"}, PlotMarkers - {("mu", "®"},
PlotRange -» {{0, 200}, {0, 250}},

PlotsStyle - {{Thickness[0.003], Orange}, {Thickness[0.003], Gray}}]]

Qut[d]=

masa (ib)

0 50 100 150 200
Tiempo (min)

Figura 4. Representacion grafica de la solucion numérica de un sistema de ecuaciones
diferenciales en Wolfram Mathematica, mediante los comandos ListLinePlot
y ListPlot.

Fuente: Elaboracion propia.
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injs}= Evaluate[ma[4] /. sol] [[1]]

out5]= 183.866

Ine:= Evaluate[mg[4] /. sol] [[1]]

outfe]l= 58.3401

Figura 5. Determinacién de los valores de m, y mg para cualquier tiempo mayor que
cero (0), mediante el comando Evaluate.

Fuente: Elaboracion propia.

De esta forma, mediante el comando Evaluate, se puede determinar los valores

de m, y mg para cualquier tiempo mayor que cero y elaborar la tabla 1.

Inf7:= Evaluate[ma[20] /. sol] [[1]]

out[7]= ©7.5059

inB]= Evaluate[mg[20] /. sol] [[1]]

outg]= 89.6528

infgl= Evaluate[ma[40] /. sol][[1]]

out[g]= 26.2658

in[10}= Evaluate[mg[40] /. sol][[1]]

out[10]=
48.4167
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n[11:= Evaluate[ma[60] /. sol] [[1]]

out[11]=
11.4331

in[12]:= Evaluate[mg[60] /. sol] [[1]]

out[12]=
22.4928

in(13]= Evaluate[ma [80] /. sol][[1]]

out[13]=
5.10374

in(14]= Evaluate[mg[80] /. sol][[1]]

out[14]=
10.1736

in[15]:= Evaluate[m, [100] /. sol][[1]]

Out[15]=
2.29022

In(16:= Evaluate[mg[100] /. sol] [[1]]

out[16]=
4.57737

in[17]:= Evaluate[m, [120] /. sol] [[1]]

out[17]=
1.02879

n(1e:= Evaluate[mg[120] /. sol] [[1]]

out[18]=
2.0573
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In21]= Evaluate[m,[160] /. sol] [[1]]

out[21]=
0.207695

in22)= Evaluate[mg[160] /. sol] [[1]]

Out[22]=
0.415388

In23)= Evaluate[ma[180] /. sol][[1]]

out[23]=
0.0933233

In4:= Evaluate[my[180] /. sol] [[1]]

Out[24]=
0.186646

Inf25:= Evaluate[m, [200] /. sol][[1]]

out[25]=
0.0419328

inf26]:= Evaluate[mg[200] /. sol][[1]]

out[26]=
0.0838656

En la tabla 1, se puede observar los valores de m, y mg parat € [0, 200]. Estos
valores han sido obtenidos mediante el comando Evaluate de Wolfram Mathematica. Se
debe notar en este caso, que m, y mg estan en lb y t esta en min. Los valores de m, y
mg ent = 0 min, son 250 b y 0 Ib, respectivamente. Los valores de m, disminuyen con
el tiempo, llegando hasta 0.0419328 1b en t = 200 min. Los valores de mg aumentan
hasta el punto donde se interceptan las graficas de m, y mg. A partir de dicho punto de
intercepcidn, los valores de mg disminuyen con el tiempo, llegando hasta 0.0838656 Ib
ent = 200 min.
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Tabla 1. Valores de m, y mg para diferentes tiempos.

t mpy mg
min b b

0 250 0

20 67.5059  89.6528
40 26.2658  48.4167
60 11.4331  22.4928
80 5.10374  10.1736

100 2.29022  4.57737
120 1.02879 2.0573
140 0.462239 0.924453
160 0.207695 0.415388
180 0.0933233 0.186646
200 0.0419328 0.0838656

Fuente: Elaboracion propia.

1.3.  Definicidn de términos basicos

1.3.1. Concentracion

La concentracion molar de un componente en una mezcla, se define como el
namero de moles de este componente entre el volumen de la mezcla (Felder y Rousseau,
2004, p. 53; Geankoplis, 2006, p. 8). Para un componente j, la concentracion se denota

como C; y matematicamente se puede expresar mediante la siguiente ecuacion:

Moles de

/= Volumen de la mezcla’ (19)

1.3.2. Temperatura

Segun Smith, Van Ness y Abbott (2007, p. 5), la temperatura de una sustancia es
una medida de la energia cinética promedio de sus moléculas, la cual es medible mediante
un termometro. Debido a que es imposible medir esta energia de manera directa, la

temperatura debe determinarse en forma directa midiendo alguna propiedad fisica de la
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sustancia cuyo valor dependa de la temperatura. Se denota como T y sus unidades de

medida son: °C, K, °Fy °R.

1.3.3. Tiempo

Es una magnitud escalar que normalmente es independiente de las otras que
intervienen en un proceso (Coughanowr y LeBlanc, 2009, p. 26). Se representa como t y

sus unidades son: s, min, h, etc.

1.3.4. Perfil de concentracion

Es la representacion grafica de la concentracion de una sustancia versus el tiempo
(Fogler, 2008, pp. 343, 391). En la figura 6, se puede observar el perfil de concentracion
para cada uno de los componentes de una reaccion (A — B), la cual se lleva a cabo en

un reactor intermitente.

(g
:—'_""\.
=
=
o
-
:-\_r"
o
Ca

i(s)

Figura 6. Perfil de concentracién para los componentes de la reaccion: A — B.

Fuente: Elaboracion propia.
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1.3.5. Perfil de temperatura

Se refiere a la representacion gréfica de la temperatura a la que se lleva a cabo una
reaccion quimica versus el tiempo (Fogler, 2008, pp. 619, 622). En la figura 7, se puede
observar el perfil de temperatura para los componentes de una reacciéon (A — B), lacual

se puede llevar a cabo en un reactor semicontinuo y no isotérmico.

T
TA = TB
= A —
t(s)

Figura 7. Perfil de temperatura para los componentes de la reaccion: A — B.

Fuente: Elaboracion propia.

1.3.6. Velocidad neta de formacion

La velocidad neta de formacion de un componente j por unidad de volumen, se

denota como 7; y es igual a la derivada de la concentracion del mismo componente con

respecto al tiempo (Fogler, 2008, pp. 6-7), tal como se indica en la siguiente ecuacion:
d;

La unidad de medida de ; es kmol/(s.m?), estando C; en kmol/m?®y t en's.
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2.1.

2.2.

CAPITULO II: HIPOTESIS Y VARIABLES

Formulacion de la hipotesis

. Hipotesis general

Si, es posible desarrollar una plataforma en Wolfram Mathematica para evaluar
perfiles de concentracion y temperatura en la reaccion de saponificacion del

acetato de etilo.

. Hipotesis especificas

El modelo matematico que representa a la reaccion de saponificacion del acetato
de etilo, permite desarrollar la plataforma en Wolfram Mathematica para evaluar

perfiles de concentracion y temperatura.

La ecuacion diferencial entre la concentracion y el tiempo para cada uno de los
cuatro componentes (acetato de etilo, hidroxido de sodio, acetato de sodio y
etanol) de la reaccion de saponificacidn, permite desarrollar la plataforma en

Wolfram Mathematica para evaluar perfiles de concentracion y temperatura.

La ecuacion diferencial entre la temperatura y el tiempo en el reactor donde se
Ileva a cabo la reaccion de saponificacion del acetato de etilo, permite desarrollar
la plataforma en Wolfram Mathematica para evaluar perfiles de concentracion y

temperatura.

Variables y su operacionalizacion

Variable independiente: tiempo.
Variables dependientes: concentracion del acetato de etilo, concentracion del

hidroxido de sodio, concentracion del acetato de sodio, concentracion del etanol

y temperatura.
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Tabla 2. Operacionalizacion de las variables.

Variables Notacion Definicion Tipo por su Indicadores | Escala de medicién Medios de verificacion
naturaleza
Independiente
Es una magnitud escalar que
Tiempo t normalmente es independiente de las | Cuantitativa s Razén Archivo de la plataforma en
otras que intervienen en un proceso continua Wolfram Mathematica.
(Coughanowr y LeBlanc, 2009, p. 26).
Dependientes
Es el nimero de moles del acetato de | Cuantitativa Archivo de la plataforma en
Concentracion del Ca etilo entre el volumen de la mezcla continua kmol/m3 Razon Wolfram Mathematica.
acetato de etilo (Felder y Rousseau, 2004, p. 53).
Es el numero de moles del hidrdxido de | Cuantitativa Archivo de la plataforma en
Concentracion del Cg sodio entre el volumen de la mezcla continua kmol/m?3 Razo6n Wolfram Mathematica.
hidréxido de sodio (Felder y Rousseau, 2004, p. 53).
Es el ndmero de moles del acetato de | Cuantitativa Archivo de la plataforma en
Concentracion del Cc sodio entre el volumen de la mezcla continua kmol/m?3 Razon Wolfram Mathematica.
acetato de sodio (Felder y Rousseau, 2004, p. 53).
Es el nimero de moles del etanol entre | Cuantitativa Archivo de la plataforma en
Concentracion del Cp el volumen de la mezcla (Felder y continua kmol/m3 Razo6n Wolfram Mathematica.
etanol Rousseau, 2004, p. 53).
Especificamente se refiere a la
temperatura a la que se encuentran todos | Cuantitativa K Intervalo Archivo de la plataforma en
Temperatura T los componentes que intervienen en la continua Wolfram Mathematica.

reaccion de saponificacion (Smith, Van
Ness y Abbott 2007, p. 5).

Fuente: Elaboracion propia.
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CAPITULO I1I: METODOLOGIA

3.1. Tipoy disefio

En la presente investigacion, primeramente, se ha realizado una revision
bibliogréafica sobre el lenguaje de programacion de Wolfram Mathematica, la ecuacion
de balance molar aplicada a un reactor semicontinuo, la estequiometria de las reacciones
quimicas, la ecuacién general de balance de energia y la reaccidn de la saponificacion del
acetato de etilo. Posteriormente se dedujo el modelo matematico que representa a la
reaccion de saponificacion del acetato de etilo, el cual se programé en Wolfram
Mathematica. Por ultimo, se realizo la simulacion de dicho modelo obteniéndose los
perfiles de concentracién y temperatura para cada uno de los componentes de la
saponificacién. Por lo tanto, la presente investigacion tiene enfoque cuantitativo con
nivel de profundizacion predictivo y disefio correlacional. El esquema del disefio de

investigacion, se muestra en la figura 8.

Figura 8. Esquema del disefio de investigacion.

Fuente: Elaboracion propia.

Donde:
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Ot, Oc,, Ocg, Oc,, Ocp Y Or, son las observaciones obtenidas en cada una de las

seis variables (t, C4, Cg, Cc, Cp Y T, respectivamente), distintas de la muestra.

t : tiempo (variable independiente).
Ca : concentracion del acetato de etilo (variable dependiente).
Cg : concentracion del hidroxido de sodio (variable dependiente).
Cc : concentracion del acetato de sodio (variable dependiente).
Cp : concentracion del etanol (variable dependiente).
T : temperatura (variable dependiente)
. muestra.
R : relacion entre las variables.

3.1.1. Modelado de la reaccién de saponificacion del acetato de etilo en un reactor

semicontinuo

En la figura 9, se muestra el reactor semicontinuo donde se lleva a cabo la reaccion
de saponificaciéon del acetato de etilo. A dicho reactor se alimenta una solucion de
hidréxido de sodio (NaOH), con una concentracion de 1 kmol/m3, una temperatura de
300 Ky un flujo volumétrico de 0.004 m3 /s. Inicialmente el reactor contiene un volumen
de solucion igual a 0.2 m3, formado por agua y acetato de etilo, los cuales estan a 300 K.
Las concentraciones iniciales de acetato de etilo y agua son 5 kmol/m3y 30.7 kmol/m3,
respectivamente. La reaccion se considera isotérmica, por lo que es necesario mantener
la temperatura en el reactor semicontinuo por debajo de los 315 K. El reactor tiene
instalado un enfriador, el cual tiene un coeficiente total de transferencia de calor igual a
3000]/(s.K) por cada m? de area de transferencia. El refrigerante utilizado en el

enfriador es agua, la cual entra a razén de 0.43 kg/s y a una temperatura igual a 285 K.

CZHS(CH3COO)(aq) + NaOH(aq) = Na(CH3COO)(aq) + CZHSOH(aq)- (15)
A + B - C + D

La reaccion de saponificacion es como se muestra en la ecuacion (15), donde para
este caso, A representa al acetato de etilo (CZHS(CH3COO)(aq)), B al hidréxido de sodio
(NaOH(aq)), C al acetato de sodio (Na(CH3C00)q)) ¥ D al etanol (C;HsOHg)).

Entonces, la concentracion para cada uno de los componentes de la reaccion de

saponificacion, se denotan como Cyp, Cg, Cc Y Cp, respectivamente.
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Figura 9. Reactor semicontinuo donde se lleva a cabo la reaccion de saponificacion del

acetato de etilo.

Fuente: Elaboracion propia.

Datos requeridos y nomenclatura utilizada

Cp = Cpg = Cpc = Cpp = Cpyw = capacidades calorificas molares a presion

constante del hidroxido de sodio (B), del acetato de sodio (C), del etanol (D) y el
agua (W), 75240 J/(kmol. K).

Cpa

capacidad calorifica molar a presion constante del acetato de etilo
(A), 170700 J/(kmol.K).

concentracion inicial del acetato de etilo en el reactor, 5 kmol/m3.
concentracion del agua en la corriente de entrada al reactor,
55 kmol/m3.

concentracion inicial del agua en el reactor, 30.7 kmol/m3.
concentracion del hidréxido de sodio en la corriente de entrada al
reactor, 1 kmol/m3.

concentracion inicial del hidroxido de sodio en el reactor,
0 kmol/m3.

concentracion inicial del acetato de sodio en el reactor,
0 kmol/m3.
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Cpo = concentracion inicial del etanol en el reactor, 0 kmol/m3.

T = temperatura a la que se encuentran en el reactor todos los
componentes que intervienen en la reaccion de saponificacion, K.

Ty = temperatura inicial a la que se encuentran en el reactor todos los
componentes que intervienen en la reaccién de saponificacién, 300 K.

TsE = temperatura a la que entra la solucion de hidroxido de sodio al
reactor, 300 K.

Tre = temperatura a la que entra el refrigerante al enfriador, 285 K.

Trs = temperatura a la que sale el refrigerante del enfriador, K.

mg = flujo mésico del refrigerante, 0.43 kg/s.

Cer = calor especifico del refrigerante (agua), 4187 ]/ (kg. K).

%4 = volumen de solucion en el reactor, m3.

Vo = volumen inicial de solucidn en el reactor, 0.2 m3.

Vg = flujo volumeétrico de la solucidn de hidroxido de sodio que entra al

reactor, 0.004 m3/s.

Ta = velocidad neta de formacion del acetato de etilo, kmol/(s. m3).
Fgg = flujo molar del hidroxido de sodio que entra al reactor, kmol/s.
UA = coeficiente total de transferencia de calor, por cada m? de area de

transferencia, 3000 J/(s.K).

t = tiempo, s.

La entalpia molar de reaccion del acetato de etilo (Fogler, 2008, p. 616), es:
AHgy = —7.9076 x 107 J/kmol.

La constante de velocidad de reaccién (k) del acetato de etilo en m3/(s. kmol),
para cualquier temperatura T en K (Fogler, 2008, p. 616), es como se muestra en la

ecuacion (21).

1 1
k = 0.39175¢%4727(z7315~ 7). Q1)

La constante de equilibrio de concentracion (K.) sin unidades, para la reaccion
de saponificacion del acetato de etilo a cualquier temperatura en K (Fogler, 2008, p. 616),

es como se especifica en la ecuacion (22).
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KC — 103885.44/T. (22)

Aplicando la ecuacion general de balance molar para el agua y a cada uno de los

componentes que intervienen en la reaccion de saponificacion, se tiene:

Balance molar para el agua (W).

Entrada = Cyg(kmol/m®)vg(m3/s).
Salida = 0.
Generacion = 0.
ANy
Acumulacién = TS (kmol/s).
dN,,
? = CWEUE' (23)

Como la cantidad de moles de una sustancia, se puede expresar como el producto
de la concentracién de la misma sustancia con el volumen de solucion, es decir:

N,, = C,V, entonces en la ecuacion (23) se tiene:

dN,, d(C,V)  dC, dv
- ar - Var Towar (24)

Téngase en cuenta que el flujo volumétrico es la derivada del volumen con

respecto al tiempo, esto es:

av

UE:E.

(25)

Al integrar la ecuacion (25), se obtiene la ecuacion del volumen de solucién en

funcién del tiempo, esta es:

V =V, + vgt. (26)

Se debe notar en la ecuacion (24), que se tiene la derivada del producto de dos
variables (C,, y V). Entonces, al tener en cuenta la ecuacion (25) e igualar las ecuaciones
(23) y (24), se obtiene:

27



dc,  dv

Entonces, al despejar la derivada de C,, con respecto al tiempo en la ecuacion (27),
se tiene:

dlw _ Ve C C 28

La ecuacion (28), representa a la ecuacion diferencial entre la concentracion del
aguay el tiempo.

Balance molar para el acetato de etilo (A).

Entrada = 0.
Salida = 0.
Generacion = r5(kmol/(s.m3))V(m3).
dN
Acumulacion = d_tA (kmol/s).
dN,
W = TAV. (29)
via ety = v =y
dt T Aqr T A de T CAVE T TV
dCA CAUE
@ AT G0

La velocidad de formacion neta del acetato de etilo, se puede expresar mediante
la siguiente ecuacion:

(31

CcC
A = -k <CACB - = D) .

K¢

La ecuacion (30), representa a la ecuacion diferencial entre la concentracion del
acetato de etilo y el tiempo. Al reemplazar r, en la ecuacion (30), C, también queda en
funcion de Cg, Cc Y Cp.
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Por las leyes de velocidad y estequiometria, se tiene que:

rpa = T1B. (32)
Tc = —Ta. (33)
re =1, (34)

Balance molar para el hidroxido de sodio (B).

Entrada = Fgg(kmol/s).
Salida = 0.
Generacion = 1g(kmol/(s.m3))V(m3).
dN
Acumulacion = d_tB (kmol/s).
dNg
7 = FBE + TBV. (35)
dCg dv dCg
VW-I_CBE:FBE-I_"FBV = VW'F CBUE:FBE+rBV'
dCs Fgg — Cgug
e B + — 36)

El flujo molar del hidréxido de sodio que entra al reactor, se puede expresar como
el producto del flujo volumétrico de la solucién de hidréxido de sodio que entra al reactor,

con la concentracion del hidréxido de sodio en la misma corriente, es decir:
Fpg = CggUE. 37
Reemplazando la ecuacidn (37) en la ecuacion (36), se obtiene:

dly =15+ £ (Cgg — Cp). (38)
dt |74

La ecuacion (36), representa a la ecuacion diferencial entre la concentracion del
hidréxido de sodio y el tiempo. Al reemplazar 1 en la ecuacion (38), Cg también queda

en funcion de C,, Cc y Cp.
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Balance molar para el acetato de sodio (C).

Entrada = 0.
Salida = 0.
Generacion = 71c(kmol/(s.m3))V (m3).
d
Acumulacién = % (kmol/s).
dN¢
W = T'CV. (39)

De la misma forma que para el acetato de etilo (A), se obtiene la ecuacién

diferencial que relaciona a la concentracién del acetato de sodio y el tiempo, esta es:

dCC _ CCvE
E =Tc v (40)

Teniendo en cuenta la estequiometria de la reaccion de saponificacion, se obtiene:
Cc = Cp. 41)

La velocidad de transferencia de calor del enfriador al reactor, se denota como Q
y se define por la siguiente ecuacion:

0= UA(Tgg — Trs)
In[(T — Tre) /(T — Trs)]

(42)

La unidad de medida de Q es ]/s, estando UA en J/(s.K) y las temperaturas Tyg,
Trs Y T en K.

El balance de energia para el fluido refrigerante que entra y sale del enfriador es:

salida de energia transferena_a de calor
) del enfriador
por flujo
al reactor

entrada de energia

=0. (43)
por flujo

Velocidad de ]

Velocidad de ] I Velocidad de
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Velocidad de
entrada de energia
por flujo

mg(kg/s)Cer(J/(kg.K))(Tre — Tr) (K.

Velocidad de
salida de energia
por flujo

mr(kg/s)Cer(J/(kg.K))(Trs — Tr) (K).

Velocidad de
transferencia de calor _ U A(J/(5.K)(Trg — Trs) (K)
del enfriador "~ In[(T — Trg) /(T — Tgs)]
al reactor

UA(Trg — Trs)

mpCer(Tre — Tr) — MrCer(Trs — Tr) — In[(T — Trg)/(T — Tg)]

0. (44)

Donde Ty es la temperatura de referencia en K.

Simplificando la ecuacién (44) y relacionandola con la ecuacion (42), se obtiene:

UA(Trg — Trs)

) = mgCer(Trg — Trs) = : 4
@ = mwCentlie = Trs) = R —Tg) /T — Ty @)
Despejando Tgs de la ecuacion (45), se obtiene:
o C UA | (T - TRS) UA
m er = - n = — - .
RY"R T In[(T — Tre) /(T — Tgs)] T —Tge mgCer
(oncer)
TRS =T — (T — TRE)e mgrCer/ (46)
Reemplazando la ecuacion (46) en la ecuacion (45), se obtiene:
: (22
Q = cheR [TRE —T+ (T - TRE)e mrCer l
. (i)
Q = cheR(TRE — T) 1 — e\MmrCer . (47)
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El balance de energia para la solucion que esta dentro del reactor es:

Velocidad Velocidad de
de acumulacion
+ generacién | — de
de energia energia

Velocidad Velocidad
[ de ] [ de ]
entrada |+ |transferencia de calor
de energia del enfriador
por flujo al reactor

(48)

Velocidad de
entrada de energia = — (Fgg + Fwg)Cp(T — Tgg).
por flujo

Velocidad de
transferencia de calor  _ 0
del enfriador B '
al reactor

Fweg
(Fgg + Fwg)Cp(T — Tgg) = Fgg (1 + E> Cp(T — Tgg).

Los flujos molares del hidréxido de sodio (Fgg) Y el agua (Fyg) en la corriente
de entrada al reactor, se pueden relacionar con sus respectivas concentraciones, es decir:
Fwe/Fge = Cwg/Cgg. Entonces, la velocidad de entrada de energia por flujo para la

solucion que esta dentro del reactor, queda:

Velocidad de

C
entrada de energia = — Fgg (1 + ﬂ) Cp(T — Tgg).
por flujo Ce
Velocidad de generacién de energia = 1AV AHR,.

dT
Velocidad de acumulacion de energia = V[Cp(Cg + Cc + Cp + Cyw) + Cpa Cal ar

ar . C

. C
ar Q= For (14 392) Cp(T — Tyg) + 1oV Ay,
— = . 49
dt V[Cp(Cg + Cc + Cp + Cy) + Cpa Cal “9)
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La ecuacion (49), representa a la ecuacion diferencial entre la temperatura y el
tiempo en el reactor donde se lleva a cabo la reaccion de saponificacion del acetato de
etilo.

El modelo matematico que representa a la reaccidn de saponificacion del acetato
de etilo, esta formado por dos sistemas de ecuaciones, a las cuales se las denomina

ecuaciones auxiliares y ecuaciones principales, respectivamente.

El sistema de ecuaciones auxiliares, para dicho modelo, lo conforman las
ecuaciones (21), (22), (26), (31), (32), (33), (34), (37), (46) y (47), las cuales se muestran

a continuacion:

1 1
k = 0.39175¢54727 (57515 7). @1)
KC — 103885.44/T' (22)
V =V, + vgt. 26)
C:-C
ra = —k (CACB - = D). 31)
c
rpa = 1g. (32)
T'C = —Ta. (33)
rc = 1p. (34)
Fgg = CpgUg. 37)
(Fncen)
Trs =T — (T — Trg)e \"™RrCeR/ 46)
) (i)
Q = cheR(TRE - T) Il — e \MrCer l . (47)
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El sistema de ecuaciones principales, para el modelo matematico que representa a
la reaccion de saponificacion del acetato de etilo, lo conforman las ecuaciones (30), (36),

(40), (41), (28) y (49), las cuales se indican a continuacion:

dCA CAUE
W =7Tp— v (30)
dCg Fgg — Cgug
o SRt 36)
dCC CCvE
E =T1c— v . (40)
CC = CD' (41)
dcC, Ug
— = (G = Cu). 28)
0 — Fag (1 +S9E) Cp(T — Tge) + 74V AHg,
ar _ Cpr (49)

dt  V[Cp(Cg + Cc + Cp + Cy) + Cpp Cal

Todas estas ecuaciones se programan en Wolfram Mathematica.

3.1.2. Desarrollo de la plataforma en Wolfram Mathematica para evaluar los
perfiles de concentracion y temperatura en la saponificacion del acetato de
etilo

La plataforma en Wolfram Mathematica para evaluar los perfiles de concentracion
y temperatura en la reaccion de saponificacion del acetato de etilo, se ha desarrollado en

las siguientes etapas que se mencionan a continuacion:

» Titulo de la plataforma, nombre de las autoras y la nomenclatura utilizada.

» Celda con la programacion de los datos ingresados por el usuario y el flujo molar
del hidréxido de sodio que entra al reactor (ecuacion (37)).

» Programacion de la constante de velocidad de reaccion del acetato de etilo
(ecuacion (21)).

34



Programacién de la constante de equilibrio de concentracion (ecuacion (22)).
Programacion del volumen de solucidn en el reactor (ecuacion (26)).
Programacion de la velocidad neta de formacion del acetato de etilo (ecuacion
@31).

Programacion de la velocidad neta de formacion del hidroxido de sodio (ecuacion
(32).

Programacion de la velocidad neta de formacion del acetato de sodio (ecuacion
(33)).

Programacion de la velocidad neta de formacidn del etanol (ecuacion (34)).
Programacion de la velocidad de transferencia de calor del enfriador al reactor
(ecuacion (47)).

Programacion de la temperatura a la que sale el refrigerante del enfriador
(ecuacion (46)).

Programacion del sistema de ecuaciones principales del modelo que representa a
la saponificacion del acetato de etilo, para determinar perfiles de concentracion
(ecuaciones (30), (36), (40), (41), (28) y (49)). En este caso las condiciones
iniciales son: Cp(0) = Cpy, Cg(0) =Cgy, Cc(0)=Ccy, Cp(0) = Cpo,
Cw(0) = Cwo Yy T(0) =Tp.

Programacion del sistema de ecuaciones principales del modelo que representa a
la saponificacion del acetato de etilo, para determinar perfiles de temperatura
(ecuaciones (30), (36), (40), (41), (28) y (49)).

Determinacion de los valores de la concentracion para el acetato de etilo, mediante
el comando Evaluate. En este caso b indica el valor del tiempo en s, a la que se
desea determinar el valor de C,.

Determinacion de los valores de la concentracion para el hidroxido de sodio,
mediante el comando Evaluate. En este caso b indica el valor del tiempo en s, a
la que se desea determinar el valor de Cg.

Determinacion de los valores de la concentracion para el acetato de sodio,
mediante el comando Evaluate. En este caso b indica el valor del tiempo en s, a
la que se desea determinar el valor de C.

Determinacion de los valores de la concentracion para el etanol, mediante el
comando Evaluate. En este caso b indica el valor del tiempo en s, a la que se

desea determinar el valor de Cp.
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> Determinacion de los valores de la temperatura a la que se encuentran en el reactor
todos los componentes que intervienen en la reaccion de saponificacién, mediante
el comando Evaluate. En este caso b indica el valor del tiempo en s, a la que se

desea determinar el valor de T.

» Titulo de la plataforma, nombre de las autoras y la nomenclatura utilizada

PLATAFORMA EN WOLFRAM MATHEMATICA PARA EVALUAR PERFILES DE
CONCENTRACION Y TEMPERATURA EN LA SAPONIFICACION DEL ACETATO
DE ETILO

AUTORAS: DEISY STEFFANY LOMAS VALLES Y JOSIANE MARIA MIGUEL CUADROS

NOMENCLATURA UTILIZADA
Ca = concentracion del acetato de etilo en el reactor, kmol/m*.
Cg = concentracién del hidroxido de sodio en el reactor, kmol/m®.

Cc = concentracion del acetato de sodio en el reactor, kmol/m>.

¢, =concentracion del etanol en el reactor, kmol/m*.

{x = concentracion del agua en el reactor, kmol/m?.

Cae = CONcentracion del hidroxido de sodio en la corriente de entrada al reactor, 1 kmol/m>.
a0 = concentracion inicial del hidréxido de sodio en el reactor, 0 kmol/m 3

.4 = concentracion inicial del acetato de sodio en el reactor, 0 kmol/m3.

Cp =Cp, =Cp- = Cp, = (p, = capacidades calorificas molares a presion constante de! hidroxido de sodio
(B), del acetato de sodio (C), del etanol (D) y el agua (W), 75240 J/(kmol.K).

Cp, = capacidad calorifica molar a presion constante del acetato de etilo, 170700 J/(kmol.K)

Ca0 = concentracion inicial del acetato de etilo en el reactor, 5 kmol/m >,

Cwe = concentracion del agua en la corriente de entrada al reactor, 55 kmol/m 3,

Cwo = concentracion inicial del agua en el reactor, 30.7 kmol/m :

Car = concentracion del hidréxide de sodio en la corriente de entrada al reactor, 1 kmol/m 2,

Cao = concentracion inicial del hidroxido de sodio en el reactor, 0 kmol/m 3.
(. = concentracion inicial del acetato de sedio en el reactor, 0 kmol/m ¥

1 = concentracion inicial del etanol en el reactor, 0 Kmol/m 3

T =lemperatura a la que se encuentran en el reactor todos los compaonentes que Intervienen en la
reaccion de saponificacion, K.

1, = temperatura inicial a la que se encuentran en el reactor todos los componentes que intervienen en la
reaccion de saponificacién, K.

Ts- = temperatura a la que entra |la solucién de hidroxido de sodio al reactor, 300 K.

T+ = temperatura a la que entra el refrigerante al enfriador, 285 K.

Tys = temperatura a la que sale el refrigerante del enfriador, K

ms = flujo masico del refrigerante, 0.43 kg/s.

Cep = calor especifico del refrigerante (agua), 4187 J/(kg.K).
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V = volumen de solucion en el reactor, m3.

Vo =volumen inicial de solucién en el reactor, 0.2 m 3,
ve = flujo volumétrico de la solucion de hidroxido de sodio que entra al reactor, 0.004 m ¥s.
ra = velocidad neta de formacion del acetato de etilo, kmol/(s.m 3).
Fz= = flujo molar del hidréxido de sodio que entra al reactor, kmol/s.
UA = coeficiente total de transferencia de calor, por cada m? de area de transferencia, 3000 J/(s.K).
£ =tiempo, s.
AHzy = entalpia molar de reaccion del acetato de etilo, -7.9076 « 107 Jikmol.
k = constante de velocidad de reaccion del acetato de etilo, (m 3Is.kmol).
K = constante de equilibrio de concentracion, sin unidades.

» Celda con la programacion de los datos ingresados por el usuario y el flujo
molar del hidréxido de sodio que entra al reactor

Cpo = 0 (xkmol

Ceo = O (+kmol/m «) ;

Cpo = O (xkmol/m3%) ;
UA = 3000 (xJ/(s.K) %) ;
Cp=75240 («J/ (kmol .K)*) ;

To = 300 (+K#) ;
Tee = 300 (#K+) ;

Tre = 285 (#K«) ;

AHgy = =7.9076x 107 (+«J/kmol+) ;

Cug = 55 (*kmol/m*x) ;

Cwo = 30.7 (xkmol/m3x) ;

Cao = 5(xkmol/mx) ;

Cp, = 170700 (%J/ (kmol .K)%); Vg =0.2 (+m” %)
mg =0.43 (+kg/s+); Ceg = 4187 (+J/ (kg.K) %)

ts = 360 (*tiempo de simulacidén en s=*);

Il
.

]

| *¥rogramacion del flujo molar del hidroxido de sodio qu

w

Far =Cap ve | #kmol/s«)
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» Programacion de la constante de velocidad de reaccion del acetato de etilo

5472 .7 [F—

=
(1)
H
|—||_l
L1y
—

k=0.39175e

» Programacion de la constante de equilibrio de concentracion

K, = 10(3885.44/T[ £])

» Programacion del volumen de solucion en el reactor

V=Vpy+vg t

» Programacion de la velocidad neta de formacion del acetato de etilo

Cclt] Cplt] ]]

ra=-k | (Ca[t] Ce[£]) - [
K¢

» Programacion de la velocidad neta de formacion del hidréoxido de sodio
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» Programacion de la velocidad neta de formacion del acetato de sodio

» Programacion de la velocidad neta de formacion del etanol

» Programacion de la velocidad de transferencia de calor del enfriador al

reactor

(__UA ]
Q =mi Cegr (Tre - T[t]) |1-e! ™RCeR

» Programacion de la temperatura a la que sale el refrigerante del enfriador

ey
Trs = T[t] - (T[t] - Tre) @' ™R C°R

» Programacion del sistema de ecuaciones principales del modelo que
representa a la saponificacion del acetato de etilo, para determinar perfiles

de concentracion
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(#Programacion del sistema de ecuacliones principales del modelc

— . o - - 1= = ~T% Ficarion del - ot = - e e T I
que representa a la saponiricacion del acetato de etllo,
para determinar perfiles de concentracionw)

Vel

Calt] ve Fae -Ca[£] ve
sol = NDS lve[{c,\'[t] = ry - ———— , C3'[t] = rp + ————————,

(Ce[E] ve) Ve
Ce'[t] =xe-————, Cp[t] =Cc[E], Cy"'[L] = ; (Cue -Cw[t]),

Cwe
T[t] = (Q-FBECp (1+ —) (T[] - Tse) +r,vann,)/
Cax

((€p (€2[€] +Cc[£] +Co[] +Cu[t]) +€Pa CaLE]) V) , €a[0] = Cao,
€3[0] = €0, €c[0] = Cco, €5[0] = Coo, Cw[0] = Cyo, T[0] = To},

(cAr cll cCl CDI CHI T}v {tl 0: t,}],‘
Show [ListLinePlot[{Table[{t, Evaluate[Ca[t] /. sol][[1]]}, (£, O, t,, 1}],

2valua

|2 412

Table[{t, Evaluate[Cgz[t] /. sol]l[[1]1]}, (£, O, t,, 1}],

Table[(t, Evaluate[C.[t] /. sol][[1]]}, (&, O, £, 1}],

vall

Table[{t, Evaluate[Cy[t] /. sol][[1]]}, (&, O, t,, 1}1},
ge - {{o; t.}, {0, 5}}, GridLines » Automatic, Frame - True,

ritta de linea utomat MENCe Verdadero

Plo

FrQneLabéi#i"Tiempo (s)", "Céncentt;cié;x (k;t;ol /rn3) "} y

Pi;ts‘gyie; {{Thickness[0.004], Orange}, {Thickness[0.004], Gray},
(Thickness[O?édﬂ , Red}, {Thic‘lgl;és:s[o.ml)‘;; i Blue}}] s |

Listn;ﬁ[{'rable[{c, Eva]liuate[cz;[‘t‘] /. sol] [[1]]},7{“:, 0, t., t./10}],

Table[{t, Evaluate[Cz[t] /. sol][[1]]}, (&, O, t;, £,/ 10}],

Table[{t, Evaluate[C.[t] /. sol][[1]]}, {t, O, t,;, t./10}],

Table[{t, Evaluate[C,[t] /. sol] [[1]]}, {t, O, t., t./10}]},

PlotLegends - {"C, (acetato de etilo)", "Cz(hidroxido de sodio)",
nda 2 representiacios
"€, (acetato de sodio)", "C,(etanol)"}, PlotMarkers -+ Automatic,

I I 3

PlotLegends - {"C, (acetato de etilo)", "Cz(hidroxido de sodio)",
\ndas de representacior

"C¢ (acetato de sodio)", "C,(etanol)"}, PlotMarkers -+ Automatic,

narca
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PlotRange -» {{0, t.}, {0, 5}},

PlotStyle -» {{Thickness[0.003], Orange}, {Thickness[0.003], Gray},

{Thickness[0.003], Red}, {Thickness[0.003], Blue}}]]

» Programacion del sistema de ecuaciones principales del modelo que

representa a la saponificacion del acetato de etilo, para determinar perfiles

de temperatura
(#*E amacl 2 sistema de uaci S pri 1 le el mo i
[ e] ese 5 sS4 111 = 1 el = = 1 L0 de et
1 et 11T ] I At
Cult] ve Fae - Ca[t] ve
sol:NDSolve[{(:A'[t] i Y St (T P PR ———
] v
(Cclt] ve) Ve
Cc'[t] =rc- " Cp[t] =Cc[t], Cu' [L] == = (Cwe -Cw[t]),

Cux

Cae

T-[c]=[Q-FBECp[1+ ] (T[t]-TsF)+r,VAH,‘,)/

((€p (Ca[t] +Cc[£] +Cp[E] +Cu[L]) +CPA Ca[E]) V) , CaA[0] = Cpo,
€a[0] = Ca0, €c[0] = €co, €u[0] = Cpo, Cx[0] = Cyo, T[0] = To},
{CAI CBI c(r cnr CH! T}r {tl ol tl}];
Show[ListLinePlot[{Table[{t, Evaluate[T[t] /. sol])[[1]]}, (&, O, t,, 1}],
Table[{t, Evaluate([Tyz /. sol][[1]])}, (£, O, ts, 1}]},
GridLines - Automatic, PlotRange -+ {{0, t,}, {280, 320}},
Frame -+ True, FrameLabel + {"Tiempo (s)", "Temperatura (K)"},
PlotStyle -+ {{Thickness[0.005], Orange}, {Thickness[0.005], Gray}}].

ListPlot[{Table[{t, Evaluate[T[t] /. sol][[1]]}, (&, O, t., £./10}],

Table[{t, Evaluate[Tgs /. sol][[1]]}, {t, O, t5, ta/10}]1},

PlotLegends -» {"T", "T.-."}, PlotMarkers -» Automatic,
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PlotRange - { {0, t.}, (280, 320}},

PlotStyle <+ { {Thickness[0.003], Orange}, {Thickness[0.003], Gray}}]]

» Determinacion de los valores de la concentracion para el acetato de etilo,

mediante el comando Evaluate

b = 360

Evaluate[Ci[b] /. sol][[1]]

» Determinacion de los valores de la concentracion para el hidréxido de sodio,

mediante el comando Evaluate

b = 360

Evaluate([Ca[b] /. sol][[1]]

» Determinacion de los valores de la concentracion para el acetato de sodio,

mediante el comando Evaluate.

b = 360

Evaluate[C.[b] /. sol][[1]]
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» Determinacion de los valores de la concentracién para el etanol, mediante el
comando Evaluate

b = 360

Evaluate([Cy[b] /. sol][[1]]

» Determinacion de los valores de la temperatura a la que se encuentran en el
reactor todos los componentes que intervienen en la reaccion de

saponificacion, mediante el comando Evaluate

b = 360

Evaluate[T[b] /. sol] [[1]]

3.2. Disefio muestral

La poblacion para la presente investigacion, estuvo formada por los cuatro (4)
perfiles de concentracion de los componentes de la saponificacién, mas el perfil de
temperatura. De esta forma, la poblacién tuvo un tamafio igual a cinco (5). Como la
poblacion tuvo un tamafio menor que ocho (8), entonces, la muestra estuvo representada

por el 100 % de la poblacion. Cada perfil se evalud para un tiempo de 360 s.

3.3.  Procedimientos de recoleccién de datos

Los procedimientos de recoleccion de datos, estuvieron basados en la revision de

las fuentes de informacion referidas a la reaccion de saponificacion del acetato de etilo.
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Este procedimiento se realizé con el fin de recolectar valores de pardmetros que se

requieren para la simulacion del modelo que representa a la reaccion de saponificacion

del acetato de etilo. La nomenclatura y los valores correspondientes de estos parametros,

se indican en la seccion 3.1.1 y en la tabla 3, respectivamente.

Tabla 3. Parametros requeridos para la simulacion del modelo que representa a la

saponificacion del acetato de etilo.

Parametro Valor Unidad
Vg 0.004 m3/s
Cp 75240 J/(kmol.K)

Cpa 170700 /(kmol. K)
Cao 5 kmol/m3
Cgo 0 kmol/m3
Cge 1 kmol/m3
Cco 0 kmol/m3
Cpo 0 kmol/m3
Cwo 30.7 kmol/m3
Cwe 55 kmol/m3
T, 300 K
- 300 K
Te 285 K
mg 0.43 kg/s
Ceg 4187 /(ke. K)
Vo 0.2 m3
UA 3000 J/(s.K)
AHg, —7.9076 x 107 J/kmol
k0391755727715~ 7) w3 /(s kmol)
K. 10388544/T Sin dimensiones

Fuente: Fogler, 2008, p. 616.

Otro procedimiento de recoleccion de datos, cuando dicha plataforma ya se haya
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desarrollado, es la determinacion de los valores de la concentracion y la temperatura en
el reactor semicontinuo para cada uno de los componentes que intervienen en la reaccion
de saponificacion, mediante el comando Evaluate, tal como se indica en la seccion 3.1.2.

Esto permitio elaborar la tabla 4.

3.4.  Procesamiento y andlisis de datos

Este procedimiento estuvo basado en la representacion gréfica de las
concentraciones y la temperatura versus el tiempo, para cada uno de los componentes
(acetato de etilo, hidroxido de sodio, acetato de sodio y etanol) que intervienen en la
reaccion de saponificacién. Para eso se desarroll6 la mencionada plataforma en Wolfram
Mathematica 10.4, en donde se programd los dos sistemas de ecuaciones (auxiliares y
principales) que forman el modelo mateméatico que representa a la reaccion de
saponificacion del acetato de etilo. Para el sistema de ecuaciones auxiliares se programé
en Wolfram Mathematica 10.4, las ecuaciones (21), (22), (26), (31), (32), (33), (34), (37),
(46) y (47). Para el sistema de ecuaciones principales se programé en Wolfram
Mathematica 10.4, las ecuaciones (30), (36), (40), (41), (28) y (49). El detalle de la
programacion de los dos sistemas de ecuaciones que forman el modelo matematico que
representa a la reaccion de saponificacion del acetato de etilo en Wolfram Mathematica

10.4, se puede observar en la seccion 3.1.2.

3.5.  Aspectos éticos

Como tesistas y egresadas de la Facultad de Ingenieria Quimica de la Universidad
Nacional de la Amazonia Peruana, declaramos que en nuestro trabajo de tesis no existe
plagio de ningln tipo de otro trabajo de tesis, informe, proyecto de investigacion u
articulo cientifico. Asimismo, nos comprometemos a respetar la veracidad de los
resultados que se obtuvieron al evaluar los cuatro (4) perfiles de concentracion de los
componentes (acetato de etilo, hidroxido de sodio, acetato de sodio y etanol) que
intervienen en la reaccion de saponificacion del acetato de etilo, mas el perfil de

temperatura en el reactor semicontinuo donde se lleva a cabo dicha reaccion.
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CAPITULO IV: RESULTADOS

out[19]=
5
4 L
—
S
£ 3 o Cg(acetato de etilo)
S « Cg(hidréxido de sodio)
®
E’ 21 + C¢(acetato de sodio)
c
3 a Cp(etanal)
‘1 I
0 - | - n m .
0 50 100 150 200 250 300 350

Tiempo (s)

Figura 10. Perfiles de concentracién para los componentes que intervienen en la reaccion de saponificacion.

Fuente: Elaboracion propia.

46



Out[20]=

320
310+

300

Temperatura (K)

290 |

280 L

Tiempo (s)

Figura 11. Perfiles de temperatura en el enfriador y reactor donde se lleva a cabo la reaccion de saponificacion del acetato etilo.

Fuente: Elaboracion propia.
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Tabla 4. Valores de la concentracion y la temperatura en el reactor, para cada uno de los

componentes que intervienen en la reaccién de saponificacion.

t Ca Ca Ce Co T
s kmol/m3® kmol/m3®  kmol/m3® kmol/m3 K
0 5 0 0 0 300
10 4.00141 0.00140813 0.165259 0.165259 303.614
20 3.28699 0.00127917 0.284435 0.284435 305.96
30 2.75122 0.00121621 0.373784 0.373784 307.588
40 2.33452 0.00118924 0.443255 0.443255 308.78
50 2.00119 0.0011851 0.498815 0.498815 309.689
60 1.72847 0.00119741 0.544257 0.544257 310.404
70 1.50122 0.00122294 0.58211 0.58211 310.98
80 1.30895 0.00126023 0.614124 0.614124 311.453
90 1.14417 0.00130892 0.641548 0.641548 311.848
100 1.00137 0.00136942 0.665297 0.665297 312.183
110 0.876443 0.00144286 0.686057 0.686057 312.471
120 0.766237 0.00153117 0.704351 0.704351 312.719
130 0.668304 0.0016371 0.720585 0.720585 312.936
140 0.580712 0.00176472 0.735077 0.735077 313.127
150 0.50192 0.00191976 0.74808 0.74808 313.295
160 0.430682 0.00211047 0.759794 0.759794  313.445
170 0.365986 0.00234915 0.770378 0.770378 313.578
180 0.307003 0.00265466 0.779954 0.779954 313.697
190 0.253057 0.00305727 0.788609 0.788609 313.802
200 0.203608 0.00360832 0.796392 0.796392 313.894
210 0.158247 0.00440123 0.803291 0.803291 313.973
220 0.116732 0.00562111 0.809194 0.809194 314.035
230 0.0791032 0.00767454 0.813754 0.813754 314.074
240 0.0460351 0.0115522 0.816034 0.816034 314.071
250 0.0197385 0.0197385 0.813595 0.813595 313.978
260 0.0044617 0.0367197 0.80199 0.80199 313.705
270 0.000331281 0.0628312 0.780919 0.780919 313.249
280 0.00000649  0.0909155 0.757569 0.757569  312.752
290 0.0000000361 0.117647 0.735294 0.735294 312.282
300 0.0000000000 0.142857 0.714286 0.714286 311.841
310 0.0000000000 0.166667 0.694445 0.694445 311.428
320 0.0000000000 0.189189 0.675676 0.675676  311.038
330 0.0000000000 0.210526 0.657895 0.657895 310.671
340 0.0000000000 0.230769 0.641026 0.641026 310.325
350 0.0000000000 0.25 0.625 0.625 309.998
360 0.0000000000 0.268293 0.609756 0.609756 309.687

Fuente: Elaboracion propia.
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En la figura 10, se puede observar los perfiles de concentracion para cada uno de
los componentes (acetato de etilo, hidréxido de sodio, acetato de sodio y etanol) que
intervienen en la reaccion de saponificacion del acetato de etilo. Cada perfil se evallo
para un tiempo de 360 s y en intervalos de 10 s. Es decir, se empez6 en t = 0s, el
siguiente valor fue en t = 10 s y asi sucesivamente hasta llegar a los 360 s. Entonces,

cada perfil estd formado por 37 puntos.

En la figura 11, se puede observar los perfiles de temperatura en el enfriador y
reactor donde se lleva a cabo la reaccion de saponificacion del acetato etilo. De la misma
forma que en los perfiles de concentracion, cada perfil de temperatura se evallo para un
tiempo de 360 s y en intervalos de 10 s. Es decir, se empezo en t = 0 s, el siguiente valor
fue en t = 10 s y asi sucesivamente hasta llegar a los 360 s. Entonces, cada perfil esta

formado por 37 puntos.

En la tabla 4, se puede observar los valores de la concentracion y la temperatura
en el reactor, para cada uno de los componentes (acetato de etilo, hidroxido de sodio,
acetato de sodio y etanol) que intervienen en la reaccion de saponificacion del acetato de
etilo. Estos valores fueron determinados haciendo uso del comando Evaluate, tal como

se indica a continuacion.

Por ejemplo, para determinar el valor de la concentracion y la temperatura en el
reactor, para cada uno de los componentes (acetato de etilo, hidroxido de sodio, acetato

de sodio y etanol), en un tiempo igual a 50 s, se efectud de la forma siguiente:

b=50/-

Evaluate[C,[b] /. sol][[1]]
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b =50

Evaluate[Cs[b] /. sol][[1]]

0.0011851

b =50

Evaluate([C.[b] /. sol][[1]]

b=50

Evaluate[C,[Pb] /. s0l][[1]]
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CAPITULO V: DISCUSION
En la figura 10 y en la tabla 4, se puede observar lo siguiente:

La concentracion del acetato de etilo (C4) dentro del reactor, disminuye su valor
desde 5 kmol/m3 en t = 0's, hasta 0.0197385 kmol/m3 en t = 250 s y sigue
disminuyendo hasta 0 kmol/m?3 en t = 300 s. Esto indica, que en t = 300s, el

acetato de etilo se ha consumido totalmente en la reaccion de saponificacion.

La concentracion del hidréxido de sodio (Cg) dentro del reactor, aumenta su valor
desde 0 kmol/m3 en t = 0's, hasta 0.0197385 kmol/m3 en t = 250 s. Esto
indica que hasta los 250 s, gran parte del hidréxido de sodio que ingresa en forma
continua al reactor se consume en la reaccion de saponificacion. A partir de los
250 s, Cg empieza a aumentar su valor hasta 0.268293 kmol/m3 en t = 360 s,
lo cual se debe a que solo una pequefia parte del hidréxido de sodio que ingresa

en forma continua al reactor reacciona con el acetato de etilo.

La concentracion del acetato de sodio (Cc) dentro del reactor, aumenta su valor
desde 0 kmol/m3 ent = 0 s, hasta 0.813595 kmol/m?3 (maximo) en t = 250 s.
Esto muestra que hasta los 250 s, gran parte de los reactantes (acetato de etilo e
hidréxido de sodio) se consumen, dando como productos de la reaccién al acetato
de sodio y al etanol. A partir de los 250 s, Cc empieza a disminuir debido a que
ya no se esta produciendo, pues hasta este instante practicamente todo el acetato
de etilo (A) se ha consumido y el hidroxido de sodio (B) ya no tiene con quien
reaccionar. La concentracion del etanol (Cp), tiene los mismos valores que la
concentracion del acetato de sodio (C¢), pues de acuerdo a la estequiometria de la

reaccion de saponificacion Cc = Cp.

En la figura 11 y en la tabla 4, se puede observar que la temperatura (T), en el

reactor donde se lleva a cabo la reaccion de saponificacion del acetato de etilo, aumenta

su valor desde 300 K en t = 0's, hasta 314.071 K (maximo) en t = 240 s. Esto indica

que dicha reaccion de saponificacion es exotérmica (desprende energia). A partir de los

240 s el valor de T empieza a disminuir hasta 309.687 K en t = 360 s, debido a que la

temperatura del refrigerante a la entrada del enfriador durante todo los 360 s es 285 K.

51



CAPITULO VI: CONCLUSIONES

e En la seccién 3.1.1, se ha obtenido el modelo matematico que representa a la
reaccion de saponificacion del acetato de etilo. Este modelo esta formado por dos
sistemas de ecuaciones, a las cuales se las denomina ecuaciones auxiliares y
ecuaciones principales, respectivamente. El sistema de ecuaciones auxiliares, para
dicho modelo, lo conforman las ecuaciones (21), (22), (26), (31), (32), (33), (34),
(37), (46) y (47) y el sistema de ecuaciones principales lo conforman las
ecuaciones (30), (36), (40), (41), (28) y (49). De esta forma se esta cumpliendo

con el primer objetivo especifico y probando la primera hipotesis especifica.

e También en la seccion 3.1.1, se ha determinado la ecuacion diferencial entre la
concentracion y el tiempo para cada uno de los cuatro componentes (acetato de
etilo, hidroxido de sodio, acetato de sodio y etanol) que intervienen en la reaccion
de saponificacion. Estas ecuaciones son: (30), (36), (40) y (41), respectivamente.
De esta manera se estd cumpliendo con el segundo objetivo especifico y la vez

probandose la segunda hipétesis especifica.

e Se ha determinado que la ecuacion diferencial entre la temperatura y el tiempo en
el reactor donde se lleva a cabo la saponificacion del acetato de etilo, es la
ecuacion (49), cumpliéndose de esta forma con el tercer objetivo y probandose la

tercera hipotesis especifica.

e Las ecuaciones (30), (36), (40) y (41), son ecuaciones diferenciales de primer
orden, en donde el tiempo representa a la variable independiente y las
concentraciones de los cuatro componentes (acetato de etilo, hidréxido de sodio,
acetato de sodio y etanol) que intervienen en la reaccion de saponificacion
representan a las variables dependientes. La ecuacion (49), es una ecuacion

diferencial de primer orden, donde la temperatura del reactor depende del tiempo.

e De esta manera se concluye el presente trabajo de tesis, en el cual se ha
desarrollado una plataforma en Wolfram Mathematica 10.4 para evaluar perfiles
de concentracion y temperatura en la reaccion de saponificacion del acetato de
etilo, cumpliéndose con el objetivo general y probandose a la vez la hipotesis

general.
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CAPITULO VII: RECOMENDACIONES

Se recomienda otros estudios que esten relacionados al disefio de los sistemas de
enfriamiento de los reactores batch, continuo y semicontinuo, donde se haga la
aplicacion de los mecanismos de transferencia de calor para asi determinar el valor

del coeficiente global de transferencia de calor.

Se recomienda que se hagan otros estudios que estén relacionados con la
automatizacion de los reactores batch, continuo y semicontinuo. Esto con el fin de
poder controlar variables de proceso como la temperatura de la solucion en el

reactor y el flujo volumétrico de la corriente a la entrada del reactor.

En el caso de que se desee disefiar y construir un reactor donde se lleve a cabo la
reaccion de saponificacion del acetato de etilo, se recomienda hacer uso de los dos
sistemas de ecuaciones (auxiliares y principales) que conforman dicho modelo

matematico (véase para esto la seccion 3.1.1).

Para entender correctamente la programacion de los sistemas de ecuaciones que
conforman el mencionado modelo matematico, se recomienda que se revise la
seccion 3.1.2. En esta seccion se muestra en detalle, la sintaxis utilizada en
Wolfram Mathematica 10.4, para la programacion de cada una de las ecuaciones

que conforman dicho modelo matematico.

Finalmente, se recomienda que se sigan realizando estos tipos de trabajos de tesis
en la Facultad de Ingenieria Quimica (FIQ) de la Universidad Nacional de la
Amazonia Peruana (UNAP), donde se haga la aplicacién directa de aspectos
ingenieriles como la ecuacion general de balance molar, las leyes de velocidad y
estequiometria, la ecuacion general de balance de energia y el uso de software
especializado para la resolucién de sistemas de cuaciones diferenciales. Esto
permitira en gran medida que el egresado de la mencionada facultad desarrolle
competencias como: disefio y optimizacion de procesos quimicos, céalculo del
dimensionamiento de equipos y control automatico de la produccién en la

industria quimica.
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Anexo 1. Matriz de consistencia.

del acetato de etilo.

Wolfram Mathematica para evaluar
perfiles de concentracion y temperatura.

PROBLEMA OBJETIVOS HIPOTESIS VARIABLES INDICADOR METODOLOGIA
Problema general Objetivo general Hipdtesis general Variable Tipo de investigacion
¢(Es posible desarrollar una plataforma | Desarrollar una plataforma en | Si, es posible desarrollar una plataforma | independiente La presente investigacion tiene
en Wolfram Mathematica para | Wolfram Mathematica para | en Wolfram Mathematica para evaluar enfoque cuantitativo con nivel
evaluar perfiles de concentracion y | evaluar perfiles de | perfiles de concentracion y temperatura en t: tiempo. s de profundizacion predictivo y
temperatura en la reaccion de | concentracion y temperatura en | la reaccion de saponificacion del acetato disefio correlacional.
saponificacion del acetato de etilo? la reaccion de saponificacion del | de etilo. Variabl
acetato de etilo. ana_b e
dependientes /) o
Problemas especificos Objetivos especificos . Hipotesis especificas ) &f i
o ;Cudl es el modelo matematico que | ¢ Obtener el modelo | ¢ El modelo matematico que representa a Ca: ., 3 0,
representa a la reaccion de | matemético que representa a |  lareaccion de saponificacion del acetato | Concentracion | kmol/m y' I
A . o RS : : del acetato de v '
saponificacion del acetato de etilo? la reaccion de saponificacion de etilo, permite desarrollar la - M| o LR o,
del acetato de etilo. plataforma en Wolfram Mathematica etilo. \ e
para evaluar perfiles de concentracion y N\ '
Cr: Q
temperatura. B 3 4 :
Concentracion kmol/m ¥
o (Cuél es la ecuacion diferencial | o Determinar la  ecuacion |  La ecuacién diferencial entre la | del hidroxido o
entre la concentracion y el tiempo | giferencial entre la | concentraciény el tiempo para cada uno de sodio.
para cada uno de los cuatro concentracion y el tiempo de los cuatro componentes (acetato de T Bl s
componentes  (acetato de etilo, | para cada uno de los cuatro | etilo, hidréxido de sodio, acetato de Cet
hidréxido de SOdiO, acetato de sodio Componentes (acetato de sodio y etanol) de la reaccion de Concentracion kmol/m3 Poblacién v muestra
y etanol) de la reaccién de etilo, hidréxido de sodio, saponificacion, permite desarrollar la | del acetato de La poblac?/()n para la presente
saponificacion? acetato de sodio y etanol) de | plataforma en Wolfram Mathematica sodio. investigacion, estuvo formada
la reaccidn de saponificacion. fara evatluar perfiles de concentracion y Co: por los cuatro (4) perfiles de
emperature. Concentracion kmol/m?3 concentracion cée Icl)s
e ;Cudl es la ecuacion d!ferencial e Determinar la  ecuacién | « La ecuacion diferencial entre la del etanol. gg";?}?ﬁggé?gn més e? erfil d:
entre la temperatura y el tiempo en | giferencial entre la | temperatura y el tiempo en el reactor tetPn eratura. De esta fgrma Ia
el reactor donde se lleva a cabo 1a | temperatura y el tiempo enel | donde se lleva a cabo la reaccion de oblpaci()n {UV0 un tamafio iaual
reaccion de saponificacion del | reactor donde se Ileva a cabo | saponificacion del acetato de etilo, T: gcinco 5. Como la oblagi()n
acetato de etilo? la reaccion de saponificacion |  permite desarrollar la plataforma en | Temperatura. K ). P

tuvo un tamafio menor que ocho
(8), entonces, la muestra estuvo
representada por el 100 % de la
poblacion. Cada perfil se evalué
para un tiempo de 360 s.
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Anexo 2. Compilacion del sistema de ecuaciones principales del modelo que representa
a la saponificacion del acetato de etilo, para obtener los perfiles de

concentracion.
inf18}= («Programaclion del sistema de ecuaclones principales del modelo

gque representa 4 A 1ficacl del etat £ ]

para determinar perfiles de concentr: Onw

Calt] ve Fae - Ca[t] ve

sol=NDSolve[{CA'[t] = ¥ - =—— , Cg'[t] = rp + ———,

ssnlvedar difars F v v

(CclE] ve) Vi
C('[t]zzr(-T, c;;[t]ﬂcC[t], CH'li;]‘-’:;(c“-cW[[]>,

Cyue
TV[t] = (Q—FBECp (1+ —] (T[£] - Tae) +rAVAHn,)/

Cax
((cp (Ca[t] +Cc[t] +Cp[t] +Cx[t]) +CpCa[E]) V) , CA[0] = Cpo,

€5[0] = o, €c[0] = Cco, €o[0] = Coo, €u[0] = Cwo, T[0] = To},
{CAI CBI c(l CDI CH! T}r {tr 01 tl}];

Show[ListLinePlot[{Table[{t, Evaluate[Cx[t] /. sol][[1]]}, (£, O, t,, 1}],

Table[{t, Evaluate[Cg[t] /. sol]l[[1]1]}, {£, O, t,, 1}],
Table[ (%, év‘al.uate[c([t] /.sol][[1]]}, (&, O, t,, 1}],
T;ble[(t, E\vrav.luate[cp[CJ /.sol][[1]]}, {t, O, t,, 1}1},
PlotRange - ((0‘, t:}, {0, 5}}, GridLines -» Automatic, Frame -» True,
Fra'meLél..bél--b:{"Tie:npo (s)", "Coné;nt;acio;x (kx;ol/ml)"},
PlotStyle » { {Thickness[0.004], Orange}, {Thickness[0.004], Gray},
(Tbickness[o.éoos], Red}, {Thicl;ne;s[0.064i, Blue}}], |
ListPlot[{Table[{t, mv;luateff.[c] /.sol][[1]1}, {&, O, ta, t./10}],
Table[(t, Evaluate.[.c;[:t] /.s0l][[1]]1}, (&, O, t,, £./10}],
Table[{t, E';raluate[ct[t] /.s01}[[1]])}, {¢t, O, t;, ta/10}],
Table[{t, ﬁvaluate[cr,(t] /.s01][[1]1}, {t, O, t., ts/10}]1},
PlotLegends - f;';k(acetato de etilo)", "Cz(hidroxido de sodio)",
"c,.(a‘cetato‘ de sodio)", "C,(etanol)"}, PlotMarkers - Automatic,

PlotLegends - {"C, (acetato de etilo)", "Cz(hidroxido de sodio)",

"¢, (acetato de sodio)", "C,(etanol)"}, PlotMarkers -+ Automatic,
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PlotRange » {{0, t.}, {0, 5}},
PlotStyle -» {{Thickness[0.003], Orange}, {Thickness[0.003], Gray},

{Thickness[0.003], Red}, {Thickness[0.003], Blue}}]]

out[18]=
5
4 L
—
S
é 3l o Cj(acetato de etilo)
S = Cg(hidréxido de sodio)
®
*§ 27 + Cg(acetato de sodio)
=
8 a Cp(etanol)
1 L
0 m . m L -, m 5
0 50 100 150 200 250 300 350

Tiempo (s)
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Anexo 3. Compilacion del sistema de ecuaciones principales del modelo que representa

a la saponificacion del acetato de etilo, para obtener los perfiles de temperatura
en el reactor y enfriador.

Inj19]= (+P1 gramacion el sistems e ec

CA[C] Ve an:‘(:s[t] Vg
SolzNDSOlVB[{CA'(t] B J . S — C;'[t] R Py o
; v

v

(Cc[E] ve) Ve

Cc'[t] = re - ¢ Cp[E] =Cc[E], Cx'[L] == "; (Cwe -Cx[t]),

Cur

T'[t]:(Q-Fgng(lf )(T[t]-TBF)+rAVAH,,,)/
Cae

((€p (Cot] +Cc[£] +Cp[E] +Cy[L]) +Cp, Ca[E]) V) , Cx[0] = Cpo,
Ca[0] == €so, Cc[0] = Cco, €p[0] = €pos Cw[0] = Cxo, T[O] == -ro},
{Ca, Ca, €, Cp, Cy, T}, {t: 0, t:}];

Show[ListLinePlot[{Table[{t, Evaluate[T([t] /. sol])[[1]]}, (&, O, t,, 1}],

Table[{t, Evaluate[Tss /. sol][[1]])}, {&, O, ts, 1}1},

GridLines -» Automatic, PlotRange - {{0, t,}, {280, 320}},

Frame -+ True, FrameLabel -+ {"Tiempo (s)", "Temperatura (K)"},

PlotStyle -+ {{Thickness[0.005], Orange}, {Thickness[0.005], Gray}}],

ListPlot[{Table[{t, Evaluate[T[t] /. sol][[1]1]}, {t, O, t., t./10}],

Table[{t, Evaluate[Tgs /. sol][[1]]}, {t, O, t5, ta/10}]},

PlotLegends -» {"T", "T.:"}, PlotMarkers -» Automatic,

PlotRange - {{0, t.}, {280, 320}},

PlotStyle <+ { {Thickness[0.003], Orange}, {Thickness[0.003], Gray}}]]
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out[19]=

320
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o
5 _
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