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COMPORTAMIENTO DINAMICO DE LA SAPONlFlCAClON DEL ACETATO
DE ETILO EN UN REACTOR DE TANQUE CON REACCION CONTINUA
Oscar Nufiez' y Carlos Cabrera C.?

RESUMEN

El presente trabajo estd orientado a la creacién de un programa que permita simular el
comportamiento dindmico de un reactor de tanque con reaccién continua cuyas siglas en inglés
es CSTR (Continuous Stirred Tank Reactor), y se considera como una mezcla completa y, por
lo tanto, se asume que sus propiedades son uniformes en todo el interior del reactor en el cual se
desarrolla la reaccion exotérmica de la saponificacion de acetato de etilo con hidroxido de
sodio.

En la construccion del programa se emplea el software MATLAB Y Simulink.

Para la simulacion de la reaccion de saponificacion se introducen las concentraciones iniciales
del acetato de etilo y el hidroxido de sodio, asi como la temperatura constante del sistema de
enchaguetado del reactor CSTR. Seguidamente, a consideracion del usuario, se cambia los datos
de las variables enunciadas para simular y observar, mediante graficas, las concentraciones del
acetato de etilo, el hidréxido de sodio, el acetato de sodio y el alcohol etilico en funcién del
tiempo del proceso, asi como otras reacciones similares cuyas constantes cinéticas son
conocidas. Posteriormente se podra comparar con resultados obtenidos en el laboratorio.
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ABSTRACT

This paper is focused on creation a program to simulate the dynamic behavior of a reactor of
tank with constant reaction which initials in English it is CSTR (Continuous Stirred Tank
Reactor), and is considered as a complete mixture and, therefore, it is assumed that their
properties are uniform throughout the reactor in which the exothermic reaction takes place of
the ethyl acetate saponification with sodium hydroxide.

In building the software program used MATLAB and Simulink.

For the simulation of the saponification reaction are introduced initial concentrations of ethyl
acetate and sodium hydroxide, and the constant temperature jacketing system of CSTR reactor.
Next, consideration of the user, changes the data set of variables to simulate and observe,
through graphs, the concentrations of ethyl acetate, sodium hydroxide, sodium acetate and ethyl
alcohol function of time of the process, and other similar reactions whose Kinetic constants are
known. Subsequently, you can compare with results obtained in the laboratory.
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I. INTRODUCCION

Un reactor quimico se puede definir como un equipo en el cual se forma un producto o
productos a partir de dos 0 més reactantes, por medio de una serie de transformaciones quimicas
(Smith, J. M. 1997).

Los reactores continuos CSTR constituyen una operacion bastante compleja, dado que requieren
procedimientos tales como llenado, mezclado, calentamiento, control del punto final, adicion de
alimentacion, remocion de productos de enfriamiento y vaciado.

En las industrias de procesos, los reactantes quimicos se convierten en productos de manera
bien definida y controlada. El descontrol de las reacciones quimicas ocurre bajo condiciones
anormales, por ejemplo por un mal funcionamiento del sistema de refrigeracién o por una carga
incorrecta de reactantes, temperatura, presion, catalisis y contaminaciones tales como el agua,
oxigeno del aire y lubricantes de equipos pueden modificar las condiciones de las reacciones en
el reactor.

Si ademas se tiene una reaccion exotérmica, la misma que muchas veces es inestable en estado
estacionario (Shinskey, F. G. 1988).

Debido a la importancia de estas unidades de proceso y a lo costoso que implicaria su estudio a
partir de plantas piloto a nivel de pregrado, el presente trabajo se enfoca en el disefio de un
esquema de control para un reactor continuo exotérmico, teniendo el modelo matematico y la
simulacion por computadora como puntos de apoyo para todo el desarrollo de dicho disefio; y
utilizando el software académico-cientifico Matlab y su herramienta Simulink como elementos
para la programacién.

Il. MARCO TEORICO

El proceso del reactor es una reaccion de saponificacion de acetato de etilo CH;COOC,H;s con
hidréxido de sodio NaOH, donde se produce acetato de sodio CH;COONa y etanol C,HsOH.

Es una reaccion poco exotérmica (23°C a 40°C), y con pH (11.5a 12.5)
La reaccidn es la siguiente:

CH;COOC;H; + NaOH - CH3;COONa + C,HsOH

Se idealiza un reactor tipo tanque agitado que cuenta con entrada y salida de reactantes y
productos, asimismo con una camisa de refrigeracion. También con tanques de almacenamiento
para los reactantes y productos.

El modelo matematico se basa en balances de materia teniendo en cuenta las ecuaciones
diferenciales. Luyben, W.L. (1990).
Para simplificar el modelo se toma en cuenta lo siguiente:

e El volumen del reactor es constante.

e Se asume que la agitacion es eficiente.

e También se asume que las propiedades de los compuestos son uniformes en cualquier
tiempo.

e No hay pérdida de calor al exterior del sistema.

e Las concentraciones en la salida y dentro del reactor son constantes.

o El flujo a través del recipiente, es decir las corrientes de entrada y salida es continuo.

Ecuacion General del balance de moles (Fogler, S. 2008).

Un balance de moles de la especie J en un volumen del sistema, donde la especie J representa la
especie quimica, esta representada por la siguiente Figura N°1.
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Figura N°1 Balance en el volumen del sistema

El balance de moles de la especie J en cualquier instante t, viene a ser:

Velocidad de
generacion de J Velocidad de

Velocidad de por reaccion Velocidad de acumulacién
flujo de J hacia +/- quimica dentro - flujo de J desde = deJdentro
el sistema del sistema el sistema del sistema

(mol/s) (mol/s) (mol/s) (mol/s)

entrada +/-  generacion - salida = acumulacion

Flx .Clx - GJ - F. Cx = V.dCJ/dt (1.0)
Donde:

FJx es la velocidad de flujo molar a la entrada (1/s).

CJx esla concentracion de material x a la entrada (mol).

GJ  eslavelocidad de generacion o transformacion (mol/s).
F  eslavelocidad de flujo molar a la salida (I/s).

V  esel volumen del recipiente tanque.

CJ es la concentracion de material x a la salida (mol).

t es el tiempo

Si la temperatura, la concentracion y otros parametros son uniformes, entonces se cumple:
Gl=rn.V (2.0)

Como la reaccion es de segundo orden, entonces la velocidad de reaccién es:

-= K.CJ (30)
La ecuacion de Arrhenius:
-Ex/ (R.T)
K=A.e (4.0)

Constante cinética tedrica del acetato de etilo a 27°C
K =2,083 I/mol*min (5.0)

Como el volumen es constante, y los flujos de entrada y salida son iguales, entonces:
2F=FJa+FJg (6.0

El balance de masa para el hidroxido de sodio (A)



V.dCa/dt=FJs .ClJa—F.Ca - K. Ca. Cg. V (7.0)
El balance de masa para el acetato de etilo (B)

V.dCg/dt=FJg .Clg—F.Cg -K.Ca. Cp. V (8.0)
El balance de masa para el acetato de sodio (C)

V.dCc/dt=-F .Cc+K.Ca. Cg. V (9.0)
El balance de masa para el etanol (D)

V.dCp/dt=-FCp+K.Ca Cg. V (10.0)

Las ecuaciones del modelo son:

dCa/ dt = (Fla .CIa—F.Ca -K.Ca. Ca. V) IV (11.0)
dCg / dt = (FJg .Clg—F. Cg - K.Ca. Ca. V) IV (12.0)
dCc/dt=(-F.Cc+K.Ca Ca.V)/V (13.0)

dCp/dt=(-FCD+K.Ca. Ca V)/V (14.0)

Considerando los siguientes datos de prueba para el reactor quimico CSTR. Henry A.
Mendiburu Diaz (2005).

vV =79m Volumen del tanque
V,=80m’ Volumen de la camisa de refrigeracion
A =24,0m? Avrea para la transferencia de calor

PERTURBACIONES

FJ,=0,01268 L/s Velocidad de flujo molar de A a la entrada
FJg =0,01037 L/s Velocidad de flujo molar de B a la entrada
TJa =300°K Temperatura del material A en la entrada
TJg = 300°K Temperatura del material B en la entrada
F. =0,4768 L/s Flujo del liquido refrigerante

INICIALIZACION DE VARIABLES

Ca =0,08 mol/L Concentracion de material A a la salida
Cz =0,08 mol/L Concentracion de material B a la salida
Cc =0,09 mol/L Concentracion de material C a la salida
Cp =0,15 mol/L Concentracién de material D a la salida
T =306°K Temperatura en el reactor a la salida

T, =300°K Temperatura en el refrigerante a la salida
CJa=0,2 mol/L Concentracion de material A a la entrada
Clz =0,2 mol/L Concentracion de material B a la entrada

TJ, = 306°K Temperatura del refrigerante a la entrada



I11. SIMULACION Y RESULTADOS

Las ecuaciones diferenciales que gobiernan el reactor continuo CSTR se simulan con el
software de MATLAB y Simulink.
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Figura N° 2. Figura N°3.
Concentraciones (mol) de los Diagrama MATLAB y Simulink de las
Reactantes y productos de siguientes concentraciones:
saponificacion versus tiempo (5). Ca: Acetato de Etilo,
Cb: Hidréxido de sodio,
Cc: Acetato de sodio, y
Cd: Etanaol.
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Figura N°4 Figura N°5
Concentracion del Acetato de Concentracion del Hidréxido de

etilo (mol) versus tiempo (s) sodio (mol) versus tiempo (s)
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Figura N°6 Figura N°7
Concentracion del Acetato de Concentracion del Etanol (mol)
sodio (mol) versus tiempo (s) versus tiempo (s)

IV. ANALISIS Y DISCUSION

En la figura N°2, se observa la variacién de las concentraciones de los reactantes: acetato de
etilo y el hidréxido de sodio y los productos acetato de sodio y etanol simultdneamente en
funcion del tiempo; estas curvas es producto del software MATLAB y Simulink (Figura N°3).
El gasto del reactante acetato de etilo se muestra en la Figura N°4.

El gasto del reactante hidroxido de sodio se muestra en la Figura N°5.

El producto del acetato de sodio se muestra en la Figura N°6.

El producto del etanol se muestra en la Figura N°7.

V. CONCLUSIONES

La simulacién presentada es de bajo costo y puede mejorar el ejercicio de un proceso en la
planta quimica como la saponificacién del acetato de etilo con hidréxido de sodio.

Los datos que se obtengan en el laboratorio puede ser comparado con las curvas presentadas en
esta simulacién y ademas se pueden cambiar las condiciones de los reactantes, y también se
puede considerar mediante este esquema de solucion otras reacciones quimicas.
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