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Introduccion

Los alquil acetatos son compuestos de uso frecuente en formulaciones cosméticas y
en la composicion de tintas flexograficas.

Se utilizan ademas como disolventes para nitrocelulosa, lacas acrilicas, quitaesmaltes
y tintas para madera.

El comportamiento de estos sistemas ha sido estudiado en relacion a la extraccion de
mondmeros residuales en la sintesis de diversos polimeros (Byuny Chio, 2004), Bae
y col., 2004) y (Byun y col. , 2004)

El comportamiento termodinamico de estos sistemas pueden ser modelados utilizando
ecuaciones de estado de tipo predictivo (EEP), en un amplio rango de presiones y
temperaturas

La principal ecuacién de estado de este tipo es la denominada PSRK (Holderbaun y
Gmeling, 1991), que es una modificacion de la ecuaciéon de estado de Soave-Redlich-
Kwong (SRK).

Esta EEP se obtiene introduciendo en la regla de mezcla, la energia libre de Gibbs del
modelo de contribucién de grupos UNIFAC.

El valor experimental mas importante en el disefio de estos procesos de extraccion o
separacion, es la estimacion de la concentracion del soluto en la fase vapor (y2),
siendo el aspecto mas significativo de un modelo que utiliza ecuaciones de estado, es
poder predecir los valores de y2 con el menor error relativo porcentual tomando como
referencia los valores experimentales.

No obstante esto, es comun encontrar en la literatura informes de errores para
sistemas que contienen DCS, que contienen una referencia a los errores en la
concentracion del solvente (Dohrn y Brunner, 1995), (Christov y Dohrn, 2002), (Dohrn
y col., 2010), no existiendo ninguna mencion a los errores en la concentracion del
soluto en la fase vapor.

Efectuando el célculo de dichos errores porcentuales, para los componentes que
presentan una menor concentracion, los mismos superan el 65 % y llegan en algunos
casos al 180 %.

Metodologia
Se utilizo un procedimiento de trabajo tendiente a realizar el calculo de y, con la

ecuacion del tipo PSRK modificada (PSRKmod), aplicando el modulo de aplicaciones
termodinamicas de Chemcad v6.02,y creando nuevos DCS definidos por el usuario .



Se madificaron solo los valores del parametro de volumen molecular de Wan der

Waals fco, 1 conservando el valor original del parametro de area superficial
Oco, = 0-982.

El rango de variacion para el andlisis de co, ESIUVO comprendido entre 0.35 y 2.45.

Los componentes minoritarios de las mezclas binarias estudiados, conservaron los
parametros UNIFAC tal como se encuentran en la base de datos del programa
(Bonaterra y col., 2004). Con posterioridad se optimizaron los valores de los

parametros Ao, de acuerdo al procedimiento ya desarrollado (Bonaterra y col., 2006)

y (Bonaterray col., 2010).
Discusion de los resultados

Se aplico este procedimiento de célculo a alquil acetatos en DCS (Byun y col., 2006), y
en particular a los que se mencionan, a continuacion: metilacetato (Schwinghammer,
2006), etilacetato (Tian y col, 2004), propilacetato (Zdenék, 1995), butilacetato y
pentilacetato (Choi y col.2003) y hexilacetato, (Lee y col., 2001).Los resultados
obtenidos se muestran en la Tabla 1.

Sistem+a DCS |+ ©!| P MPa) Rango de v, Aco,p | €O %APPSZZT;A’TZZRK —
metilacetato 2;2 9.0-11.2 | 0.165-0.550 1(1)3 18; 182'?0% jij
etilacetato 2;2 3.0-11.8 0.500 - 0.850 112 28; 132'_94% gig
propilacetato ggg 0.1-4.0 0.310-0.740 13 282 181'i45 gﬁ
butiacetato o001 2.4-156 | 0.025-0.654 oo triei—328 S8
pentilacetato gég 3.0-125 | 0.125-0.745 igg 18; g?g ggg

Tabla 1 Comparacién de resultados obtenidos con PSRK mod. para alquil acetatos
Conclusiones

Se puede asegurar que los nuevos parametros optimizados para el DCS en las
mezclas asimétricas estudiadas disminuyen los errores relativos porcentuales de la
concentracion del soluto en la fase vapor (% Ay,).

No es aconsejable el uso de un unico valor promedio de estos pardmetros moleculares
para todo los alquil acetatos, debido a la extrema sensibilidad de cada uno de ellos
respecto de los errores de % Ay,.

El procedimiento de obtencién de los mismos es simple y puede facilitarse en una pri-
mera aproximacion optimizando solamente el valor de rcos.

Los nuevos valores generados por este procedimiento se ingresan como componentes
en la base de datos de usuario del programa de simulacién Chemcad v6.02, para
poder ser seleccionados en la definicion de corrientes de proceso de sistemas que
contienen alquil acetatos y DCS.
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