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Introduccién

La produccion de ésteres a partir de &acidos
carboxilicos y alcoholes es bien conocida
desde hace tiempo, y su importancia a nivel
industrial radica en sus multiples y diversas
aplicaciones. En particular el acetato de n-
butilo, sintetizado a partir de acido acético y
n-butanol, es utilizado como base para lacas,
tintas, adhesivos y colorantes, como solvente
de pinturas, en la industria de cosmeéticos y
fragancias (1, 2). Se espera que su consumo
aumente en los préximos afios, debido a su
bajo impacto ambiental en comparacién con
otros solventes organicos, ademas de las
nuevas Yy mas eficientes tecnologias
desarrolladas para su produccion como la
destilacién reactiva (3-13) y la
perevaporacion (14)).

CH;COOH + CHj;(CH,),CH,OH &%=

Acido Acético n-Butanol
(AcAc) (BuOH)

CchOOCHz(CHz)chg + Hzo

Acetato de n-Butilo Agua
(BuAc) (H20)

Figura 1. Sintesis de acetato de n-butilo

La esterificacion, activada por la
autoprotdlisis del &cido carboxilico (Figura 2),
es una reaccion reversible y se verifica sin la
presencia de catalizadores de forma
extremadamente lenta, por tal razén, es
promovida con el uso de catalizadores acidos
homogéneos (oleum, H,SO,, HCI, acido p-

Toluen-sulfénico) o heterogéneos (resinas de
intercambio, zeolitas, Oxidos metalicos,
heteropoliacidos) (15 — 22). Para sobrepasar
las limitaciones del equilibrio quimico,
convencionalmente se recurre a afectar
variables del proceso tales como el uso de
exceso de reactantes, la remocion selectiva
de los productos, el aumento de la
temperatura, el uso de agentes de actividad
superficial, y la admision de solventes. (1, 23,
24).
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Figura 2. Mecanismo de reaccion de
esterificacion

El uso de resinas &cidas como catalizadores,
ha sido ampliamente referenciado para
promover reacciones de esterificacion (18,
23, 25 - 31), y se ha reportado, junto con
otros solidos 4&cidos, la posibilidad de
utilizarlas en la sintesis de acetato de n-butilo



(3-6, 25, 26, 32-34). En estudios anteriores
(8, 35, 36), se determind que la resina Bayer®
Lewatit® K-2431 era el catalizador mas
apropiado para adelantar la reaccion.

Una alternativa para promover la reaccion es
hacer uso de las propiedades caracteristicas
de las resinas acidas. Ademéas, de su
actividad catalitica, exhiben una adsorcién
(hinchamiento) selectiva, permitiendo una
relacion de reactivos a sitios activos muy
diferente de la obtenida con catalizadores
homogéneos convencionales. Cuando la
matriz  polimérica es  particularmente
selectiva, y como en el caso de Ila
esterificacion, tiende a remover uno de los
productos de reaccién de la matriz sélida (el
éster), la velocidad de la reaccion inversa
(hidrdlisis) disminuye y se evitan reacciones
secundarias, teniendo como consecuencia un
incremento en conversion y selectividad (23,
37-40).

En los estudios realizados sobre las
condiciones de equilibrio quimico en la
sintesis de acetato de butilo, se distinguen
varios reportes que involucran el uso de
diversos catalizadores, y la representacion
del sistema reactivo a través de modelos

termodindmicos ideales y no-ideales. En la
Tabla 1 se presenta una recopilacion de
algunas expresiones utilizadas para la
evaluacion de la constante de equilibrio de la
reaccion.

En el presente trabajo, se estudia el efecto
de variables tales como la temperatura, la
carga de catalizador y la relacion molar de
reactantes, a presiéon de 560 mmHg, sobre
las condiciones de equilibrio quimico del
sistema en fase liquida, y se presenta una
expresion matematica para evaluar la
constante de equilibrio, que correlaciona
adecuadamente los datos experimentales.

Metodologia

La pureza de los reactivos utilizados, acido
acético (Merck 99.9%), n-butanol (merck
99.5%), acetato de n-butilo (Merck 99.6%),
agua desionizada, fueron confirmadas por
cromatografia de gases. La resina &acida
usada fue Bayer® Lewatit K-2431 (resina de
intercambio cati6nico comercial, con grupo
funcional &cido sulfénico y matriz de
Estireno-diVinilBenceno EDVB entrecruzada)
y sus propiedades se resumen en la tabla 2.

Tabla 1. Expresiones reportadas para la evaluacién de la constante de equilibrio en la sintesis de
acetato de n-butilo con diferentes catalizadores

Referencia Expresion Catalizador Valores Detalles
CeuacCrhio Relacién de concentraciones.
Al-saadi (41) Ky Q= _— H,S0O, 16 -28 Variacion respecto de la carga
CBuoH CAcAC de catalizador
Re-interpretacion datos Leyes
CBuAcCH (0]
_ 2 (45)
Dhanuka (42) K =—2 H,SO04 2.7 - )
X EQ C C Relacion de concentraciones.
BUOH ™ AcAc Valor constante
) [53103 /molj ) )
Liu (43) KEq =1.035xexp RT (°K) Zr(S0,),*4H,0 72-7.7 Relacion de concentraciones.
962,25 - o
Loning (7) K e[o.zgg4+T(0K)] Amberlyst 15 | 19.5-21.7 Ei'ggl'grb,d\ﬁgs%dades
Eq —
- [wj Relacion de actividades
Steinigeweg (9) KEq =0.6206xexp RT(°K) Amberlyst 15 24 - 28 Modelo UNIQUAC
Re-interpretacion datos Leyes
. aBuAc a‘HZO (45) ‘2 o
Venimadhavan (10) Ka 2o B H,SO, 12.7 Relacion de actividades
A0 Qacac Modelo UNIQUAC
Valor constante




Wasylkiewicz (12)

[0.8+ 450 ]
- T(K)
Ke, =€

Sin

Catalizador

Relacién de actividades

77-81 Modelo UNIQUAC

Tabla 2. Caracteristicas Fisicoquimicas del
Catalizador Lewatit K-2431 (26, 44)

Matriz Estireno-diVinilBenceno
Estructura Macroreticular
Grupos funcionales SOzH"
Forma I6nica H*
Entrecruzamiento 6 — 10 (% DVB)
Dp mm 0,56 — 0,66
Cl - Reportada 1,2 eqg/L
% Agua 60 — 65
T Operacion °C -20 - 130
p g/ml 1,18-1,38
Pempacue Kg/m® 720 — 820
Area (BET) m‘/g 25
Tamafio de Poro nm 40
Volumen de Poro ml/g 0.35
Apariencia (Esferas) Beige, Opaca
cl B3 Eq/ Kg r. seca 4,57
medida Eq/ Kg g 1,69

Previo a la utilizacién del catalizador hiimedo,
éste se sometid a lavados con etanol anhidro
para retirar el agua y los oligédmeros libres
presentes, posteriormente se secé a 80 °C
durante 24 h, y luego a vacié a 100 °C por 12
h. Finalmente se almacend en un recipiente
hermético, dentro de un desecador. Para

confirmar su actividad, se determiné Ila
capacidad de intercambio (CI) con el
procedimiento descrito en la literatura (8).
E Condensador
500 |
— @ Sistema de
= Agitacion
[l
Termémetro
Toma
Muestras
Liquido Bafio
Termostatado Reactor 500 ml
Figura 3. Sistema de reaccion por lotes

utilizado en los ensayos de laboratorio

Para la evaluacion en reaccion se utiliz6 un
reactor de vidrio con chaqueta, de 500 ml,
(Figura 3) al que se adaptd un sistema de
agitacion, un condensador para operacion a
reflujo total, un termémetro y una toma de
muestras. El control de temperatura se
mantuvo por medio de wun bafio de
recirculacion con aceite térmico (Julabo 4%,
Julabo Labortechnik GMBH), el cual
mantenia el valor de temperatura constante
en un intervalo de +0.1 °C.

Las condiciones de operacién para evaluar el
efecto de las variables de reaccién, se
establecieron con base en las reportadas en
la literatura (3, 4, 7, 9, 11, 13, 41-43, 45, 46);
relacibn  molar inicial de  reactivos
acido/alcohol 1:2, 1:1 y 2:1; temperatura de
reaccion 73°C, 80°C, 87°C; carga de
catalizador correspondiente en equivalentes
acidos, a concentraciones en peso de H,SO,
de 0.5%, 1%, y 2%, velocidad de agitacion
800 rpm.

Para el seguimiento de la reaccién, se utilizé
un cromatografo de gases, en las
condiciones descritas en la tabla 3. Dichas
muestras se diluian en etanol anhidro justo

antes de su inyecciobn para evitar la
separacion en dos fases inmiscibles
(organica y acuosa). Se obtuvieron los

factores de respuesta individuales respecto
del etanol, y las calibraciones fueron
verificadas con mezclas aleatorias de los
componentes (8).

Tabla 3. Condiciones de los ensayos de
caracterizacion por cromatografia de gases




% CONVERSION

Equipo HP 5890A

Detector TCD
Volumen Inyeccion pl 1

Tipo Empacada

Longitud m 3
Columna Fase Poropak Q

Espesor um 300

Malla 80/100

g Inyeccion 140

Temperatura °C Setector >30

T. Inicial °C 140
Programa de Tiempo min. 7,5
Temperaturas en | Rampa °C/min. 70
Columna T. Final _°C 230

Tiempo min. 13,5
Gas de Arrastre Helio
Flujo por Columna  ml/min 48

En cada ensayo, el reactor se carg6 con el
catalizador previamente seco, y la cantidad
requerida de &cido; en otro recipiente se
coloc6 el alcohol necesario. Ambos
recipientes se calentaron a la temperatura de
reaccion, con un tiempo de estabilizacion de
1 hora. Posteriormente se mezclaron los
reactivos y se inicid el seguimiento de la
reaccion. El volumen total de reactantes fue
de 300 ml. Periddicamente se tomaron
muestras de 0,5 ml de la fase liquida, a
intervalos que se incrementaban con el
paso del tiempo (minuto 1, luego cada 20
minutos y cada hora hacia el final). El
ensayo era detenido cuando la variacion en
la conversibn entre tres  muestras
consecutivas no superara el 2%; lo que
ocurria entre 5y 8 horas.

Resultados y Discusion

En aplicaciones industriales el catalizador
mas usado es el acido sulfdrico, con cargas
que oscilan entre un 05 y 2 % (1, 2, 13,
45). Como herramienta de comparacion, se
evalué el desempefio en reacciéon de la
resina de intercambio, respecto del mostrado
por la esterificacion catalizada con acido
sulfarico 2% P/P (con equivalentes acidos de
la resina iguales a los de H,SO,), y en
ausencia de catalizador (ver Figura 4).

ESTERIFICACION BUTANOL - ACIDO ACETICO
80C 800 RPM
2% PESO DE CATALIZADOR

B | 4 HZ504

w0 ; 4 O LEWATIT
’ K-2431

+ 5N

CATALIZADOR

Figura 4. Conversion en reaccion para
operacién con y sin catalizador (Relacion
Molar 1:1; 80 °C; 800 rpm; 2 % peso de
catalizador)

Se observa que, a pesar del notable aumento
de la velocidad y la conversion con el uso de
resina de intercambio respecto de la reaccion
sin catalizador (después de tres horas se
alcanza una conversion del 60% comparado
con el 30% sin catalizador), el catalizador
homogéneo presenta una conversiébn mayor
durante el tiempo en que transcurre la
reaccion (alrededor del 68% en 1 hora). Este
comportamiento estd asociado a la mayor
disponibilidad y fortaleza del los sitios activos
del catalizador homogéneo en el medio
reactivo. La conversién al equilibrio alrededor
del 60-62 % con la resina de intercambio es
ligeramente menor, respecto del acido
sulfdrico (65-68%), lo que puede ser un
indicio de la presencia de algunas limitantes
asociadas a los fenémenos del equilibrio de
fases, entre el medio de reaccion y la fase
polimérica del catalizador.

En general, los sistemas reactivos de
esterificacion involucran compuestos de
naturaleza fisicoquimica bien diferente, de tal
forma que sus mezclas presentan un
comportamiento bien alejado de la idealidad
(6, 9, 10, 12, 35, 40, 43, 46). En estos
sistemas la expresion para el célculo de la
constante de equilibrio esta dada por la
relacibn de las actividades a de los
productos respecto de los reactivos:

K _ a'BuAc aHZO 1

a EQ a a

BuOH ~*AcAc



Por lo tanto, se debe incluir un modelo
termodinamico, capaz de representar
adecuadamente el equilibrio de fases de las
diferentes mezclas, y que permita evaluar de
forma adecuada los coeficientes de actividad
del sistema multicomponente. Asi, el calculo
de las condiciones del equilibrio se puede
realizar como sigue:

KaEQ:KXEQXKyEQ 2

Xguac XH,0 y VBuacYH,0

KaEQ =

Xguon Xacac  VBuoH ¥ Acac

Para el célculo de los coeficientes de
actividad y a las respectivas fracciones

molares x, se us6 el modelo de UNIQUAC, y
los coeficientes de interaccién binaria para su
evaluacion (Tabla 4) se obtuvieron de los
reportados por Venimadhavan (10). El valor
de la constante de equilibrio evaluada con la
ecuacion 3, se obtuvo con el promedio de los
tres (ltimos conjuntos de datos de
composicion (fraccion molar) de cada ensayo
de reaccion, para los cuales se calcularon las
actividades correspondientes (ver Tabla 5).

Tabla 4. Parametros de interaccién binaria para la ecuacién de UNIQUAC (cal/mol)” (10)

Uy 0 Uo1 68.0083 U3z -343.593 Uaz 685.71 ry 0.92 J1 1.4
Uyo 581.1471 Uso 0 Us2 -131.7686 Uaso 24.6386 ro 3.4543 J2 3.052
Uiz 527.9269 Uos 148.2833 Uss 0 Uz 712.2349 I's 2.2024 Js3 2.072
Uis | 461.4747 Uzy 82.5336 Uzg -298.4344 Uga 0 I'4 4.8274 J4 4,196
Agua (1), Butanol (2), Acido acético (3), Acetato de Butilo (4).
Tabla 5. Datos experimentales para determinacion de condiciones de equilibrio
Ensayo | % Poxr R T °K Perr g Fraccién Molar Actividades
Xhz20 Xacac XguoH Xguac Q20 Apcac AzuoH Azuac
1 0.5 0.5 | 346.15 | 5.8197 | 0.2056 | 0.0584 | 0.3813 | 0.3546 | 0.7396 | 0.0525 | 0.4030 | 0.4754
2 0.5 1 346.15 | 6.0379 | 0.2750 | 0.1572 | 0.1350 | 0.4326 | 0.9134 | 0.1444 | 0.1421 | 0.6066
3 0.5 2 346.15 | 6.2979 | 0.2667 | 0.3590 | 0.0268 | 0.3474 | 0.6890 | 0.3313 | 0.0277 | 0.5803
4 0.5 0.5 | 353.15 | 5.8173 | 0.2253 | 0.0529 | 0.3705 | 0.3511 | 0.7886 | 0.0470 | 0.3905 | 0.4743
5 0.5 1 353.15 | 6.0306 | 0.2680 | 0.1465 | 0.1445 | 0.4409 | 0.8958 | 0.1371 | 0.1523 | 0.6034
6 0.5 2 353.15 | 6.3152 | 0.2601 | 0.3491 | 0.0300 | 0.3606 | 0.6845 | 0.3265 | 0.0308 | 0.5819
7 0.5 0.5 | 360.15 | 5.3181 | 0.2089 | 0.0563 | 0.3657 | 0.3690 | 0.7396 | 0.0517 | 0.3862 | 0.4842
8 0.5 1 360.15 6.024 0.2517 | 0.1525 | 0.1374 | 0.4582 | 0.8543 | 0.1474 | 0.1443 | 0.6088
9 0.5 2 360.15 | 6.303 | 0.2545 | 0.3793 | 0.0307 | 0.3354 | 0.6401 | 0.3564 | 0.0315 | 0.5518
10 0.5 0.5 | 346.15 | 11.661 | 0.1956 | 0.0523 | 0.3773 | 0.3746 | 0.7277 | 0.0479 | 0.4004 | 0.4901
11 1 346.15 12.05 0.2747 | 0.1525 | 0.1344 | 0.4382 | 0.9214 | 0.1405 | 0.1414 | 0.6101
12 1 346.15 | 12.576 | 0.2637 | 0.3617 | 0.0281 | 0.3463 | 0.6819 | 0.3342 | 0.0290 | 0.5783
13 1 0.5 | 353.15 | 11.636 | 0.1873 | 0.0486 | 0.3940 | 0.3699 | 0.6901 | 0.0450 | 0.4173 | 0.4798
14 1 353.15 | 12.046 | 0.2533 | 0.1392 | 0.1363 | 0.4711 | 0.8906 | 0.1343 | 0.1437 | 0.6207
15 1 353.15 | 12.602 | 0.2356 | 0.3627 | 0.0294 | 0.3722 | 0.6335 | 0.3459 | 0.0299 | 0.5811
16 1 0.5 | 360.15 | 11.641 | 0.1826 | 0.0477 | 0.3935 | 0.3759 | 0.6686 | 0.0449 | 0.4171 | 0.4815
17 1 360.15 | 12.061 | 0.2585 | 0.1359 | 0.1357 | 0.4698 | 0.8933 | 0.1313 | 0.1429 | 0.6173
18 1 2 360.15 | 12.605 | 0.2437 | 0.3569 | 0.0305 | 0.3688 | 0.6468 | 0.3399 | 0.0310 | 0.5766
19 2 0.5 | 346.15 | 23.268 | 0.1904 | 0.0514 | 0.3917 | 0.3663 | 0.7073 | 0.0470 | 0.4150 | 0.4805
20 2 346.15 | 24.155 | 0.2050 | 0.1299 | 0.1538 | 0.5111 | 0.7985 | 0.1333 | 0.1642 | 0.6358
21 2 346.15 | 25.189 | 0.2520 | 0.3611 | 0.0350 | 0.3516 | 0.6625 | 0.3366 | 0.0360 | 0.5744
22 2 0.5 | 353.15 | 23.193 | 0.1861 | 0.0495 | 0.3919 | 0.3723 | 0.6873 | 0.0460 | 0.4153 | 0.4819




23 2 353.15 | 24.081 | 0.1867 | 0.1490 | 0.1357 | 0.5284 | 0.7304 | 0.1593 | 0.1525 | 0.6341
24 2 353.15 | 24.147 | 0.2345 | 0.3643 | 0.0306 | 0.3704 | 0.6299 | 0.3474 | 0.0311 | 0.5788
25 2 0.5 | 360.15 | 23.275 | 0.1968 | 0.0493 | 0.3874 | 0.3663 | 0.7301 | 0.0447 | 0.4105 | 0.4824
26 2 1 360.15 | 24.166 | 0.2228 | 0.1394 | 0.1263 | 0.5113 | 0.8215 | 0.1430 | 0.1336 | 0.6394
27 2 2 360.15 | 25.204 | 0.2208 | 0.3722 | 0.0244 | 0.3824 | 0.5976 | 0.3615 | 0.0246 | 0.5802

%Pcar - porcentaje en peso de la carga de catalizador correspondiente a H,SO,, en equivalentes acidos. R - relacién molar
de alimentacién Ac/BuOH, Pcar - peso de resina de intercambio

En la figura 5, se presenta la muestra de los
datos obtenidos en uno de los ensayos
realizados. Observando los perfiles
anteriores y los datos de equilibrio de la
Tabla 5, se nota que las concentraciones de
los productos de la reaccion, no
corresponden al caracter equimolar de la
misma. En una condicién ideal, los perfiles de
concentracién del acetato de butilo y el agua
como productos que son, deberian
superponerse. Este hecho confirma la
adsorcion selectiva de los componentes
sobre la matriz de la resina, que en orden de
magnitud corresponde a Agua >> Butanol =
Acido acético > Butilacetato (35, 40).

70
s
60
L]
50
]
= u
% 40 | = B ARE ¥ L = = =
= 304"
> o
20 ;. L2 o ¢
10 {* &
4 444,14 A A A A A
0
0 60 120 180 240 300 360 420 480 540
TIEMPO (min)
*H,0 AAcAc "BuOH "BuAc

Figura 5. Datos experimentales para el ensayo
1. Esterificacion %Pcar 0.5, Rel. AcAc/BuOH
1/2, T 346.15 °K.

En la Figura 6, se observa el comportamiento
de la constante de equilibrio respecto de la
carga de catalizador y la relacion inicial de
reactivos acido/alcohol cargados al reactor.
No se observa una dependencia notoria
respecto de la carga de catalizador utilizada
en los ensayos, sin embargo, se advierte una
fuerte incidencia de la relacion molar inicial
AcAc/BUOH. Este comportamiento habia sido
reportado anteriormente por Lee (29) y Liu

(30) en estudios de esterificaciéon de &cidos
carboxilicos con alcoholes, utilizando una
resina de intercambio catibnico como
catalizador.

Esto indica que la constante de equilibrio
obtenida tiene un caracter aparente, debido a
la complejidad y dificultad en el estudio de las
interacciones fisicoquimicas presentes en el
sistema reactivo (inmiscibilidad, adsorcion
selectiva, dimerizacion del &cido, matriz
polimérica idnica, etc.), y la imposibilidad de
conocer con precision las concentraciones de
los componentes dentro del solido hinchado.
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Figura 6. Variacion de la constante de
equilibrio respecto de la razéon inicial de
reactivos AcAc/BuOH, evaluada con diferentes
cargas de catalizador. A)0.5% B)1% C)2%

Los datos obtenidos indican que la constante
de equilibrio aumenta, con el incremento en
la relacién inicial &cido/alcohol. Como se
observa en el diagrama de equilibrio liquido-
liquido de la mezcla cuaternaria (Figura 7), el
acido aumenta la solubilidad de los
componentes organicos en el agua. Al
aumentar la solubilidad en el sistema
reactivo, diminuye la resistencia para la
difusién dentro de la matriz del catalizador
(enriguecida principalmente con agua) para
el ingreso del butanol y el acido, y la salida
del acetato.

= ¥ BUAC

BuOH
Figura 7. Representacién de la superficie de
solubilidad en el equilibrio liquido-liquido a 25
°Cy 1 atm, determinada por Bevia (47)

Para determinar la influencia de Ila
temperatura sobre la constante de equilibrio,

se puede hacer uso de la expresion Vann't
Hoff:

OInKg,  AH°
T  RT?

Si se considera al cambio de energia

estandar de la reaccion AH? , independiente
de la temperatura (constante) para el
pequefio intervalo estudiado, la integracion
de la ecuacion, conduce a:

0
In KEQ =_£ l_i 5
Kg R \T T°

Para dar un estimativo dela variacién de la
constante de equilibrio, en un intervalo méas
amplio de temperaturas, se siguié el
procedimiento descrito por Song (40). Este
sugiere la inclusion de datos de condiciones
de equilibrio reportados en la literatura, a
temperaturas diferentes a las estudiadas,
para lograr una correlacién mas eficiente de
los datos experimentales. Venimadhavan
(10) realiza una reinterpretacion de los datos
reportados por Leyes (45) en la esterificacion
de acido acético y butanol, obteniendo el
valor de las constantes de equilibrio a 100 y
120 °C respectivamente. En éste trabajo se
utilizaron la ecuacion de UNIQUAC vy los
mismos parametros descritos en la tabla 4.
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© Experimental @ Min. Error Estimado 4 Venimadhavan
Figura 8. Variacion de la constante de

equilibrio de reaccién con el reciproco de la
temperatura



La figura 8 presenta los valores del logaritmo
de la constante de equilibrio en funcion del
inverso de la temperatura absoluta, para
todos los ensayos realizados (representados
por los puntos promedio de minima
desviacién, a cada temperatura), y los datos
reportados en la literatura. La pendiente de la
linea de ajuste corresponde a:

AH°

= 2685 °K 6

De donde se obtiene un valor de cambio de

energia de reaccion AH® = -5.335 Kcal/mol.
La dependencia del cambio en la energia
estandar de Gibbs para la reaccién esta dada
por:
~-AG®
InK,, =——
EQ RT 7
El estimativo de la energia libre promedio
para el intervalo de temperaturas estudiado,

corresponde a AG° = -1.874 Kcal/mol.
Estos valores concuerdan con lo reportado
para reacciones de esterificacion similares (1,
7, 45).

Para analizar el efecto de la relacién inicial
de alimentaciébn sobre de la constante de
equilibrio, de forma independiente a la
temperatura, se evalué la relacién entre la
constante experimental, y la calculada por la
ecuacion 5 (Keqexp. / Keg (T)).
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& o
o 1
¥ @
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0 1 2 3

Relacion Molar Inicial AcAc/BuOH

Figura 2. Variacion de la constante de
equilibrio respecto de la carga molar inicial de
reactantes

La figura 8 muestra la dependencia de esta
relacion, respecto de la razén molar inicial de
reactantes, que en el intervalo estudiado,
puede ser interpretada a través de una
expresion lineal. La expresion final para el
calculo de la constante de equilibrio es:

K., =[0.489650x (AcAc/ BUOH), +0.518675] x Exp[% -4.3932]

8

Conclusiones y Resultados

Se verificé la utilidad de la resina Bayer®
Lewatit® K-2431, como catalizadores en la
esterificacion de acido acético y n-butanol en
fase liquida. Este solido  presenta
conversiones cercanas a las obtenidas
usando &cido sulfarico como catalizador, con
las ventajas asociadas a su fécil
manipulacién, almacenamiento, disposicién y
recuperacion.

Se pudo reconocer el fendmeno de adsorcion
selectiva de los componentes sobre la matriz
de la resina, y se comprob6 su efecto sobre
las condiciones de equilibrio quimico, para
diferentes cargas iniciales de acido acético y
n-butanol en el reactor. Este comportamiento,
sugiere realizar un estudio mas profundo de
los fendmenos adsortivos presentes, entre
los componentes de la mezcla reactiva, y la
matriz polimérica del catalizador.

Con los datos experimentales y algunos
reportados por otros autores; y utilizando un
modelo no ideal (UNIQUAC) para representar
el sistema multicompuesto, se realizd el
calculo de la energia libre y la entalpia
estdndares de la esterificacion, las cuales
corresponden con lo esperado para este tipo
de reacciones.

Finalmente, se presenta una expresion que
permite evaluar la constante de equilibrio
quimico, de caréacter aparente, donde se
toma en cuenta los efectos térmicos, y los
asociados al equilibrio de fases, liquido-
polimero, del sistema reactivo, la cual
permite obtener valores similares a los
reportados en otros estudios.
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