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RESUMEN

La sintesis de solketal es una de las rutas innovadoras de valorizacion
de glicerol, y la simulaciéon de la reaccion requiere del conocimiento de las
propiedades termodinamicas de los compuestos involucrados. No obstante,
algunas de ellas aun no se encuentran disponibles en la literatura ni en los
programas comerciales de simulacion. Ademas, el estudio del equilibrio
termodinamico fue llevado a cabo, hasta el momento, por pocos autores de
forma experimental, lo que puede conducir a errores causados, por ejemplo,
por limitaciones a la transferencia de materia 0 por la desactivacion de los
catalizadores.

En el presente trabajo se empleé el método predictivo por contribucion
de grupos de RuGzicka-Domalski para obtener las expresiones del calor
especifico en funcion de la temperatura de todos los compuestos involucrados
en la reaccién de sintesis de solketal. Para calcular la entalpia y entropia de
formacién, se empleé el método de Domalski-Hearing y, posteriormente, se
obtuvo la expresion para la entalpia de reaccién en funcién de la temperatura.

Finalmente, empleando la ecuacion de Van’t Hoff, se determind la expresion
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para la constante de equilibrio en funcion de la temperatura. Conocida esta
expresion, se calculé la composicion del sistema en el equilibrio a diferentes
presiones, temperaturas, relacion molar acetona/glicerol y contenidos iniciales
de agua. Debido a la no idealidad de la fase liquida, se introdujeron en los
calculos los coeficientes de actividad, los cuales fueron determinados por el
método UNIFAC. Los valores tedricos de conversion obtenidos fueron

comparados con los valores reportados experimentalmente en la literatura.



