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GLOSARIO

ACIDO LACTICO: es un &cido organico carboxilico de gran importancia en varias
industrias. En la industria farmacéutica es empleado como agente anti edad, en la
industria quimica se utiliza como agente solubilizador o regulador de pH, en la
industria alimentaria se maneja como conservante. Su aplicacidn mas importante
tiene cabida en la industria de plasticos debido a que es el precursor del acido poli
lactico, un biopolimero.

ADSORBATO: sustancia adsorbida en la superficie de un adsorbente: el adsorbato
se adhiere sobre la superficie del adsorbente por un proceso de adsorcion.

ADSORBENTE: es un solido que tiene la capacidad de retener sobre su superficie
un componente presente en corrientes liquidas o gaseosas. Se caracterizan por una
alta superficie especifica y por su inercia quimica frente al medio en el que se van
a utilizar.

ADSORCION: el fenémeno de adsorcién es el proceso por el cual atomos o
moléculas de una sustancia que se encuentra en determinada fase, son retenidas
en la superficie de otra sustancia, que se encuentra en otra fase. Como resultado
de este proceso, se forma una capa de liquido o gas en la superficie de una
sustancia solida o liquida.

CAPACIDAD: cantidad de adsorbato que puede retenerse en el adsorbente por
unidad de masa o volumen. La capacidad de adsorcion se relaciona directamente
con la superficie especifica del material y con su volumen de poros, asi como con
el tamafo de poro promedio del material.

ISOTERMA DE ADSORCION: describe el equilibrio de la adsorcion de un material
en una superficie (de modo mas general sobre una superficie limite)
a temperatura constante. Representa la cantidad de material unido a la superficie
(el sorbato) como una funcién del material presente en la fase gas o en la disolucion.

SELECTIVIDAD: es el cociente entre la capacidad de adsorcion de un componente

y la correspondiente a otro en una mezcla dada. De esta forma, la selectividad
representa la manera mas simple de descripcion de un equilibrio multicomponente.
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RESUMEN

En este trabajo se estudio el comportamiento de adsorcion del acido lactico cuando
éste estd en solucién acuosa mediante el uso de los modelos de la isoterma de
Langmuir y de Freundlich.

Se estudio el comportamiento de adsorcion del acido lactico cuando este esta en
mezcla ternaria con acido formico y acético, mediante el modelo IAST (teoria de
solucion adsorbida ideal), ejecutado en el programa Matlab®

En este trabajo se seleccioné el adsorbente sélido bajo los criterios de selectividad
y capacidad, usando datos suficientes de la literatura y la teoria ideal de la solucion
de adsorciéon IAST (Ideal Adsorption Solution Theory) y haciendo un acople Aspen
Propierties®- Excel®-Matlab®, en donde se pudo establecer que el acople funciona
correctamente para estudiar el comportamiento de adsorcidn de acidos carboxilicos
en adsorbentes sélidos, siendo el adsorbente Amberlite IRA-67 el adsorbente que
posee un comportamiento favorable para la adsorcion de &cido lactico.

PALABRAS CLAVE: Adsorcion, Acido Lactico, Capacidad, Selectividad, Remocion.
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INTRODUCCION

En el grupo de investigacion de la Universidad América BIOTECFUA, surge la
necesidad de encontrar el método apropiado de separacion del acido lactico, ya que
alli se llevo a cabo el proyecto investigativo correspondiente a la produccion de
acido lactico por via fermentativa usando como sustrato pifia madura. El &cido
lactico actualmente brinda muchas aplicaciones a nivel industrial como lo es en la
industria quimica, alimenticia, cosmética, farmacéutica y petroquimica.
Considerando todo su proceso de produccion, en el area de separacion y
purificacion existen varios métodos, los mas comunes a nivel industrial son la
precipitacion y la extraccion, sin embargo, presentan varios obstaculos técnico-
economicos debido a la alta complejidad y a los costos que representan mas del
40% del costo total de produccion.

El grupo de investigacion de separaciones no convencionales se ha interesado por
abordar y dar solucién a estos problemas, para ello se realizé como primera fase el
analisis termodinamico de los componentes obtenidos en la fermentacion de un
sustrato complejo, de tal forma que se pudieran identificar los azeotropos presentes
en la mezcla y asi generar esquemas tecnolégicos que permitieran describir el
comportamientos de estos componentes en una mezcla; posteriormente se incluy6
el tema de separacién y purificacion mediante el estudio e investigacién del método
de pervaporacion y electrodidlisis.

En el proyecto “Implementacién de un modelo tedrico para la remocion de &cido
lactico mediante adsorbentes solidos” se pretende realizar un modelo tedrico junto
con la seleccién del adsorbente adecuado que permita hacer un disefio conceptual
de un equipo de adsorcidn, para asi dar solucién al proceso de remocion primaria
de &cido lactico.
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OBJETIVOS

OBJETIVO GENERAL

Implementar un modelo tedrico para la remocion acido lactico por medio de
adsorbentes sdlidos.

OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Seleccionar el adsorbente sélido adecuado para remover el acido lactico de una
mezcla binaria &cido lactico-agua.

e Determinar los parametros de las isotermas de adsorcion de acidos organicos
en agua mediante un algoritmo desarrollado en Matlab 2012b®

e Determinar la selectividad de una mezcla ternaria de acidos organicos en agua
mediante un algoritmo desarrollado en Matlab 2012b® y Aspen One®

18



1. GENERALIDADES DEL PROYECTO DE INVESTIGACION

1.1 ACIDO LACTICO

El acido lactico también conocido como acido 2-hidroxi-propanoico o acido a-
hidroxi-propandico, es un acido organico de formula molecular (C3sHsO3) que posee
tres carbonos: uno perteneciente a un grupo carboxilico, otro carbono terminal parte
de un grupo metilo y un carbono central, unido a un grupo alcohol, el acido lactico
posee isomeria Optica en la cual existen dos enantiomeros: L(+) o D(-) (figura 1).

Figura 1. Enantiomeros del acido lactico

COOH COOH
H—C OH HO C—H
N |
CHs CHs
D(-) Acido lactico L(+) Acido lactico

Fuente: Disponible en:
<https://es.wikipedia.org/wiki/Nomenclatura_DL#/media/File:Milchs%
C3%A4ure_Enantiomere.svg>

El 4cido lactico se encuentra en muchos productos de origen natural, el &cido lactico
puede producirse mediante sintesis quimica o fermentacion de carbohidratos, fue
descubierto en 1780 por el quimico sueco Scheelel. El acido lactico es ampliamente
usado en la industria alimenticia, cosmética y farmacéutica, aunque es un producto
gue se puede encontrar de forma natural, el acido lactico es usado actualmente en
muchas aplicaciones innovadoras; hoy en dia se han utilizado ampliamente
polimeros a base de acido lactico, una buena alternativa para sustituir el plastico
convencional producido a partir de petroleo2. Segun un nuevo informe de Global
Industry Analysts, Inc para el 2017 se produjeron 367.3 miles de toneladas métricas

IDATTA, Rathin y HENRY, Michael. Lactic acid: recent advances in products, processes and
technologies — a review. En: Journal of chemical technology & biotechnology. Vol.; 81. No 7 (2006);
p. 1119-1129.

2TONG, Wang Yu. FU, Xiang Yang. LEE, Sang Mok. YU, Jie. LIU, Jian Wen. WEI, Dong Zhi y KOO,
Yoon Mo. Purification of L(+)-lactic acid from fermentation broth with paper sludge as a cellulosic
feedstock using weak anion exchanger Amberlite IRA-92. En: Biochemical Engineering Journal.
Vol.; 18. No 2 (2014); p. 89-96.
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de acido lactico3, en donde aproximadamente 40% del costo de produccién radica
en el proceso de separacion y purificacion4. Con el fin de reducir el costo, estudios
sobre la separacion de acido lactico se han llevado a cabo utilizando diferentes
técnicas

1.1.1 Métodos de obtencion del &cido lactico. A lo largo de los afios se han venido
desarrollando diferentes métodos de obtencidn de acido lactico, inicialmente la
produccion fue en su mayoria por sintesis quimica, sin embargo, en pro de mejorar
el proceso y el medio ambiente se creo que el método biotecnolégico que ha
presentado mejores resultados y es amigable con el medio ambiente

1.1.1.1 Método quimico. A escala industrial la produccion se basa en la reaccion
del acetaldehido con acido cianhidrico (HCN) para dar lactonitrilo, el cual puede ser
hidrolizado a &cido lactico; otro tipo de reaccidn se basa en la reaccion a alta presion
de acetaldehido con mondéxido de carbono y agua en presencia de acido sulfarico
5, este método tiene varias desventajas debido a la complejidad en mantener las
condiciones de operacion, debido a esto el 90% de la produccion mundial de acido
lactico se da por via biotecnoldgica. En la figura 2 se ilustra este proceso.

1.1.1.2 Método biotecnoldgico. Es el proceso de produccién que actualmente es
el mas implementado corresponde al uso de la biotecnologia; este se basa en la
fermentacidon de sustratos ricos en carbohidratos por bacterias u hongos, forma
enantibmeros D(-) y L(+) épticamente activos como se observa en la figura 3. La
produccion biotecnoldgica depende del tipo de microorganismo utilizado, la forma
de operacion, el pH, la temperatura, la fuente de carbono, la fuente de nitrégeno®.
Algunos sustratos como el suero, la soja, la leche, el maiz, la papa y la madera se
han investigado para la fermentacion del acido lactico. Sin embargo, hay pocos
casos exitosos en la produccién comercial a gran escala de acido lactico.

Las principales dificultades para esta situacion son el alto costo de recuperacion del
producto y la naturaleza compleja del proceso biolégico’. El acido lactico obtenido
o deseado cumple con ciertas caracteristicas fisicas y quimicas que se pueden
observar en la tabla 1.

8 LI, Qian-Zhu. JIANG, Xing-Lin. FENG, Xin-Jun. WANG, Ji-Ming. SUN, Chao. ZHANG, Hai-Bo.
XIAN, Mo y LIU, Hui-Zhou. Recovery Processes of Organic Acids from Fermentation Broths in the
Biomass-Based Industry. En: Journal of Microbiology and Biotechnology. Vol.; 26. No. 1 (2016); p. 1-
8.

4 KOMESU, ANDREA. WOLF MACIEL, MARIA. ROCHA DE OLIVEIRA. Purification of Lactic Acid
Produced by Fermentation: Focus on Non-traditional Distillation Processes. En: Separation and
Purification Reviews [online]. Vol.; 46, No. 3 (2017); p. 241-254.

5 SERNA-COCK, L. y STOUVENEL, A. Rodriguez-de. Produccién Biotecnolégica De Acido Lactico:
Estado Del Arte Biotechnological Production of Lactic Acid. En: Ciencia y Tecnologia Alimentaria
Vol.; 5 N. 1 (2005), p. 54-65.

6 Ibid., p.55.

7 TONG,Wang-Yu, et al. Op. cit., p.90.
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Figura 2. Secuencia de produccién de &cido lactico por
sintesis quimica.

; OH
CHUDISRENROE e |l Condizoer |
Acetaidahido = lactonitrio CHy—C—H + HCN —» CH;—CH—CN

Hidrolisis Destilacion

OH OH 0
I A
CHy=CH—CN + % H,80, + 2H,0 = CH;—CH—C—0H + % (NH,),SO,

Esterificacion OH © OH 0
: — | [ |
con alcohol CHy=CH=C—0H + CHy—OH = CH,—CH=C —0—CH, + H,0

[ T Evaporacion y/o
Hidrolisis RIS
L destilacion

OH O OH O
Calizador

[l [
CHy=CH=C =0=CH, + H,0 = CH,—~CH=C—0H + CH,—CH

Fuente: Bioproduccién de acido lactico a partir de residuos de cascara
de naranja: Procesos de separacién y purificaciéon. En: Tecnologia,
Ciencia y Educacién del Instituto Mexicano de Ingenieros Quimicos
(IMIQ) (2008)

Figura 3. Reacciones estequiométricas involucradas en la
biorreaccion de produccién de L(+) &cido lactico

OH O
Biorreaccion | 1l
H(CgH,,05) ———————» 2 (CH;—CH—C—OH)

Dextrosa o
glucosa

OoH O
Biorreaccion
1(CypHpp0qy) —————F 4 n{(CH—CH—C—OH)
Maltosa

H OH
oH O
OH N\ Biorreaccion
+ H;O ——— » 4(CH;—CH—C—OH)
H\] OH
CH,OH
Lactosa
CH_OH
5 HOCH, . oH O
"/ H > Biorreaccion é 1l
+ H,O ———» 4(CH;—CH—C—OH)
) H H HO
CH,OH
H H OH
Sacarosa

Fuente: Bioproduccién de acido lactico a partir de residuos de cascara
de naranja: Procesos de separacién y purificacion. En: Tecnologia,
Ciencia y Educacioén del Instituto Mexicano de Ingenieros Quimicos
(IMIQ) (2008)
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1.1.2 Métodos de separacion del acido lactico. Los métodos de separacion del
acido lactico se han venido investigando profundamente debido a que en esta parte
del proceso se generan los mayores costos de produccion, actualmente se han
presentado métodos como precipitacion, extraccion por solventes, electrodidlisis, y
adsorcion.

1.1.2.1 Precipitacion. Es el método mas eficiente y utilizado actualmente a nivel
industrial para la recuperacion de acido lactico, se utiliza la precipitacion de calcio
en donde primero se filtra el caldo fermentado para obtener el licor madre y eliminar
las impurezas, se agrega Ca(OH)2 O CaCO3 a este licor madre con constante
agitacion, en segundo lugar, la sal de calcio del acido lactico se filtra de la
fermentacion, y se agrega acido sulfurico para finalmente liberar el &cido lactico de
la sal de calcio8.

Tabla 1. Propiedades fisico-quimicas del &cido lactico

Formula C3HeOs3
Peso Molecular 90,08
indice de refraccion 1,4414
Punto de fusion L(+) y D(-): 52,8 a 54°C
Punto de ebullicién 125-140°C
Gravedad especifica 1206
Calor de combustion 3616 cal/g
Viscosidad 40,33 mNsm™
Densidad 1,249
Constante dieléctrica 22¢

Fuente: SERNA-COCK,L. andSTOUVENEL,A. Rodriguez-de.
Produccién biotecnoldgica de acido lactico: estado del arte. en:
ciencia y tecnologia alimentaria. Dec 1,.vol. 5, no. 1, p. 54

El método de precipitacion ha reportado porcentajes de recuperacion del 92% de
acido lactico, las principales ventajas de este proceso son que es altamente
selectiva, no tiene transicion de fase, y tiene una alta pureza del producto; sin
embargo cuando se obtiene una cantidad de &cido lactico se consume una
cantidada casi igual de Ca(OH)2 O CaCOsy H2S04,y se forma sulfato de calcio poco
valioso y muy contaminante esto quiere decir que para purificar acido lactico se
produce yeso que en su mayoria es inservible®.

8LI1,Q. -Z, et al.Op. cit., p.2.

9 LI, Hong, MUSTACCHI. Roberta, KNOWLES. Christopher J. SKIBAR, Wolfgang. SUNDERLAND,
Garry. DALRYMPLE, lan y JACKMAN, Simon A. An electrokinetic bioreactor: Using direct electric
current for enhanced lactic acid fermentation and product recovery. En: Tetrahedron. Vol.; 60. No. 3
(2004); p. 655—661.
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1.1.2.2 Electrodialisis. La electrodialisis es un proceso de electro-membrana en el
que los iones se transportan a travées de membranas de intercambio i6nico de una
solucién a otra bajo la influencia de un potencial eléctrico®. La electrodilisis es una
técnica de separacion electroquimica basada en dos principios: la aplicacién de un
campo eléctrico continuo y la transferencia de iones a través de membranas de
intercambio idnico!!. Existe ademas la electrodidlisis bipolar que involucra una
membrana bipolar de intercambio iénico y catiénico con una generacion eficiente de
protones y de iones de hidroxilo para producir &cido y bases. Este sistema permite
separar, purificar, concentrar sales y convertirlas a acidos y bases sin producir
efluentes ni descargas al ambiente, con una alta eficiencia energética?.

Se han reportado eficiencias altas y recuperacion del 90% de &cido lactico con este
meétodo sin embargo solo se reportan pruebas a nivel piloto y no se ha implementado
a nivel industrial®3.

1.1.2.3 Extraccién con solventes. La extraccion con solvente es una tecnologia
de separacion altamente eficiente a la hora de purificar el &cido lactico. Consume
poca energia, y es un proceso de recuperacion tradicional. EIl método de extraccion
por solventes en la recuperacion de acido lactico utiliza componentes
organofosforados, aminas terciarias 0 amonios cuaternarios; es mas selectiva y
favorece la eficiencia del proceso y la pureza del &cido lactico obtenido, sin
embargo, el uso de esos solventes es altamente toxico para los microrganismos,
asi mismo la obtencién de dichos solventes esta restringida legalmente.

1.1.2.4 Pervaporacioén. La pervaporacion es un proceso de separacion asistido,
donde el soluto es transportado a través de membranas densas. Esta operacion
consiste en separar el componente de interés de una mezcla liquida; la transferencia
de masa se basa en las interacciones sustancia-membrana, la naturaleza quimica
de la membrana y el tipo de material de la membrana; estos factores son claves y
determinantes para el desempefio que tenga la membrana en la operacion de
separaciont4.

10 MURCIA, Neyfe. CIFUENTES, Jhoan. y MORALES, Yovanny. Modelamiento y disefio conceptual
de la separacion de lactato mediante electrodidlisis. Bogota D.C, 2017 Fundacién Universidad de
Ameérica.

11 MADZINGAIDZO, L. DANNER, H. y BRAUN, R. Process development and optimisation of lactic
acid purification using electrodialysis. En: Journal of Biotechnology. Vol.; 96. No 3 (2002); p. 223—
239.

12 SERNA-COCK,L. Y STOUVENEL. Op. cit., p. 11.

13 HBOVA, Véra. MELZOCH, Karel. RYCHTERA, Mojmir y SEKAVOVA, Barbora. Electrodialysis as
a useful technique for lactic acid separation from a model solution and a fermentation broth. En:
Desalination. Vol. 162, No 1-3 (2004), p. 361-372.

14 MORENGO, Lina. TORRES, Daniel. y MORALES, Yovanny. Caracterizacion de un caldo fermentado
y Su separacion por un proceso hibrido. Bogota D.C. 2017. Fundacién Universidad de América.
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Se han reportado altos porcentajes de recuperacion del acido lactico, sin embargo,
es un método que solo se ha llevado a cabo a escala piloto pues estéd en proceso
investigativo.

1.1.2.5 Adsorcion. La adsorcién es un proceso en el cual moléculas, &tomos o
iones en un gas o liquido, difunden a la superficie de un soélido, alli se unen con
dicha superficie sélida manteniéndose unidas por medio de fuerzas
intermoleculares débiles. Los solutos adsorbidos se denominan adsorbatos,
mientras que el material sélido es el adsorbente'®. Para conseguir una gran area
superficial de adsorcion por unidad de volumen, se utilizan particulas solidas
porosas con poros interconectados de pequefio diametro. En el caso de la
adsorcion, el proceso se define como fisisorcion si el adsorbato esta sujeto por
fuerzas débiles de tipo Van Der Waals en la superficie, si se observa la formacion
de enlaces entre el adsorbato y el adsorbente, el proceso se conoce comunmente
como quimisorcion. La cantidad de material que se adsorbe en la superficie a una
temperatura particular depende de la cantidad de esa sustancia en la fase gaseosa
o liquida que esta en contacto con la superficie, y esta dependencia se representa
mediante una isoterma de adsorcion. La isoterma es Util para estudiar las
interacciones entre el adsorbato y el adsorbente®. El método de adsorcién en la
recuperacion de 4cido lactico ha sido estudiado a nivel investigativo, dichos estudios
han reportado buenos resultados que podrian indicar que este método es favorable
para la recuperacion de acido lactico.

1.2 ADSORCION DE LIiQUIDOS

La adsorcion de liquidos es dificil de medir o describir. Cuando el fluido es un gas,
la cantidad de gas adsorbido en un espacio confinado se determina a partir de la
disminucién medida de la presion total. Para un liquido, no existe un procedimiento
sencillo para determinar el grado de adsorcién de un liquido puro. Si el liquido es
una mezcla, es habitual designar un componente como el soluto (A) y el otro como
el disolvente (B). Se asume entonces que el cambio en la concentracion de la
mezcla de liquido en contacto con un adsorbente sélido es debido por completo a
la adsorcidon del soluto. El disolvente se supone que no es adsorbido. Cuando la
mezcla liquida es diluida en el soluto, la isoterma de adsorcion es similar a la forma
obtenida para los gases puros (Figura 3). Durante amplios intervalos de
concentracion, se observan isotermas de otras formas (Figura 2)

I5SEADER, J. D. HENLEY, Ernest. J. y ROPER, D. K. Separation Process Principles, Chemical and
Biochemical Operations. New York: John Wiley & Sons, 2011

16 VERA, Bolis. Aline Auroux (eds.). Calorimetry and Thermal Methods in Catalysis. 1. Springer-
Verlag Berlin Heidelberg: Springer Series in Materials Science 154., 2013.
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Figura 4. Isotermas representativas del cambio de
concentracion para la adsorcion de liquidos
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Fuente: SEADER, J. D. HENLEY, Ernest. J. y ROPER, D. K.
Separation Process Principles, Chemical and Biochemical
Operations. New York: John Wiley & Sons, 2011 p 579.

En este estudio se aborda el tema de adsorcién en liquidos, especificamente
adsorcién de &cido lactico, debido a que puede ser una alternativa en el proceso de
recuperacion de acido lactico; para ello es necesario realizar un estudio a
profundidad en el tema, pues a pesar de que se han reportado trabajos
investigativos de adsorcion de acido lactico, es indispensable realizar
investigaciones en otros aspectos como lo es propiedades de la adsorcion tal como
selectividad y capacidad.
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2. ADSORBENTES SOLIDOS

A la hora de elegir el adsorbente se debe tener en cuenta los siguientes aspectos:
la selectividad debe ser alta para permitir separaciones rigurosas, una alta
capacidad permite minimizar la cantidad de adsorbente, las propiedades cinéticas y
de transporte deben ser favorables para realizar una adsorcién rapida, la estabilidad
guimica y térmica preserva la cantidad de adsorbente y sus propiedades, la dureza
y la resistencia mecanica son de importancia para evitar el aplastamiento y la
erosion, el flujo de alimentacidon debe ser libre para facilitar el llenado y vaciado de
recipientes, el adsorbente necesita tener una alta resistencia al ensuciamiento para
asegurar una vida util larga, no se deben presentar reacciones secundarias
indeseables, la capacidad de regeneracion deben ser altas y por ultimo su bajo
costo; lo anterior asegurara que el adsorbente cumpla con los requerimientos
adecuados para el sistema de adsorcién'’. Como ya se menciono Los atributos mas
importantes de un adsorbente para cualquier aplicacion son: capacidad,
selectividad, regenerabilidad, cinética, compatibilidad y costo, sin embargo, rara vez
un unico adsorbente sera 6ptimo en todos estos aspectos. Con frecuencia sera
posible reducir la eleccion a una o dos clases de adsorbentes, pero eso aun deja
una amplia gama de posibilidades. En este estudio se tuvieron en cuenta aspectos
como capacidad, selectividaddel adsorbente mediante el estudio de las respectivas
isotermas de adsorcién, asi como con el uso del método predictivo de adsorcion
multicomponente IAST.

2.2 CAPACIDAD

La capacidad es la caracteristica mas importante del adsorbente, es la cantidad de
adsorbato adsorbido por el adsorbente, por unidad de masa (o volumen), del
adsorbente. Depende de la concentracion de la fase de fluido, la temperatura y las
condiciones de operacién (especialmente la condicion inicial del adsorbente)!8, Por
lo general, los datos de capacidad de adsorcién se recopilan a una temperatura fija
y varias concentraciones de adsorbato, y los datos se trazan como una isoterma tal
y como se observa en las graficas de las isotermas de adsorcion del capitulo 3y 4,
con las cuales se puede evidenciar que adsorbente solido tiene mejor capacidad.

2.3SELECTIVIDAD
La selectividad estéa relacionada con la capacidad, la méas simple es la relacion entre

la capacidad de un componente y la de otro a una concentracién dada de fluido.
Una situacion ideal ocurre cuando el componente que no es de interés no esta muy

17 SEADER, J. D. HENLEY, Ernest. J. y ROPER, D. K. Op. cit., p 579 (2011)

18 RENGE, V. KHEDKAR, S C. y PANDE, Shraddha V. Removal of Heavy Metals From Wastewater
Using Low Cost Adsorbents: a Review. En Sci. Revs. Chem. Commun. Vol.; 2. No 4 (2012); p. 580—-
584.
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adsorbido (por lo que puede pensarse como un "portador” inerte), lo que conduce a
una selectividad muy grande?®.

2.4 ADSORBENTES SOLIDOS EMPLEADOS EN ACIDOS CARBOXILICOS

Los principales estudios acerca de los adsorbentes utilizados en la remocion de
acidos carboxilicos como el &cido lactico; se centran en materiales ionicos,
materiales no iénicos, y materiales ioénicos utilizados para remover carboxilatos?°,
Los materiales i6nicos se dividen en débiles, funcionalizados con grupos aminas
primarias, secundarias, terciarias; y fuertes funcionalizados con grupos aminas
cuaternarias. En los materiales no ionicos principalmente se utiliza alimina y
hematita. Por ultimo, los materiales i6nicos para remover carboxilatos se basan en
la captura del anién orgénico del carboxilato por medio de un intercambiador de
iones fuertes. Estos adsorbentes solidos son llamados resinas de intercambio
i6nico. En las tablas 2, 3 y 4 se muestran algunas propiedades de los adsorbentes
sélidos que se van a evaluar, estos adsorbentes sélidos serdn estudiados y
analizados para la remocién del acido lactico como Unico componente, y en una
mezcla de varios acidos.

Tabla 2. Propiedades del adsorbente: Resina Amberlite XAD-7.

Adsorbente Naturaleza Area Volumen Referencia
guimica superficial especifico
especifica de poro
(m?/g) (ml/g)
Amberlite Adsorbente (Raganati et
XAD-7 polimérico béasico 450 114 al., 2018)

Fuente: elaboracién propia

19 RENGE, V.C., KHEDKAR, S.V.y PANDE, S.H. Op. cit., p 580
20 LOPEZ GARZON, Camilo S. y STRAATHOF, Adrie J.J. Recovery of carboxylic acids produced by
fermentation. En: Biotechnology Advances. Vol.; 32. No 5 (2014); p. 873-904.
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Tabla 3. Propiedades del adsorbente: Resina Amberlite IRA-67.

Adsorbente Naturaleza quimica Tamafio Matriz Referencia
de
particula
(um)

Amberlite Resina poliacrilica (Arcanjo,
IRA-67 de tipo gel Fernandes, &

débilmente  bésica 600 Gel Silva, 2015)

con un grupo

funcional amina

terciaria.

Fuente: elaboracion propia

Tabla 4. Propiedades del adsorbente: Carbon Activo

Adsorbente Tamafo de Area Volumen Referencia
particula superficial especifico de
(mesh) especifica poro (ml/g)
(m2/g)
Carbon
activo 14-35 820 0,56 (Liu, Liu, Liu, &
Mao, 2012)

Fuente: elaboracién propia
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3. ADSORCION DE UN SOLO COMPONENTE
3.1MODELOS ISOTERMAS DE ADSORCION DE UN SOLO COMPONENTE

Existe un equilibrio dinamico para la distribucion de solutos entre la superficie fluida
y la superficie solida cuando se presenta adsorcion. Esto se expresa en términos de
concentracion del adsorbato en el fluido y la carga de solutos en el adsorbente
expresada como masa, moles o volumen de adsorbato por unidad de masa. En los
equilibrios vapor-liquido y liquido-liquido, la teoria se aplica para estimar la
distribucion de fases en forma de las constantes K, que son las constantes de cada
modelo de adsorcion, sin embargo, no se ha desarrollado alguna teoria aceptable
para estimar el equilibrio de adsorcién fluido-sélido, por esto es necesario obtener
datos de equilibrio para un soluto particular, o una mezcla de solutos y / o disolvente,
y el material adsorbente sélido de interés. Los datos se toman en un rango de
concentraciones de fluidos a temperatura constante, se realiza un gréfico de la
carga de soluto adsorbente frente a la concentracion de soluto o presion parcial en
el fluido, denominada isoterma de adsorcion. Esta isoterma de equilibrio establece
un limite en la medida en que un soluto se adsorbe de una mezcla de fluidos
especifica en un adsorbente dado para un conjunto de condiciones

3.1.1 Isoterma de Langmuir. Es el modelo méas simple para describir la adsorcién
de un solo componente fue originalmente desarrollada para representar la
quimisorcion, la isoterma de Langmuir intenta explicar el fendbmeno como una
adsorcion monomolecular en donde existe equilibrio adsorcién-desorcion y gracias
a este no hay formaciéon de monocapas?. Esta isoterma describe la carga maxima
(capacidad limite) del adsorbente que es cuando la monocapa esta completa. La
figura 3 muestra el comportamiento de la isoterma de Langmuir

La isoterma de Langmuir esta representada bajo la ecuacion 1, esta expresion
puede deducirse a partir del equilibrio entre las posiciones ocupadas y las
posiciones libres y moléculas en la fase fluida.

__ K qm C°eq Ec.1
1= 15K, Coeq

Donde K; (mg/L) y gm (mg/g resina) denotan el coeficiente de equilibrio de la
isoterma de Langmuir y la capacidad maxima de adsorcion respectivamente. C°eq
(mg/L) es la concentracion de acido de la fase de solucion en el equilibrio y g (mg/g
resina) es la concentracion de acido de la fase solida en el equilibrio. Los valores de
K; y gm estan determinados por la siguiente ecuacion:

21 SEADER, J. D. HENLEY, Ernest. J. y ROPER, D. K. Op. cit., p 579
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C%eq _C 4 1 Ec.2
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Figura 5. Comportamiento de la isoterma de Langmuir
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Fuente: Seader, J. D., Henley, E. J., & Roper, D. K. (2011). Separation
Process Principles, Chemical and Biochemical Operations. United
States of America: John Wiley & Sons, Inc. p 579.

3.1.2 Isoterma de Freundlich. En este modelo se asume la superficie del
adsorbente energéticamente heterogénea, conformada por grupos de sitios de
adsorcion de energias caracteristicas, también es posible considerar que en esta
isoterma no existen interacciones entre las moléculas adsorbidas y por lo tanto
solo se adsorbe una monocapa 2. Esta descrita mediante la ecuacion 3.

q = KzC°eq'/" Ec.3

Donde K (mg/L) y n denotan el coeficiente de equilibrio de la isoterma de Freundlich
y la constante de intensidad de adsorcidon respectivamente. C°eq (mg/L) es la
concentracion de 4cido de la fase de solucion en el equilibrio y g (mg/g resina) es la
concentracion de acido de la fase sdlida en el equilibrio. Los valores de K y n se
pueden obtener luego de hacer la respectiva linealizacion como se observa en la
ecuacion 4.

1 Ec.4
log(q) = log(Kg) + ;Log(C°eq)

La isoterma de Freundlich es un desarrollo empirico en donde sus constantes son
dependientes de la temperatura, el problema de esta isoterma es que no predice la
carga maxima de la isoterma?®. El exponente 1/n es adimensional, tiene valor
menos que uno, y se relaciona con la intensidad de la adsorcion

22 | AZO, José. Sintesis y caracterizacion de arcillas organofilicas y su aplicaciéon
como adsorbentes del fenol. En: Revista de la sociedad quimica del Pera. Vol.; 74.
No 1 (2008); p. 3-19.

23 FIGUEROA, Danilo. MORENO, Anderson y HORMAZA, Angelina. Equilibrio, termodinamica y

modelos cinéticos en la adsorciéon de Rojo 40 sobre tuza de maiz. En: Revista Ingenierias
Universidad de Medellin. Vol.; 14. No. 26 (2015); p.105-120.
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3.2 ADSORCION DE ACIDOS CARBOXILICOS EN SOLUCION ACUOSA

Los modelos de isoterma de adsorcion, Langmuir y Freundlich son aplicados a datos
experimentales encontrados en la literatura con los cuales se hace la
correspondiente linealizacion y se obtienen los pardmetros, de igual manera, con
estos modelos es posible hacer un estudio del comportamiento de adsorcion de
dichos acidos cuando estan en solucion acuosa. Los datos de los &cidos empleados
corresponden al acido lactico, acido férmico y acido acético, dichos acidos fueron
seleccionados debido a reportes bibliograficos en donde se evidencia presencia de
estos en mayor cantidad luego de una fermentacion, donde el objetivo es producir
acido lactico, de igual manera estos &cidos fueron seleccionados gracias a los
reportes experimentales reportados en la literatura, sin embargo no hay que dejar
de lado que en la produccion biotecnoldgica de acido lactico también se producen
compuestos tales como azucares, y proteinas; es conveniente hacer posteriores
estudios con estos compuestos. Se han realizado andlisis similares a los aqui
descritos?* en los cuales se usa una metodologia basada en describir las isoterma
de Langmuir y Freundlich, a partir de datos experimentales.

En la figura 6 se puede observar el mecanismo de interaccion entre los adsorbentes
sélidos o resinas y el acido lactico donde el nitrégeno del grupo funcional amino
terciario en la resina tiene una carga negativa parcial debido al par solitario de
electrones. Este nitrdgeno puede tener una interaccion acido-base de Lewis con
hidroxilo parcialmente cargado positivamente, asi como con hidrégeno &cido lactico.
Si el &cido puede donar el proton al sitio base débil, el anion acido y la base
protonada pueden interactuar electrostaticamente?®,

Figura 6. Representacion esquematica de la interaccion
entre el 4cido lactico y resina base débil

24 BAYAZIT, Sahika Sena. INCI, Ismail y USLU, Hasan. Adsorption of lactic acid from model
fermentation broth onto activated carbon and amberlite IRA-67. En: Journal of Chemical and
Engineering Data. Vol.; 56. No. 5 (2011); p. 1751-1754.

25 DETHE, M. J., MARATHE, K. V. y GAIKAR, V. G. Adsorption of lactic acid on weak base polymeric
resins. En: Separation Science and Technology. Vol. 41.; No. 13 (2006); p. 2947-2971.
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Fuente: DETHE, M. J., MARATHE, K. V. y GAIKAR, V. G. Adsorption
of lactic acid on weak base polymeric resins. En: Separation Science
and Technology. Vol. 41.; No. 13 (2006); p. 2947-2971.

Los datos experimentales encontrados en la bibliografia permiten modelar la
isotermas de adsorcion para asi obtener los pardmetros y poder hacer un estudio al
comportamiento de adsorcion, la isoterma de adsorcién para el acido lactico fue
modelada con datos experimentales correspondientes a los adsorbentes solidos:
Amberlite IRA-67%6, Carbén activado?’ y Amberlite XAD-7%8, la isoterma de
adsorcion del acido acético fue modelado con datos de la literatura igualmente
modelados con Amberlite IRA-672°, Carbon activado®® y Amberlite XAD-731, y para
finalizar la isoterma de adsorcion del acido férmico fue modelada con datos de la
literatura usando adsorbentes sélidos: Amberlite IRA-6732, Carb6n activado® y
Amberlite XAD-734. Estos datos experimentales se encuentran a 25°C.

3.2.1 Modelo de Langmuir en acidos carboxilicos. Gracias a los datos
experimentales encontrados en la literatura fue posible modelar la isoterma de
adsorcion de Langmuir del acido lactico, acido acético, y acido formico y asi obtener
los respectivos parametros. En el anexo A se presenta el codigo de Matlab® con el

26BAYAZIT, Sahika Sena. INCI, Ismail y USLU, Hasan. Adsorption of lactic acid from model
fermentation broth onto activated carbon and amberlite IRA-67. En: Journal of Chemical and
Engineering Data. Vol.; 56. No. 5 (2011); p. 1751-1754.

2IBAYAZIT, Sahika Sena. INCI, Ismail y USLU, Hasan. Op. cit., p.1752

28USLU, Hasan y MAJUMDER, Subhaijit. Adsorption Studies of Lactic Acid by Polymeric Adsorbent
Amberlite XAD-7: Equilibrium and Kinetics. En: Journal of Chemical and Engineering Data. Vol.; 62.
No 4 (2017); p. 1501-1506.

29USLU, Hasan. INCI, Ismail y BAYAZIT, Sahika Sena. Adsorption equilibrium data for acetic acid
and glycolic acid onto amberlite IRA-67. En: Journal of Chemical and Engineering Data. Vol.; 55.
No 3 (2010); p. 1295-1299.

30GANGULY, S. K. y GOSWAMI, A. N. Surface diffusion kinetics in the adsorption of acetic acid on
activated carbon. En: Separation Science and Technology. Vol.; 31. No 9 (1996); p. 1267-1278.
SIGOTTUMUKKALA, Lalitha Devi. PARAMESWARAN, Binod. VALAPPIL, Sajna Kuttavan. PANDEY,
Ashok. y SUKUMARAN, Rajeev Kumar. Growth and butanol production by Clostridium sporogenes
BEOL1 in rice straw hydrolysate: Kinetics of inhibition by organic acids and the strategies for their
removal. En: Biomass Conversion and Biorefinery. Vol.; 4. No 3 (2014); p. 277-283.

32USLU, Hasan. Adsorption equilibria of formic acid by weakly basic adsorbent Amberlite IRA-67:
Equilibrium, kinetics, thermodynamic. En: Chemical Engineering Journal. Vol.; 155. No 1-2 (2009);
p. 320-325.

33LIU, Baojian. LIU, Shiwang. LIU, Tiebing y MAO, Jianwei. A novel granular activated carbon
adsorption method for separation of levulinic acid from formic acid. En: Advanced Materials Research.
Vol.; 553. (2012); p. 1691-1695.

34 GOTTUMUKKALA. op. cit, p.28
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cual se realizo la respectiva linealizacion. En la tabla 5 se presentan los parametros
K, y qm para el acido lactico, al igual que los coeficientes de correlacion de la
regresion los cuales tienden a 1, esto quiere decir que los datos experimentales se
ajustan correctamente a esta isoterma de adsorcion. En la gréfica 1 se presentan
las isotermas de adsorcion del acido lactico evaluada en los tres adsorbentes
seleccionados en un rango de concentracion en el equilibrio de 0 a 100 g/L de acido
lactico, como se puede observar en dicha grafica se evidencia que el adsorbente
sélido Amberlite IRA-67 posee un comportamiento favorable en comparacién con
los otros dos adsorbentes. La grafica 1 muestra un comportamiento creciente de
capacidad de adsorcion a medida que aumenta la concentracién de acido lactico
para los adsorbentes sdélidos Amberlite IRA 67 y carbon activado, para la resina
Amberlite IRA 67 se observa que existe una capacidad de adsorcion mayor, esto
puede ser explicado gracias a la alta afinidad que tienen los acidos carboxilicos con
las resinas de intercambio i6nico y a las propiedades fisicas de la resina, las cuales
incluyen didmetro de poro, area superficial entre otras ; por otro lado se observa que
para la resina Amberlite XAD-7, el comportamiento de adsorcion es el menos
favorable pues a medida que aumenta la concentracién en el equilibrio, la capacidad
de adsorcion se mantiene constante, esto explica que dicha resina no se ajusta al
proceso de adsorcion de acido lactico.

Tabla 5. Constantes de Langmuir para diferentes adsorbentes -Acido lactico
Acido Lactico

Resina Amberlite Carbén Amberlite
XAD-7 activado IRA 67
Méaxima capacidad de la 93,250 254,643 341,330
resina (Q, mg/g)
Constante de equilibrio 0,188 0,0265 0,0480

de la Isoterma de
Langmuir (K, mg/L)
R 0,993 0,978 0,980

Fuente: elaboracién propia
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Gréfica 1. Isoterma de adsorcion de Langmuir del &cido
lactico con diferentes adsorbentes.
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Fuente: elaboracion propia

En la tabla 6 se presentan los pardmetros de la isoterma de Langmuir para el acido
férmico, en los cuales se puede evidenciar que al hacer la regresion con los datos
del adsorbente solido Amberlite XAD-7, el coeficiente de correlacion es menor a 0.9
lo cual indica que dichos datos a pesar de ajustarse a esta isoterma, posee algunos
datos dispersos. En la grafica 2 se presentan las isotermas de adsorcion del acido
férmico evaluado en los tres adsorbentes sdlidos, en la cual se puede observar que
para un rango de concentracién en el equilibrio de 0-100 g/L de &cido férmico, el
adsorbente que tiene mayor afinidad con es la Amberlite XAD-7, esto debido a sus
propiedades fisicas, y de interaccion con las moléculas de acido férmico.

Tabla 6. Constantes de Langmuir para diferentes adsorbentes -Acido férmico
Acido formico

Resina Amberlite Carbon Amberlite
XAD-7 activado IRA 67

Méxima capacidad de la 100,000 72,929 55,866
resina (Q, mg/qg)
Constante de equilibrio 0,100 0,212 0,0313
de la Isoterma de
Langmuir (K, mg/L)

R 0,830 0,966 0,996

Fuente: Elaboracion propia
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Gréfica 2. Isoterma de adsorcion de Langmuir del &cido
férmico con diferentes adsorbentes
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Fuente: elaboracion propia

En la tabla 7 se pueden observar los parametros de la isoterma de Langmuir para
el acido acético; los coeficientes de correlacion de regresion tienden a 1, sin
embargo, los datos con la resina Amberlite XAD-7 presentan un coeficiente de
correlacion menor a 0.9 lo cual quiere decir que algunos de los datos experimentales
estan dispersos. En la grafica 3 se observan las diferentes isotermas de adsorcion
del acido acético evaluadas con los tres adsorbentes seleccionados, en esta grafica
se puede evidenciar un comportamiento favorable de adsorcion cuando el &cido
acético esta en contacto con el carbén activado, por otro lado, se puede observar
que también se presenta un comportamiento favorable cuando el acido esta en
contacto con la resina Amberlite XAD-7; este fenOmeno se presenta gracias a la alta
afinidad que tienen los adsorbentes solidos con el &cidos gracias a sus
caracteristicas fisicas representadas en las tablas 2,3 y 4 y de interaccion molecular.

El estudio del modelo de la isoterma de adsorcion de Langmuir en &cidos
carboxilicos puede predecir el comportamiento favorable de adsorcién cuando los
acidos se encuentran en solucién acuosa, representando la ventaja de poder
seleccionar el adsorbente adecuado, a condiciones establecidas.
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Tabla 7.Constantes de Langmuir para diferentes adsorbentes -Acido acético

Acido acético

Resina

Méaxima capacidad de la
resina (Q, mg/qg)
Constante de equilibrio
de la Isoterma de
Langmuir (K, mg/L)

R

Amberlite
XAD-7
167,000

0,170

0,850

Carboén
activado
174,841

0,217

0,997

Amberlite
IRA 67
58,763

0,0350

0,968

Fuente: elaboracion propia

Gréfica 3. Isoterma de adsorcion de Langmuir del &cido

acético con diferentes adsorbentes
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3.2.2 Modelo de Freundlich en acidos carboxilicos. De igual manera que el
modelo de Langmuir, el modelo de Freundlich toma los datos experimentales de la
literatura para asi poder hacer la respectiva linealizacién, y observar el
comportamiento de adsorcion para el acido lactico, acético y formico con los
diferentes adsorbentes sdlidos preseleccionados.

En la tabla 8 se presentan los parametros K y n para el acido lactico, al igual que
los coeficientes de correlacion de la regresion, con estos datos se evidencia una
buena correlacién de los datos para los adsorbente sélidos Amberlite XAD-7 vy
carbon activado pues tienden a 1, sin embargo, para la Amberlite IRA-67, el
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coeficiente de correlacion es menor a 0,9 lo cual describe dispersion de los datos
experimentales. En la gréfica 4 se presentan las isotermas de adsorcion del acido
lactico evaluada en los tres adsorbentes seleccionados en un rango de
concentracion en el equilibrio de 0 a 100 g/L de &cido lactico, como se puede
observar en dicha gréfica se evidencia que el adsorbente solido Amberlite IRA-67
posee un comportamiento favorable en comparacién con los otros dos adsorbentes,
igual que en lo observado en la grafica 1, esto quiere decir que a pesar de ser
modelos diferentes la isoterma de Langmuir y Freundlich reportan resultados
similares en cuanto al comportamiento de adsorcion del acido lactico.

Tabla 8. Constantes de Freundlich para diferentes adsorbentes -Acido lactico
Acido lactico

Resina Amberlite Carbon Amberlite
XAD-7 activado IRA 67

Constantg Eje intensidad 5.90 2.97 2.68
de adsorcion (n)
Constante de equilibrio
de la Isoterma de 44,30 36,75 124,79
Freundlich (Kf, mg/L)

R 0,93 0,92 0,74

Fuente: elaboracion propia

Gréfica 4. Isoterma de adsorcion de Freundlich del acido
lactico con diferentes adsorbentes.
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Luego de modelar los datos experimentales del acido férmico con la isoterma de
Freundlich se pudo obtener las respectivas constantes. En la tabla 9 se presentan
los datos de dichas constantes para el acido férmico, donde se puede observar que
los datos se ajustaron correctamente para la resina Amberlite IRA-67 y para el
carbon activado pues el coeficiente de correlacion tiende a 1, sin embargo, para la
resina Amberlite XAD-7 se evidencia dispersion en los datos. En la grafica 5 se
presentan las isotermas de adsorcion en un rango de concentracion en el equilibrio
de 0-100g/L de acido formico, en esta grafica se puede observar un comportamiento
similar a la isoterma de Langmuir (Gréfica 2) en donde se evidencia mayor afinidad
del acido férmico con la resina Amberlite XAD-7

Tabla 9.Constantes de Freundlich para diferentes adsorbentes -Acido formico
Acido formico

Resina Amberlite Carbén Amberlite
XAD-7 activado IRA 67

Constantg Eje intensidad 1,52 2.20 1,37
de adsorcion (n)
Constante de equilibrio
de la Isotermade 10,70 16,28 2,39
Freundlich (Kf, mg/L)

R 0,70 0,97 0,99

Fuente: elaboracion propia

En la tabla 10 se observan las constantes de Freundlich para los datos
experimentales de acético con los diferentes adsorbentes preseleccionados, los
coeficientes de correlacion representan una linealizacion correcta de los datos para
el carbon activado y la resina Amberlite IRA-67 pues tienden a 1, sin embargo, se
puede evidenciar cierta dispersion en los datos para la Amberlite XAD-7 pues el
coeficiente de correlaciébn es menor a 0,8. En la grafica 6 se puede observar el
comportamiento de adsorcion del acido acético en el cual se evidencia un
comportamiento favorable con el adsorbente sélido carbén activado
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Tabla 10. Constantes de Freundlich para diferentes adsorbentes -Acido acético

Acido acético

Resina Amberlite
XAD-7

Constante de intensidad

., 1,48
de adsorcion (n)
Constante de equilibrio
de laIsoterma de 9,3
Freundlich (Kf, mg/L)

R 0,66

Carboén
activado

3,68

61,83

0,99

Amberlite
IRA 67

1,23

2,11

0,99

Fuente: elaboracion propia

Grafica 5. Isoterma de adsorcion de Freundlich del acido

formico con diferentes adsorbentes
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Grafica 6. Isoterma de adsorcion de Freundlich del acido
acético con diferentes adsorbentes
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Los modelos de adsorciéon de Langmuir y Freundlich proporcionan informacion
acerca del comportamiento de adsorcion de un componente cuando esta en
solucién acuosa, de igual manera estos modelos permiten hacer un estudio
adsorbente-adsorbato mediante la obtencién de la isotermas, pues con ellas se
puede hacer una tenue comparacion y asi encontrar el adsorbente que tiene mejor
afinidad con el adsorbato. En los estudios a acidos carboxilicos se puede notar que
estos modelos funcionan perfectamente pues los datos experimentales se ajustan
a las ecuaciones, indicando asi la afinidad del &cido con el adsorbente soélido; en
cuanto a las constantes de los modelos, son de gran importancia a la hora de hacer
predicciones de adsorcion en mezclas.

Como ya se ha mencionado los parametros de la isoterma de Langmuir y Freundlich
permiten inferir cierto comportamiento en el proceso de adsorcion, la isoterma de
Langmuir da a conocer la capacidad maxima del adsorbente; en este caso es claro
observar en las graficas 1, 2 y 3 que: la capacidad maxima de adsorcion de la
Amberlite IRA-67 se presenta cuando esta en contacto con el acido lactico, la
capacidad maxima de adsorcion de la Amberlite XAD-7 se presenta cuando esta en
contacto con el acido férmico y la capacidad maxima de adsorcion del carbén
activado se presenta cuando esta en contacto con acido acético; en las graficas
4,5,6 a pesar de no observarse una capacidad maxima de adsorcion se logra ver un
comportamiento que describe la capacidad de adsorcion en funcion de la
concentracion en el equilibrio de cada acido; este comportamiento describe la
misma afinidad acido-adsorbente solido que se logra observar en las isotermas de
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Langmuir, lo cual establece que los dos modelos de adsorcidn se ajustan a los datos
experimentales.
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4. ADSORCION DE UNA MEZCLA TERNARIA DE ACIDOS CARBOXILICOS

4.1 PREDICCION DEL COMPORTAMIENTO DE ADSORCION EN MEZCLA

4.1.1 IAST: Ideal Adsorption Solution Theory. La teoria de solucion adsorbida
ideal (IAST), desarrollada por Myers y Prausnitz en 1965, es un marco
termodinamico ampliamente utilizado para pronosticar facilmente las isotermas de
adsorcion multicomponente a partir de las isotermas de adsorcion de un solo
componente a la misma temperatura. IAST se basa en la suposicion de que las
especies adsorbidas forman una mezcla ideal, que es una aproximacion razonable
en muchos sistemas®.

La principal idea en la cual se basa la teoria de solucién absorbida ideal es que la
presion de expansion de cada componente sea constante a temperatura constante,
La presion de expansion de define como la diferencia entre la tension interfacial de
la interfaz solvente-solido puro y la de la interfaz solucion-sélido a la misma
temperatura, Para un sistema ternario:

M°1=r°2="r1° Ec.5

La presion de expansion modificada se define como se expresa en la ecuacion 6 y
es la misma para cada componente:

LY
" RT

(0] qoi o . Ec.6
5 dac i L= 1,2,3
0 C°%

Donde A es la superficie de area especifica por unidad de masa del absorbente, R
es la constante del gas, T es la temperatura, i indica cada uno de los componentes,
C°;y q°i son las concentraciones de soluto en la fase movil y estacionaria,
respectivamente, en el sistema de adsorcion de un solo componente. Las
ecuaciones 7, 8, 9 y 10 representan el equilibrio de adsorcién de cada componente
en el sistema ternario.

Ci = Coi X; i = 1,2,3 Ec.7

X1 +x,+x3=1 Ec.8

35 SIMON, Cory M. SMIT, Berend y HARANCZYK, Maciej. Py IAST: Ideal adsorbed solution theory
(IAST) Python package. En: Computer Physics Communications. Vol.; 200. (2016); p. 364—380.
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1 x1 x3  Xx3 Ec.9

o [e] [e]

q9 91 92 Qg3

q; = qx; i =123 Ec.10

Donde C; y g; son la concentracion en la fase mévil y fase estacionaria en un sistema
de adsorcion ternario, respectivamente; x; es la fraccion adsorbida de cada
componente en la fase estacionaria; y g es la concentracion en la fase estacionaria.

4.1.1.1 Algoritmo de aplicacién IAST. En la figura 4 se observa el algoritmo para
solucionar el modelo de prediccion IAST, el cual arroja la concentracion en la fase
movil y la fase estacionaria en un sistema de adsorcidon ternario, el cual fue
ejecutado en Matlab. Para aplicar la teoria de solucién adsorbida ideal y predecir el
equilibrio de adsorcién ternario a partir de datos de isotermas de un solo
componente, se obtiene un algoritmo explicito:

Para el modelo de adsorcion de Langmuir:

C% K.
wzf ———dC°; = Q;In(1 + K; C%) i=1,23
o 1+

K;C°; Ec.11

Por lo tanto, las concentraciones en su sistema de un solo componente en las fases
liguida y solida se pueden calcular mediante las ecuaciones (12) y (13),
respectivamente.

. e¥lei—1 Ec.12
€= —f— =123

K;C*;Q; Ec.13
o= Xl =123
Ti= 1Ko, "

La presién de dispersion adimensional ¥ se puede resolver numéricamente
mediante un método numérico adecuado tal como el método de Newton. Al
encontrar la presion de dispersion y utilizando los parametros de la isoterma de
Langmuir para un solo componente (K;, Q;), se puede calcular la concentracion de
cada componente en la fase liquida (C°;) y fase solida (g°;) con propiedades propias
de la mezcla ternaria. Las fracciones adsorbidas de los componentes 1,2y 3 en la
fase sdlida x;) se pueden calcular a partir de la Ec.7 y la concentracion total en la
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fase solida se puede calcular a partir de la Ec.8. Finalmente, las concentraciones

adsorbidas de los componentes 1,2 y 3 en la fase solida se pueden calcular
mediante Ec 10.

Figura 7. Algoritmo soluciéon numérica de IAST para el sistema de adsorcion

ternario.
[ INICIO ]

|

Entradas
Concentraciones iniciales: C1,
C2, C3. Constantes de Langmuir:
K1, K2, K3, Q1, Q2, Q3

Suposicién inicial del valor de ¥

l: Nuevo valor de ¥

Calcular C°1, C°2y C°3 con Ec. 12 K

A

Calcular ¥1,¥2,¥3 con Ec. 11

Calcular E = (¥1—-¥2)? + (¥1—
Ww3)2 + (W3 — ¥2)?

sl NO
E =1X10"°

Calcular x1, x2, x3 con Ec. 7

Calcular g°1, 9°2, q°3 con Ec. 13

Calcular g con Ec. 9

Calcular g1, 92, g3 con Ec. 10 Exportar ql, g2, __{ FIN ]
q3

Fuente: elaboracion propia
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4.1.2 Adsorcion sistema ternario. El sistema multicomponente con el cual se
evallia la adsorcion es Acido Léactico (AL), Acido Férmico (AF), y Acido Acético (AA),
estos componentes son usualmente encontrados al momento de producir acido
lActico por medio fermentativo®®; por ello es importante determinar el
comportamiento y fendmeno de adsorcion que presenta dicho acido en esta mezcla.
Para ello es indispensable encontrar las constantes de la isoterma de Langmuir para
cada componente puro evaluado con cada uno de los adsorbentes
preseleccionados, pues estos seran valores claves a la hora de ejecutar la teoria de
solucion adsorbida ideal (IAST). Las tablas 5,6 y 7 presenta las constantes de
Langmuir K; y Q; para cada componente.

Al aplicar el algoritmo de solucion de la teoria de la solucion adsorbida (IAST), es
posible evaluar el comportamiento del acido lactico en la solucion multicomponente,
pues esta indica la capacidad de adsorcion de cada compuesto a una concentracion
inicial dada.

4.1.2.1 Adsorcién del acido lactico en mezcla ternaria ideal. En la grafica 7 se
observa el comportamiento de adsorcién para una concentracion inicial de 37g de
acido lactico/L, 37g de &cido férmico/L, 37g de acido acético/L, dicha concentracion
es seleccionada con el fin de corroborar datos que ya se han reportado en previos
estudios tomando dicha concentracién, como concentracion inicial®’. En esta
grafica se puede analizar que existe una capacidad de adsorcidn sobresaliente para
el &cido lactico con la resina Amberlite IRA 67 cuando este se encuentra en solucion
multicomponente, esto quiere decir que dicho adsorbente sélido prevalece la
adsorcion del &acido lactico respecto a los otros &acidos de la solucién
multicomponente. Esto puede explicarse sobre la base de las caracteristicas
fisicoquimicas de la resina: la mayor porosidad de Amberlite IRA 67 (una resina
macroporosa con alta porosidad) permite un mejor acceso de la especie quimica a
la superficie interna.

Por otro lado, es necesario evaluar el comportamiento de adsorcion del acido lactico
en solucién acuosa y en solucién multicomponente cuando esta a una concentracion
de 37¢g/L de cada acido estudiado. Como se puede observar en la grafica 8; las
capacidades de adsorcién del &cido lactico disminuyen considerablemente para la
resina Amberlite XDA-7 y para el carbon activado cuando este estd en mezcla
ternaria; sin embargo para la resina Amberlite IRA 67, a pesar de observarse una
disminucién en la capacidad de adsorcion cuando el acido lactico esta en mezcla,

%6 TONG, Wang Yu. FU, Xiang Yang. LEE, Sang Mok. YU, Jie. LIU, Jian Wen. WEI, Dong Zhi y KOO,
Yoon Mo. Purification of L(+)-lactic acid from fermentation broth with paper sludge as a cellulosic
feedstock using weak anion exchanger Amberlite IRA-92. En: Biochemical Engineering Journal. Vol.;
18. No. 2 (2004); p. 89-96.

37 MOLDES, A. B. ALONSO, J. L. y PARAJO, J. C. Recovery of lactic acid from simultaneous
saccharification and fermentation media using anion exchange resins. En: Bioprocess and
Biosystems Engineering. Vol.; 25, No. 6. (2003) p. 357—363.
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esta es minima pues disminuye entre el 1% y el 2% lo cual indica que dicha resina
tiene la faculta de ser mas selectiva y tener mas interaccion con el acido lactico,
dando prevalencia para que en sus sitios activos se sitien las moléculas de acido
lactico.

Gréfica 7. Capacidad de las resinas para acido lactico,
acido formico y acido acético (concentracion inicial = 37¢g
de acido lactico/L, 37g de acido formico/L, 37g de acido

acético/L)
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Fuente: elaboracion propia

Gréfica 8. Capacidades de las resinas para soluciones
lacticas acuosas comerciales y para solucion
multicomponente que contiene 37g de acido lactico / L,
379 de &cido formico/L, 37g de acido acético/L
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Fuente: elaboracion propia
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4.1.2.2 Adsorcion del acido lactico en mezcla ternaria de medio fermentativo.
Es necesario realizar el estudio de la prediccion de adsorcion para una
concentracion inicial de 71.5¢g/L de acido lactico, 1.1 g/L de acido formicoy 1.9 g/L
de &cido acético, pues estas son las concentraciones que se acercan a la
produccion de acido lactico por via fermentativas®. Las graficas 9-11 representan las
isotermas de adsorcion con los diferentes adsorbentes cuando el acido lactico esta
en solucion acuosa y cuando esta en mezcla ternaria en medio fermentativo;
observandose asi la diferencia de los dos comportamientos, esta diferencia
depende netamente de la concentracion inicial, la estructura molecular de los

adsorbentes y de las caracteristicas del adsorbente

Gréfica 9. Isoterma de adsorcion para el acido lactico en
solucién acuosa y mezcla ternaria en medio fermentativo

con adsorbente soélido Amberlite XDA-7.
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%8 TONG, Wang Yu, et al. Op. cit., p.2.
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Gréfica 10. Isoterma de adsorcion para el &cido lactico en
solucién acuosa y mezcla ternaria en medio fermentativo
con adsorbente Carbon activado

200
180
160
140
120
100
80|
60 | '

40

Capacidad en el equilibrio mg/g resina

20

Carboén Activado

------ Acido Lactico en mezcla
Acido Lactico en solucién

0 L
0 20

Fuente: elaboracion propia

40 60 80
Concentracion g/L

100

Gréfica 11. Isoterma de adsorcion para el &cido lactico en
solucién acuosa y mezcla ternaria en medio fermentativo
con adsorbente Amberlite IRA 67.
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En las anteriores graficas se aprecia y confirma que es la resina Amberlite IRA-67
la que tiene prevalencia en la adsorcion del &cido lactico, esto gracias a las
caracteristicas fisicas de la resina, su porosidad, area superficial y afinidad por el
acido lactico. Estos resultados validan el modelo IAST-Langmuir, y la solucion
numerica ejecutada, siendo asi el modelo IAST un modelo de prediccion aceptado
para este tipo de estudios.

4.1.3 Selectividad. La selectividad suele representar una de las caracteristicas mas
importantes a la hora de escoger el adsorbente adecuado. La selectividad
representa de manera simple la descripcion de equilibrio en soluciones
multicomponentes, la selectividad de un compuesto i respecto de otro |, Sij, se define
como el cociente de sus relaciones molares en la fase adsorbida y fluida
_ xl/xj
=t
] yl/yj Ec. 14

donde x es la fraccion molar en la fase adsorbida e y es la fraccién molar de la fase
fluida.

Tabla 11. Selectividad de los adsorbentes en mezcla ternaria ideal.

Mezcla ternaria ideal

Adsorbente Selectividad Acido Selectividad Acido Léctico
Lactico en Acido Formico en Acido Acético @ 37g/L de
@ 37g/L de Acido Lactico Acido Lactico

Amberlite IRA-67 448,462 294,350
Amberlite XDA-7 1,439 0,198
Carbdén activado 10,452 0,302

Fuente: elaboracion propia

Tabla 12. Selectividad de los adsorbentes en mezcla ternaria-medio fermentativo.

Mezcla ternaria de medio fermentativo

Adsorbente Selectividad Acido Selectividad Acido LActico
Lactico en Acido Férmico en Acido Acético @ 71.5 g/L
@ 715g/L de Acido de Acido Léctico

Lactico
Amberlite IRA-67 3988 2277
Amberlite XDA-7 1,539 0,295
Carb6n activado 3,186 0,250

Fuente: elaboracion propia
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En la tabla 11 y 12 se presenta la selectividad obtenida con IAST-Langmuir en
donde se observa que el adsorbente solido Amberlite IRA-67 presenta la mayor
selectividad en comparacion con los otros dos adsorbentes solidos, esto esta
asociado con la alta afinidad que tiene el acido lactico con dicha resina, este
resultado comprueba que la Amberlite IRA-67 tendra predileccion de adsorcion por
el &cido lactico en comparacion con los otros acidos presentes en el sistema; por
otro lado, se aprecia que la selectividad es mayor cuando el acido lactico se
presenta en concentraciones altas, sin embargo, para hacer un estudio completo en
todo el rango de concentraciones, es necesario encontrar la densidad de cada punto
de concentraciones por lo cual es necesario un modelo termodinamico puesto que
el volumen especifico del sistema no sera constante. Este estudio no entra en las
delimitaciones del proyecto.
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5. MODELAMIENTO Y SIMULACION-ESTADO DEL ARTE

A la hora de realizar el modelamiento y simulacion de la fenomenologia de adsorcion
para el sistema ternario de acido lactico es necesario hacer un estudio a las
ecuaciones que gobierna dicha fenomenologia; cada una de estas ecuaciones
contienen términos que describen el balance de masa, energia y momentum; para
describir el balance de especie en las ecuaciones se utilizan términos fuente propios
del proceso de adsorcion, estos términos fuente estan directamente relacionados
con las isotermas de adsorcion vistos en los anteriores capitulos, pues es necesario
utilizar valores como capacidad de adsorcién propios de las isotermas.

5.1 ECUACIONES QUE GOBIERNAS LA FENOMENOLOGIA DE LA
ADSORCION

5.1.1 Ecuaciones de continuidad de especies. Es necesario tener en cuenta

algunas de las ecuaciones que gobiernan el sistema como lo son las de especie.

5.1.1.1 Transferencia de especies en fase liquida. Para modelar la adsorcion en
columna liquido-sdlido de lecho fijo es necesario incluir la transferencia de masa
convectiva y la difusion molecular. Las moléculas o iones en la columna pueden
moverse en ambas direcciones, axial y radial, sin embargo, para este estudio se
considera que todas las secciones transversales son homogéneas y que el
movimiento radial es nulo o despreciado. Se considera una seccion de la columna
cilindrica de area transversal circular (figura 5)

Figura 8. Volumen de control para un lecho fijo

Area transversal
de la coIImna: At

TCI' z+Az

— Az

P,

Lecho
adsorbente

Fuente: elaboracion propia

51



La ecuacion 15 corresponde al balance de especie para una altura Az, donde se
tiene en cuenta el neto por conveccion, la acumulacion en el lecho fijo, la
trasferencia del adsorbente y el neto por dispersion axial.

aZCi aCl aql Ec.15
D,AAZe Fr + cud;Ci|, = euliCi|zonz + suAtAZE + (1 +e)AAZp, s

donde Ates el area transversal, C; es la concentracion en el componente i, z es el
eje axial del lecho, ¢ es la fraccion de lecho vacio, p, es la densidad de particula,
D, es el coeficiente de dispersidn axial y q; corresponde a la carga promedio en la
superficie de la particula i de adsorbato por unidad mésica de absorbente.

Se adquiere una ecuacion de conservacion masiva macroscopica para representar
la relacion entre las variaciones correspondientes, la cual se rige bajo la siguiente
ecuacion conceptual

{ Neto por }+{ Neto por }_ {Transferencia Ec.16

. ., . i = {Acumulado
dispersion axial conveccion del adsorbente} { J

Igualando la ecuacion 15 a 0, dividiendo la todos los términos entre eA;Az y tomando
el limite cuando Az = 0 se obtiene la ecuacion 17 el balance de masa diferencial
para un lecho fijo.

6C1+6Cl+ 1—Saqi 62Cl- -0 Ec.17
Yoz ot PPTe ot TP a2 T
La figura 6 describe el volumen de control como se muestra en la ecuacién 17.

Figura 9. Diagrama esquemético de la conservacion
masica de un volumen de control

1. Transferencia de masa
convectiva

2. Dispersion axial

3. Transferencia de masa del
adsorbente

4. Acumulacion

=

L Ue

Fuente: elaboracién propia
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Teniendo en cuenta las siguientes suposiciones, el modelo para la transferencia de
masa del sistema a estudiar se rige bajo la ecuacion 18

= La operacion del lecho fijo es isotérmica.

= Se desprecia la conveccidn y dispersion en el espacio radial.

= Se considera solo la adsorcion del &cido lactico

» Se toma en cuenta la dispersion axial.

» Se deprecia todas aquellas reacciones quimicas, solo se presenta fisisorcion

aCAL aZCAL aCAL N 1-— ganL ~0 Ec.18
ot tazz "W TP Tor T

Las condiciones iniciales y de frontera para la anterior ecuacién son:

t=0 - C(z,t)=0
t=0-q(zt)=0

z=0 - C(0,t=0)=0, C(0,t>0)= C;

ac
z=H->—=0
0z

donde Cr es la concentracion inicial del afluente, y H es la altura del lecho.
Conservacién mésica

El término fuente del balance de trasferencia de masa del fluido corresponde a la
fenomenologia que rige la transferencia de masa del adsorbente y se representa

mediante la ecuacioén 19.

(1_5) anL Ec.19

5.1.1.2 Cinéticade adsorcion. El modelo cinético de adsorcion describe la cantidad
de cambio en la masa del liquido absorbido en el tiempo debido a la transferencia
de masa entre las particulas solidas adsorbentes y el liquido externo, que es la
velocidad de transferencia de masa de adsorciéon del liquido®, la cinética de
adsorcion se evalia mediante el modelo de fuerza motriz lineal (LFD). El modelo de

3 LI, Shuangjun, DENG. Shuai, ZHAO. Li, ZHAO. Ruikai, HE Junnan. y SUN, Taiwei.
Numerical investigations and mathematical models of carbon capture by adsorption-
A review. En: Energy Procedia. Elsevier.Vol.;120. (2017); p. 3244-3251.
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fuerza motriz lineal (LDF) formula un coeficiente de transferencia de masa agrupada
para representar la velocidad de difusion intrapellet, como se escribe en la ecuacion
20

0qaL . Ec.20
Frake kL(q* —q)

El parametro q presenta la cantidad real adsorbida dindmica, mientras que g~ es el
equilibrio de las cantidades adsorbidas. k; (s-1) es la constante de tiempo de
adsorcion o constante de transferencia de masa; se estima a partir de la resistencia
microporosa del liquido que pasa a través de materiales porosos como“°:

15D, Ec.21
L= 2
rC

donde r. es el radio del cristal adsorbente, D, es el coeficiente de difusién
intermicroporoso.

5.1.1.3 Equilibrio de adsorcién. Para describir el fendbmeno de transferencia de
masa durante la separacion por adsorcion, la cantidad de liquido absorbido, g*, que
se usa para evaluar el rendimiento de adsorcién de los adsorbentes, es un
parametro clave a hora de realizar la investigacién numérica. El modelo de equilibrio
de adsorcion que emplea modelos matematicos para expresar la cantidad de
adsorcién de equilibrio es reflejado principalmente en el efecto del ajuste de la
isoterma de adsorcion, para este estudio el modelo utilizado es el modelo de
Langmuir que ya se ha descrito en el capitulo anterior y se rige bajo la ecuacion 22.

KC°Q Ec.22
1+ KC°

Donde K es la constante de Langmuir, Q la carga maxima de la isoterma de
Langmuir y C° es la concentracion en el equilibrio.

q" =

40 QASEM, Naef A.A. BEN-MANSOUR, Rached y HABIB, Mohamed A. An efficient
CO2 adsorptive storage using MOF-5 and MOF-177. En: Applied Energy. Vol.; 210.
(2018); p. 317-326.
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5.1.2 Conservacion de la energia. La ecuacion del balance de energia es similar
a usada clasicamente para describir los flujos en medios porosos. Incluye, sin
embargo, un término fuente que considera la liberacion de energia durante el
proceso de adsorcion. Esta ecuacion supone que los medios solidos y fluidos son
homogéneos, y en particular que su energia y conductividad estdn modeladas por
una ley mixta®!. La ecuaciéon de energia para la separacion de AL muestra el
equilibrio entre la energia almacenada en el lecho adsorbente y el cambio en la
energia derivada del flujo convectivo, trabajo de presion, difusion térmica y
adveccion, asi como la energia liberada y consumida como consecuencia de la
adsorcion y desorcion:

9 N Ec.23
o7 (eprEr + (1= ©)psE) + V- (9(prEr +p)) = V- [kesVT] + 5, ¢
donde:
g op P v? Ec.24
)
E,=h Ec.25

Siendo E; la energia total del liquido, E; la energia total del adsorbente, ¢ es la
porosidad del lecho, p; es la densidad del fluido, ps es la densidad del sélido,v el
vector de velocidad total del fluido, p la presion estatica del fluido y k.rr es la
conductividad térmica del medio. El parametro k.rr es calculado mediante la
ecuacion 26:

keff = SkL + (1 - S)ks Ec.26

Donde k; y ks, son las conductividades térmicas del liquido y el adsorbente
respectivamente.

La ecuacion de energia se usa con un término de fuente de energia que es
exotérmico durante la adsorcion:

Siendo S, el término fuente de transferencia de masa (Ec. 19), y AH el calor de
adsorcion que puede ser obtenido mediante la ecuacion 284

41 BOTZUNG, M. CHAUDOURNE, S. GILLA, O. PERRET, Ch. LATROCHE, M. PERCHERON-
GUEGAN A.y MARTY, Philippe. Simulation and experimental validation of a Hydrogen storage tank
with Metal Hydrides. En: International Journal of Hydrogen Energy. Vol.; 33. No. 1 (2008); p. 98—
104.

42 YE, Feng. XIAO, Jinsheng. HU, Binxiang. BENARD, Pierre y CHAHINE, Richard. Implementation
for Model of Adsoptive Hydrogen Storage Using UDF in Fluent. En: Physics Procedia [online].
Vol.; 24. (2012) p. 793-800.
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S, = —AHS,, Ec.27

Ec.28

qmax
AH =« ln( )

q*

donde « es la constante 3180(J mol?), gmax es la carga maxima de adsorciéon y es
equivalente al parametro Q de la ecuacién de Langmuir (Ec. 22) y g* es la carga en
el equilibrio y es obtenida gracias a la ecuacion 22.

5.1.3 Conservacioén de momentun. Las ecuaciones de conservacion de momento
con la adicion de un término fuente de impulso se han utilizado para modelar el flujo
del liquido en un medio poroso como una ecuacion de flujo de fluido estandar. La
ecuacion de transporte de momento dependiente del tiempo es similar a la utilizada
para los medios porosos homogéneos clasicos*:. Puede escribirse como:

d(psv _
£M+V-(pff517 =-Vp+VT+gps+5;

ot Ec.29

Donde py es la densidad del fluido, p la presion estatica, v el vector de velocidad,
T es el tensor de estrés, g es el vector de aceleracién de la gravedad y S; representa
un término de friccién adicional debido al medio poroso. Este término fuente explica
las interacciones entre el flujo del liquido y el medio sélido poroso y esta compuesto
de dos partes: un término de pérdida viscosa (Darcy) y un término de pérdida inercial
debido a la fuerte variacion geométrica de las lineas de flujo en la escala de poros**.

U 1.,
Si=— (—Vi + szlvlvi)

k Ec.30

donde u es la viscosidad del fluido, |v| es el valor del vector de velocidad, y v;es el
componente de velocidad en la direccion i, k es la permeabilidad y C, es el factor
de resistencia inercial:

donde Dpy ¢, son, respectivamente, el didmetro medio de particula y la porosidad
del lecho.

Tabla 13. Términos fuente del modelo de adsorcion
Modelo Término fuente Ec.

43 BOTZUNG,Maxime, et al. Op. cit., p 102
44 QASEM, Naef A.A. BEN-MANSOUR, Rached y HABIB, Mohamed A. An efficient CO2 adsorptive
storage using MOF-5 and MOF-177. En: Applied Energy. Vol.; 210. (2018); p. 317-326.
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2 3
_ Dy &

k=———"Y
150 (1 — ¢,)2 Ec.31
_35(1—¢)
2= DPSS Ec.32
Conservacion de masa ¢ —_ (1—-¢) 0qqu 19
meo e PPTor
Conservacion de energia Sp = —AHS,, 27
Conservacion de momentum U 1, 30
Si = — Evi+CZE|V|vi

Fuente: elaboracion propia

Como se puede observar en las ecuaciones 19 y 27 los términos fuente contienen
directamente las isotermas de adsorcién pues utilizan la capacidad de adsorcién del
acido lactico, por eso se hace necesario hacer un estudio detallado de modelos,
adsorbentes entre otras variables vistas en los capitulos 2, 3 y 4 respecto a las
isotermas de adsorcion.

Figura 10. Términos fuente de las ecuaciones de control.

Fuente: elaboracion propia
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6. CONCLUSIONES

El modelo de la isoterma de Langmuir ajusta mejor los datos experimentales de
capacidad y concentracion en el equilibrio pues los valores de la correlacion
tienden a 1, los parametros obtenidos de la isoterma de Langmuir fueron
determinados por medio un algoritmo en Matlab, para los acidos carboxilicos:
acido lactico, acido formico y acido acético

El adsorbente solido seleccionado para el &cido lactico en solucién acuosa fue
la Amberlite IRA 67, pues reporto datos altos de capacidad (341 mg &cido
lactico/g resina), utilizando el modelo de la isoterma de Langmuir.

El adsorbente soélido seleccionado para el sistema multicomponente fue la
Amberlite IRA-67, puesto que la prediccién en sistema ternario mostro que la
capacidad de adsorcién del &cido lactico es alta siendo 210 g de acido lactico/g
resina para una concentracion inicial de 37g/L de acido lactico.

Se determino la selectividad del sistema ternario por medio de un algoritmo
desarrollado en Matlab y Aspen One, en el cual se encontré que la selectividad
del &cido lactico para la resina Amberlite (448,46 para una concentracion inicial
de 37g/L de acido lactico) es mayor lo cual demuestra una predileccion de
adsorcién del 4cido lactico en comparacion con los otros acidos.

Al momento de hacer un disefio conceptual del equipo es necesario hacer un
estudio del modelamiento de la fenomenologia de adsorcion, el estudio al estado
del arte permitié conocer los términos fuente de cada ecuacion necesaria para
desarrollar dicho modelamiento, estos términos son claves a la hora de utilizar
un CFD.
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7. RECOMENDACIONES

Para poder hacer un estudio mas completo se recomienda utilizar otros modelos
de isoterma de adsorciéon como lo son el modelo BET, o Toth, para de esta forma
poder realizar una comparacioén, y encontrar cual es mejor modelo que se ajusta
a sistemas acuosos de acido carboxilicos.

Al momento de hacer la prediccion en sistemas ternarios con el modelo IAST,
se recomienda ejecutar el modelo con parametros de otras isotermas como lo
son Freundlich y BET, para asi de esta esta manera encontrar cual predice mejor
el comportamiento; es indispensable que para hacer dichos estudios se logre
tener datos experimentales del comportamiento de este sistema (acido lactico,
férmico y acético).

Es importante aplicar otros modelos de prediccion de adsorcion de sistemas
multicomponentes encontrados en la literatura para asi poder encontrar el
modelo adecuado a la hora de hacer estudios de adsorcién en sistemas de
acidos carboxilicos.

Implementar los balances y ecuaciones descritas en el estado del arte, que se
refiere al modelamiento y simulacién de la fenomenologia de adsorcion en
sistemas ternarios de &cidos carboxilicos y lograr un disefio conceptual del
equipo de adsorcion.

Comparar otros modelos de prediccibn con datos experimentales en este
sistema ternario

59



BIBLIOGRAFIA

BAYAZIT, Sahika Sena. INCI, Ismail y USLU, Hasan. Adsorption of lactic acid from
model fermentation broth onto activated carbon and amberlite IRA-67. En: Journal
of Chemical and Engineering Data. Vol.; 56. No. 5 (2011); p. 1751-1754.

BOTZUNG, M. CHAUDOURNE, S. GILLA, O. PERRET, Ch. LATROCHE, M.
PERCHERON-GUEGAN A. y MARTY, Philippe. Simulation and experimental
validation of a Hydrogen storage tank with Metal Hydrides. En: International Journal
of Hydrogen Energy. Vol.; 33. No 1 (2008); p. 98-104.

DATTA, Rathin y HENRY, Michael. Lactic acid: recent advances in products,
processes and technologies — a review. En: Journal of chemical technology &
biotechnology. Vol.; 81. No 7(Jul); p. 1119-1129.

FIGUEROA, Danilo. MORENO, Anderson y HORMAZA, Angelina. Equilibrio,
termodinamica y modelos cinéticos en la adsorcion de Rojo 40 sobre tuza de maiz.
En: Revista Ingenierias Universidad de Medellin. Vol.; 14. No. 26 (2015); p.105-
120.

GANGULY, S. K. y GOSWAMI, A. N. Surface diffusion kinetics in the adsorption of
acetic acid on activated carbon. En: Separation Science and Technology. Vol.; 31.
No 9 (1996); p. 1267-1278.

GOTTUMUKKALA, Lalitha Devi. PARAMESWARAN, Binod. VALAPPIL, Sajna
Kuttavan. PANDEY, Ashok. y SUKUMARAN, Rajeev Kumar. Growth and butanol
production by Clostridium sporogenes BEO1 in rice straw hydrolysate: Kinetics of
inhibition by organic acids and the strategies for their removal. En: Biomass
Conversion and Biorefinery. Vol.; 4. No 3 (2014); p. 277-283.

HBOVA, Véra. MELZOCH, Karel. RYCHTERA, Mojmir y SEKAVOVA, Barbora.
Electrodialysis as a useful technique for lactic acid separation from a model solution
and a fermentation broth. En: Desalination. Vol. 162, No 1-3 (2004), p. 361-372.

INSTITUTO COLOMBIANO DE NORMAS TECNICAS Y CERTIFICACION.
Documentacion. Presentacion de tesis, trabajos de grado y otros trabajos de
investigacion. NTC 1486. Sexta actualizacion. Bogota: El Instituto, 2008, p. 1-42

. Referencias bibliograficas, contenido, forma y estructura. NTC 5613.
Bogota: El Instituto, 2008, p.1-38

. Referencias documentales para fuentes de informaciones electronicas.
NTC 4490. Bogota: El Instituto, 1998, p.1-27

60



KOMESU, ANDREA. WOLF MACIEL, MARIA. ROCHA DE OLIVEIRA. Purification
of Lactic Acid Produced by Fermentation: Focus on Non-traditional Distillation
Processes. En: Separation and Purification Reviews [online]. Vol.; 46, No. 3 (2017);
p. 241-254.

LAZO, José. Sintesis y caracterizacion de arcillas organofilicas y su aplicacion como
adsorbentes del fenol. En: Revista de la sociedad quimica del Pera. Vol.; 74. No 1
(2008); p. 3-19.

LI, Hong, MUSTACCHI. Roberta, KNOWLES. Christopher J. SKIBAR, Wolfgang.
SUNDERLAND, Garry. DALRYMPLE, lan y JACKMAN, Simon A. An electrokinetic
bioreactor: Using direct electric current for enhanced lactic acid fermentation and
product recovery. En: Tetrahedron. Vol.; 60. No. 3 (2004); p. 655—-661.

LI, Qian-Zhu. JIANG, Xing-Lin. FENG, Xin-Jun. WANG, Ji-Ming. SUN, Chao.
ZHANG, Hai-Bo. XIAN, Mo y LIU, Hui-Zhou. Recovery Processes of Organic Acids
from Fermentation Broths in the Biomass-Based Industry. En: Journal of
Microbiology and Biotechnology. Vol.; 26. No. 1 (2016); p. 1-8.

LI, Shuangjun, DENG. Shuai, ZHAO. Li, ZHAO. Ruikai, HE Junnan. y SUN, Taiwei.
Numerical investigations and mathematical models of carbon capture by adsorption-
A review. En: Energy Procedia. Elsevier.Vol.;120. (2017); p. 3244-3251.

LIU, Baojian. LIU, Shiwang. LIU, Tiebing y MAO, Jianwei. A novel granular activated
carbon adsorption method for separation of levulinic acid from formic acid. En:
Advanced Materials Research. Vol.; 553. (2012); p. 1691-1695.

LOPEZ GARZON, Camilo S. y STRAATHOF, Adrie J.J. Recovery of carboxylic acids
produced by fermentation. En: Biotechnology Advances. Vol.; 32. No 5 (2014);
p. 873-904.

MADZINGAIDZO, L. DANNER, H. y BRAUN, R. Process development and
optimisation of lactic acid purification using electrodialysis. En: Journal of
Biotechnology. Vol.; 96. No 3 (2002); p. 223—-239.

MORENO, Lina. TORRES, Daniel. y MORALES, Yovanny. Caracterizacion de un
caldo fermentado y su separacién por un proceso hibrido. Bogota D.C. 2017.
Fundacion Universidad de América.

MURCIA, Neyfe. CIFUENTES, Jhoan. y MORALES, Yovanny. Modelamiento y

disefio conceptual de la separacion de lactato mediante electrodialisis. Bogota D.C,
2017 Fundacion Universidad de América.

61



QASEM, Naef A.A. BEN-MANSOUR, Rached y HABIB, Mohamed A. An efficient
CO2adsorptive storage using MOF-5 and MOF-177. En: Applied Energy. Vol.; 210.
(2018); p. 317-326.

RENGE, V. KHEDKAR, S C. y PANDE, Shraddha V. Removal of Heavy Metals From
Wastewater Using Low Cost Adsorbents: a Review. En Sci. Revs. Chem. Commun.
Vol.; 2. No 4 (2012); p. 580-584.

SEADER, J. D. HENLEY, Ernest. J. y ROPER, D. K. Separation Process Principles,
Chemical and Biochemical Operations. New York: John Wiley & Sons, 2011

SERNA-COCK, L. y STOUVENEL, A. Rodriguez-de. Produccion Biotecnologica De
Acido Lactico: Estado Del Arte Biotechnological Production of Lactic Acid. En:
Ciencia y Tecnologia Alimentaria Vol.; 5 N. 1 (2005), p. 54-65.

SIMON, Cory M. SMIT, Berend y HARANCZYK, Maciej. Py IAST: Ideal adsorbed
solution theory (IAST) Python package. En: Computer Physics Communications.
Vol.; 200. (2016); p. 364—-380.

TONG, Wang Yu. FU, Xiang Yang. LEE, Sang Mok. YU, Jie. LIU, Jian Wen. WEI,
Dong Zhi y KOO, Yoon Mo. Purification of L(+)-lactic acid from fermentation broth
with paper sludge as a cellulosic feedstock using weak anion exchanger Amberlite
IRA-92. En: Biochemical Engineering Journal. Vol.; 18. No 2 (2014); p. 89-96

USLU, Hasan y MAJUMDER, Subhajit. Adsorption Studies of Lactic Acid by
Polymeric Adsorbent Amberlite XAD-7: Equilibrium and Kinetics. En: Journal of
Chemical and Engineering Data. Vol.; 62. No 4 (2017); p. 1501-1506.

USLU, Hasan. Adsorption equilibria of formic acid by weakly basic adsorbent
Amberlite IRA-67: Equilibrium, kinetics, thermodynamic. En: Chemical Engineering
Journal. Vol.; 155. No 1-2 (2009); p. 320-325.

USLU, Hasan. INCI, Ismail y BAYAZIT, Sahika Sena. Adsorption equilibrium data
for acetic acid and glycolic acid onto amberlite IRA-67. En: Journal of Chemical and
Engineering Data. Vol.; 55. No 3 (2010); p. 1295-1299.

VERA, Bolis. Aline Auroux (eds.). Calorimetry and Thermal Methods in Catalysis. 1.
Springer-Verlag Berlin Heidelberg: Springer Series in Materials Science 154., 2013.

62



63



