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Modelado Matematico de la Cinética
de la Reaccion de Transesterificacion

y Prospeccion Probabilistica de la
Composicion de Lipidos Saponificables
en Aceites Vegetales

Resumen: El Biodiesel, es un Biocombustible que constituye una realidad cotidiana para un sin nimero de productores
radicados en la Argentina, especialmente en aquellas dreas Agroindustriales que sufren la falta de combustibles fésiles,
localizadas, particularmente, en la regién Nordeste del pais.

Los resultados reportados en este trabajo permiten concluir que se han establecido correctamente los lineamientos bdsicos
para el Modelado Matemdtico de la Cinética de la Reaccidn de Transesterificacion a fin de utilizarlos en el Software Matlab
Yy que se ha desarrollado de manera adecuada la Prospeccion Probabilistica de la composicion de lipidos saponificables en
Aceites Vegetales. Con estos resultados se considera viable el desarrollo de la Simulacién de la Reaccién de Transesterifica-
cién de lipidos saponificables en Aceites Vegetales.

Palabras Claves: Lipidos saponificables; Biodiesel; Prospeccion Probabilistica.

Abstract: Biodiesel is a biofuel that is a daily reality for a number of agroindustrial producers in Argentina, especially in
areas where this producers suffer the lack of fossil fuel, particularly localized in the Northeast region.

The results reported in this study allow to conclude that it has been successfully established the basic guidelines for
Mathematical Modeling of the kinetics of the transesterification reaction to use in MATLAB software, and that has been
properly developed the probabilistic prospection of the composition saponifiable lipids of vegetable oils. With these results,
it is possible to consider viable the development of the simulation of the transesterification reaction of saponifiable lipids
present vegetable oils.
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INTRODUCCION Y OBJETIVOS

Introduccion

La sustitucién de los combustibles denominados
fosiles o tradicionales, derivados del petroleo, por otros
de origen vegetal o animal, denominados biocombus-
tibles cobra, en nuestros dias, cada vez mayor impor-
tancia, dado que los biocombustibles provienen de
una fuente renovable. Estos biocombustibles consti-
tuyen una realidad cotidiana para un sin ndimero de
productores radicados en la Argentina, especialmente
en aquellas areas Agroindustriales que sufren la falta
de combustibles fésiles, localizadas, particularmente,
en la region Nordeste del pais (Sequeira et al., 2007,
Sequeira et al,, 2011,Rubio et al., 2013).

El biodiesel se define como un biocombustible
oxigenado derivado de grasas animales y de distintos
tipos de aceites vegetales saponificables. Este biocom-
bustible se obtiene a través de una reaccién de tran-
sesterificacion, donde se desplaza un grupo alcohol
(glicerol) por otro (metanol) en un éster para dar una
mezcla de ésteres metilicos (conocidos en general
como biodiesel) y un coproducto denominado comun-
mente glicerol. Entre los aceites vegetales se destacan,
como materia prima mas usual para la obtencién de
biodiesel, los de: girasol, algodoén, soja e incluso los
aceites usados provenientes de la industria alimen-
taria. En la actualidad resulta relevante explorar la
posibilidad de obtener biodiesel a partir de fuentes
que no compitan con aquellas destinadas a la produc-
cion de alimentos, estos biocombustibles son denomi-
nados en general de segunda generacion (Morales et
al, 2012, Sequeira et al., 2011, Morales et al, 2009).

Es necesario alcanzar un alto grado de comprensién
de la cinética de la reaccidn de transesterificacion de
los aceites saponificables, dado que sin ese conoci-

miento resulta muy dificil lograr un nivel acertado de
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cambio de escala de los distintos reactores, convirtién-
dose este proceso en un ensayo permanente de prueba
y error lo que demanda costos elevados a la indus-
tria. Vale la pena mencionar que las publicaciones
que abordan la cuestién de la cinética resuelven solo
en forma parcial la misma ya que consideran Unica-
mente algunas materias primas, principalmente soja
y girasol, al tiempo que el modelado computacional
aborda modelos simplificados para representar a los
triglicéridos saponificables, tanto en el nimero de
atomos de carbono como en la estructura misma de las
correspondientes cadenas hidrocarbonadas (Santos et
al., 2010, Casas et al,, 2011, Yusuke et al., 2009, Vicente

etal, 2005).
Objetivos

Se plantean los siguientes objetivos a alcanzar con
el desarrollo del presente trabajo:

Establecer los lineamientos basicos para el Mode-
lado Matematico de la Cinética de la Reaccién de Tran-
sesterificacion siguiendo las caracteristicas de reactor
establecidos por Sequeira et al,, 2007, utilizando para
ello el software Matlab.

Desarrollar la Prospeccion Probabilistica de la compo-

sicién de lipidos saponificables en Aceites Vegetales.
METODOLOGIA

Modelado Matematico de la Cinética de l1a Reaccion

de Transesterificacion

Los datos obtenidos experimentalmente, siguiendo
lo establecido por Sequeira et al., 2007, fueron proce-
sados con el software de calculo matematico Matlab.

Para ello se ha considerado que la reaccién de transes-
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terificacion estd compuesta por tres etapas sucesivas y

reversibles, tal como se observa en la Figura 1.

Estas tres etapas se dividen de la siguiente manera:

Una primera etapa reversible en la que los triglicé-
ridos reaccionan con el metanol para dar lugar a los
diglicéridos y metil ésteres de acidos grasos (FAME,
por su sigla en inglés).

Una segunda etapa, también reversible, en la que los
diglicéridos reaccionan nuevamente con metanol para
dar lugar alos monoglicéridos y otra molécula de FAME.

Una tercera y ultima etapa, reversible al igual que
las anteriores, en la que los monoglicéridos reaccionan
con metanol para dar una tltima molécula de FAME y
glicerol, como producto final de la reaccion.

En resumen una molécula de triglicérido da lugar
a tres moléculas de FAME y una molécula de glicerol,
al tiempo que consume para ello tres moléculas de
metanol durante la transesterificacion (en presencia
de NaOH como catalizador).

A su vez, en la Figura 1 se observan las constantes
k1 a k6 que representan las constantes cinéticas de
reaccién segun la siguiente descripcion:

- k1: es la constante cinética de la reaccion para la
obtencion de diglicérido a partir de triglicérido.

- k2: es la constante cinética de la reaccion, en su
etapa reversible, para la obtenciéon de triglicérido a
partir de diglicérido.

- k3: es la constante cinética de la reaccién para la
obtencién de monoglicérido a partir de diglicérido.

- k4: es la constante cinética de la reaccion, en su
etapa reversible, para la obtencién de diglicérido a
partir de monoglicérido.

- k5: es la constante cinética de la reaccién para la

obtencién de glicerol a partir de monoglicérido.
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- k6: es la constante cinética de la reaccion, en su
etapa reversible, para la obtencién de monoglicérido

a partir de glicerol.

En funcién del camino de reacciéon descrito en la
Figura 1, se plantean las ecuaciones de balance de
masa para cada componente de la reaccién conside-
rando su variacién a lo largo del tiempo.

=y xT*A+ley D *E (1)

La Ecuacién (1) dT/dt representa la variaciéon de
la concentracion a lo largo del tiempo de los triglicé-
ridos, donde el signo negativo de k1 se debe a la desa-
paricién de triglicéridos (T) y el consumo de metanol
(A), mientras que el signo positivo de k2 representa
la etapa reversible de la reaccién en la que los diglicé-
ridos (D) reaccionan con los FAME (E) para dar lugar a

triglicéridos (T) y metanol (A).

=k *xTxA—kyxDsE—kyxDsA+ky+M+E (2)

La Ecuacién (2) dD/dt representa la variacién de
la concentracién a lo largo del tiempo de los diglicé-
ridos (D), donde el signo positivo de k1 se debe a que
los triglicéridos (T) reaccionan con metanol (A) para
dar lugar a diglicérido (D) y FAME (E), mientras que el
signo negativo de k2 se debe a que los diglicéridos (D)
formados se consumen reaccionando con los FAME (E)
en la etapa reversible, para dar lugar a los triglicéridos
(T) y metanol (A). El signo negativo de k3 se debe a que
los diglicéridos (D) reaccionan con metanol (A) para
dar lugar a monoglicéridos (M) y FAME (E), mientras
que el signo positivo de k4 se debe a que en la etapa
reversible los monoglicéridos (M) reaccionan con los
FAME (E) para formar diglicéridos (D) y metanol (A).
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lz_l\::kg*D*A—k4*M*E—k5*M*A+k6*G*E (3)

La Ecuacion (3) dM/dt representa la variacién de la
concentracion a lo largo del tiempo de los monoglicé-
ridos (M), donde el signo positivo de k3 se debe a que
los diglicéridos (D) reaccionan con metanol (A) para
dar lugar a monoglicérido (M) y FAME (E), mientras que
el signo negativo de k4 se debe a que los monoglicéridos
(M) formados se consumen reaccionando con los FAME
(E) en una etapa reversible, para dar lugar a diglicéridos
(D) y metanol (A). El signo negativo de k5 se debe a que
los monoglicéridos (M) reaccionan con metanol (A)
para dar lugar a glicerol (G) y FAME (E), mientras que el
signo positivo de k6 se debe a que en una etapa rever-
sible los glicerol (G) reaccionan con los FAME (E) para

formar monoglicéridos (M) y metanol (A).

= ks*MxA—kgxG+E (4)

La Ecuacion (4) dG/dt representa la variacion de
la concentracién de glicerol (G) a lo largo del tiempo,
donde el signo positivo de k5 se debe a la desaparicion
de monoglicéridos (M) y el consumo de metanol (A)
para formar glicerol (G), mientras que el signo negativo
de k6 representa la etapa reversible de la reaccion en la
que el glicerol (M) formado reacciona con los FAME (E)

para dar lugar a monoglicéridos (M) y metanol (A).

%:kl*T*A—kz*D*E+k3*D*A—k4*M*E+k5*M*A7k6*G*E (5)

La Ecuacion (5) dE/dt representa la variacion de la
concentracion a lo largo del tiempo de los FAME (E),
donde el signo positivo de k1 se debe a la desaparicion
de triglicéridos (T) y el consumo de metanol (A) para
formar FAME (E), mientras que el signo negativo de k2

sedebe alareaccién enla que los diglicéridos (D) reac-
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cionan con los FAME (E) para dar lugar a triglicéridos
(T) y metanol (A) en la primer etapa reversible. El
signo positivo de k3 se debe a que los diglicéridos (D)
reaccionan con metanol (A) para dar lugar a monogli-
cérido (M) y FAME (E), mientras que el signo negativo
de k4 se debe a que los monoglicéridos (M) formados
se consumen reaccionando con los FAME (E) en la
segunda etapa reversible, para dar lugar a diglicéridos
(D) y metanol (A). El signo positivo de k5 se debe a que
los monoglicéridos (M) reaccionan con metanol (A)
para dar lugar a glicerol (G) y FAME (E), mientras que
el signo negativo de k6 se debe a que en la tercer etapa
reversible el glicerol (G) reaccionan con los FAME (E)

para formar monoglicéridos (M) y metanol (A).

o 2
HL=20—C—R; HL—0—C—R,
| o
HC—0—C—R. Ry i HC—OH
2 +  HC—OH =—= HC—0—C—R, +
| 9 K, ;
HL—0—C—R; HL—0—C—R,
TRIGLCERIDO METANOL FAME DIGLICERIDO
HZC—O—(I:I—R1 H,G—OH
| "
HC—OH +  HC—oH ;S’Hﬁ—o—g—& 4 HC—OH
| 3 k 9
HC=0—C—R; HC—0—C~Rj
DIGLICERIDO METANOL FAME MONOGLICERIDO
H,C—OH H,C—OH
kg 0
HC—OH + HC—OH =—= HC—0—C—R, 4 HC—OH
i ks
H,C—0—C—Ry H,C—OH
MONOGLICERIDO  METANOL FAME GLICEROL
Reacion Global:
2
HL—0—C—R, H,C—OH

0 0
HC—0—C—R, + 3 HC—OH === 3 HC—0—C—R + HC—OH

0
HL—0—C—R, H,C—OH
TRIGLICERIDO METANOL FAME GLICEROL

Figura 1. Transesterificacion: reacciones independiente y
reaccion global como suma de las reacciones independientes.
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%:—kl*T*A+k2*D*E—k3*D*A+k4*M*E—k5*M*A+k5*G*E (6)

La Ecuacién (6) dA/dt representa la variaciéon de
la concentracion a lo largo del tiempo de metanol (A),
donde el signo negativo de k1 se debe a la desapari-
cion de triglicéridos (T) y el consumo de metanol (A)
para formar FAME (E) y diglicéridos (D), mientras
que el signo positivo de k2 se debe a la reaccién en la
que los diglicéridos (D) reaccionan con los FAME (E)
para dar lugar a los triglicéridos (T) y metanol (A)
en la primer etapa reversible. El signo negativo de
k3 se debe a que los diglicéridos (D) reaccionan con
metanol (A) para dar lugar a los monoglicérido (M) y
FAME (E), mientras que el signo positivo de k4 se debe
a que los monoglicéridos (M) formados se consumen
reaccionando con los FAME (E) en la segunda etapa
reversible, para dar lugar a diglicéridos (D) y metanol
(A). El signo negativo de k5 se debe a que los monogli-
céridos (M) reaccionan con metanol (A) para dar lugar
a glicerol (G) y FAME (E), mientras que el signo posi-
tivo de k6 se debe a que en la tercer etapa reversible el
glicerol (G) reaccionan con los FAME (E) para formar
monoglicéridos (M) y metanol (A).

A partir de las Ecuaciones (1) a (6), y teniendo en
cuenta el esquema de la reaccion de la Figura 1, se
obtiene un sistema de seis ecuaciones que involu-
cran las concentraciones de cada uno de los reactivos,
productos intermedios y producto final de las reac-
ciones en cada instante de tiempo.

Con la resolucién de este sistema de ecuaciones
descrito, es posible hallar las 6 incdgnitas que repre-
sentan las constantes cinéticas de reaccion, tanto en
el sentido de los productos como en el sentido de los
reactivos, es decir, de k1 a k6.

Para resolver este sistema de ecuaciones lineales,

utilizando Matlab, lo mas adecuado es representar
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el sistema como un mapeo matricial y recurrir a un

producto del tipo descrito en la Ecuacion (7).

Yxk=B8 @)

Donde:

Y: Matriz de coeficientes de las ecuaciones, es decir,
los productos de la concentracién de cada uno de los
individuos quimicos involucrados en la reaccién en un
instante de tiempo determinando.

k: Matriz de las incognitas, comprende las cons-
tantes cinéticas k1 a k6.

B: Matriz de resultados de las ecuaciones, es decir

la variacion de cada componente a lo largo del tiempo.

—T+A Dx*E o] 0 4] 0
T+A —-D#+E —-D=#xA M+E 0 0
Y= 0 0 D+xA —-M+E —-M+A G+E )
0 0 o] 0 M#+A —G+E

T«A —D+E D+A —-M+*E M=+A —G+E
-T+A D+E —-D+A M+E —-M+*A G+E

En la Ecuacion (8) el primer elemento de la primera
fila es -T*A, mientras que el segundo elemento de la
misma fila es D*E, ambos elementos son los coefi-
cientes de las incognitas que se presentan en la Ecua-
cién (1) dT/dt, los ceros en los demds elementos que
componen la primera fila, se deben a que la Ecuacién
(1) no involucra la incégnita correspondiente a esas
columnas. En la segunda fila representa de la Ecuacion
(8) se encuentra representada la Ecuacion (2) dD/dt,
y asl sucesivamente hasta la Ecuacién (6). Tal como
se ha explicado previamente al describir de manera

particular las Ecuaciones (1) a (6).

B = [dT/dt dD/dt dM/dt dG /dt dE/dt dA/dt] (9)

La Ecuacién (9) corresponde a la matriz B que
contienen a los elementos correspondientes a los

miembro a la izquierda de la igualdad de las Ecua-
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ciones (1) a (6), es decir, la variacién en cada instante

de tiempo de cada componente.

k= [k1k2k3k4k5k6] (10)

La Ecuacién (10) corresponde a la matriz k es la
matriz incégnita, y se compone por las constantes
cinéticas de la reaccidn, de k1 a k6, y se considera que
estos valores son constantes a lo largo del tiempo para
cada temperatura determinada.

A partir de las Ecuaciones (7) a (10) y entendiendo
que las mismas son operaciones matriciales, resulta
posible calcular los valores de las constantes k1 a k6,
dado que se conocen tanto la composicion de la mezcla
como la variacién de los componentes de la misma en
diferentes momentos de la reaccion. Esto se consigue
al remplazar y calcular el valor de la matriz kdespe-

jando la expresién de la Ecuacién (11):

k=inv(Y)*B (11)

Analisis de Probabilidades de la Composicion de

Aceites Vegetales

A partir de datos tomados de publicaciones cienti-
ficas que hacen referencia a la composicién estadistica
de lipidos saponificables en Aceites Vegetales, enfo-
candose particularmente en los valores de los aceites
de Girasol, Soja y Algodén, se procede a la elaboraciéon
de una Prospeccién Probabilistica de los mismos a
fin de determinar cual de las combinaciones de tres
acidos grasos en un triglicérido, es la mas probable.

En la Tabla 1 se observan los datos ya prome-
diados de los valores de los acidos grasos presentes
en Aceites Vegetales.

A partir de los datos de la Tabla 1 es posible iden-
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tificar claramente a los Acidos Grasos Palmitico, Oleico
y Linoleico con la mas alta probabilidad de aparicién
frecuencial enlo que hace ala composicién de los Aceites
Vegetales de Algodon, Girasol, y Soja. Sin embargo estos
acidos grasos se encuentran unidos a un propanotriol
conformando un triglicérido que puede considerarse
como una combinacidn de tres en tres.

Teniendo en cuenta esta consideracion es posible
decir que existen 27 combinaciones posibles (3°),
pero solamente se trabaja con 18 de ellas ya que se
descartan las combinaciones en las que se repiten los
acidos grasos en los carbonos terminales del glicerol.
Como ejemplo se menciona que la combinacién Palmi-
tico-Oleico-Oleico resulta equivalente a Oleico-Olei-

co-Palmitico en el triglicérido.

N°  Acido Graso Algodoén Girasol Soja
1 Miristico C14H2s0: 0,8 0,1 04
2 Palmitico C1sH320: 25,0 53 11,9
3 Palmitoleico C1eH3002 04 0,2 0,0
4 Estedrico C1sHa02 2,2 3,9 55
5 Oleico C1gHz402 16,0 43,3 239
6 Linoleico C1gH3202 55,6 442 52,0
7 Linolénico CgH3002 0,3 0,2 6,9
8 Araquidico C2H4002 0,0 11 0,3
9 Behénico C2HwuO: 0,0 0,8 0,3

Tabla 1. Valores promedio de 4cidos grasos en Aceites Vegetales.

Para el calculo de la ocurrencia de la probabilidad de las

18 posibles combinaciones se recurre a la Ecuacion (12).

PB=Pi*P+Pix0+PixL (12)
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En la Ecuacién (12) PB es el valor de la Probabilidad
de la Combinacién, Pi es el Namero de Orden, P es el
porcentaje de Palmitico en la mezcla, O es el porcentaje
de Oleico en la mezcla y L es el porcentaje de Linoleico
en la mezcla. El Nimero de Orden o Pi es el resultado
de 1/18 (dado que cada Combinacién es 1/18 del total
de posibilidades).

RESULTADOS Y DISCUSION

Modelado Matematico de la Cinética de la Reaccion

de Transesterificacion

A partir del Modelado Matematico de la Cinética de
la Reaccién la Reaccién de transesterificacion, se han
obtenido los resultados expuestos en la Figura 2, la
Tabla 2 y la Tabla 3.

Como puede observarse en la Figura 2 que corres-
ponde a los resultados experimentales de la variacion a
lo largo del tiempo de la transesterificacién a 602C del
Aceite de Algodon, las concentraciones experimentales
se representan mediante marcas, mientras que las calcu-

ladas por el software se representan en lineas continuas.

Transesterificacién 60°C

Concentracién (mol/L)
w

0 10 20 30 40 50 60
Tiempo (min)

Figura 2. Variacién a lo largo del tiempo de la composicién
de la mezcla reaccionante durante la transesterificacion a 60°C
de Aceite de Algoddn (Concentraciones: Triglicéridos - x - azul, Diglicé-
ridos - o - rojo, Monoglicéridos - o - amarillo, Glicerol - ¢-
celeste, FAME - * - negro y Metanol - + - verde).
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La Figura 2 asociada a la Tabla 2 (que corresponde
alos valores coeficientes de ajuste r? para los compo-
nentes de la reaccién de transesterificaciéon a 602C)
presentan un claro indicio del ajuste de la calidad de
los valores calculados mediante el Software Matlab.
Es posible decir que los ajustes son muy buenos a
excepcion de los obtenidos para Monoglicéridos (M, r
=0,3127) y Diglicéridos (D, r? =0,4996), son productos
intermedios que se generan y se consumen a lo largo
de la reaccién y que por lo tanto juegan un rol no

decisivo en la misma.

r2
T (Triglicéridos) 0,9748
D (Diglicéridos) 0,499
M (Monoglicéridos) 0,3127
G (Glicerol) 0,8273
E (FAME) 0,9808
A (Metanol) 0,9808

Tabla 2. Coeficientes de ajuste r2 para los componentes
de la Reaccion de Transesterificacion a 60°C.

k (min*L*mol?-1)

T-D 0,0548
DT 0,2208
D—-M 0,1796
M—-D 0,2401
M- G 0,1337
G-M 0,0380

Tabla 3. Constantes cinéticas para las etapas de la reaccién
de transesterificacién a 60°C.

Por otro lado es posible especular que el ajuste inapro-
piado tanto para la variaciéon de Monoglicéridos como
de Diglicéridos se debe a que la reaccion de Transeste-
rificacién que se desarrolla siguiendo los lineamientos

establecidos por Sequeira et al,, 2007 se conduce con un
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exceso de metanol, lo que impulsa la reaccion en direc-
cién de los productos y por lo tanto reduce la vida media
de los productos intermedios de reaccion.

Al observar la Tabla 3 en la que se reportan los
valores calculados de las Constantes cinéticas (k) para
las etapas de la reaccién de transesterificaciéon a 602C
segun la Ecuacion (11), queda claro que el menor valor,
en el sentido de los productos, y por lo tanto el mas
decisivo es el de Triglicéridos (T) a Diglicéridos (D) lo
que coincide con los calculos de etapas dominantes de
la reaccién desarrollado por diversos autores.

Los demas valores de k que se observan en la Tabla 3
se encuentran dentro del rango estimado en diferentes
publicaciones cientificas. Es decir que resultan cohe-
rentes y pueden ser considerados como correctos.

Es posible decir entonces que a partir de los valores
delaFigura 2,1a Tabla 2 yla Tabla 3 la mecanica matema-
tica planteada en el presente trabajo para ser resuelta
utilizando el Software Matlab se presenta como una
herramienta adecuada para la construcciéon de lo que

puede denominarse como un “Reactor Computacional”.

Analisis de Probabilidades de la Composicion de

Aceites Vegetales

A partir de la Ecuacién (12) se construye la Tabla
4 correspondiente a los valores de la Probabilidad
de la Combinacion (PB) para los Aceites de Algoddn,
Soja y Girasol. En la Tabla 4 sélo se incluyen las cinco
primeras combinaciones posibles ya que estas son las
mas relevantes para cada aceite.

Como puede observarse la Tabla 4 no contiene los
valores de las probabilidades de Palmitico-Linolei-
co-Linoleico ni Linoleico-Palmitico-Linoleico para el
Aceite de Girasol ni los valores de las probabilidades

Oleico-Oleico-Linoleico y Oleico-Linoleico-Oleico para
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los Aceites de Algoddn y Soja dado que estos resultan

poco relevantes desde el punto de vista estadistico.

Combinacion de Acidos Grasos  PB Algodén  PB Soja  PB Girasol

Linoleico-Linoleico-Linoleico 9,59 9,87 7,94
Palmitico-Linoleico-Linoleico 7,83 7,33 -

Linoleico-Palmitico-Linoleico 7,83 7,33 -

Oleico-Linoleico-Linoleico 7,31 8,09 7,89
Linoleico-Oleico-Linoleico 7,31 8,09 7,89
Oleico-Oleico-Linoleico - - 7,83
Oleico-Linoleico-Oleico - - 7,83

Tabla 4. Probabilidad de la Combinacién para
distintos tipos de aceite.

Con los valores de la Probabilidad de la Combina-
cion (PB) de la Tabla 4, correspondientes a los Lipidos
Saponificables presentes en el Aceite de Algodon, Soja
y Girasol, es posible decidir de manera correcta cdmo
construir las estructuras de los triglicéridos cuya
Probabilidad de Combinacién resulta ser la mas rele-
vante a fin de simular la reacciéon de Transesterifica-
cion mediante la aplicacién de un Software de Quimica

Computacional como por ejemplo el Gaussian 09.

CONCLUSIONES

En virtud de los valores de rz es posible concluir
que se han establecido correctamente los lineamientos
basicos para el Modelado Matematico de la Cinética de
la Reaccién de Transesterificacién a fin de utilizarlos
en el Software Matlab, dado que los ajustes son muy
buenos (r2> 0,8) para triglicéridos, FAME, glicerol y
metanol, mientras que para monoglicéridos y diglicé-

ridos se encuentran alejados del r2 6ptimo ya que se

MODELADO DEL TRATAMIENTO DE...
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trata de productos intermedios que se generan y se
consumen a lo largo de la reaccién y que por lo tanto
juegan un rol no decisivo en la misma.

Se ha desarrollado de manera adecuada la Pros-

peccién Probabilistica de la composicion de lipidos
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