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RESUMEN

Los productos nutracéuticos son considerados parte de la nueva tendencia en la
industria alimenticia alrededor del mundo. En los centros de investigacion del Ecuador,
se ha trabajado en el proceso de la elaboracion de la bebida nutraceutica, el cual desde
sus inicios hasta la actualidad ha presentado distintas dificultades en la simulacion,
debido a que existen operaciones unitarias que no pueden ser representadas
apropiadamente como la extraccion sélido -liquido.

El presente proyecto se enfoca en un modelo mecanicista que considera la variable
“‘tiempo”, para la representacion realista del sistema de extraccion sélido-liquido en el
simulador comercial. Se realizé la simulacion, en Python y Aspen Custom Modeler,
empleando la solucién analitica del balance dinamico de la segunda ley de Fick. En
base a los perfiles de concentracion en funcién del tiempo obtenido, se determind el
tiempo de equilibrio de extraccién, dando aproximadamente 2 horas y 13 minutos con
una concentracion de 251.90 [g*L™ (-1)]. Asimismo, se realizO un analisis de
sensibilidad donde se evalu6 la influencia del diametro de la particula en la respuesta
del modelo, favoreciendo a la velocidad de difusibn a un menor diametro. En
conclusién, el modelo mecanicista seleccionado puede ser aplicado a la extraccion de
otros compuestos bioactivos con pequefias modificaciones del modelo en cuanto a

paradmetros.

Palabras claves: productos nutracelticos, extraccion, modelo matematico,

simuladores



ABSTRACT

Nutraceutical products are considered part of the new trend in the food industry around
the world. In the research centers of Ecuador, work has been carried out on the process
of making the nutraceutical beverage, which from its beginnings to the present has
presented different difficulties in the simulation, due to the fact that there are unitary
operations that cannot be represented appropriately such as solid-liquid extraction.

This project focuses on a mechanistic model that considers the variable "time", for the
realistic representation of the solid-liquid extraction system in the commercial simulator.
The simulation was carried out, in Python and Aspen Custom Modeler, using the
analytical solution of the dynamic balance of Fick's second law. Based on the
concentration profiles as a function of time obtained, the extraction equilibrium time was
determined, giving approximately 2 hours and 13 minutes with a concentration of
251.90 [g*L" (-1)]. Likewise, a sensitivity analysis was carried out where the influence
of the particle diameter on the model response was evaluated, favoring the diffusion
rate at a smaller diameter. In conclusion, the selected mechanistic model can be
applied to the extraction of other bioactive compounds with minor modifications of the

model in terms of parameters.

Keywords: nutraceutical products, extraction, mathematical model, simulators
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1.

CAPITULO 1

INTRODUCCION

A principios de la década de 1980 comenz0 la revolucion nutraceutica, Su apogeo
llevé a una nueva era de la medicina y la salud, en la que la industria alimentaria fue
desarrollandose como una industria orientada a la investigacion analogo a la
industria farmacéutica. Por tanto, existen estudios que demuestran los beneficios
potenciales en una gama de especies vegetales, por lo que el desarrollo de
productos procesados provenientes de ingredientes naturales ha tomado fuerza en

los dltimos afos. (DeFelice, 1995)

En la actualidad, las empresas alimentarias buscan ampliar y fortalecer sus
conocimientos técnicos, para la integracion de los nutraceuticos en los productos
procesados. No obstante, la implementacién de procesos a escala industrial requiere
de distintos factores a considerar. El uso de simuladores comerciales, hoy en dia, es
una de las técnicas aplicadas con mayor impacto para observar como se ven
afectados las condiciones de procesamiento en las diversas etapas del proceso.
(Chen et al., 2019)

Por consiguiente, los simuladores comerciales son importantes, ya que sirven
como proyeccion del proceso previo al escalamiento de planta piloto, por lo que es
necesario que los equipos modelen con la mayor aproximacion posible los

fendmenos que involucran las etapas de este.

En el proceso de elaboracion de productos nutraceuticos, no siempre se cuenta
con equipos que especifiquen las caracteristicas necesarias para una descripcion
adecuada, por lo que el uso de modelos mecanicistas que implementen los
fendmenos de calor, masa y momentum; son indispensables para la aplicacion de

nuevos equipos en simuladores comerciales. (Rengel & Osmond, 1993)

En Ecuador, a pesar de contar con gran variedad de plantas endémicas con
propiedades nutraceduticas, la comercializacién de estos productos con elaboracién
nacional es escaso, por ende, la simulacion de los procesos también es limitada, por

lo que el presente proyecto se enfocara en proponer un modelo mecanicista que



permita modelar un digestor que forma parte del proceso de elaboracién de una

bebida nutracedtica.

1.1 Descripcion del problema

En la actualidad, el uso de simuladores tiene un gran impacto en diferentes
sectores industriales, pues esta herramienta permite realizar un estudio de los
fendmenos y variables que intervienen en el proceso. Esto evita los altos costos
gue ocasiona la experimentacion a escala piloto e industrial brindando ventajas al
momento de esquematizar o disefiar un sistema. Otra de las ventajas es la
optimizacién del modelo que permite evaluar distintos escenarios para mejorar la

calidad y viabilidad de la produccién de la planta. (Mourtzis et al., 2014)

No obstante, los simuladores comerciales disponibles poseen ciertas
limitaciones que impiden el modelamiento valido de ciertos procesos u
operaciones, por lo que no siempre se puede asegurar que los resultados
obtenidos correspondan al sistema de estudio. Uno de los ejemplos donde se
evidencia este tipo de desventajas es el proceso de elaboracion de la bebida
nutraceutica, que desde sus inicios hasta la actualidad ha presentado distintas
dificultades en la simulacién. Estas limitaciones incrementan la posibilidad de
errores en el disefio y pérdidas econdémicas futuras, impidiendo paso a la escala
piloto. (Gabela & Villa, 2021)

Por otro lado, estudios anteriores del caso de estudio evidencia que existen
operaciones unitarias en la elaboracion de la bebida nutracedtica que no pueden
ser representadas apropiadamente como la extraccion sdlido -liquido, ya que el
equipo no cuenta con todos los requerimientos especificados y evaluados
experimentalmente a escala de laboratorio, lo cual es importante considerar para
un acercamiento mas real de los resultados. En los respectivos estudios, se
considerd el digestor como la operacion SWash equipo que a partir de una
corriente de sélidos recupera componentes disueltos mediante un liquido de
lavado sin considerar la disolucion de los componentes de interés ni el tiempo de
residencia de las especies vegetales junto con el agua, por tanto, requiere un
mayor estudio, el cual considere las dificultades ignoradas de la simulacion. (Abad
& Palacios, 2021)



Cabe destacar, que en el proceso de elaboracién de la bebida nutraceutica se
tiene diferentes equipos que involucran su fabricacion, el digestor es un equipo
gue esta involucrado directamente en el proceso y su funcion es la operacion de
extraccion solido-liquido donde se requiere un dato de la operacion que no puede
ser representado por los equipos que se encuentran en la base de datos del
simulador comercial. Se requiere que el digestor pueda presentar entre sus
variables el tiempo de retenciébn en el proceso, por lo cual se busca el
robustecimiento de la simulacién, donde se propone un modelo matematico que
permita plantear la unidad con los requerimientos necesarios para ingresar el

equipo como una unidad afiadida al simulador.

El planteamiento de un modelo mecanicista para la simulacion del proceso de
elaboraciéon de una bebida con propiedades nutraceuticas, empleando un
simulador comercial comprende una gran responsabilidad, lo cual es importante
considerar que, para lograr los resultados esperados, se deben realizar ciertas
consideraciones y asunciones que permitan el desarrollo del estudio de la cinética
de extraccion sdlido- liquido. Ademas, los recursos tecnoldgicos, como, por
ejemplo, los analisis para validacion de resultados. Estos tienen fuertes
repercusiones en la elaboracién de un modelo, el robustecimiento de la simulacién

y Su posterior escalamiento.

Otra de las restricciones es el factor econémico que es un pilar fundamental
para el éxito del proceso y su posterior escalamiento; los equipos, condiciones de
operacion, materia prima, entre otros, son factores que se necesitan analizar con
rigurosidad, pues estos deben estar planteados de forma adecuada para evitar
pérdidas significativas que debiliten la calidad y productividad de la bebida
nutracéutica. El escalamiento piloto es un proceso que conlleva una alta inversién
econdmica, por esta razon plantear un sistema que simule el proceso con las
propiedades y caracteristicas que debe poseer la elaboracion de la bebida

nutracedutica, es de gran relevancia.



1.2 Justificacion del problema

Los productos nutracéuticos son considerados parte de la nueva tendencia
en la industria alimenticia alrededor del mundo, caracterizandose por su
procedencia de origen natural. Estos presentan diversas propiedades debido al alto
nivel de nutrientes y en especial, brindan grandes ventajas a la salud.

Uno de los procesos de interés que se ha trabajado en los centros de investigacion
del Ecuador es la produccién de una bebida con propiedades nutraceuticas, cuyo
estudio se ha basado en pruebas de laboratorio y actualmente se desea escalar a

nivel planta piloto este proceso. (Perez Leonard, 2006)

En el escalamiento, se requiere herramientas de simulacion para llevar a
cabo el proceso de elaboracion de un producto con propiedades nutraceuticas. El
uso de un simulador comercial es fundamental, debido a las ventajas del software,
ya que permite el disefio del equipo. En si, el paso del laboratorio a la industria es
posible a través de un software de simulacion, debido a que se puede simular
diferentes escenarios del proceso sin la necesidad de realizar una gran cantidad de
experimentos e inversion referente a la experimentacion, a su vez es posible la
obtencién de la factibilidad técnica y econémica del proyecto disminuyendo el riesgo

de error en el sistema real. (Rakicka-Pustutka et al., 2020)

Sin embargo, los resultados de la simulacion pueden ser erréneos, debido a las
simplificaciones en exceso para la representacion del equipo utilizado en la
elaboracion de la bebida con propiedades nutraceuticas. Por esta razon, existe la
necesidad de modelos matematicos rigurosos, detallados y precisos a los
mecanismos involucrados en el sistema, considerando el principio de conservacion
de las propiedades extensivas y las relaciones constitutivas que permitan la

evaluacion del proceso en puntos criticos de operacion.

Por tanto, el planteamiento de un modelo mecanicista ayuda a la obtencion de
mejores estimaciones de las condiciones de operacion a escala industrial, es decir,

los datos de proceso requeridos del disefio del digestor permiten el paso a la



1.3

1.4

industria, ya que incluye la variacién de los parametros en funcion del tiempo de
extraccion, lograndose una representacion mas real para la elaboracion de estos
productos. Ademas, el modelo como una unidad afiadida del equipo representa la
mejora del proceso de extraccion, dado que, se obtienen los resultados esperados
por el cliente, debido a la adaptacion de los equipos establecidos por los
simuladores comerciales; evidenciandose una innovacién que beneficie al proceso

con la optimizacion de los recursos econémicos y materiales.

Objetivos
1.3.1 Objetivo General

Desarrollar un digestor mediante un modelo mecanicista para la representacion
de la extraccién sélido- liquido en la simulacion del proceso de elaboracion de una

bebida nutraceutica.
1.3.2 Objetivos Especificos

1. Establecer el modelo mecanicista mediante un balance dinamico de materia
sobre el proceso de extraccion solido-liquido para la determinacién del tiempo
de extraccion.

2. Codificar el modelo matemético a través de un software de programacién para
la validacién y posterior aplicacidon en el proceso de extraccion de compuestos
bioactivos.

3. Simular el proceso de extraccién solido-liquido en la elaboracion de una bebida
con propiedades nutraceuticas para la identificacién del tiempo de retencion.

Marco teérico

1.4.1 Productos Nutraceuticos

En el afio 1989, el Dr. Stephen L. Defelice fue el pionero en introducir el
término “nutraceutico”, que proviene de las palabras “nutricion” y “farmacéutico”.

Se define como nutraceutico a un producto aislado o purificado de alimentos que



aporta beneficios médicos y para la salud, asi como también logra prevenir y/o
tratar enfermedades.(Kumar et al., 2013)

Los productos nutracéuticos estan en una atencion creciente y significativa,
debido a su gran aporte de beneficios nutricionales y terapéuticos. Aunque, el uso
de los recursos vegetales para cuidar nuestra salud se remonta a los origenes de
nuestra especie. El continuo descubrimiento y desarrollo de los productos
nutracéuticos implica que los productos de miles de especies se transforman en

factores que favorecen la salud y bienestar humanos. (Jarrin, 2020)

Existe un interés en la mayoria de los paises por elaborar y consumir
alimentos nutritivos dado los impactos positivos de estos alimentos en la salud. La
preferencia del consumidor por los aditivos alimentarios naturales incentivé a la

industria alimentaria a buscar alternativas naturales.

En la actualidad, los productos nutracéuticos representan una oportunidad
para que las industrias de alimentos y farmacéuticas diversifiquen su produccion,
y que sus productos estén orientados a las necesidades del consumidor para que
los productores de alimentos innoven marcas con una imagen asociada a la salud
y bienestar. Han contribuido a concebir a la alimentacién no solo como la via
esencial de nutricién, sino también como un instrumento eficaz para un estilo de

vida 6ptimo y saludable.

Ecuador es un pais donde se consumen y comercializan gran variedad de
productos de origen vegetal y animal que poseen propiedades nutraceuticas,
estas costumbres han sido heredadas desde sus antepasados. Sin embargo, pese
a que su riqueza tiene como principal fuente este tipo de productos primarios, la
falta de procesos tecnoldgicos junto al bajo nivel de informacion de estos
productos en la sociedad genera que la comercializacién de los productos sea
limitada, siendo imprescindible fortalecer este sector productivo en el pais. (Jarrin,
2020)



1.4.2 Bebida Nutraceutica

Las sustancias bioactivas son reconocidas por sus efectos positivos en la
salud, prevencion de enfermedades y la reduccion de los costos de la atencidn
meédica. Debido a sus propiedades funcionales Unicas, estos compuestos son
ampliamente utilizados en industrias alimenticias, preparaciones farmacéuticas y

productos cosméticos. (Jarrin, 2020)

En el Ecuador, existe una mayor biodiversidad por unidad de area,
evidenciandose 40 000 especies de plantas que representan un componente
valioso para logar la seguridad nutricional con el medio ambiente como la especies
Vernonanthura patens, llex Guayusa, residuos de cacao, entre otras.
Vernonanthura patens crece especificamente cantdn Marcabeli, provincia del Oro
donde las decocciones de sus hojas son empleadas como medicina para combatir
el paludismo, los dolores estomacales y de parto; las erupciones en la piel, las
diarreas; en otras localidades se emplea para aliviar el dolor de cabeza; como
antiinflamatorio, antitusivo y para tratar ciertos tipos de cancer. (Manzano Santana
et al., 2013)

La llex Guayusa es otra de las especies vegetales principales que forma
parte del estudio del Centro de Investigaciones biotecnoldgicas del Ecuador
(CIBE), la cual brinda propiedades estimulantes, reduce el estrés y la fatiga fisica.
Asimismo, los residuos de cacao contienen macronutrientes y micronutrientes
contribuyendo a ser una fuente de energia y mantenimiento del sistema inmune.
(Abad & Palacios, 2021)

La bebida nutraceutica constituida principalmente por los compuestos
previamente mencionados ofrece una variedad de beneficios a la salud, tales
como, disminuir los niveles de estrés, previene el envejecimiento celular, mejora
el sistema inmunoldgico y estimula el sistema nervioso central, debido a su

elevada actividad antioxidante. (Abad & Palacios, 2021)



La elaboracion de la bebida con propiedades nutraceuticas fue objeto de
estudio en proyectos integradores previos (Abad & Gabela), donde se realizo la
simulacién del proceso y la caracterizacion de sus compuestos respectivamente.
Las operaciones unitarias usadas en la fabricacion de la bebida nutraceutica se
encuentran: secado, molienda, tamizado, extraccion y secado spray, la simulacion
de estas operaciones permite obtener una predicciébn de su comportamiento a
escala industrial. (Gabela & Villa, 2021)

1.4.3 Extraccién Sélido-Liquido

La extraccion solido-liquido es una operacion unitaria de transferencia de
masa conocida como lixiviacion; que consiste en la disolucion de uno o mas
componente de una mezcla sélida utilizando un disolvente liquido selectivo.
(Treybal, 2008)

Aquella operacién aparece en muchos procesos industriales, siendo de
mucho interés para la industria alimentaria. Los materiales vegetales contienen
generalmente solo una pequefia cantidad de soluto activo, pero la mayor parte del
tiempo con un alto valor afadido que justifica el desarrollo de procesos de
separacion de alto rendimiento. A nivel industrial, se aplican extractores
frecuentemente para producir azucar, aceite vegetal derivados de la soja y el

girasol, etc.

La materia prima es un medio poroso que contiene la especie a extraer y
entra en un borde del extractor. En el otro entra el solvente que interactia con el

crudo material que absorbe la especie. (Thomas et al., 2007)

La estructura del sélido y su interaccion con la sustancia en difusion influyen
en la forma en que ocurre la difusion y en la rapidez de transporte. Normalmente,
el sélido esta totalmente rodeado por un cuerpo insoluble, por tanto, la preparacién
del solido como trituracion y molienda acelera la accion de lixiviacion, ya que las

porciones solubles son mas accesibles al disolvente.



Mientras los productos farmacéuticos obtenidos a partir de raices, tallos y

hojas vegetales; el material vegetal se seca como preparacion del sélido, debido

a que favorece la separacion de las paredes celulares, mediante la accion directa

del disolvente, puesto que el producto de interés natural que se va a lixiviar se

encuentra generalmente dentro de las células.

Existen factores que afectan a la velocidad de extraccion como:

Tamarfo de las particulas: si el tamafio del sélido es pequefio, la cantidad de
masa transferida es mas alta, debido a que el area interfacial sélido-liquido es
mas grande y la distancia de difusion del soluto en el interior del sélido es mas
pequefia. Aunque, dicha cantidad de masa transferida depende de la cantidad

de masa utilizada en relacién con el volumen de solvente.

Tipo de Solvente: el liquido debe ser selectivo con baja viscosidad y

econdmico.

Temperatura: guarda una relacion directamente proporcional a la solubilidad,
es decir que, a mayor temperatura, mayor solubilidad del soluto en el
disolvente, lo cual implica que la viscosidad del liquido sea menor, mayor las
difusividades y, en efecto, concentraciones finales mayores en el licor de
lixiviacion; resultando el incremento de la velocidad de extraccion. Sin
embargo, elevadas temperaturas pueden producir la extraccion de cantidades

excesivas de solutos no deseados o deterioro quimico del sélido.
Agitacion del fluido: La agitacion del solvente incrementa la difusién de la
masa en el liquido, aumentando la transferencia de masa, evitando

sedimentaciones.

Hasta alcanzar el equilibrio entre el solido y el liquido ocurre un cambio de

fase del soluto por el contacto inmediato del sélido-solvente, posterior la difusion

del soluto en el solvente dentro de los poros del solido por difusion cinética o



molecular sin conveccién, dando paso del soluto de la superficie del solido a la
masa de la solucion, dada por la difusion y conveccién de la masa liquida.
Finalmente, se obtiene el equilibrio cuando todo el soluto o la cantidad que de él

se precisa para saturar la solucion han pasado a disolucion.

1.4.4 Difusiéon Sélidos

Parte de la difusion sucede en la fase sélida, y puede ser descrita, mediante

la ley de Fick.

dc,
Ny = —Dyp E

Donde:

e NA es el flujo molar en la direccién de z, su unidad dimensional es moles
de A por unidad de tiempo por unidad de seccién transversal de sélido

e D,y es el coeficiente de difusion del componente A (soluto) que se difunde
a traves del componente B (solvente).

e dCA/dz es el gradiente de la concentracion en la direcciéon de la difusién Z.

(Treybal, 2008)

1.4.4.1 Difusion en estado no estacionario
En los equipos, los sdlidos no se transportan tan facilmente como los
fluidos, en efecto, las condiciones de difusién en estado no estacionario se

presentan con mayor frecuencia.

En el caso en que no existe conveccion, la velocidad es igual a cero y no
hay reaccion quimica, puede utilizarse la segunda Ley de Fick, para resolver
problemas de difusibn en estado no estacionario mediante integracién

(métodos numéricos) con las condiciones a la frontera apropiadas.

0Cy 9%c, 0d*c, 0%C,
—~n — UsaB + +
60 0x? = 0dy?  0z2
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Las operaciones de extraccidén soélido-liquido se llevan a cabo por lotes o
semilotes (estado no estacionario) y también en condiciones continuas

(estado estacionario).

Las operaciones en estado estacionario (continuo) puede clasificarse en

operado por etapas o0 en contacto continuo. (Treybal, 2008)

1.45 Modelo matematico

Los modelos mecanicistas basado en la transferencia de masa
conceptualizan la difusion de solutos en un medio que entra en contacto con una
solucion bien agitada de finito volumen donde la extraccion solido- liquido ocurre
con la entrada del solvente a la matriz solida (difusion desde el interior de la
particula hacia la superficie, que se estudia aplicando la segunda ley de Fick), lo
que permite una separacion de los componentes originales del sélido. Este

proceso se llama lixiviacion. (Castillo-Santos et al., 2017)

Un modelo replica una o mas caracteristicas de interés de un proceso
mediante la relacion entre los diferentes términos. (Alvarez et al., 2009)
Los términos estan formados por las constantes, los pardmetros y las variables.

e Las constantes son valores fijos.

e Los pardmetros pueden ser funcionales (asociados directamente a la
funcion de calculo) o estructurales (asociados a la estructura del modelo).

e Las variables son caracteristicas del proceso real, que puede o no ser

conocida.

Los modelos pueden ser de tres tipos:

e Fenomenoldgicos o de Caja Blanca: explica el comportamiento del proceso
mediante fundamentos tedricos.

e Empiricos o de Caja Negra, construidos mediante datos experimentales.
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e Caja Gris, combinaciones de los dos tipos de modelos mencionados, donde
se conoce como semifisicos (por la estructura fenomenoldgica) o

semiempiricos (por la estructura empirica).

(Alvarez et al., 2009)

El modelado matematico es una herramienta poderosa para la
optimizacién, simulacion, disefio y control de equipos que permite la descripcion

tedrica del proceso y la evaluacién de los coeficientes de transferencia de masa.

En la literatura cientifica, los procesos de extraccion sélido liquido de
sustancias biolégicamente activas de diversos materiales vegetales, se describen
y simulan mediante varios modelos matematicos derivados de la segunda ley de

difusion de Fick. (Simeonov et al., 2017)

Es bien conocido que la extraccion soélido-liquido es una operacion
heterogénea y multicomponente que implica una transferencia de masa inestable
de sdlido a liquido donde los solutos se pueden extraer a diferentes velocidades
segun su ubicacion (superficie externa, poros, etc.) y en su solubilidad. (Bucié-Koji¢
et al., 2013)

El modelado matematico es de gran importancia en la ingenieria moderna
de procesos y alimentos, ya que proporciona una determinacion rapida y
econdmica de los efectos de diferentes parametros del sistema sobre el resultado
del proceso; minimizando el nUmero de experimentos necesarios. (Buci¢-Koji¢ et
al., 2013)

El descafeinado del café es un proceso de extraccidon sélido-liquido, en el
gue la cafeina es transferida de la matriz solida de los granos de café a la masa
solvente.(Joki¢ et al., 2010).

Asi mismo, otro ejemplo donde se evidencia la transferencia de masa es la
extraccion de uva fresca en condiciones similares a las del vino. Este es un estudio
bastante amplio y analiza la extraccion de antocianinas de solidos de uva durante

la maceracién fermentativa para condiciones de conveccion natural y forzada;
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mencionando qué sucede durante la extraccion sélido-liquido. (Setford et al.,
2019)

Las ecuaciones del modelo para aquel proceso de extraccion. Se puede

resumir de la siguiente manera:

Transferencia de masa macroscopica en la fase de solido:
dC (t)
(1-o—==Kea(Cu—C) (LD
Transferencia de masa macroscopica en la fase de disolvente:
e dCy ()
dt
Fracciéon volumétrica de solvente:

=Kya(C,—C,) (12)

Y (13)
E = .
Vy+ Vg
Superficie especifica para la transferencia de masa de las particulas
esféricas:
6
= — 1.4
a=,5- (14

p
Constate de transferencia de masa de la fase soélida

T[zDB

K
B~ 4l

(1.5)

Relacion de equilibrio:
Cyi = Kcﬁl (16)
(Setford et al., 2019)

Ademas, se determina que el coeficiente de difusion interna (D,z) con una

correlacion desarrollada por Setford, Jeffery, Grbin y Muhlack (Setford et al.,
2018); para la transferencia de masa interna en una dimension. (Setford et al.,
2018)

4KpL
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Mediante correlaciones de valores adimensionales; se define el céalculo de la
transferencia de masa externa.

0.25Re 931
Jp=———— (8

Mientras, la constante de transferencia de masa en el (K, ), se encuentra utilizando

las siguientes correlaciones:

v
K Jp

y == W (19)

D,p,v
Re = 22" (110

Hy
Hy
Sc = (1.11
Dsy py )
6(1—¢)
Dp =—— (112)

El coeficiente de difusion de la fase liquida se determina a través de la correlacién
de Wilke-Chang, lo que permite calcular los numeros adimensionales de
Sherwood (Sh) y Schmidt (Sc).

1.173 * 107*¢ (M, )*/?T

5, =
14 n VAO.6

(1.13)
(Vargas, 2007)

A partir del sistema de ecuaciones diferenciales se puede obtener una
solucion analitica al modelo macroscépico. Esta solucion es planteada por

Espinoza-Pérez, Vargas, Robles-Olvera, Rodriguez-Jimenes y Garcia-Alvarado

(Vargas, 2007), y el sistema de ecuaciones es:
Ecuaciones Algebraicas Simultaneas

Cp = Cgolcie™" + ce™h) (1.14)
Cy = Cpo(cze™" + cpe™") (1.15)
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Donde:

by + by | /(b +b;)? — 4(bsb, = bsbs)

T2 =— 2 2
¢ = :ibzl (1.17)
¢, = : J:l: (1.18)
Cs = r1b_3r2 (1.19)
c, = rzlfrl (1.20)

Y1 =

15

(1.16)



keg

_ )4
P2 = —— (1.26)
Kk,
(Vargas, 2007)

1.4.6 Simuladores Comerciales

La informatica digital dio paso a desarrollos y avances en distintas areas del
conocimiento humano, y con ello la evolucion de la ingenieria quimica,
especialmente en la simulacion de procesos. Por la década de 1950, surgio los
primeros intentos de modelado matematico en el lenguaje FORTRAN (FORmula
TRANSslates), para luego, en 1970, aparecer el primer simulador de procesos
FLOWTRAN, marcando un inicio en la optimizacién y rentabilidad de operaciones.
(Chaves et al., 2015)

Hoy en dia, la simulacion de procesos juega un papel importante en los
distintos problemas relacionados con la ingenieria. Existen gran variedad de
paguetes de software comerciales disponibles, estos pueden ser gratuitos como
DWSIM, HYDROFLO, o se pueden adquirir en el mercado como ASPEN Plus,
ASPEN HYSYS, PROII, ProSim, entre otros. (Tangsriwong et al., 2020)

Por consiguiente, es factible indagar el comportamiento de las plantas pilotos,
a través del uso de una simulacion por computadora sin tener que acudir a realizar
experimentos reduciendo significativamente el costo de estos. La inclusion de
software de procesos tiene un gran impacto en los planes de estudio de la
ingenieria quimica, siendo una herramienta poderosa en el disefio y operacion de
plantas quimicas. (Borreguero et al., 2019)
Este tipo de softwares ofrecen grandes ventajas, ya que permiten realizar
calculos rapidos y complejos. Entre ellas tenemos:
e Predecir el comportamiento de un proceso
e Analizar al mismo tiempo diferentes casos, modificando los valores de

las variables operativas principales.
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e Optimizar las condiciones operativas de plantas existentes o nuevas.
e Seguimiento de una planta durante toda su vida util, con la finalidad de
prever ampliaciones o mejoras de procesos. (Chaves et al., 2015)

No obstante, para su aplicacion muchas veces se requiere de suposiciones
para llevarse a cabo, pues los simuladores tienen restricciones y, eventualmente,
no pueden reemplazar de manera satisfactoria el fenébmeno a representar. Por lo
cual es importante conocer sus limitantes, el proceso al que se aplicara y como

extraer la informacion de estos. (Borreguero et al., 2019)

Las simulaciones buscan la representacién de la transformacién fisica o
guimica de un proceso mediante el uso de un modelo matematico que involucran
ecuaciones de fendmenos de transporte de masa, calor y momentum, calculo
balances de masa y energia, equilibrios de fase, etc. Y con ello predecir el
comportamiento de un proceso conocido, a partir de datos preliminares. (Chaves
et al., 2015)

Los modelos mateméaticos empleados en estos softwares contienen
ecuaciones algebraicas, diferenciales, lineales y no lineales, las cuales
representan las operaciones que realiza el equipo o proceso representado, las
propiedades fisicoquimicas, las conexiones entre equipos y sus especificaciones.
Su representacion, se ilustra mediante un diagrama de flujo de procesos.
Posteriormente, el analisis del proceso planteado se fundamenta en el modelo
matematico, integrado por ecuaciones que asocian variables del proceso como

composicién, flujo, temperatura, presion, entre otros.(Chaves et al., 2015)

Aspen Plus es un simulador modular de procesos en estado estacionario. Este
permite predecir el comportamiento de las operaciones unitarias que incluyen los
procesos, mediante relaciones y conexiones que involucran balances de masay
energia, tasas de transformacion quimica y equilibrios de fase y quimicos. Este
simulador cuenta con diferentes funciones, entre ellas se encuentran:

e Realizacidon de gréficos y tablas

e Analisis de sensibilidad.
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e Dimensionamiento de equipos
e Optimizacion de procesos
e Estimacion de propiedades fisicoquimicas

e Andlisis dinamico de procesos, entre otras. (Chaves et al., 2015)

A pesar de las multiples ventajas con las que cuenta Aspen Plus, este
software al igual que muchos tienen ciertas limitaciones, ya que, al existir una gran
variedad de operaciones y necesidades en la industria, no siempre se tendran la

representacion exacta del sistema.(Evans et al., 2014)

Por tanto, la creacion de modelos Unicos para simular procesos y
operaciones con una mayor precision es una de las propuestas de este trabajo
investigativo. Aspen Custom Modeler permite realizar estos modelos y exportarlos
de forma personalizada a Aspen Plus o Aspen HYSYS, permitiendo optimizar los
equipos o en su defecto crearlos con alto nivel de confiabilidad. (Aspen, n.d.)

1.4.7 Aplicacion en la industria

En diferentes sectores industriales, se evidencia la operacion de extraccion
sélido-liquido donde las industrias metalurgicas son las que mas utilizan debido a
gue la mayoria de los minerales se encuentran en forma de mezclas, con grandes
cantidades de componentes indeseables; por eso, se aplica con frecuencia. Por
ejemplo, el procesamiento metallrgico de algunos elementos aluminio, cobalto,

manganeso, niquel y zinc.

Mientras, en la industria de alimentos, se realiza lixiviacion de la remolacha
para la separacion del azucar; también, los aceites vegetales se obtienen a partir
de la extraccion de semillas, como las de algodén, soya, entre otras con solventes
organicos. A su vez, el té y el café se preparan doméstica e industrialmente por

operaciones de extraccion
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CAPITULO 2

2. METODOLOGIA

La metodologia inici6 con la revision de la informacion disponible, la posterior
seleccion del modelo, la validacion y simulacion con los datos de la bebida

nutraceutica. En la Figura 2.1, se evidencian estas etapas dentro del diagrama de

flujo.
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Figura 2.1 Diagrama de flujo de la metodologia propuesta



2.1

Definicién del caso de estudio

Inicialmente para llevar a cabo este proyecto se recopil6 la informacién disponible
acerca de la elaboracion de la bebida nutracéutica. El caso de estudio se
fundamenta en un proyecto integrador previo de Gabela & Villa, enfocado en la
identificacion y cuantificacion de los compuestos que constituyen las materias
primas de Vernonanthura Patens, llex Guayusa y residuo de cascaras de cacao;
especificamente ingresaron 11 componentes en el simulador e incorporaron sus
estructuras moleculares y propiedades. El objetivo del proyecto fue complementar
la base de datos del simulador comercial con los compuestos faltantes, paso previo

al escalamiento a nivel piloto del proceso. (Gabela & Villa, 2021)

Luego, se indag0 sobre la operacion unitaria de interés (extraccion sélido-liquido),
se reconocid con ayuda de estudios previos las necesidades y limitantes
presentadas en la etapa de extraccion de la elaboracion de la bebida nutracedtica.
Se establecio que entre las variables mas importantes a considerar en el proceso
de extraccion solido liquido se encuentra el tiempo y la concentracion de los

compuestos.

Asimismo, se identificaron los fendmenos de transporte que rigen la operacion
unitaria, las variables y pardmetros que se deben considerar. Se verificd que el
equipo no se encuentra disponible en la base de datos del simulador comercial, y
con la informacién recolectada, se plantearon las especificaciones requeridas, para
qgue el equipo represente lo realizado a escala de laboratorio, robusteciendo la

simulacion.

Para la extraccion solido-liqguido se revisaron varios modelos rigurosos y
simplificados, cuya caracteristica comiUn es que su materia de estudio posee
compuestos bioactivos. Entre los casos de estudio analizados, se encontraron la
extraccion de granos de café, vainilla pods y finalmente, el caso base de sélidos de

uva.

En esta etapa, la investigacion permitio definir los requerimientos que aborda la

operacion unitaria, y asi dar un enfoque hacia la seleccion del modelo matematico
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que incluya las variables mas importantes, para que posteriormente puedan ser

planteadas en un equipo como unidad afiadida.

2.2 Seleccion del Modelo Matematico (Mecanicista)

A partir de la etapa anterior, se selecciond un modelo que mejor se ajuste a los
parametros requeridos del caso base. (Setford et al., 2019)

a) Se confirmo que el modelo debe hacer referencia a la operacién unitaria
Extraccién solido-liquido.

b) Se verificé que el modelo represente el fenédmeno de difusion a través
de un balance dinamico.

c) Se analizé que las ecuaciones diferenciales del sistema descritas en la
seccion 1.4.5 del marco teorico, describen la difusion dentro de la fase
sélida.

d) Se revis6 que las asunciones y restricciones del modelo permitan
delimitar resultados razonables para su posterior aplicacion. Entre las
cuales se tuvieron en cuenta:

e El fendbmeno de la difusion del soluto puede ser estudiado
mediante la segunda Ley de Fick simplificada.

e Se considera que la geometria de las particulas del solido es
esférica y que estas mantienen su estructura durante todo el
proceso de extraccion.

e La mezcla es homogénea (perfecta)

e La concentracion del soluto de estudio en el extracto es
homogénea.

(Bonfigli et al., 2017)

e) Se estudiaron los parametros y variables que utiliza el modelo,
considerando que incluyan el tiempo de retencion entre las mismas.
f) Se comprobé6 que los datos de las variables y parametros del modelo

se encuentren disponibles, para su utilizacién en la bebida
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g) Se revis6 la solucion analitica del modelo que descritas en la seccién
1.4.5 del marco tedrico.

h) Se definid que las caracteristicas del modelo “Transferencia de Masa
de Antocianinas en la extraccion pre-fermentativa de sélidos de uva”
descrito en la seccién 1.4.5 del marco tedrico, se ajustaban a los
requerimientos del caso de estudio, permitiendo su aplicacion.

2.3 Implementacion del Modelo Matemaético seleccionado (Mecanicista)

En el desarrollo de esta etapa se utiliz6 un lenguaje de programacion
(Python) y un software comercial (ACM), donde se procedié a codificar las

ecuaciones del modelo e ingresar los valores de las variables/parametros

correspondientes, las cuales se detallan en la Tabla 2.1.

Tabla 2.1 Parametros precisados en literatura (Caso Base)

[Setford et al.,2019]

Parametro Simbolo Valor Unidad
Superficie especifica para transferencia a 5747 [m™1]
de masa de las particulas esféricas
Fraccion volumétrica del solvente € 0.9163 -
Longitud caracteristica por transferencia L 1.74 x 10™* [m]
de masa difusiva
Volumen molar de soluto Vg 0.5259 [L * mol™1]
Concentracion inicial de soélido Cpo 1.032 [kg *m™3]
Constante de equilibrio K 3.3x 1072 -
Constate de transferencia de masa de la K 2.45 x 10710 [m™1]
fase solida
Constate de transferencia de masa de la K, 1.7 x 107* [m™1]
fase liquida
Difusividad de la fase liquida D, 422 x 10712 [m? % s71]
Difusividad de la fase sélida Dg 2.09 x 10713 [m? * s71]
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2.3.1 Implementacion del Modelo Matemético en Python

En primer lugar, se procedio a realizar la codificacion en Python (Spyder),
por lo que se importaron las librerias que se utilizaron para la resolucién del modelo.
Estas permitieron codificar las variables como implementos funcionales. También,
se colocaron las ecuaciones de las correlaciones en el orden respectivo a ser

calculadas. Finalmente, se plante6 el modelo con sus respectivas ecuaciones.

Para su resolucion, se ingres6 un vector de tiempo, variable independiente,
que permitié calcular la concentracion de soluto y solvente, en funcién de las
ecuaciones principales del modelo. Se plote6 ambas graficas para la obtencién de

una respuesta mas visual y practica.

2.3.2 Implementacion del Modelo Matemético en ACM

Inicialmente, se realizé la codificacion del modelo en este software, por lo
gue se abrié un documento nuevo, en la seccion derecha del archivo se encuentra
el explorador de variables, se da clic en la seccion “Custom modeling” y
seguidamente en “Models”. Una vez abierta esta seccion, se selecciond afiadir

modelo y se lo denomind “VINO”.

Una vez creado el modelo, se empez6 a codificar; se colocaron los
parametros y variables conocidos, se ingresaron las correlaciones del modelo, se
cred un dominio de tiempo y se plantearon las ecuaciones que rigen el sistema de
estudio. Luego, se verificd que no existieran errores de sintaxis en el codigo

utilizando el comando “compile”.

Finalmente se verificd las graficas de respuestas del modelo, es decir las
concentraciones de soluto y solvente en funcion del tiempo. Estas se encontraban
en el explorador de variables, la seccién de “flowsheet”, “blocks”, “B1” y se podia
verificar dando clic a la variable que se deseaba observar seleccionando la opcion

en “value profile”.
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2.4 Validacion del Modelo Matematico seleccionado (Mecanicista)

En esta etapa, se verificd los resultados de las simulaciones del modelo
matematico en un lenguaje de programacion (Python) y en el software comercial
(ACM).

Se comparé las gréaficas de respuestas del modelo con las del caso base,
con la finalidad de comprobar que el perfil obtenido presente el mismo

comportamiento.

2.5 Adecuacion del modelo al caso del proceso de extraccion en la elaboracion
de una bebida nutraceutica

Una vez validado el modelo, se procedio a realizar un ingreso parcial con las
propiedades de la bebida nutraceutica.
Estas propiedades se clasifican en:
a) Pardmetros estimados por la literatura.
b) Parametros basados en el estudio integrador previo de Gabela & Villa.
A continuacion, se presentan las tablas de los valores utilizados en la adecuacién

del modelo.

Tabla 2.2 Parametros especificados en literatura en el caso de la Bebida Nutracedutica
[Vargas, 2007]

Parametro Var. Valor Unidad
Constante de equilibrio K 0.98 -
Difusividad de la fase sélida Dg 3.209 x 10712 [m? * s71]
Coeficiente de disociacion ] 2.6 -
del liquido
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Tabla 2.3 Parametros para el modelamiento del digestor (tomado de Aspen)
[Gabela & Villa,2021]

Parametro Var. Valor Unidad
Diametro de la particula D, 0.000710 [m]
Velocidad tangencial de V, 1.53153 [m *s™1]
agitacion
Fraccion volumétrica € 0.9173 -
Viscosidad del solvente Iy 0.07117 [cP]
Densidad en el solvente Py 628.04 (kg * s71]
Volumen molar/ Densidad Vﬁ 0.0288152 -
molar
Masa molecular promedio My 18 kg * kgmol_l]
H,0
Concentracion inicial en el CBO 251.90 [g * L—l]
soluto

Luego, se adaptd seleccionando en la ventana del explorador de modelos,
la seccidén del modelado personalizado y en “Add Model”. Luego, se utilizé el codigo
generado previamente en “ACM” modificando segun las propiedades de la bebida

nutraceutica.
2.5.1 Listade componentes en Aspen Custom Modeler

Se configuro la lista de componentes en el explorador de ACM aplicando lo
siguiente:
a) En la ventana del explorador de simulacién, referente a la seccion

simulacion, se hizo clic en “Component List”.
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@ txploing 5. [S][E =]
All ltems
= Simulation

: Component Lists
T TIo5ar

@' Flowsheet

. -3 Custom Modeling
- Eﬁ Libraries

fﬁ Simulation Options
Q Analysis Tools
.5y UOM Sets

------ Cj Interfacing

Figura 2.2 Explorador de simulacién

b) Doble clic en “Default’, el cual se encuentra en la parte inferior del

explorador de simulacion.

Contents of Component Lists

& G

Configure
Compone... Properties
Default

) Component Properties are not configured.
’ Configure now?

Si No

T

Figura 2.3 Contenido de la lista de componentes

c) Se selecciond la opcidn "Importar archivo de propiedades de Aspen”, esto
abrio el explorador de archivos donde se utilizé el archivo con la extension

. aprbkp” que contiene los compuestos con las propiedades fisicas y

quimicas.
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Import Aspen Properties file

@ Use Aspen property system Edit using &spen Properties

IJse Properties definition file |

" Use custom properties

" Don't use properties

 Properties status
f Aspen Properties input incomplete

0K I

Figura 2.4 Configuracion de las propiedades fisicas de los componentes

v £ >

Nombre de archivo: | modelo modificado 10.aprbkp v | |Aspen Properties Backup files (* v

Abrir Cancelar

Figura 2.5 Explorador de archivos

d) Por consiguiente, se utilizé el boton “>>” y se pudo observar que la lista

de componentes fue afiadida en la lista llamada “Default”.
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Figura 2.6 Lista de componentes

2.5.2 Configuracién del modelo e implementacién del equipo

Una vez creado el modelo, se empezo6 a acoplar el cédigo con los datos de la

bebida nutraceutica, reestructurandose ciertas especificaciones del modelo como

las constantes, variables, pardmetros, ecuaciones y correlaciones.

a) Se clasificd las constantes, variables y pardmetros indicando el tipo que

pertenecen; es decir como fijas a las constantes y como libres a las

variables/ pardmetros calculados por el modelo.

b) Se cred el dominio de tiempo y se plantearon las ecuaciones que rigen al

modelo de la solucion analitica.

c) Se hizo clic derecho en la ventana de codificacién y se seleccion6 en

compilar donde se verificé si el modelo tiene errores de sintaxis.
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d)

2.5.3

No obstante, se seleccion6 Mensajes en Ver en la barra de herramientas
donde se visualizd la ventana de mensajes de la simulacion con

advertencias o errores.

En la ventana del explorador de modelos, en la seccion del modelado
personalizado, se hizo clic en el modelo y se arrastr6 el equipo a la ventana
del espacio de trabajo de ACM, y se evidencid que se representa con un
recipiente flash, el cual es el icono predeterminado para todos los modelos
generados en ACM.

(Tremblay et al., 2015)

Definicién de PORTS

Dado que el equipo necesario en la elaboracion de la bebida con propiedades

nutraceuticas tiene dos corrientes de entrada y dos corrientes salida en las que

se involucra el soluto y el solvente, se establecieron las corrientes descritas con

ayuda de los "Ports".

a)

b)

En este caso, se utilizo “Ports” heredados, especificamente Solid Porty sus
tipos de variables de propiedades predefinidas, lo cual permiti6 que el
modelo funcione dentro del equipo, es decir que se puedan conectar

graficamente las corrientes en el equipo.

Después que se definieron los puertos, se vinculd las corrientes de entrada

y salida al equipo.

Se compil6 el cadigo, haciendo clic derecho sobre él en el explorador de
ACM vy seleccionando compilar (o presionando la tecla F8), a su vez se
corrié dando los resultados presentados en el siguiente capitulo.
(Tremblay et al., 2015)
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2.5.4 Anélisis de sensibilidad

Con el fin de comprender las limitaciones, incertidumbres y alcances del

modelo, se realiz6 un analisis de sensibilidad.

a) Se determind entre las variables de mayor relevancia que pudieran afectar
al tiempo en los perfiles de concentracién de ambas fases; identificando al

tamafo de particula como la variable de interés.

b) Se analizé los siguientes escenarios con respecto al tamafio de la particula
(Véase Tabla 2.4), mientras que el resto de las variables del modelo se

mantuvieron con los datos de la bebida nutraceutica.

Tabla 2.4 Valores de diametro y superficie especifica de transferencia de masa

Escenarios del diametro de la particula | a [m?/m?] D, [m]
Menor 23076.92 2.60 x 107*
Igual 8450.7 7.1x107*
Mayor 403.1 148.85 x 1074

c) Se estudio el comportamiento de los perfiles obtenido
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CAPITULO 3

3. RESULTADOS Y ANALISIS

3.1 Descripcion del modelo matematico seleccionado para el digestor

A continuacion, se detalla brevemente que sucede durante la operacion unitaria
en los siguientes pasos.

a) Ingreso de un solvente y una corriente solida.

b) El solvente ingresa al sélido y existe la difusion dentro del
mismo

c) Solubilizacion del soluto.

d) Mediante difusion el soluto migra hacia la parte exterior del
sélido para posteriormente transportarse a la solucion.
(Bonfigli et al., 2017)

El modelo mecanicista seleccionado para el desarrollo del proyecto fue
“Transferencia de Masa de Antocianinas en la extraccidon pre-fermentativa de sélidos
de uva” descrito por (Setford et al., 2019). Este es un estudio bastante amplio y analiza
la extraccion de antocianinas de sélidos de uva durante la maceracion fermentativa para

condiciones de conveccion natural y forzada.

Para el modelo seleccionado, la corriente sélida son los sdlidos de uva vy el
solvente (fase liquida), el vino que tiene tres componentes principales en la etapa de
fermentacion (azucar, etanol, jugo). El soluto se disuelve en el jugo y por difusion se lo
transporta para la obtencién del extracto. El caso es analogo al fendmeno que ocurre
en la bebida nutracedtica, considerando como soluto a la materia prima y como

solvente, al agua.

En el modelo se establecieron restricciones que delimitan resultados razonables y se
asumieron condiciones que ayudan a plantear ecuaciones con definiciones
preestablecidas. El caso base seleccionado, bajo condiciones de conveccion forzada,
empled una mezcla con agitacion constante en su experimentacién, para de esta
manera considerar a la fase liquida como homogénea, sin gradiente de concentraciéon

de antocianinas. También se supuso que la difusion dentro del sdlido se producia



principalmente, a lo largo del eje perpendicular a la cara principal del sélido, en una sola

direccién y que su geometria esférica era constante durante todo el proceso.

Se aplico la segunda ley de Fick para la descripcion de la difusion dentro de la
fase sdlida, empleando el caso mas comun presentado en los problemas ingenieriles,
la difusion no estacionaria; ya que la concentracion del soluto en cualquier punto del
material varia con el tiempo.(Universidad Tecnoldgica Nacional (UTN), 2012). Estudios
previos han demostrado que, para particulas de geometria fija, la transferencia de masa
por difusion efectiva promedio dentro de ambas fases se puede representar como un
sistema macroscopico de transferencia de masa de ecuaciones diferenciales
ordinarias. (Setford et al., 2018)

Es por ello, que se planted una simplificacion tipica utilizada en operaciones de
transferencia de masa, también utilizada para modelar la extraccion fendlica sélido-
liquido de otros materiales como vainilla pods y granos de café. El modelo mecanicista
para este proceso se encuentra descrito en la seccion (1.4.5) del marco tedrico, que
tiene en cuenta la difusion de solutos dentro del sélido, la transferencia de masa de
solutos desde la interfase al liquido y una relacion de equilibrio entre las

concentraciones de sdlidos y liquidos.

La ecuacion (1.1) representd la transferencia de masa macroscopica en la fase de
sélido; esta ecuacién involucra las concentraciones de la fase sélida y la concentracion
en la interfase solido-liquido, la superficie especifica para la transferencia de masa de
particulas esféricas y la fraccion volumétrica del soluto. La ecuacion (1.2) represento la
transferencia de masa macroscopica en la fase de disolvente, aqui se involucran los
pardmetros mencionados anteriormente, pero respecto al disolvente; mientras que la
ecuacion (1.6) muestra la relacion de equilibrio de las concentraciones de ambas fases,

mediante una constante de distribucion.

Por otro lado, se propuso una solucion analitica al modelo macroscépico a partir
del sistema de ecuaciones diferenciales, esta solucion esta detallada en la seccién
(1.4.5) del capitulo 1, y corresponde a las ecuaciones (1.14) y (1.15), estas fueron
obtenidas aplicando el operador de Laplace; el sistema de ecuaciones simultaneas
describe la concentracion promedio dentro de ambas fases. (Vargas, 2007)



La solucién analitica implica relaciones algebraicas presentadas en la seccion
(1.4.5) del capitulo 1, las variables que intervienen son las mismas que se presentan
en el conjunto de ecuaciones diferenciales macroscopicas; los datos usados en el caso

base de estudio se presentan en la Tabla 2.1.

No obstante, los parametros del modelo no solo se pueden determinar de forma
experimental; también se pueden estimar a partir correlaciones empiricas junto con
sistemas de numeros adimensionales, los cuales describen la transferencia de masa

por conveccion forzada alrededor de las esferas. (Setford et al., 2018)

Por lo tanto, la constante de transferencia de masa del solvente (K,) se calcul
mediante la correlaciéon sugerida por (Geankoplis, 1998) para lecho fijo; para ello se us6
el factor de Chilton Colburn (Jp), donde se estimé el nUmero de Reynolds (Re), a partir
de la velocidad de agitacion, la densidad y viscosidad de la mezcla extractora
(solvente). Finalmente, se calculé los numeros de Schmidt (Sc), Sherwood (Sh) y asi
se resolvib el sistema adimensional, ademas, se utilizo la correlacion de Wilke-Chang,
para encontrar el valor del coeficiente de difusion del solvente (D,). Este sistema de
ecuaciones adimensionales se encuentra descrito en la seccién (1.4.5) del capitulo 1.
(Setford et al., 2018)

3.2 Resultado y analisis de la implementacién del modelo

Se obtuvieron dos graficas en cada uno de los lenguajes de programacion
aplicados, y se verifico que las respuestas del modelo seleccionado correspondan a la

literatura del caso base.

3.2.1 En lenguaje de programacion de PYTHON

En el desarrollo del modelo se utilizaron las librerias de Python Numpy y
SciPy para los calculos matematicos complejos y resolucién de las ecuaciones
del modelo, y Matplotlib para generar las gréficas. Las figuras 3.1 y 3.2
corresponden a las respuestas del caso base implementado en Python, y el
codigo aplicado en la resolucion se observa en el apéndice Al.
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Figura 3.1 Concentracion en fase liquida de malvidin-3- glucésido vs tiempo en Python

1 == (b
1000 1

950 1 1

500 1 A

Cith {mgfL)

] LY
850 'y

80D - Se

750 -

Tiempolh)

Figura 3.2 Concentracion en fase sélida de malvidin-3- glucésido vs tiempo en Python

3.2.2 En Software ACM

En este software, se aplicé un lenguaje distinto de codificacion, y se
generaron las respuestas graficas de forma directa; estas se muestran en la

figura 3.3y 3.4.
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Figura 3.4 Concentracion en fase solida de malvidin-3- glucésido vs tiempo en ACM

3.2.3 En Caso Base

Con el fin de verificar que los resultados graficos y numéricos sean acordes
a la literatura del caso base, representados en las figuras 3.5 y 3.6. Se
evidenciaron los perfiles de concentracion de la fase liquida y solida conforme al
modelo propuesto, el cual cuenta con tres curvas de diferentes colores que
indican la extraccion en jugo (color rojo), durante fermentacién (color negro), y
en vino (color azul). Se compararon los resultados contra la curva roja que
proviene de (Setford et al., 2019).
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Figura 3.5 Concentracion en fase liquida de malvidin-3- glucosido vs tiempo
Fuente: [Setford et al.,2019]
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Figura 3.6 Concentracion en fase solida de malvidin-3- glucésido vs tiempo
Fuente: [Setford et al.,2019]

En el perfil de la concentracion de la fase liguida como se muestra en las
Figuras. 3.1 y 3.3 obtenidas en Python y ACM, respectivamente. Se observo una
tendencia creciente en la curva, es decir que aumenta la concentracion, a lo largo
del tiempo hasta que alcanza el tiempo limite, y se mantiene practicamente

constante. Esto es producto del fendmeno de difusion que ocurre en el sistema
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respecto al material de estudio. Estos perfiles son exactamente los descritos en la
literatura y se muestra en la Figura 3.5, curva de color rojo, evidenciando que la
extraccion de M3G que se produciria en condiciones constantes de fase liquida

para el jugo.

En el perfil de la concentracion de la fase sdlida, Figuras. 3.2 y 3.4.
obtenidas en Python y ACM respectivamente, se observé que, al inicio, el
gradiente de concentracion es grande, por ende, la velocidad de difusion también.
Esto se fundamenta con la segunda ley de Fick y se comprueba a través de su
analisis grafico, puesto que el gradiente de difusion y el flujo de difusion varian
con el tiempo. A medida que pasa el tiempo, el gradiente de concentracion
disminuye y con ello, la velocidad de difusion; esto se debe a que se han difundido

los atomos del sélido.

Las figuras descritas corresponden a los datos de las tablas del Apéndice
A5 -A6 y A7-A8; donde se observo que los resultados difieren entre la simulacion
de Python y ACM respectivamente. Esto se explica por la diferencia en la cantidad
de decimales empleados en los calculos por parte del simulador; sin embargo, la

diferencia es minima.

En el caso base, se observaron que los perfiles experimentales de
extraccion de M3G de los solidos de uva en la fase liquida (Figura 3.5 (b)) y fase
sélida (Figura 3.6(a)) en conveccion forzada, mejoran cuando se produce mas
etanol. Esto es aplicable a la tasa de extraccion general (el cual, se puede
aproximar por la tasa de transferencia de masa interna) y a la capacidad de

extraccion maxima de M3G. (Setford et al., 2018)

Finalmente, se verificd el modelo matematico seleccionado y se evidencio
gue se ajusta al comportamiento real del sistema, ya que los resultados de la
simulacién del modelo (perfiles de concentracion en funcién del tiempo) presentan
la misma tendencia acorde el caso base. Asi se evidencia la importancia de la
autentificacion del modelo como etapa previa a la aplicacion en el caso de la
bebida nutracéutica.

37



3.3 Resultado y analisis del Modelo con propiedades de la bebida nutraceutica

Una vez formulado e implementado el modelo, se ajusté al caso del extractor de
la bebida con propiedades nutraceuticas. Sin embargo, los datos requeridos para la
resoluciéon del modelo fueron una limitante en su desarrollo; ya que se necesitan datos
de equilibrio y la constante de transferencia de masa de la fase sélida, que son
obtenidos mediante experimentacibn y métodos matematicos que relacionen las

variables como la regresion lineal.

Por lo que, al no contar con estos datos para el caso de la bebida nutracedtica, se
estimaron mediante literatura y se basé en la premisa que estos pardmetros
correspondan a compuestos con propiedades bioactivas, y a su vez que trabajan a la
temperatura definida por trabajos previos en el extractor. Los datos mencionados se

encuentran en la Tabla 2.2.

Por consiguiente, se utilizaron las correlaciones empiricas del modelo para el
célculo de los parametros faltantes, los datos que se utilizaron fueron tomados de la
simulacion del proyecto integrador previo (Gabela & Villa, 2021) junto al trabajo de la
extraccion de Vernonanthura patens (Manzano Santana et al., 2013). Los valores de
las variables del modelo respecto a los datos de la bebida nutraceutica se encuentran
en la Tabla 2.3.

Se encontraron los valores de los pardmetros adimensionales que permitié la
resolucién de las ecuaciones que rigen el sistema. Como se mencion6 anteriormente,
el extractor para el proceso de la bebida trabaja bajo condiciones de conveccion forzada
y las correlaciones deben regirse a estas condiciones. En la Tabla 3.1, se presenta un
resumen de los parametros de transferencia de masa para las condiciones de la bebida
calculados, segun el método utilizado en el caso base que esta descrito en la seccion

(3.1) de este capitulo.

Es importante mencionar, que se verificaron las correlaciones con la literatura para
el caso de conveccion forzada alrededor de una esfera solida. También se evidencio

gue el valor del numero de Reynolds se encuentra en el intervalo de 10-4000, caso
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contrario se debe modificar las correlaciones para que cumplan las condiciones
establecidas en la literatura (Geankoplis, 1998). La estimacion inapropiada de los

parametros puede causar un error considerable en los resultados.

En los resultados, se observd que la constante de transferencia de masa del
solvente (K,) es alta, lo cual indica que el sistema sdlido-liquido estudiado esta bien
mezclado. Esto se confirmé con el calculo del nUmero de Biot, ya que generalmente los
valores superiores a 10 de este numero adimensional, indican que la tasa de extraccion
general esta controlada por la difusion interna, es decir, que el solvente y las particulas
de soluto se mezclan bien y la resistencia externa se puede despreciar; cumpliendo una

de las asunciones planteadas en el modelo. (Setford et al., 2019) (Bonfigli et al., 2017)

Tabla 3.1 Resultados de los parametros en el caso de la Bebida Nutraceutica

Parametro Var. Valor Unidad

Superficie especifica para a 8.45 x 103 [m1]
transferencia de masa de

las particulas esféricas

Constate de transferencia Kﬁ 2.230x 1078 [m—l]
de masa de la fase sélida

Constate de transferencia Ky 0.03 [m—l]
de masa de la fase liquida

Difusividad de la fase D, 22 x 10712 [m? * s~1]
liquida

Numero de Reynolds Re 3.51 x 103 -
Factor de Chilton Colburn I 0.031 -
Numero de Schmidt Sc 1.99 -
Numero de Biot Bi 3.29 x 10° -

La solucion del modelo en los lenguajes de programacion utilizados se analizé
mediante su representacion grafica, donde las variables de repuestas fueron la
concentracion del sélido y del solvente en funcion del tiempo. El perfil de tiempo se

encuentra en segundos y la concentracion en g/L, donde el valor de la concentracion
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inicial fue estimado de la data del proyecto integrador previo (Gabela & Villa, 2021). Sin
embargo, dicho valor conlleva un error, debido a que se calculdé el promedio de la
concentracion considerando Unicamente a la Vernonanthura patens como materia prima

de la bebida nutracéutica.

La Figura 3.7, muestra la concentracion del soluto en funcion del tiempo donde se
observé que inicialmente la concentracién es de 251.90 [g = L™1], y al transcurrir el
tiempo, es decir entre mas prolongado sea el tiempo de extraccion, el gradiente de

concentracion no presenta cambios significativos.

Por otro lado, la Figura 3.8 muestra la concentracion de solvente en g/L. El
solvente inicialmente tiene una concentracion nula, pues es el encargado de extraer las
propiedades de la materia prima (s6lido). En condiciones de conveccién forzada, donde
la transferencia de masa interna es el paso que controla la tasa de extraccién, se puede
observar una extraccion inicial rapida dentro de los primeros 67 minutos de extraccion
(4000 segundos). Sin embargo, en la extraccion la transferencia de masa cesa cuando
la concentracién alcanza un valor eventualmente maximo, es decir que ya no existe
fuerza impulsora entre las fases. A estos valores se los conocen como concentracion y
tiempo de equilibrio, y para el caso planteado se observan que empieza
aproximadamente a las 2 horas 13 minutos (8000 segundos) de extraccion. Es
importante resaltar que este tiempo es prolongado y no siempre puede ser rentable para
el proceso, por ello se deben tomar consideraciones para la extraccion de una buena
cantidad, pero en un tiempo menor que tenga una mejor relacién costo-beneficio.
(Valencia-Pérez et al., 2020)

Una de las diferencias de colocar los datos de la bebida nutracéutica en el modelo
base, es el cambio de unidades de los ejes de tiempo y concentracion. Al no contar con
data experimental, se estimaron parametros utilizando la literatura, los cuales influyen en
las unidades del tiempo. Por tal motivo, en este caso de estudio de la bebida, el tiempo
se encuentra representado en segundos, mientras que el de la variable dependiente

(concentracion), se ajusta al valor de la concentracion inicial del sélido. Esto dltimo se
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verific6 a través de un anadlisis dimensional que como resultado demostré la

intrascendencia de la unidad.
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Figura 3.7 Concentracion del sélido vs tiempo (Bebida nutraceutica) en Python
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Figura 3.8 Concentracion del solvente vs tiempo (Bebida nutracedtica) en Python
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Figura 3.10 Concentracién del solvente vs tiempo en ACM (Bebida nutraceutica)
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3.4 Resultados de andlisis de sensibilidad

Al variar el didmetro de particula en el modelo, se obtuvieron 4 gréficas que
corresponden a las concentraciones de soluto y solvente respecto al tiempo. Las
Figuras 3.9 y 3.10, presentan el comportamiento de las curvas al tener un didmetro
de particula mayor; mientras que las Figuras 3.11y 3.12 un didmetro menor. A partir
de las graficas se evidencio que la superficie especifica para transferencia de masa
de las particulas esféricas (a) tiene un efecto positivo en la velocidad de extraccion
en general, es decir, que mientras mas pequefio sea el tamafio y se eliminen
barreras, se aumenta la superficie disponible para la extraccion, esto se debe a que
el didmetro de la particula se relaciona inversamente con la superficie especifica
para transferencia de masa de las particulas esféricas, mediante la ecuacion (1.4)
planteada en el capitulo 1. Por ende, la transferencia de masa es mas rapida,

influyendo en que el tiempo de extraccion disminuya.

En las Figuras 3.9 y 3.10 se estima que el tiempo de equilibrio en la extraccion es
aproximadamente 41 horas con 36 minutos (150000 segundos), un tiempo bastante
largo ya que el diametro de la particula se incrementa aproximadamente 20 veces

mas al tamafio aplicado en la elaboracion de la bebida nutracéutica.
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Figura 3.11 Concentracion del solvente vs tiempo con diametro de particula
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Figura 3.12 Concentracion del soluto vs tiempo con diametro de particula

mayor.

Por otro lado, en las Figuras 3.11 y 3.12 el tiempo de equilibrio en la extraccion es
aproximadamente 42 minutos (2500 segundos), un tiempo bastante menor puesto que
el didmetro de la particula es aproximadamente 3 veces menor al tamafio aplicado en la
elaboracion de la bebida nutracéutica. Es importante recalcar, que estos valores de
diametro de particula han sido utilizados para otros casos de estudio de otras materias

primas.

Por eso, se requiere una operacion preparativa en la extraccion sélido liquido, es

decir que el material vegetal sea seccionado en cortes, tamizados o pulverizados.
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CAPITULO 4

4. CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

4.1 Conclusiones

e Se represento el proceso de extraccion solido-liquido en la elaboracion de la bebida
con propiedades nutraceuticas, empleando un modelo mecanicista que esta basado
en la extraccion de solidos de uva pre-fermentativos en condiciones de fermentacion
simuladas, considerando que este modelo ya ha sido aplicado para otros materiales

gue contienen compuestos con propiedades bioactivas como la bebida.

e Se seleccion6 un modelo mecanicista, representado por un sistema de ecuaciones
diferenciales ordinarias que son la simplificacion del balance dinamico de la
Segunda Ley de Fick. Sin embargo, el modelo propuesto tiene una solucion analitica
que describe la concentracion promedio de las fases, la cual se utilizé para
simplicidad del caso. Este modelo se aplicd, ya que el principio de separacion

presente, el cual rige la operacidn unitaria es la transferencia de masa.

e Se utilizaron herramientas de programacion para la codificacion del modelo
seleccionado, las cuales permitieron visualizar las graficas correspondientes a la
concentracion de soluto y solvente en el digestor. Los resultados presentados en
estas herramientas computacionales permiten estimar los valores del modelo de
forma didéactica y practica, pues facilitan la identificacion de las variables de estudio

y la comprensién del fenébmeno ocurrido.

e Se valido el caso base, a través de la implementacién e interpretacion de los datos
en Python y ACM, obteniendo las tendencias y variables de respuestas
correspondientes y planteadas en la literatura. Esto permitid corroborar el
funcionamiento del modelo para su posterior aplicacion en el caso de la bebida

nutraceutica.

e Se aplicaron correlaciones empiricas de numeros adimensionales, para la

estimacion de las constantes de transferencia de masa de la fase sélida y liquida, y



la difusividad de la fase liquida. Estos parametros mencionados eran necesarios
para la resolucion del modelo; no obstante, se estimé mediante literatura la
difusividad de la fase liquida y la constante de equilibrio a partir de la literatura, que

emplea compuestos bioactivos a un rango de temperatura dado.

Se logré obtener el tiempo de equilibrio en la extraccion de la bebida con
propiedades nutraceltica, alcanzando un valor de 2 horas y 13 minutos
aproximadamente, a partir de este tiempo la concentracion alcanza eventualmente
un valor maximo que se mantiene en funcién del tiempo, el cual no siempre es

rentable y debe ser analizado.

Se verifico a través de los resultados obtenidos que la fuerza impulsora que rige la
operacion unitaria es la diferencia de solubilidad, ya que graficamente se puede
determinar la concentracion maxima que puede alcanzar el sélido en el solvente en

funcién del tiempo.

Se analizé la influencia del didmetro de la particula en el modelo con los datos de la
bebida nutraceutica, donde se evidencié que a menor didmetro de particula el
tiempo de extraccion también disminuia, siendo una variable directamente

proporcional, ya que se favorece la velocidad de difusion de los &tomos.

En si, la aplicacion del modelado matematico junto al uso de softwares
computacionales, para este tipo de industrias es de gran utilidad, esto ayudara a
minimizar el uso de las experimentaciones, lo cual beneficia en la productividad, y
el factor econémico. En conclusién, la metodologia planteada permitird optimizar y/o

disefar procesos industriales adecuandose a la operacion que se necesite formular.
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4.2 Recomendaciones

e Se recomienda andlisis experimentales para la determinacion de los pardmetros
estimados como la constante de equilibrio y la difusividad en el sélido, obteniendo
un modelo mas preciso que permitird que al implementar el equipo, su simulacion

sea mas consecuente con la realidad.

e Se sugiere gque en el cddigo al momento de plantear las conexiones de“Solid
Ports” con el modelo, se verifigue la compatibilidad de los archivos y las
convenciones del modelado para este tipo de Port, como el cumplimiento de que
los nombres de las subtransmisiones sea el estandar, para el posterior

planteamiento de balances de materia y energia.

¢ Implementar la exportaciéon del modelo construido al software Aspen Plus, para
Su posterior conexion con los demas equipos del proceso de la elaboracion de la
bebida nutraceutica. Sin embargo, es importante que se pueda realizar la
validacion del modelo con datos experimentales de la extraccién de la bebida
nutracedltica, ya que la configuracion del modelo como una unidad afiadida debe
ser un compromiso entre el trabajo experimental y computacional (programacion)

para no solo solucionar problemas sino también mejorar los resultados.

e Se aconseja la optimizaciébn econdmica mediante un analisis econémico con la
herramienta Process Economic Analyzer (APEA) del software Aspen Plus con la
finalidad de evaluar la viabilidad de la extraccion sélido- liquido.

e Al escribir ecuaciones en Aspen Custom Modeler, (ACM), se recomienda que evite

la division innecesaria e incluya un rotulo de ecuacion ("Eqgn_:") con la finalidad de

diagnosticar problemas/errores si el modelo no converge.
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APENDICE A

import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt
from scipy.integrate import odeint
a=5747.@ #[m2 m~-3]
epsilon=0.9173

Cha=1832 #[

1 3
H o Hr

=
o HE=m O |l

n o n

Dsy=4.22E-12# [m2:
Dsh=2.@9E-13# [m2:

fll 1f(1+((kcbjf(K*kcyjjj
print(“fii:",fil1)
fi2=(kcb/kcy )}/ (1+({kcb/K¥kcy) )
print(“fi2:",fi2}
bl=(kcy*a*(1-fil))/epsilon
print(“b1:", bl)
b2=(kcb*a*(1-(fi2/K)))/(1-epsilon)
print(“b2:", b2)
b3=(kcy*a*fi2)/(epsilon)
print(“b3:",b3)
ba=(kcb*a*(fil/K))}/({1-epsilon)
pr 1n+(”h4 " h4j

df (((((h1+h23**( 1)-4*((b1*b2)-(b3*b4})))**(0.5))
print(“df:",df)
ef=df/2
print(“ef:",ef)
cf=-({bl+b2}/2
print(“cf:",cf)
bf=cf-ef
print(“bf:",bf)
ri=(- (hl+h2)!2j+((((((h1+h2j**(2jj-4*((hl*hzj-(h3*h4jj)j**(ﬁ.5)jf?j
p 1n+( fl ,rlj
)-
)

bl+b2)}*2-4({bl*b2-b3*b4 2% (9.5

((C(((bl+b2)**(2))-4*((b1*b2)-(b3*b4))))**(0.5))/2)

r2=(- (hl+h2jf2
print(“r2:",r2
cl=({rl+b1)/(rl-r2}
print({“ci:",cl)
c2=(r2+b1)/(r2-r1)
print(“c2:",c2)
c3=b3/(ri1-r2)
print(“c3:",c3)
cd=b3/(r2-rl)
print(“c4:",cd4)




Cheta=Cb@*{c1*np. |
plt.plot(t,Cheta, " » linewidth
plt.xlabel("Tie “¥3 plt.ylabel
plt.legend(loc=

plt.grid()

plt.s

Cgamma=Ch@* (c3*np.exp(rl¥*t)+cd*np.exp(r2*t))
plt.plot(t,Cgamma, 'b--", linewidth=
plt.xlabel("Tie (h)"y; plt.ylabe

plt.legend(loc="best ")

n

plt.grid(
plt.s

Figura A1 Algoritmo de resolucion del caso base en Python (spyder)
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“t numpy @5 np

-t matplotlib.pyplot as
1 scipy.integrate im

1 scipy.interpolat

Sc=n/{ro*D

o*v}/n
te: ", Re)
(B.25* (Re**(-8.31)))/epsilon

print(“Jd:",3d)
key=(2d*v)/(
print( "y kcy)
kcb={{(np.pi**2)*Dsb}/(4*L})
print(“kcb:",kch)
Bi=(kcy*L*K/Dsh)
arandEl By o Y L
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VyETY P koS m m Y
PIFTY (n*(Va**(8.6)))




f11 L/ (1+( (kb )/ (K¥*key) )
print(“fii:",fil)
Ti2=(kcb/kcy )/ (1+({kcb/K*kcy))
print(“fi2:”,fi2)
bl=(kcy*a*(1-fil)}/epsilon
print({“b1:", bil)
b2=({kcb*a*({1-(fi2/K})}/(1-epsilon)
print(“b2:", b2)
b3=(kcy*a*fi2)/(epsilon)
print(“b3:",b3}
ba=(kcb*a*(fil/K)}/(1-epsilon)

pr 1n+(”h4 " h4)

4= (((((b1+b2)**(2))-4* ((b1%b2) - (b3+ba))))** (0. 5))
print( “df:",df}

ef=df/2

print(“ef:",ef}

cf=-(bl+b2}/2

print{“cf: ", cf}

bf=cf-ef

print( “bf:",bf})
1=(-(bl+b2)/2)+(({({(bl+b2)**(2})-4*((bl*b2)-(b3*ba))))**(0.5))/2)
print(“ri:",rl})

==—[ bl+DL Z- D1+ 2-4(bl*b2-b3¥b4 2 .

2=(- (b1+b2)/2) - ((((((b1+b2)**(2))-4*((b1*b2)-(b3*ba))))**(0.5))/2)
print{“r2:",r2})

cl={r1+bl}/(rl-r2)

print(“ci:",cl)

c2=({r2+b1}/(r2-ri)

print(“c2:",c2}

c3=b3/(ri-r2)

print(“c3:",c3)

cd=b3/(r2-rl)

print(“c4:",ca)

el eEr srelities

t=np.linspace(@,185300,188)

Eheta Ch&*(cl*np Exp(rl*tj+c2*np exp(r2*t))
plt.plot(t,Cbeta, ‘'r--", linewidth=2.8, label="Cb")
plt.xlabel({“"Tiempo(s)"); plt.ylabel("C{t} (g/L)")
plt.legend(loc="best ")

plt.grid(}

plt.show()

Egamma ChE*(cB*np Exp( 1*tj+c4*np exp(r2*t))
plt.plot(t,Cgamma, 'b--"', linewidth=2.8, label="Cy")
plt.xlabel({"Tiempo (s)"); plt.ylabel("C(t) (g L)}")
plt.legend(loc="best ")

plt.grid(}

plt.show()

Figura A2 Algoritmo de resolucién implementando datos de la bebida en Python
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= Model VINO

/[ Parameters and Variables

a As RealVariable (Description:" Specific surface area for mass transfer[m*-1]", Fixed,5747);

ep A3 RealVariable (Description:" Volume fraction of solvent[]", Fixed,0.9173);

cbo Rs RealVariable (Description:" Phenolic solid concentration [kg m*-3]", Fixed, 1032);

L 23 RealVariable (Description:" Characteristic lsnght by diffusive mass transfer(m]", Fixed,1.74e-4);
Va Ls RealVariable (Description:" Molar volume of solute [L mol*-1]", Fixed,0.5259);

kch A3 RealVariable (Description:™ Mass transfer cosfficient of solid phase [m*-1]", Fixed, 2.82E-T);
kcy B3 RealVariable (Description:™ Mass transfer coefficient of liquid phase[m*-1]", Fixed,0.612);

K A3 RealVariable (Descriptien:" Distributicn constanc[]", Fixed,3.30E-2);

Dsy ks RealVariable (Description:™ Liquid phase Diffusivity[m*2%s~-1]", Fixed,4.22E-13);

Dsb L3 RealVariable (Descripticn:" Solute phase Diffusivity[m~2%s~-1]", Fixed,2.09E-13);

fil A3 RealVariable;
fi2 As RealVariable;
bl A3 RealVariable;
b2 As RealVariable;
b3 A3 RealVariable;
b4 As RealVariable;
rl A3 RealVariable;
r2 As RealVariable;
cl As RealVariable;
c2 As RealVariable;
c3 As RealVariable;
c4 As RealVariable;

W o 0 o i o oo o o

// Correlations
£il=1/ {1+{ (keh) / (K¥kcy) ) ) ;
fi2={keh/kcy) / (1+(kch/E¥key) ) ;

bl=(kcy*a* (1-£il)) fep:
b2={kch¥a¥ (1-(£i2/K)}}/(1-ep);
bi=(key*a*fi2)/ (ep):
bd={kch¥a* (fi1/K))/ (1-ep);

rl={-(bl+b2)/2)+ ((({{{b1+b2) ~(2) ) -4* ((b1*b2) - (b3*D4) ) ) ) ~(0.5)) /2);
r2=(- (bL+R2) /2) - ((({{(b1+D2) * (2)) -4* ((L1'22) - (3 4) ) )) ~{0.5))/2)

cl={rl+kl) /{rl-c2);
c2=({r24+kl) /{r2-rl);
c3=b3/ (rl-rd)
cd=b3/ (r2d-rl):

S/ Domain
t As Domain (Length:25, SpacingPreference:l, HNumSecticons:l):;
Ckheta As DistributionlD (EDomain Is t);
Cgamma &5 DistributiconlD (EDomain Is ©) 7
S/ Boundary condition (Inlet)
Cheta(d) = 1032;
Cgamma (0) = 0.07

FS Equations

e For i In [t.Intericr + t.Endiode] DO

Cheta (i)=cko* (cl*EXP({rl*t (i) ) +c2*EXP(r2%c (i} ) )
Cgamma {i)=cho* [c3*EXP({rl*t (i) ) +c4*EXP{r2%c{i)) )
EndFor
End

Figura A3 Algoritmo de resolucion del caso base en ACM

58



1 = Model BEBIDAFINAL

2

2 // DATR PRARAMETERS RND VARIABLES

4

5 Dp &4s RealVariakble

& {Descripticn:" Particle diameter([m]”, Fixed, 0.000710);//( 120 - 710 um)

7 ep As RealVariable (Descripticn:™ Volume fraction of solvent[]™, walue:0.€34724, spec:Fixed);
g cbo As RealVariable ({Descripticn:" Phenolic sclid concentration [kg m*-3]", Fixed,251.8);
g L As RealVariable (Descripticn:™ Characteristic lenght by diffusive mass transfer([m]”, Fixed,3.55e-4);
10 Vm As BealVariable (Descripticn:"” Molar wolume of solute [L mol+-1]", Fixed,0.0288152);
11 u as viscosity (descripticn:"Viscosity of the extractor mixturs, Pa*s", value:7.117E-5, spec:Fixzed);
12 rho a3 dens_mass (description:"Density of the extractor mix [kg/m*3]",Fixed, 828.04);

13 My as molweight (descripticn:"Molecular weight, kg/kmol™, walue:l3, spec:Fixzed);

14 fi A3 RealVariable (Descripticn:" Disociation Factor", Fized,2.6);

15 T Bs temperature(descripticn:"", wvalue:&0, spec:Fixed);

16 WV as wvelocity (descripticn:"Tangetial velocity [m/s]™, wvalue:1.53153, spec:Fixed);//({ €50 rpm)
17 K 2&s RealVariable (Descripticn:™ Distribution constant[]", Fixed,0.93);

18 Dsk A3 RealVariable (Descripticn:™ Sclute phase Diffusivity[m*2*s*-1]", Fixed,3.209E-12);
15

20

21 Dpl &s RealVariakble

22 {Description:" agitator diameter [m]");

23 kck As RealVariable (Description:" Mass transfer coefficient of solid phase [m*-1]");

24 kecy As RealVariable (Description:" Mass transfer coefficient of ligquid phase[m*-1]");

25 Dsy &3 RealVariable (Descripticn:" Ligquid phase Diffusivity[m*2%s*-1]");

26 a As RealVariable (Description:™ Specific surface area for mass transfer[m*-1]");

27 Re &s RealVariable (Descripticn:™ Reynolds number([]", Free);

28 Jd As RealVariable (Descripticon:" Chilton Colburn factor[]", Free);

29 Sc As RealVariable (Descripticn:" Schmidt number[]", Free);

30
3l fil Rs BealVariable;
32 fi2 Bs BealVariable;
33 bl &3 RealVariable;
34 b2 Zs RealVariable;
35 b3 23 RealVariable;
36 b4 Zs RealVariable;
37 rl &3 RealVariable;
38 r2 Is RealVariable:l

34 cl Rs RealVariable;

40 c2 Rs RealVariable;

41 c3 Rs RealVariable;

42 cd s RealVariabkle;

43

44 Fi AS RealVariable;

45 Pi.Spec : Fixed;

£ Pi : 3.142;

47

43

45 // CORRELATIONS

50 Egqn a: a=6/Dpr//Specific surface for mass transfer

51 Eqn Dpl: Dpl=({6*(l-ep))/a:;// Agitator diameter

52

53 Eqn_Dsy: Day={(1.173%10*{-1&6) ) ¥ ({£ivPMy) (0.5 )*T) s {u* (Vm" (0.&)));// Wike-Chang correlation
54

55 Egn_Sc: Sc=u/({Dsy*rho);//Schmidt number

56 Egqn Re: Re={Dpl*rho*V)/u:;//Reynolds number

57 Egqn Jd: Jd=(0.25*Re~-0.31)/ep:;//Chilton and Colburn factor

o8

549 Egqn_kcy: kcy={Jd*V)/(Sc*(2/3)):;//Mass transier coefficient of ligquid phase
60 Eqn_kcbh: kcb=(Dsb* (PI~({2)))/(4*L); //Mass transfer coefficient of so0lid phase
6l

62 £il=1/{1+{ (kck) /{E*kcy) ) ) :

(] £i2=(keb/key) / (1+(kcb/KYkey) ) :

o4

65 bl={kcy*a* (1-£il1) ) /fep;

66 b2=(kckYa* (1- (£i2/K))) / (1-ep) :

&7 b3=(kcy*a*£i2) / (ep):

(1] bd=(kck*a* (£il/K) )/ (1-ep) ;

69

T0 rl={—-({El+b2) /2)+({ { ({ (B1+k2) ~(2) ) -4* ((b1*kZ) - (b3*k4) ) ) )~ (0.5))/2) »

71 r2={—{Bl+b2) /2) - ({{ ({ (L1+b2) ~(2) ) —4* ({bl*k2) - (b3*k4) ) ) )~ (0.5))/2);

72

73 cl={rl+bl})/(rl-c2);

T4 c2=({rZ+bl) /{r2-cl);

75 c3=b3/ (rl-r2);

T6 cd=b3/ (r2-rl):
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101

103
104
105
106
107
108
104

11z
113
114
115
116
117
118
115
120
121
122
123
124
125
126
127
128
129
130
121
132
123
134
135
136
137
138
138
140
141
142
143
144
145
14f

f/ Model

theta A3 Domain (Length:10300, SpacingPreference:100, NumSections:1);
Cheta As DistributionlD (XDomain Is theta);

Cgamma As DistributionlD (XDomain Is theta):

Nodes As IntegerSet([0 + theta.Interior + theta.EndNode]):

// Boundary condition (Inlet)
Cheta(d) = 251.9 ;
Cgamma (0) = 0.0;

For 1 In [theta.Interior + theta.EndNode] DO
Cheta(i)=cbo* (c1*EXP (rl*theta (i) )+c2*EXP(r2*theta(i))):
Cgamma (i) =cko* (c3*EXP(rl*theta (i) ) +c4*EXP(r2%theta({i)});

EndFor

[ /PCRT

Feed a3 input MultiPort of SolidPort;

FeedName as StringParameter("IN"):

FeedSubStreamNames as hidden stringset({Description:"Set of names of the substreams that are connscted to the Feed");
FeedSubStreamilames: Union(Feed.Connection.SubStreamlame)-""7:

OJutlet as ocutput MultiPort of ScolidPort;

OutletName as StringParameter("0UI™);

OutletSubStreamNames as hidden stringset(Descripticn:"Set of names of the substreams that are connected to the Outlet");
OutletSubStreamNames: Union{Outlet.Connection.SubStreamName)-"";

SubStreamNames as hidden stringset(Description:"Set of names of the substreams that ares connected to the modsl");

f/ Ensure that the model equations are active only for those substreams that are connected to the Feed and Cutlet multiports.
SubStreamlames: FeedSubStreamNames*OutletSubStreamlames;

for i in SubStreamilames do

if ({(FesdName+i) in Feed.ConnectionSet) and
{(OutletVName+i) in Outlet.ConnectionSet)) then // check for matching subk streams

futlet.connection (CutletNHame+i) . SubStreamnType: Feed.connection (FeedName+i) . SubStreamType;
Outlet.connection{Outletlame+i) .h: 0.0;
futlet.connection (CutletName+i) hm: 0.0;

if (Feed.connection(Feedfame+i) .SubkStreamType in ["MIXED","CISCLID"™,"CIPSD"]) then

Cutlet.connection (CutletWame+i) .F = Feed.connection (FeedName+i) .F; // Equate Mole Flows

Qutlet.connection{QutletName+i) .h = Feed.connection (FeedName+i) . // Equate Moclar Enthalpy

Outlet.connection (CutletWame+i) .V = Feed.connection (FeedName+i) .V; // Equate Molar Volume

Qutlet.connection{QutletName+i) .z = Feed.connection(FeedName+i) .z J/ Equate Mole Fractions
else

Qutlet.connection {CutletName+i) .Fm = Feed.connection(FeedName+i) .Fm; // Egquate Mass Flows
Cutlet.connection (CutletName+i) .hm = Feed.connection(FeedWame+i) .hmy // Equate Mass Enthalpy
Qutlet.connection (CutletNams+i) .Vm Feed.connection (FeedName+i) .V // Equate Mass specific Volums
Outlet.connection (CutletName+i) .z2m = Feed.connection(FeedWame+i) .zm; /) Equate Mass Fractions

endif
Outlet.connection{futletlame+i) .T = Feed.connection(FeedNams+i).T; J/ Equate Temperature
Outlet.connection (OutletName+i) .P = Feed.connection (FeedName+i) . Py // Equate Fressure

ff Use same component list for output substreams a3 for input substreams
J/ Each substream may have a distinct component listc
futlet.connection{Cutletlame+i) .componentlist: Feed.connection (FeedName+i) .componentlist;

/7 Deal with substream attributes - P5D
if (Feed.connection(FeedName+i) .5ubStreamType in ["CISOLID™,"NC™]) then
if (Feed.connection(FeedName+i) .NIntervals > 0 ) then
futlet.connection {(futletName+i) .NIntervals: Feed.connection(FeedName+i) .NIntervals)
futlet.connection (Outletlame+i) .PSDZw = Feed.connection(FeedName+i) .PSDEIw;
endif
endi F
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148 f/ Deal with component attributes for conventional component substreams

149 = if (Feed.connection(FeedName+i) .SubStreamTyvpe in ["MIXED","CISCLID"]) then
150 Cutlet.connection (CutletName+i) .CAUSR1:0;

151 Outlet.connection (JutletName+i) .CAUSR2:0;

152 Cutlet.connection (QutletName+i) .CRUSR3:0:

153 Cutlet.connection (CutletName+i) .CAUSRA:0;

154 futlet.connection (QutletName+i) . CRUSRS:0;

155 Cutlet.connection (CutletName+i) .CRUSRR:O;

156 Outlet.connection (CutletName+i) .CAUSRB:0;

157 Cfutlet.connection {QutletName+i) .CRUSRC:0;

158 Cutlet.connection (CutletName+i) .CRUSRD:0;

154 Outlet.connection (JutletName+i) .CAUSRE:O;

1&0 Cutlet.connection (CutletName+i) . CACLRSS0:0;

161 Cutlet.connection (CutletName+i) .CAUSR]1 = Feed.connection(FeedName+i) .CAUSRL;
1a2 Outlet.connection (JutletName+i) .CAUSRZ = Feed.connection (FeedName+i) .CRAUSRZ;
163 Cutlet.connection (QutletName+i) .CAUSRI = Feed.connection(FeedName+i) .CRUSR3I:
164 Cutlet.connection (CutletName+i) .CAUSRY = Feed.connection(FeedName+i) .CAUSRY;
1a5 Outlet.connection (JutletName+i) .CAUSRS = Feed.connection (FeedName+i) .CRUSRS;
166 Cutlet.connection (CutletName+i) .CAUSER = Feed.connection(FeedName+i) .CAUSRE;
167 Cutlet.connection (CutletName+i) .CAUSEE = Feed.connection(FeedName+i) .CAUSRE;
168 Cfutlet.connection (QutletName+i) .CAUSRC = Feed.connection(FeedName+i) .CRUSRC;
169 Cutlet.connection (CutletName+i) .CAUSRD = Feed.connection(FeedName+i) .CAUSRD;
170 Outlet.connection (JutletName+i) .CAUSRE = Feed.connection (FeedName+i) .CRAUSRE;
171 Cutlet.connection (OutletName+i) .CACLASS) = Feed.connecticon(FeedName+i) .CRCLRSSO;
172 endif

173

174 /f Deal with component attributes for non-conventicnal substreams

175 = if (Feed.connection (FeedMName+i) .SubStreamIype in ["HC"]) then

176 Outlet.connection (JutletName+i) . GENANAL:O0.0;

177

178 Cutlet.connection (CutletName+i) .GENANAL = Feed.connection(FeedName+i) . GENRANAL;
174 endif

130 endif;

181 endfor;

132

133 End

Figura A4 Algoritmo de resolucion implementando datos de la bebida en ACM

[ . 5.28553013 9.4505@802 12.73249638 15.31869344 17.35661045
18.96248555 20.22791379 21.22507163 22.01083373 22.63001706 23.117%3715
23.50242248 23.80540173 24.0441546 24.23229741 24.38855975 24.49739647
24.58946997 24.66283016 24.71921398 24.76428129 24.79980086 24.8277956384
24.34986428]

Figura A5 Datos de la graficade C vs t en la fase liquida del caso base en Python
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Cgamma.\Value(l) 0,0
Cgamma.\Value(1) 5,0574
Cgamma.\Value(2) 91526
Cgamma.\Value(3) 12,3787
Cgamma.Value(4) 14,5452
Cgamma.\Value(s) 16,9869
Cgamma.Value(s) 18,8112
Cgamma.Value(r) 19,5034
Cgamma.\Value(d) 20,9314
Cgamma.\Value(d) 21,7453
Cgamma.Value(10} 22,3999
Cgamma.Value(11} 22,9175
Cgamma.Value(12) 23,3293
Cgamma.Value(13} 23,6569
Cgamma.Value(14) 23,9173
Cgamma.Value(15) 24,1248
Cgamma.Value(16) 24,2388
Cgamma.Value(17} 24,421
Cgamma.Value(18) 24,5254
Cgamma.Value(19) 24,8085
Cgamma.Value(20} 24,8745
Cgamma.Value(21} 247272
Cgamma.Value(22) 24,789
Cgamma.Value(23) 24,8023
Cgamma.Value(24) 24,8288
Cgamma.Value(25) 24,2459

Figura A6 Tablas de datos de la graficade C vs t en la fase liquida del caso base en ACM

[1032.
839.49023631
781.0051614
763.239548
757.8453459

$73.37518325
821.67948069
775.59455836
761.59636678
757.34678504

927.17932718
807.64489937
771.33123487
760©.30175272
756.95412607

890.77742956
796.5859243%
767.97196189
759.28188733
756.64491725

862.0931219
787.87171224
765.32507616
758.47830087
756.40146674]

Figura A7 Tablas de datos de la graficade C vs t en la fase sélida del caso base en

Python
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Cbeta Value(0) 1032,0
Cbeta Value(1) 975,462
Cbeta Value(2) 930,484
Cbeta Value(3) 894,702
Cbeta Value(4) 366,235
Cbeta. Value(5) 343,591
Cbeta Value(6) 825,575
Cbeta Value(7) 811,244
Cbeta. Value(8) 799,842
Cbeta Value(9) 790,773
Cbeta Value(10) 783,557
Cbeta Value(11) 777,817
Cbeta Value(12) 773,251
Cbeta Value(13) 769,619
Cbeta Value(14) 766,729
Cbeta Value(15) 764,431
Cbeta Value(18) 762,602
Cbeta Value(17) 761,148
Cbeta Value(18) 759,991
Cbeta Value(19) 759,071
Cbeta Value(20) 758,339
Cbeta Value(21) 757,757
Cbeta Value(22) 757,295
Cbeta Value(23) 756,927
Cbeta Value(24) 755,634
Cbeta Value(25) 756,401

Figura A 8 Tablas de datos de la gréaficade C vs t en la fase sélida del caso base en ACM
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Tabla Al Tablas de los parametros de la solucion analitica implementando datos de la

bebida
Variable Valor Unidad
b, 3.03x 107* [s71]
b, 516 x 107* [s7]
bs 297 x107* [s71]
by 527 x107* [s7]
o1 0.999 -
02 7.36 x 1077 -
" 1.43 x 10710 [s7']
75 —-8.19 x 107* [s71]
¢ 0.37 -
c2 0.63 -
cs 0.36 -
C4 -0.36 -
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Tabla A2 Datos faltantes considerando el estudio “Mathematical modeling of caffeine kinetic during solid-liquid extraction of coffee

beans” [Vargas.,2007]

Parametros Estimacién de parametros Método de medicién Correlacion
Constate de transferencia | Se obtuvo por regresion no lineal de la cinética de conveccién forzada. Sistema:
de masa en el soluto (Kg) Granos de café/soluto: cafeina v
Constate de transferencia | Se calculé con la siguiente correlacidn, sugerida por Geankoplis (1993): solvente: agua
de masa en el solvente 0.25Re™031
= —
% € Descripcion:
_ Jpv Se colocaron cien gramos de
v Sc23 judias verdes vaporizadas y
D,p,v remojadas en un  matraz
Re = —— Erlenmeyer de 1 L con agua como v
Hy disolvente. Las corridas de
Se = My equilibrio se desarrollaron con
Ds, py 200, 400, 500 y 800 mL de agua.
La cinética se desarroll6 con 500
D. = 6(1-¢) mL de agua. La extraccion se
P a desarroll6 a conveccién natural y
Coeficiente de difusividad | Se calcul6 con la siguiente correlacion: forzada, —y an temperatura
del soluto (D) nZDs,; constante dg 90 2C. - X
Ky = En ambos tipos de extraccion, se
4L control6 la concentracién de
cafeina en dos fases durante el
Coeficiente de difusividad | Se estimdé a partir de la correlacion de Wilke-Chang proceso. En conveccion natural el
del solvente (D) matraz con la muestra se mantuvo
1.173 » 107¢ (oM, )" /?T en un bafio de temperatura v
sy = AL controlada (a 90 ° C) sin agitar. En
conveccion forzada las muestras
Constante de equilibrio (K) | Se calculé la constante de distribucion mediante regresion lineal de la s¢ marytuvygron en el mismo bafio
. . S con agitacion de 200 rpm.
concentracion de cafeina en equilibrio. X

A su vez, la literatura indica que K= 1 debido a el rango de baja concentracion
(hecho bien conocido para material vegetal).(Simeonov et al., 2017)

Coeficiente de disociacién
del liquido (@)

Normalmente, se encuentra entre los valores de 2,6 para agua y 1,0 para
disolventes no asociado.
(Chang & Wilke, 1955)

Fuente:
doi:10.1016/j.jffoodeng.2006.10.0
11
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