Analisis de la difusividad de una mezcla binaria con fragancia de canela
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RESUMEN

Se evalud la difusividad de 3 diferentes mezclas de
etanol, isopropanol y fragancia de canela,
ampliamente utilizadas en la industria de
desinfectantes; constituidas de la siguiente manera:
un sistema de etanol-fragancia, un sistema de
isopropanol-fragancia y el ultimo sistema de etanol-
isopropanol.

se agitaron brevemente a fin de homogeneizar la
solucién y se coloco el sistema en un lugar abierto
durante un aproximado de una hora para cada corrida;
siendo 3 corridas para cada sistema en total.
Transcurrido el tiempo se observd si ocurrié algun
cambio con respecto a la altura del liquido. A partir de
estos datos, se determina la difusividad de las
mezclas en el aire aplicando la ecuacion de la celda
de Arnold para datos experimentales.

Al estimar los valores de la difusividad en los 3
sistemas, se determind que los sistemas que estan
comprendidos por una proporcion igual para ambos
constituyentes son los que presentan los valores mas
altos de difusion.

En base a estos resultados se concluye que, aunque
el etanol sea un alcohol mas volatil en comparacion al
isopropanol, se recomienda el uso de isopropanol en
mezclas con fragancias debido a que presenta un
valor mayor para el coeficiente de difusividad en
comparacion al etanol.

Palabras Clave: etanol; isopropanol; esencia de
canela; difusividad; celda de Arnold.

ABSTRACT

Evaluation the diffusivity of 3 different mixtures of
ethanol, isopropanol and cinnamon fragrance, widely

used in the disinfectant industry, was evaluated;
constituted as follows: an ethanol-fragrance system,
an isopropanol-fragrance system, and the last ethanol-
isopropanol system.

They were shaken briefly to homogenize the solution
and the system was placed in an open place for
approximately one hour for each run; being 3 runs for
each system in total. After time, it will be observed if
any change occurred with respect to the height of the
liquid. From these data, the diffusivity of the mixtures
in air is determined by applying the Arnold cell
equation to experimental data.

When estimating the diffusivity values in the 3
systems, it will be considered that the systems that are
comprised by an equal proportion for both constituents
are those that present the highest diffusion values.

Based on these results, it is concluded that, although
ethanol is a more volatile alcohol compared to
isopropanol, the use of isopropanol is recommended
in mixtures with fragrances because it has a higher
value for the diffusivity coefficient compared to
ethanol.

Key Words: ethanol; isopropanol; cinnamon essence;
diffusivity; Arnold's cell.

INTRODUCCION

El etanol es un compuesto organico alifatico con un
grupo funcional hidroxilo, perteneciente a la familia de
los alcoholes (McMurry, 2008). El isopropanol, es otro
miembro de la familia de alcoholes; conocido también
como propan-2-ol segun la nomenclatura IUPAC
(Wade, 2011).

El Cinamaldehido es la sustancia organica
responsable del sabor y olor caracteristico de la
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canela. Esta molécula esta compuesta de un grupo
fenilo enlazado a un aldehido insaturado. De forma
natural se presenta en isomeria trans en la corteza del
arbol de canela (Quesada, 2016). Las estructuras de
estas sustancias se presentan en la imagen a
continuacion.
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Figura 1: estructuras del etanol, isopropanol y
esencia de canela.
Fuente: elaboracion propia.

La razon del uso de estos alcoholes es que, al ser
compuestos muy volatiles y estar en solucion con la
fragancia de canela, ésta se difunde facilmente a
través del ambiente en el que se encuentra; siendo
este el principal objetivo de estudio en este
documento.

Se realizaron varias mezclas entre el etanol,
isopropanol y la fragancia de canela a diferentes
proporciones con el fin de estimar el coeficiente de
difusién haciendo uso de la ecuacién basada en la
celda de Arnold para los datos experimentales de
estas mezclas en el aire.

La difusiéon de una especie quimica se puede imaginar
como el movimiento de sus moléculas a través de una
mezcla o sustancia. Esta difusion se puede determinar
en base a uno de los componentes de dicha mezcla
con respecto a los demas, o que dichos componentes
se difunden a través del ambiente que los rodea, como
ocurre, por ejemplo, con las mezclas de fragancias y
alcohol utilizadas comunmente en industria de
perfumeria o agentes de limpieza. Este proceso de
difusién ocurre, segun se describe en el libro de
Operaciones Unitarias como: “un gradiente de
concentraciéon que tiende a mover el componente en
una direccion tal que iguale las concentraciones y se
anule el gradiente” (McGabe, Smith, & Harriot, 2007).
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En el caso de las mezclas evaluadas de etanol-
isopropanol, isopropanol-esencia de canela y etanol-
esencia de canela, se evalla el coeficiente de difusion
Das de la mezcla en el aire. Este coeficiente de
difusioén se obtiene a partir de la ecuacion de Fick para
mezclas binarias en un sistema que es isotérmico e
isobarico:
J = —CDQVX1 )

Donde D, es la difusividad volumétrica en m?/s y ¢

es la concentracion molar en mol/cm®. Este

coeficiente depende de la presion, temperatura y la
composicion del sistema (Benitez, 2009). Es ideal
para la determinacién de la difusividad en este estudio
ya que las condiciones del sistema son de presién y
temperatura constante, ya que la mezcla se colocé en
un espacio abierto y se asume que la presion
atmosférica y la temperatura no variaron en el
transcurso del experimento.

Para estimar el coeficiente D,; a partir de datos

experimentales se aplica el concepto de difusién en
estado pseudo permanente a través de una columna
de gas estancado tomando como base una celda de
Arnold. Este concepto parte de un tubo estrecho el
cual se llena de un liquido A; se vaporiza y se difunde
en la fase gaseosa. Ademas, se toma como un estado
pseudo permanente ya que la altura del liquido varia
una cantidad muy pequefa en un periodo de tiempo
que bastante largo, segun se muestra en la imagen 2.
(Welty, Wicks, Wilson, & Rorrer, 2010); el cual se
establecié en una hora.

Flow of gas B
Z=2,
JNAzlqu
L ___|az
TNAZ|Z
——————— z=2zat
Z=2zatt,
\Pure liquid A

Figura 2: Celda de difusion de Arnold con una
superficie liquida mévil
Fuente: (Welty, Wicks, Wilson, & Rorrer, 2010)
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En base a estos dos conceptos y tomando como base
la figura 2, se puede establecer lo siguiente: si el
cambio en la altura del liquido Az es una fraccion muy
pequefa del total de la altura y, ademas, ocurre en un
periodo de tiempo muy largo; entonces, a cualquier
instante durante dicho tiempo, el flujo molar en la fase
gaseosa se puede evaluar mediante:

_ CDag(Ya, —VYa,) @)

Az~ __
ZyB,Im

Siendo z el cambio de altura a un tiempo t. El flujo
molar N, , ademas, esta relacionado con la cantidad
del liquido restante por:
PaL dz
= 3
2= 3)
Donde p,, es la densidad molar de A en la fase

liquida'y dz/dt es el diferencial de altura con respecto
del tiempo. Aplicando las condiciones de estado
pseudo permanente, las ecuaciones (2) y (3) se
combinan para obtener:

pAYL dZ C:DAB(yA1 _yAz)

M, odt ven @

A YBim

Esta ecuacién se puede integrar desde un tiempo
t =t, hasta el tiempo en el que se esta evaluando el
sistema (t=1) y desde la altura del liquido en el
tiempo inicial z =z, hasta la altura en el momento de

la evaluacion z =z, como:

pA,LyB,%
A — “ z-dz

CDAB(yA1 “Ya, )70
Lo que conduce a:

PaLYsm
M,

. z2 - zfo
CDAB(yA1 - yA2 ) 2

Realizando un rearreglo en la expresién, obtenemos
la ecuacion para estimar el coeficiente de difusién a
partir de datos experimentales en base a la celda de
Arnold (Welty, Wicks, Wilson, & Rorrer, 2010):

PagYsim
M, 2:2)

: dt = (5)

(®)

(6)

e _Ct'(YM_YAz) 2

Definiendo a ysm como la fraccion molar media
logaritmica:
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yEs2 _yEs1
In Yo,

Vs,
Las ecuaciones (6) y (6.1) se aplicaron para la
determinacion de D,g de las mezclas.

yB,Im ==
6.1)

METODOS Y MATERIALES
El método para la determinacion del coeficiente D,
para las mezclas difundidas en el aire consiste en
aplicar un analisis de un sistema en estado pseudo

permanente a un sistema comprendido por una celda
de Arnold, conformada por los siguientes materiales:

e 1 beaker de 150 mL.

e Varilla de vidrio.

e Pipeta serolégica

e Llenador.

e Solucién de etanol al 96%.

e Solucién de isopropanol al 95%.
e Fragancia de canela.

Se prepararon de mezclas a diferentes proporciones
de etanol-isopropanol, isopropanol-canela y etanol-

canela segun se muestra a continuacion:

Tabla 1: mezclas de alcoholes y fragancia de

canela
Sistema: etanol-isopropanol
Corrida Etanol (mL) ISO?&JE?”OI
1 25 25
2 10 40
3 40 10
Sistema: isopropanol-canela
Corrida ISO?:::E?M” Canela (mL)
1 25 25
2 30 20
3 40 10
Sistema: etanol-canela
Corrida Etanol (mL) Canela (mL)
1 25 25
2 30 20
3 40 10

Fuente: elaboracion propia
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Cada solucion, de 50 mL, se agité con el fin de
homogeneizarla y se procedié a colocar el beaker en
un espacio abierto y cubierto de la luz del sol para que
esta no vaporizara la solucion e interfiriera con el
calculo del coeficiente. Transcurrido el tiempo que se
establecié en una hora, se midié la altura del liquido
con respecto al inicio y, en base a estos datos, se
determind los coeficientes D, para cada corrida.

RESULTADOS
Los datos con los que se estimo el coeficiente D, se

tomaron de valores tedricos extraidos del libro: Perry’s
Chemical Engineers y se presentan a continuacion:

Tabla 2: datos para la estimacioén del coeficiente

de difusion
M etanol 46 g/mol
M isopropanol 60 g/mol
M canela 136 g/mol
T 299 K
P 1.011 Atm
R 82.05 cm® -atm/mol -K

Fuente: (Green & Perry, 2009)

A partir de estos datos se estimo la fraccion molar de
cada especie de la mezcla ya, ys, la fraccion molar
media logaritmica ys,m, y finalmente, la concentracion
molar de las especies

Tabla 3: fracciones y concentraciones molares

Sistema: etanol-isopropanol
Corrida YB.m ¢ (mol/cm® )
1 0.7213 4.119x10°
2 0.4971 4.119x10°
3 0.8963 4.119x10°
Sistema: isopropanol-canela
Corrida yB.m ¢ (mol/cm®)
1 0.7213 4.175x10°
2 0.6548 4.175x10°
3 0.4971 4.175x10°
Sistema: etanol-canela
Corrida yB.m ¢ (mol/cm®)
1 0.7213 4.1009x10%
2 0.6548 4.1009x10%
3 0.4971 4.1009x105

Fuente: elaboracion propia
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A partir de estos datos se aplica la ecuacion (6) para
estimar el coeficiente de difusividad de las mezclas

Tabla 4: Coeficientes de difusion de las mezclas
estimados a partir de datos experimentales.

Corrida Sistema D, (cm?/s)
1 Etanol-isopropanol 0.1459
2 Etanol-isopropanol 0.0394
3 Etanol-isopropanol 0.0987
1 isopropanol-canela 0.1440
2 isopropanol-canela 0.0465
3 isopropanol-canela 0.0389
1 etanol-canela 0.02301
2 etanol-canela 0.00674
3 etanol-canela 0.01890

Fuente: elaboracion propia

DISCUSION DE RESULTADOS

Los sistemas evaluados se basan en la difusion de un
liquido vaporizado A (mezclas) en un gas B (aire).
Esto se realiza armando un sistema de celda de
Arnold o tubo de Stefan. Para este sistema se utilizd
un beaker de 50ml en sustitucion del tubo angosto; la
solubilidad del gas B es despreciable en el liquido A,
ademas, son quimicamente inertes uno con el otro. El
componente A se vaporiza y se difunde en la fase
gaseosa B (kau.sa).

Debido a la poca variaciéon de la altura de difusion en
el intervalo de tiempo se denomina que es un modelo
de difusion molecular pseudo estacionario (Torres,
2007). Dicha variacion se observé y midio en cada una
de las corridas realizadas. Para cada una de las
mezclas y sus distintas corridas, las diferencias de
alturas no superaron los 0.5cm en un tiempo de una
hora; de ahi surge la idoneidad del experimento para
encontrar sus coeficientes de difusividad, haciendo
efectiva la utilizacion de la celda de Arnold y el uso de
las ecuaciones (6) y (6.1).

Un error muy comun en la experimentacién con celdas
de Arnold y tubos de Stefan es que el descenso del
liquido produce vapor que ocupa un espacio dentro de
este tubo y puede que no se difunda con el aire fuera
del tubo, al ser estos vapores no visibles no se podria
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evidenciar la presencia de vapor en el tubo. Pero este
error tiene poca incidencia en estos resultados debido
a que el beaker utilizado no tiene un diametro
considerablemente pequefo y su vaporizacion posee
un mejor flujo debido a esta caracteristica; ademas,
de encontrarse vapores contenidos dentro del tubo el
error al estimar la difusividad seria pequefio ya que la
densidad parcial del gas sera mucho menor
comparandola con la de la mezcla liquida (Kmit,
1996).

La difusividad de las mezclas obtenidas a partir de la
experimentacion con la celda de Arnold nos da una
comparativa de la medida de la movilidad de difusion;
definiendo a esta como la relacion de su flujo molar y
su gradiente de concentracion relativo a la velocidad
molar promedio. Es decir, se compara la razén a la
que trasfiere masa de un punto de alta concentracién
a otro de baja concentracién en un periodo de tiempo
(Fernandez, 2010), por lo que se puede asumir que
D,; esindependiente de la concentracién. Cuando se

puede suponer el estado pseudo estacionario, el flujo
molar N, , esta relacionado con la cantidad de A que

sale del liquido (Ecuacion No. 3).

Segun la Tabla 4 el etanol exhibe la mayor
contribuciéon cinética al ser un alcohol primario mas
volatil y con menor peso molecular, en comparacion a
las otras dos sustancias. Al contrario, el isopropanol
presentd menores coeficientes de difusion al ser un
alcohol secundario. Esta influencia del tipo de alcohol
se hace evidente al comparar los datos de la tabla 1y
4, para la segunda corrida del sistema etanol-
isopropanol en el cual se observa que, cuando la
proporcién del isopropanol es mayor (40 mL) frente a
la proporcién del etanol (10 mL) el coeficiente de
difusividad es menor comparado a las corridas 1 y 3.
Nuevamente, a partir de los datos de la tabla 4 se
observa también que, en la primera corrida para los 3
sistemas, se estima una mayor difusividad. Tomando
las proporciones expuestas en la tabla 1 de nuevo, se
determina que la difusividad de los 3 sistemas es
mayor cuando ambos componentes estan en la
misma proporcion.

Los alcoholes se encargaran de difundir las fragancias
en el aire, por lo que se prefiere usar alcoholes de
cadena larga; porque como muestra la corrida 1 de la
tabla 4 al comparar los valores estimados para el
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coeficiente de difusién de los sistemas de isopropanol-
canela con etanol-canela, se obtiene un valor mayor
para el primer sistema. Aunque su volatilizaciéon es
mala, se opta por alcoholes desnaturalizados de gran
concentracién (FIDE, 2017). Una modificacion por
sugerir para experimentos posteriores es probar con
relaciones menores de ambas sustancias como 10 ml
de cada uno o 15 ml de alcohol y 10 ml de fragancia
para conocer como varia el coeficiente de difusividad.

CONCLUSIONES

1. Los gradientes de potencial quimico, asi como los
gradientes de concentracion en estos sistemas son
las fuerzas impulsoras para la transferencia de masa
desde las mezclas de alcohol y fragancia de canela
hacia el aire.

2. Se utilizé la ley de Fick para relacionar el flujo de
difusiéon con el campo de concentracion, postulando
que el flujo va de regiones de alta concentracion a
regiones de baja concentracién, con una magnitud
proporcional al gradiente de concentracion, segun la
relacion:

J = —CDQVX1 )

3. La temperatura es un factor muy importante para la
difusividad, ya que, al asumir esta variable como
constante se observé que la cantidad de cada especie
también afecta de forma directa a la difusividad,
obteniendo los mayores coeficientes cuando las
proporciones en las mezclas son iguales.

Pro(pr)rc:li():lon Sistema D,; (cm?/s)
Etanol-isopropanol 0.1459
25-25 isopropanol-canela 0.1440
etanol-canela 0.02301

4. Vapores provenientes del liquido podrian quedar
atrapados en el tubo alterando los resultados, pero es
un valor que no tiene relevancia debido a que la
densidad del vapor es menor a la del liquido gracias
al sistema que se construyo.

5. El valor de la difusividad para cada mezcla es un
indicativo durante la eleccion de los alcoholes, porque
indica tan apropiado es para utilizarlo en fragancias
que se difunden facilmente a través del ambiente.
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6. El isopropanol presenta la mayor difusividad
cuando se encuentra en mezcla con la fragancia de
canela, por lo que se asume como un mejor alcohol
para uso industrial como solvente en fabricacién de
fragancias o perfumes, ya que, al ser el mas volatil
favorece la difusién de la fragancia en el ambiente.
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