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RESUMEN

El objetivo de esta Tesis Doctoral es la modelizacién matemdtica del
proceso de hidratacién catalitica directa de isobuteno a fer-butanol sobre
Amberlyst-15 en un reactor de lecho fijo escurrido en equicorriente
descendente. La modelizacién se ha llevado a cabo de forma fundamental,
empleando los datos cinéticos, de equilibrio y de transporte de materia
verificados en el laboratorio a partir de experimentos independientes.

Se ha estudiado, en primer lugar, el efecto de la concentracién de
producto (hasta 3 kmol/m®) sobre la cinética, el equilibrio y la difusién
intraparticula en un margen de temperaturas de 303 a 333 K.

Los coeficientes de transferencia de materia en la interfase gas-liquido en
el reactor de lecho fijo escurrido, se han determinado en un margen de
velocidades superficiales de 0.002 a 0.02 m/s para el liquido y de 0.005 a 0.05
m/s para el gas. De esta forma, los datos experimentales comprenden diferentes
regimenes de flujo del reactor (flujo escurrido a flujo pulsante), lo que ha
permitido estudiar el efecto del cambio de régimen sobre los coeficientes.

El nuevo modelo desarrollado para la hidratacién de isobuteno se ha
implementado en un programa informdtico que simula un reactor integral. La
comprobacién del modelo se ha llevado a cabo por comparacién entre los datos
de reaccién predichos y los obtenidos experimentalmente en un reactor a escala
de laboratorio. Por iltimo, se ha estudiado la sensibilidad de la conversién de
isobuteno respecto a los diferentes pardmetros de operacion, haciendo especial
énfasis en el efecto autocatalitico de la reaccién de hidratacion.
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ABSTRACT

The purpose of the present work is the mathematical modeling of the
catalytic hydration of isobutene to tert-butyl alcohol on Amberlyst-15 in a
cocurrent downflow trickle-bed reactor. The reactor modeling is carried out in
a fundamental way, that is, including kinetics, equilibrium, and mass transfer
data verified experimentally.

The effect of product concentration (up to 3 kmol/m®) on kinetics,
equilibrium, and intraparticle diffusion is first studied over a range of
temperatures from 303 to 333 K.

Gas-to-liquid mass transfer coefficients are measured in a trickle-bed
reactor. Liquid and gas velocities are varied respectively from 0.002 to 0.02
m/s and from 0.005 to 0.05 m/s. Thus, different flow regimes (trickling to
pulsing flow) are covered by the experimental data, allowing a study on the
influence of flow regimes on the mass transfer coefficients.

The new model for isobutene hydration has been included in a computer
program witch simulates an integral reactor. To test this model, a comparison
between predicted reaction data and those obtained in a bench-scale, integral
reactor is carried out. Effects of several operating parameters on isobutene
conversion are studied by running the simulation program. Autocatalytic effects
for the hydration process are specially discussed.
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