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Resumen  

Hoy el mundo se encuentra en un proceso de transición energética, donde se busca migrar de 

las energías de origen fósil a energías de origen renovable [1]. Como consecuencia, varios países 

han desarrollado procesos a nivel industrial de producción de biocombustibles a partir de aceites 

vegetales por transesterificación [2]. Este proceso genera como residuo glicerol, el cual no tiene 

una aplicación que justifique su producción, generando costos adicionales a los productores de 

biocombustibles en almacenamiento, y disposición [3]. Una estrategia para mitigar el impacto del 

glicerol es transformarlo en carbonato de glicerol para darle valor agregado. El carbonato de 

glicerol es empleado como electrolito en las baterías de iones de litio, como disolvente orgánico 

de alto punto de ebullición y como producto intermedio valioso en diversas industrias. Este proceso 

tiene la ventaja adicional de que emplea CO2 como reactivo lo cual contribuye a mitigar las 

emisiones de este gas de efecto invernadero en la atmósfera [4]. Este trabajo presenta el análisis 

termodinámico de la reacción de carbonato de glicerol, para estudiar su factibilidad y sus 

estrategias de producción. Para esto, se calculó la constante de equilibrio de la reacción a diferentes 

concentraciones de reactivos, y diferentes temperaturas. La constante de equilibrio se determinó 

por dos metodologías, por minimización de la energía libre de Gibbs, y por relación de las 

propiedades termodinámicas a condiciones estándar. Las propiedades termodinámicas a 

condiciones es Joback. El análisis termodinámico del método 1 permitió concluir que la reacción 

es solo factible a muy altas temperaturas debido a la concentración de agua en el equilibrio, se 

obtiene mayor conversión cuando hay las moles iniciales de CO2. 

 

Palabras Clave: Carbonato de glicerol, Equilibrio termodinámico, Energía libre de Gibbs 
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Abstract   

The world is currently undergoing a process of energy transition from fossil fuels to renewable 

energy sources [1]. Therefore, several countries have developed industrial processes for the 

production of biofuels from vegetable oils by transesterification [2]. This process generates 

glycerol as waste, which has no application that justifies its production, generating additional costs 

for biofuel producers in storage and disposal [3]. One strategy to mitigate the impact of glycerol 

is to transform it into glycerol carbonate to give it added value. Glycerol carbonate is used as an 

electrolyte in lithium-ion batteries, as a high-boiling organic solvent and as a valuable intermediate 

in various industries. This process has the additional advantage of using CO2 as a reactant, which 

contributes to mitigating emissions of this greenhouse gas into the atmosphere [4]. This work 

presents the thermodynamic analysis of the glycerol carbonate reaction to study its feasibility and 

production strategies. For this, the equilibrium constant of the reaction was calculated at different 

concentrations of reactants, and different temperatures. The equilibrium constant was determined 

by two methodologies, by minimization of the Gibbs free energy, and by ratio of the 

thermodynamic properties at standard conditions. The thermodynamic properties at standard 

conditions of glycerol carbonate were determined by Joback's method. The thermodynamic 

analysis of method one allowed to conclude that the reaction is only feasible at extremely high 

temperatures due to the water concentration at equilibrium, higher conversion is obtained when 

we have variation in the initial moles of CO2. 

 

Keywords: Glycerol carbonate, Thermodynamic equilibrium, Gibbs free energy. 
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Introducción 

La preocupación por el aumento de los residuos de los biocombustibles como lo es el glicerol 

ha llevado a varios estudios para darle un valor añadido y un mejor uso, este proyecto explora la 

reacción de glicerol y dióxido de carbono desde la termodinámica para la producción de carbonato 

de glicerol [1].  

La producción de biocombustible es una alternativa al combustible fósil, esto está en aumento para 

dar un cambio energético y ha hecho que varios países se enfoquen en una producción masiva de 

estos, por lo que hay gran cantidad del subproducto glicerol y con pocos usos en la industria donde 

su tratamiento es poco rentable para el fabricante [2]. 

Se analiza la opción de producción de carbonato de glicerol como mitigación del exceso de glicerol 

que hay sin uso alguno, este compuesto tiene distintas rutas de síntesis para su reacción, se evaluara 

solamente un método en específico y es la ruta catalítica, donde reacciona el glicerol con el dióxido 

de carbono (CO2) para así llegar al compuesto deseado [3]. Una estrategia para mitigar el impacto 

del glicerol es transformarlo en carbonato de glicerol para darle un valor agregado. El carbonato 

de glicerol es empleado como electrolito en las baterías de iones de litio, como disolvente orgánico 

de alto punto de ebullición y como producto intermedio valioso en diversas industrias. Este proceso 

tiene la ventaja de que también emplea monóxido de carbono (CO) como reactivo, lo cual 

contribuye a mitigar las emisiones de este gas de efecto invernadero en la atmósfera [4]. La 

producción de carbonato de glicerol a partir de CO y glicerol por ruta catalítica es un proceso 

todavía en desarrollo científico, dado la estabilidad termodinámica de los dos reactivos [5]. 

Es por este motivo que el proyecto presenta dos métodos que ayudaran al análisis termodinámico 

de la reacción de producción de carbonato de glicerol, aplicando metodologías que permiten el 

cálculo de la conversión en el equilibrio a diferentes temperaturas y distintas concentraciones de 

entrada. Los resultados que se obtengan en este proyecto se corroborarán con datos que se han 

reportado en la literatura científica.  

Este proyecto se divide en 4 capítulos la cuales son: 

El capítulo 1 muestra una búsqueda para contextualizar y entender los componentes presentes en 

la reacción en el área comercial, ambiental y técnico, tal como las diversas rutas para la formación 

del carbonato de glicerol, en particular la formación por una ruta catalítica, las problemáticas que 

se tienen debido a las propiedades termodinámicas que tienen los reactivos glicerol y dióxido de 
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carbono, y cómo influye negativamente en la reacción haciendo que se tenga un bajo rendimiento 

y poca producción del carbonato de glicerol. 

En el capítulo 2 demuestra el método de contribución de grupo por Joback teniendo en cuenta que 

el carbonato de glicerol es una molécula que no posee base de datos de propiedades 

termodinámicas. Adicionalmente, explica los dos métodos termodinámicos que se usaron en el 

proyecto con sus respectivas ecuaciones, el primero que se encuentra en función de la constante 

de equilibrio y el segundo respecto a la minimización de Gibbs. 

En el capítulo 3 muestra los resultados obtenidos de las simulaciones de la reacción con ayuda de 

dos diferentes métodos como lo es Joback y la minimización de Gibbs, para una mejor 

comprensión de los resultados se construyeron gráficas de temperatura contra conversión de la 

reacción para ver el comportamiento de esta reacción en diferentes temperaturas y con distintas 

relaciones molares, los resultados obtenidos se compararon con resultados experimentales. 

En el capítulo 4 presenta las conclusiones de los resultados obtenidos según el método, las 

relaciones molares de los reactivos y la variación de temperatura que permite determinar la 

conversión de la reacción respecto al tiempo. Luego, la comparación y evaluación de que método 

tiene mayor exactitud respecto a la conversión encontrada en la literatura y en el programa 

DWSIM. 
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1 Objetivos  

1.1 Objetivos General  

Realizar el análisis de factibilidad termodinámica de la reacción de obtención de carbonato de 

glicerol a partir de CO2 y glicerol, simulando un reactor de equilibrio variando la temperatura, y 

la relación molar de reactivos. 

1.2 Objetivos específicos  

• Simular un reactor de equilibrio para la reacción de obtención de carbonato de glicerol 

variando temperatura, y relación molar, usando Excel y los modelos de gas ideal.  

• Identificar a que condiciones teóricas de operación de la reacción de carboxilación de 

glicerol alcanza la conversión de equilibrio. 
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Capítulo 1- Contexto de carbonato de glicerol 

1.3 Estado del arte del carbonato de glicerol  

El carbonato de glicerol es un carbonato de anillos que posee 5 carbonos, tiene propiedades 

como lo son baja presión de vapor, estado líquido a temperatura ambiente, bajo índice de 

evaporación, además de bajo índice de inflamabilidad, baja toxicidad y es considerado 

biodegradable. En su estructura tiene un grupo hidroxilo el cual permite que sea soluble en agua; 

sin embargo, el grupo hidroxilo según con el compuesto con el que reaccione puede producir 

ésteres o uretanos [6]. 

El mundo ha estado experimentando cambios medioambientales, lo que ha provocado un 

aumento de la investigación de nuevas técnicas energéticas que reduzcan el consumo de productos 

derivados del petróleo. El glicerol, al ser un subproducto de la producción de biodiésel, se ha vuelto 

más abundante y su valor comercial ha disminuido en consecuencia. El carbonato de glicerol se 

sintetiza mediante el ciclo de condensación del glicerol, lo que lo convierte en un gran recurso en 

estos tiempos. [7]. 

La producción de carbonato de glicerol a partir de CO2 y glicerol por ruta catalítica es un 

proceso todavía en desarrollo científico, dado la estabilidad termodinámica de los dos reactivos, 

puesto que el carbonato de glicerol y el agua son sustancias polares lo que implica que se hacen 

solubles entre ellas, por lo que es necesario un agente deshidratante, por lo anterior se debe realizar 

un análisis de factibilidad de esta ruta [8].Varios investigadores han estudiado la reacción sin 

conseguir importantes rendimientos dado a la sensibilidad de la reacción cuando se forma agua y 

baja reactividad del CO2.  

1.3.1 Contexto ambiental y comercial  

En la actualidad, el mundo se enfrenta a una crisis energética global debido a la creciente 

demanda de energía, que aumenta a un ritmo del 2,47%. Esto se debe principalmente al crecimiento 

de la población, que provoca un aumento del consumo de energía. Esto conduce a un mayor uso 

de combustibles fósiles, por lo que es necesaria una transición a fuentes de energía renovables para 

reducir el uso de combustibles fósiles y aumentar la producción de energía renovable como son: 

biodiésel, eólica, solar, biomasa, entre otras. El objetivo es transformar el sistema energético 
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mundial para reducir los daños medioambientales, disminuir las emisiones de gases de efecto 

invernadero y reducir los residuos de los procesos químicos [9] [10]. 

La industria del biodiésel ha florecido debido a la preocupación por el agotamiento del petróleo. 

La producción masiva de biodiésel para satisfacer la demanda mundial de energía ha dado lugar a 

la producción de una enorme cantidad de glicerol como subproducto, ya que constituye alrededor 

del 10% del peso de cada biodiésel fabricado [11] [12]. Este enorme aumento en la producción 

genera altos volúmenes de residuo, lo cuales ha despertado el interés de los investigadores, cuyo 

objetivo es investigar la síntesis del glicerol para obtener productos de alto valor añadido, como el 

carbonato de glicerol. [13] [14] 

Por otro lado, el dióxido de carbono es un gas contaminante con altas emisiones las cuales son 

generadas por diversas industrias y algunos combustibles fósiles. En la reacción, se emplean un 

subproducto y un contaminante, con el fin de reducir las emisiones usando este gas en la reacción 

para la producción de carbonato de glicerol; lo que permite que la reacción encaje en el objetivo 

de la química verde, ya que convierte en subproducto y contaminante en materia prima de alto 

valor agregado [15].  

El carbonato de glicerol es reconocido como uno de los productos bioderivados de procesos de 

biorrefinerías con mayor auge en las industrias, ya que tiene aplicaciones como: disolvente verde, 

emulsionante, disolvente de electrolitos para pilas de ion- litio, de igual manera es multifuncional, 

debido a que se puede usar como intermediario en diversas síntesis de polímeros. Este compuesto 

es difícil de producir, pero posee alto valor agregado en la industria ya que este compuesto tiene 

grupos funcionales (grupo OH y anillo 2-oxo-1,3 dioxolan-2-ona), su estructura química le permite 

ser apto para sus aplicaciones. [16]. 

1.4 Referencias bibliográficas relacionadas a la producción de carbonato de glicerol a 

partir de glicerol y CO2  

1.4.1 Equilibrio químico de la síntesis de carbonato de glicerol a partir de glicerol. (T. W. 

Jiabo Li,2011) 

    En este trabajo se presenta una investigación del equilibrio químico para la producción de 

carbonato de glicerol a partir de glicerol. Se calcularon las constantes de equilibrio químico 

presentes en la reacción para obtener el carbonato de glicerol por las diferentes 4 rutas existentes.  
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Figura. Ruta de síntesis Fuente: [17] 

 

Los autores compararon los cálculos teóricos con los resultados experimentales de la reacción de 

transesterificación de glicerol con carbonato de dimetilo para dar veracidad de estos.  

    De acuerdo con los resultados de constante de equilibrio, para la ruta de la transesterificación 

de glicerol con carbonatos cíclicos se determinó que es termodinámicamente favorable. Para la 

reacción de glicerol con carbonato de dimetilo el aumento de la temperatura aumenta la constante 

de equilibrio químico; para la reacción de glicerol con carbonato de etileno es el efecto inverso, ya 

que el aumento de la temperatura puede reducir la constante de equilibrio químico. La reacción 

del glicerol con el dióxido de carbono está termodinámicamente limitada [18]. 

1.4.2 Análisis técnico de 4 rutas de obtención de carbonato de glicerol por medio del 

software unisimtm a partir del glicerol obtenido de la producción de biodiésel. 

(Eduardo Reyes,2015) 

En este artículo se realiza una evaluación de cuatro rutas de producción de carbonato de glicerol 

con el objetivo de determinar cuál es la más factible. Para ello, se utilizó la simulación UnisimTM. 

Los autores consideraron diversos temas de investigación al determinar la ruta más adecuada, 

y encontraron que la ruta de la urea fue la más eficiente en términos de rendimiento. En particular, 

los resultados de rendimiento en relación con el flujo molar de carbonato de glicerol obtenido sobre 

las diferencias de flujo molar de glicerol y carbonato de glicerol impuro fueron del 98,44% para la 

ruta de la urea, del 98,2% para la ruta del dióxido de carbono, del 99,1% para el DMC 

(dimetilcarbonato) y del 88% para el EC (dietilcarbonato). 
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En base a estos resultados, los autores concluyeron que la ruta más adecuada para la producción 

de carbonato de glicerol es la ruta de la urea, debido a los equipos utilizados y al alto rendimiento 

obtenido en la investigación. Además, se señala que la base para una planta que convierte el 

glicerol en carbonato de glicerol está disponible, lo que sugiere que esta ruta podría ser viable para 

su producción a gran escala [8]. 

1.4.3 Avances recientes en la síntesis y aplicaciones del carbonato de glicerol (Christy.S, 

Noschese. A, et al, 2018) 

En el artículo de revisión se destaca la importancia del carbonato de glicerol, un compuesto de 

origen biológico cuya producción se realiza a partir del ciclo de condensación del glicerol. Se 

menciona que este compuesto es uno de los derivados de la biomasa mejor estudiados y más 

prometedores, debido a que la glicerina es un subproducto abundante y relativamente barato de la 

industria del biodiésel. Además, se menciona que existe la posibilidad de realizar una reacción 

directa del dióxido de carbono con el glicerol, lo que aumentaría el valor agregado de la molécula 

resultante. 

El artículo destaca que el carbonato de glicerol tiene un alto valor en la industria, y que existen 

numerosas investigaciones relacionadas con su producción y aplicaciones. Sin embargo, se 

menciona que aún hay mucho margen para desarrollar mejores rutas de producción y nuevas 

aplicaciones para este compuesto. En resumen, el artículo examina la importancia del carbonato 

de glicerol y los avances recientes en su producción y aplicaciones [16]. 

1.4.4 Síntesis del carbonato de glicerol asistido por dispersión de alta trasquilación. 

   El carbonato de glicerol es un compuesto de alto valor agregado en la industria, con 

aplicaciones en cosméticos, revestimientos y pinturas debido a sus propiedades de no ser volátil ni 

inflamable, y ser biodegradable. Sin embargo, los métodos tradicionales de producción de 

carbonato de glicerol a través de una reacción de transesterificación entre la glicerina y el dimetil 

carbonato, se llevan a cabo a altas temperaturas y tiempos de reacción prolongados, lo que genera 

inconvenientes económicos por el alto consumo energético y reduce la rentabilidad del producto. 

En este proyecto de investigación, se propone una nueva ruta para la producción de carbonato 

de glicerol en fase homogénea utilizando hidróxido de potasio (KOH) como catalizador, mediante 

la reacción de transesterificación de la glicerina y el carbonato de dimetilo asistida con la 
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dispersión de alta trasquilación. Este método permitiría reducir los tiempos de reacción y las 

temperaturas necesarias para la producción del compuesto, lo que podría mejorar la rentabilidad 

de la producción y reducir el impacto ambiental [19]. 

1.4.5 Síntesis de carbonato de glicerol a partir de glicerol, CO2 y sus derivados 

    En esta tesis doctoral se han estudiado diferentes rutas de síntesis de carbonato de glicerol a 

partir de glicerol y CO2, compuesto químico de creciente interés comercial y con gran potencial 

de uso en la industria química. El excedente de glicerol generado por la producción y consumo de 

biocombustibles, en particular de biodiésel, ha permitido que se multipliquen las posibilidades de 

su utilización como molécula plataforma en síntesis orgánica. 

    En la tesis se realizó un estudio comparativo de la viabilidad industrial de diferentes procesos 

de síntesis de carbonato de glicerol, basado en criterios tecnológicos y medioambientales. Se 

concluyó que el proceso más apropiado actualmente es la transesterificación de glicerol con 

carbonatos orgánicos como dimetil carbonato (DMC), carbonato de etilo o carbonato de etileno. 

Además, se destacó que el proceso a partir de 3-cloro-1,2-propanodiol y CO2 en condiciones 

subcríticas y en presencia de trietanolamina (TEA) tiene gran potencialidad debido al alto 

rendimiento obtenido (90%), facilidad de separación y al hecho de que aún no está optimizado. En 

resumen, la tesis doctoral analizó diferentes rutas de síntesis de carbonato de glicerol y concluyó 

que algunos procesos son más apropiados que otros en términos de viabilidad industrial y 

medioambiental [20]. 

1.5 Análisis termodinámico  

   El análisis termodinámico de las reacciones químicas es la aplicación de herramientas teóricas 

para predecir el comportamiento de las reacciones, considerando las propiedades termodinámicas 

de reactantes y productos. El análisis termodinámico puede dar información valiosa de cómo se 

comporta la reacción al variar: temperatura, presión y fracción molar, usando la energía libre de 

Gibbs como criterio de equilibrio químico. 

   El equilibrio químico de una reacción química define la conversión máxima que puede alcanzar 

dicha reacción a condiciones fijas de temperatura y presión. Cuando la energía de Gibbs de la 

reacción es igual a cero se dice que la reacción alcanzó el equilibrio químico. La energía libre de 

Gibbs estándar puede ser calculada usando la siguiente ecuación: 
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𝛥𝐺 = 𝛥𝐻 − 𝑇𝛥𝑆        Ecuación 1 

Donde ΔG°rxn, ΔH°rxn, ΔS°rxn son el cambio en la energía libre de Gibbs, la entalpía y la entropía 

de la reacción respectivamente. 

La entalpía y la entropía estándar de la reacción pueden calcularse a partir de los valores de 

las entalpías estándar de formación de productos y reactantes usando las Ecuaciones 2 y 3.  

 

∆𝐻𝑟𝑥𝑛
° = (𝐻𝑓𝐶𝐺

° + 𝐻𝑓𝐻2𝑂

° ) − (𝐻𝑓𝐶𝑂2

° + 𝐻𝑓𝐺

° )   Ecuación 2 

 

∆𝑆𝑟𝑥𝑛
° = (𝑆𝑓𝐶𝐺

° + 𝑆𝑓𝐻2𝑂

° ) − (𝑆𝑓𝐶𝑂2

° + 𝑆𝑓𝐺

° )    Ecuación 3  

El ΔG°rxn, ΔH°rxn, ΔS°rxn, representan los cambios de energía de la reacción si esta se llevara a 

cabo a condiciones estándar. Si se desea conocer el valor de estas ecuaciones a condiciones de 

temperatura y presión diferentes a las condiciones estándar es necesario llevar a cabo una 

corrección de los valores. Por ejemplo, en el caso de la energía libre de Gibbs, esta puede calcularse 

usando la Ecuación 4. 

 

∆𝐺𝑟𝑥𝑛 = ∆𝐺°𝑟𝑥𝑛 + 𝑅𝑇𝑙𝑛𝑄        Ecuación 4 

Donde K es la relación entre la multiplicadora de las concentraciones de los productos dividido 

en la multiplicadora de las concentraciones de los reactivos. Cuando la reacción alcanza el 

equilibrio químico, el cambio en la energía libre de Gibbs a condiciones diferentes del estándar se 

vuelve cero, y Q se convierte en la constante de equilibrio según la Ecuación 5.  

 

∆𝐺°𝑟𝑥𝑛 = 𝑅𝑇𝑙𝑛𝐾𝐸     Ecuación 5 
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2 Capítulo 2.-Modelos termodinámicos para la simulación  

2.1 Estimación de propiedades termodinámicas de carbonato de glicerol por el grupo de 

contribución Joback. 

El carbonato de glicerol es una molécula nueva de la cual se han desarrollado estudios en las 

últimas 3 décadas. Por esta razón en este trabajo se usó la aproximación termodinámica de las 

propiedades del carbonato de glicerol. El método de Joback es un procedimiento que permite la 

estimación de propiedades fisicoquímicas y termodinámicas de compuestos orgánicos, por lo cual, 

propone 38 grupos estructurales para moléculas orgánicas, sin embargo, este método maneja un 

margen de error cercano al 5,5% [21] 

 

 

Figura 1. Molécula de carbonato de glicerol. 

  En este trabajo se utilizó el método de contribución de grupos planteado por Joback para 

calcular propiedades termodinámicas como: entalpía estándar de formación (∆𝐻𝑟𝑥𝑛
° ), energía libre 

de Gibbs estándar de formación (∆𝐺𝑟𝑥𝑛
° ) y capacidad calorífica estándar a presión constante (𝐶𝑝°). 

Para el caso del carbonato de glicerol en estado estándar de gas ideal se estimaron propiedades 

fisicoquímicas como Temperatura Crítica (𝑇𝑐), Presión Crítica (𝑃𝑐), Volumen Crítico (𝑉𝑐), 

Temperatura de Ebullición (𝑇𝑏) y Temperatura de Fusión (𝑇𝑓) utilizando varias relaciones 

termodinámicas.  

Las propiedades físico química y termodinámicas permiten determinar el comportamiento de 

la molécula en el medio, además contribuye determinar sus aplicaciones y las medidas preventivas 

que se debe tener al manejar la molécula.  
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Para determinar las propiedades por el método de Joback es necesario conocer el número de 

átomos que componen la molécula, como se muestra en la Figura 1. El carbonato de glicerol cuenta 

con 4 átomos de carbono,6 de hidrogeno y 4 de oxígeno, siendo su peso molecular de 118 g/mol. 

Luego, si el grupo funcional pertenece a un anillo alifático es representado con la letra A y si no 

hace parte de este anillo se representa con las letras NA. Teniendo en cuenta lo anterior se necesita 

saber cuántas veces el grupo funcional se repite en la molécula para efectuar las relaciones 

termodinámicas. Por lo anterior, los resultados obtenidos en este método se encuentran registrados 

en la Tabla 1. 

 

Tabla 1. Propiedades del carbonato de glicerol. Fuente: Propia. 

Propiedades Valor Unidad 

Tb 520,3 K 

Tf 327,92 K 

Tc 727,84 K 

Pc 58,00 bar 

Vc 268,5 cm3/mol 

∆H°f -619,34 kJ/mol 

∆G -412,3 kJ/mol 

Cp -365,67 J/mol*K 

∆H- Vaporación -604,04 kJ/mol 

∆H- Fusión -620,22 kJ/mol 

 

Se determinan que los resultados obtenidos por este método son válidos ya que se realizó una 

comparación con los resultados obtenidos por la simulación en DWSIM, en el cual que se utiliza 
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el método Joback para la estimación de propiedades termodinámicas, como se identifica en la 

Figura 2, Los valores obtenidos muestran una concordancia cercana en la temperatura crítica, 

presión crítica, entalpía de formación y energía libre de Gibbs. 

 

Figura 2. Propiedades termodinámicas según el método Joback en el simulador DWSIM. 

Fuente: Propia. 

Comparando los datos obtenidos en el método y en el simulador con los resultados expresado 

en la literatura como es la investigación de William Quiroga (2023) en el que se reporta 

temperatura de ebullición de 354 °C mientras que el método empleado reporta 247,15 °C, teniendo 

una diferencia significativa [17]. En la investigación de Jiabo Li, Tao Wang (2010) determinaron 

entalpia de formación de -785,15 kJ/ mol y entropía de formación de 237,45 J / K mol mientras en 

el método empleado reporta -619,34 kJ/mol [18] en lo que podemos concluir que la diferencia 

entre lo reportado en otras investigaciones y método Joback es más de 100. 

2.2 Estimación de la conversión en equilibrio de la reacción del carbonato de glicerol por 

medio de las propiedades termodinámicas: Método 1.  

Este método consiste en relacionar la energía libre de Gibbs estándar con la constante de 

equilibrio mediante la Ecuación 4 con el fin de realizar el análisis termodinámico de la reacción 
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para la cual se varia las relaciones molares entre productos y reactivos además de la variación de 

la temperatura.  

En la ecuación 4 donde Q es la relación entre la concentración del producto y el reactivo. 

Cuando el proceso alcanza el equilibrio químico, el cambio de energía libre de Gibbs es cero y Q 

se convierte en la constante de equilibrio KE de acuerdo con la Ecuación 5.  

Por lo tanto, la constante de equilibrio se puede calcular mediante la siguiente ecuación: 

𝐾𝐸 =
𝐶𝐶𝐺𝐶𝐻2𝑂

𝐶𝐺𝐶𝐶𝑂2

  Ecuación 6 

Donde 𝐶𝐺,𝐶𝐶𝐺 , 𝐶𝐻2𝑜 , 𝐶𝐶𝑂2 son las concentraciones en el equilibrio químico que se pueden 

relacionar con la conversión en el equilibrio químico según la estequiometría de la reacción. Las 

ecuaciones siguientes muestran como las concentraciones se pueden relacionar con la conversión 

en el equilibrio:  

 

𝐶3𝐻8𝑂3 + 𝐶𝑂2 ↔ 𝐶4𝐻6𝑂4 + 𝐻2𝑂  Ecuación 7 

Entonces, la energía libre de Gibbs puede relacionarse con la conversión en el equilibrio al 

combinar las Ecuaciones 4 y 5, según como se muestra a continuación:  

 

𝐶𝐶𝐺𝐶𝐻2𝑂

𝐶𝐺𝐶𝐶𝑂2

= 𝐸𝑋𝑃 (
∆𝐺°𝑟𝑥𝑛

𝑅∗𝑇
) Ecuación 8 

La conversión de equilibrio de la reacción se determinó por la Ecuación 8, para el cálculo de 

∆𝐺°𝑟𝑥𝑛, que relaciona la entalpia de la reacción menos la temperatura estándar que multiplica la 

entropía de la reacción como se identifica en Ecuación 9.  

 

𝛥𝐺𝑟𝑥𝑛 = 𝛥𝐻𝑟𝑥𝑛 − 𝑇𝛥𝑆𝑟𝑥𝑛        Ecuación 9 

Para calcular la entalpia estándar de la reacción, es la relación entre moles multiplicados por la 

entalpia de formación de productos menos los moles multiplicados por la entalpia estándar de 

formación de los reactivos véase en la Ecuación 10. 

 

∆𝐻𝑟𝑥𝑛° = 𝑛𝑖∆𝐻°𝑝𝑟𝑜𝑑𝑢𝑐𝑡𝑜𝑠 − 𝑛𝑖∆𝐻°𝑟𝑒𝑎𝑐𝑡𝑖𝑣𝑜𝑠   Ecuación 10 

 



 

 

Página 20 de 36 

 

Para calcular la entropía estándar de la reacción, es la relación entre moles multiplicados por la 

entropía de formación de productos menos los moles multiplicados por la entropía estándar de 

formación de los reactivos véase en la Ecuación 11. 

∆𝑆𝑟𝑥𝑛° = 𝑛𝑖∆𝑆°𝑝𝑟𝑜𝑑𝑢𝑐𝑡𝑜𝑠 − 𝑛𝑖∆𝑆°𝑟𝑒𝑎𝑐𝑡𝑖𝑣𝑜𝑠 Ecuación 11 

2.3 Estimación de la conversión de equilibrio de la reacción de carbonato de glicerol por 

las propiedades termodinámicas: Método 2. 

Este método consiste en determinar la energía libre de Gibbs con el objetivo de realizar el 

análisis termodinámico de la reacción para la cual se varia las relaciones molares entre productos 

y reactivos además de la variación de la temperatura. Para comenzar este método, es necesario 

realizar una variación molar de los reactivos presentes en la reacción véase ecuación 7. 

Para empezar, hay que exponer todas las ecuaciones y fórmulas que se emplearán para este 

método que nos permite determinar la Energía Libre de Gibbs en el equilibrio variando condiciones 

como la temperatura y la relación molar de los reactantes. Véase Ecuación 14. 

∆𝐺 = ∆𝐺°𝑟𝑥𝑛 + 𝑅𝑇𝑙𝑛𝑄        Ecuación 12 

La conversión de equilibrio en la Ecuación 14 es Q, donde Q será la relación entre las moles de 

los componentes de la reacción. Véase Ecuación 15. 

          

𝑄 =
𝑛𝐶𝐺∗𝑛𝐻2𝑂

𝑛𝐺∗𝑛𝐶𝑂2

     Ecuación 13 

Para poder solucionar el ΔGibbs mostrado en la Ecuación 13, con el fin de calcular la  𝛥𝐺𝑟𝑥𝑛 

ecuación 4, esto con ayuda de las siguientes ecuaciones: 

𝛥𝐻𝑖 = 𝛥𝐻°𝑓 + ∫ 𝐶𝑝  𝑑𝑡     Ecuación 14 

La integral de la Ecuación 17 se evalúa entre la temperatura de referencia (298,15K) y la 

temperatura de la reacción que será variable. 

𝛥𝑆𝑖 = 𝛥𝑆°𝑓 + ∫
𝐶𝑝

𝑇
 𝑑𝑡 − ∫

𝑅

𝑇
𝑑𝑝        Ecuación 15 

A su vez se necesita del cálculo de la entalpía y entropía de reacción, que también será una 

variable, están dadas por: 
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𝛥𝐻𝑟𝑥𝑛 = 𝜂𝐶𝐺 ∗ 𝛥𝐻𝐶𝐺 + 𝜂𝐻2𝑂 ∗ 𝛥𝐻𝐻2𝑂 − 𝜂𝐶𝑂2
∗ 𝛥𝐻𝐶𝑂2

− 𝜂𝐺 ∗ 𝛥𝐻𝐺      Ecuación 16 

𝛥𝑆𝑟𝑥𝑛 = 𝜂𝐶𝐺 ∗ 𝛥𝑆𝐶𝐺 + 𝜂𝐻2𝑂 ∗ 𝛥𝑆𝐻2𝑂 − 𝜂𝐶𝑂2
∗ 𝛥𝑆𝐶𝑂2

− 𝜂𝐺 ∗ 𝛥𝑆𝐺     Ecuación 17 

    Además, para evaluar la relación molar entre productos y reactivos, se debe calcular las moles 

de los reactivos y productos poniendo estas en función de la conversión de la reacción, dando como 

resultado: 

𝜂𝐺 = 𝜂𝐺0 ∗ (1 − 𝑋)   Ecuación 18 

𝜂𝐶𝑂2
= 𝜂𝐺0 ∗ (𝜃𝐶𝑂2

− 𝑋)   Ecuación 19 

𝜂𝐻2𝑂 = 𝜂𝐻2𝑂 ∗ (𝜃𝐻2𝑂 − 𝑋) Ecuación 20 

𝜂𝐶𝐺 = 𝜂𝐺0 ∗ (𝜃𝐶𝐺 − 𝑋)  Ecuación 21 
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3 Capítulo 3.- Resultados de los métodos termodinámicos  

3.1 Resultado del método 1.   

El método 1 tenía como objetivo determinar las condiciones termodinámicas para obtener el 

mayor rendimiento de carbonato de glicerol. Está basada en la constante de equilibrio, que está 

relacionada con la diferencia de moles de la reacción. Por lo tanto, se realiza una variación molar 

de los reactantes, y la temperatura se mantuvo variable para investigar cómo cambia la tasa de 

conversión junto con la temperatura y las proporciones molares. 

 

 

Tabla 2.Condiciones iniciales  

Se inició el desarrollo del método 1 con una variación molar de un mol de glicerol y un mol de 

dióxido de carbono, posteriormente se varió como un mol de glicerol y dos moles de dióxido de 

carbono y se finalizó un mol de glicerol y tres moles de dióxido de carbono; cabe resaltar que los 

productos tuvieron una relación molar de cero además la temperatura varia desde 298.15 K hasta 

1173.15 K.   
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Figura 3. Representación de la conversión de equilibrio respecto a la temperatura. Fuente: 

Propia.  

Manteniendo las variaciones de la relación molar entre reactivos, dejando a los productos sin 

variación molar inicial y con el cambio de temperatura durante la simulación, se puede determinar 

que los resultados obtenidos en la Figura 3 la conversión máxima de la primera variación molar y 

de temperatura es del 36% cuando la temperatura está en un rango de 1173.15K, con una relación 

molar de un mol de glicerol y tres moles de dióxido de carbono.  

Mientras para la relación molar de un mol de glicerol y dos moles de dióxido de carbono tuvo 

una conversión máxima del 30% a una temperatura de 1173.15 K y para finalizar el desarrollo de 

método, la relación molar de un mol de glicerol y un mol de dióxido de carbono se obtuvo una 

conversión máxima del 25% a una temperatura de 1173.15 K, por lo tanto, se puede concluir que 

es necesario altas temperatura y que la relación molar favorece es de un mol de glicerol y tres 

moles de dióxido de carbono.   

  La segunda parte del desarrollo del método posee una variación molar de glicerol y queda 

constante las moles  de dióxido de carbono, primero un mol de glicerol y un mol de dióxido de 

carbono, luego se varió como dos moles de glicerol con un mol de dióxido de carbono y se finalizó 

tres moles de glicerol con un mol de dióxido de carbono; cabe resaltar que los productos tuvieron 

una relación molar de cero, además la temperatura varia desde 298.15 K hasta 1173.15 K como se 

observa en la Figura 4.   
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Figura 4. Representación de la conversión de equilibrio respecto a la temperatura. Fuente: 

Propia.   

Determinando las variaciones de la relación molar entre reactivos dejando a los productos sin 

variación molar inicial y con el cambio de temperatura durante la simulación, se puede determinar 

que los resultados obtenidos en la Figura 4 la conversión máxima de la primera simulación es del 

25% cuando la temperatura es cercana a 1173.15 K, con una relación molar de un mol de glicerol 

y un mol de dióxido de carbono.  

A temperatura de 1173.15 K para el cambio molar de glicerol manteniendo constantes las moles 

de dióxido de carbono se obtuvo una conversión máxima del 15% cuando la reacción es de dos 

moles de glicerol y un mol de dióxido de carbono. Por otro lado, una conversión máxima del 10% 

a una temperatura con relación molar de tres moles de glicerol y un mol de dióxido de carbono a 

una temperatura de 1173.15 K. 

Teniendo en cuenta el análisis de las Figuras 3 y 4, se puede concluir que la relación molar 

favorable de los reactantes es de tres moles de dióxido de carbono y uno de agua con una 

temperatura cercana a 1173,15 K, alcanzando una conversión cercana al 36%. Esto permite 

determinar que la máxima conversión se obtiene cuando la reacción se expone a altas temperaturas, 

en función de la relación molar. 
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3.2 Resultado del método 2.    

El segundo modelo es la minimización de Gibbs, este método se empezó con la suposición de una 

cantidad de moles iniciales que van a estar presentes en la reacción, el primer resultado se obtendrá 

de solo tener moles de los reactivos, por lo tanto, los moles de los productos no se tendrán en 

cuenta, serán diferentes relaciones (véase tabla 2). La primera relación será de un mol de glicerol 

y un mol de dióxido de carbono, la segunda es de un mol de glicerol y dos moles de dióxido de 

carbono, la tercera relación se aumentó un mol más de dióxido de carbono para dejar como 

resultado tres moles de dióxido de carbono, por último, se desarrolló la reacción a una relación 2 

a 2, usando dos moles de glicerol y dos moles de dióxido de carbono. En esta reacción el factor de 

temperatura se ha variado desde una temperatura ambiente que son 298,15 K hasta una temperatura 

máxima de 900 K.  

 

 

 

Figura 5. Representación de la conversión de equilibrio respecto a la temperatura. Fuente: 

Propia. 

Se observa que en la Figura 5 la máxima conversión obtenida es 1 y esta se alcanza a una 

temperatura aproximada de 480 K, esta se logra en diferentes relaciones molares, como en la 1 a 

1, 1 a 3, esta última manteniendo la conversión máxima en la mayoría de las temperaturas hasta 

700 K donde decaen todas las conversiones hasta 0,7 a excepción de la conversión de la relación 

2 a 2 que tiene un comportamiento totalmente diferente a las demás gráficas.  
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Después de obtener estos resultados, se comparó la misma reacción con las mismas suposiciones 

de moles de entrada de los reactivos, pero teniendo en cuenta una suposición que al comenzar la 

reacción hay moles iniciales de reactivos, en todas las relaciones se supuso 1 mol de carbonato de 

glicerol y de agua al inicio de la reacción, como resultado la siguiente gráfica.   

 

Figura 6. Representación de la conversión de equilibrio respecto a la temperatura. Fuente: 

Propia. 

En la gráfica no se puede evidenciar bien un comportamiento en común de las líneas de la 

gráfica, esto se debe a que la reacción tiene relación molar de 1 a 1, esta información al compararla 

con los resultados experimentales de la literatura, no es muy verídica puesto a que la conversión 

máxima del 100% fue obtenida a 350 K aproximadamente y su pendiente esta extremadamente 

inclinada en el primer tramo de la gráfica, esta reacción se debe producir a temperaturas altas y 

para que haya un cambio en la conversión debe haber un gran cambio en la temperatura.  

3.3 Comparación de modelos.   

En la literatura fue encontrado que el rendimiento de la reacción de glicerol y dióxido de 

carbono a una temperatura de 453 K se obtiene una conversión de carbonato de glicerol de 5.72% 

[10]. Con respecto al método ejecutado realizada en el proyecto la conversión de carbonato de 

glicerol para el modelo 1 a la temperatura de 453 K es de cercana de 5% véase Figura 7. Mientras 

que en el modelo 2 la conversión de carbonato de glicerol para una temperatura 453 K es cercana 
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al 100% véase Figura 8. Por lo que se puede concluir que el método 1 tiene mayor aproximación 

a lo que se refleja la literatura en la conversión de carbonato de glicerol. 

 

 

 

Figura 7. Representación de la conversión de equilibrio respecto a la temperatura. Fuente: 

Propia. 
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Figura 8. Representación de la conversión de equilibrio respecto a la temperatura. Fuente: 

Propia. 

3.4 Resultado de la simulación en DWSIM  

DWSIM es un simulador de procesos químicos de código abierto que funciona en plataformas 

Microsoft Windows. Es compatible con CAPE-OPEN y permite crear nuevas moléculas basadas 

en paquetes termodinámicos determinados. DWSIM tiene una interfaz gráfica fácil de usar con 

una amplia gama de herramientas y funciones para simular procesos complejos, además de que 

puede integrarse en otros programas o herramientas de simulación, lo que lo hace muy versátil 

para simulaciones de procesos químicos. 

 

Figura 9. Representación de la molécula en el simulador. Fuente: Propia. 

Si la molécula con la que se trabaja es nueva y no está presente en la base de datos de DWSIM, 

se puede crear para utilizarla en simulaciones de reacciones. Los parámetros termodinámicos y 
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cinéticos de esta molécula pueden determinarse utilizando la información disponible sobre la 

estructura química. En DWSIM, se utiliza el método Joback para simular sus propiedades 

termodinámicas. Una vez definidos estos parámetros, la molécula puede utilizarse en la simulación 

de procesos DWSIM. 

 

Figura 10. Representación de las propiedades de la molécula en el simulador. Fuente: Propia. 

Se hicieron pruebas para identificar las propiedades del carbonato de glicerol y se estandarizó 

como paquete termodinámico UNIFAC. Los parámetros UNIQUAC requerían separar la molécula 

en subgrupos y sumarlos para una molécula entera. Los resultados del método Joback mostraron 

valores similares para la entalpía de reacción estándar y la energía libre de Gibbs Reacción 

estándar, en la simulación DWSIM se añadió carbonato de glicerol, glicerol, agua y dióxido de 

carbono. 
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. 

 

Figura 11. Representación de la reacción en el simulador. Fuente: Propia. 

Se utilizó UNIFAC, un método de estimación de mezclas que tiene en cuenta la solución de 

subgrupos, en este caso el carbonato de glicerol. Los coeficientes de actividad dependen no sólo 

de las propiedades, sino también de las interacciones entre ellas. El carbonato de glicerol tiene 

CH2 y OH como grupos principales, y el mismo grupo se considera idéntico en cuanto a la 

interacción entre ellos. Este modelo utiliza datos de equilibrio de fases evaluados críticamente, 

incluidos los equilibrios vapor-líquido, junto con un marco algorítmico para evaluar la calidad de 

dichos datos a fin de valorar la coherencia y descartar los erróneos. 

Para simular el reactor de Gibbs, se utilizó el paquete termodinámico UNIFAC MODIFIED 

(NIST) para determinar las condiciones de equilibrio y el rendimiento máximo de la reacción. Para 

el cálculo de la entalpía se utilizó el método ideal, mientras que la densidad en la fase líquida se 

determinó mediante ecuaciones de estado. La viscosidad se calculó mediante el método de Letsou-

Stiel, adecuado para la viscosidad en fase líquida. Además, la reacción se modeló como isotérmica. 
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Figura 13. Convergencia Fuente: Propia. 

En la Figura 15, Para identificar los errores de convergencia en la simulación, es necesario 

analizar la información del sistema y de los parámetros. En algunos casos, este error puede deberse 

a una selección incorrecta de los parámetros, como la velocidad de convergencia o el número 

máximo de iteraciones permitidas. También puede deberse a la falta de datos exactos o de precisión 

al medir las propiedades termodinámicas de los componentes de la reacción. 
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4 Capítulo 4.-Conclusiones del proyecto. 

4.1 Conclusiones. 

El presente trabajo permitió corroborar, que con respecto a la literatura y el desarrollo de la 

simulación que abordo la reacción para la producción de carbonato de glicerol. Se establece una 

conversión que comprende el 0,23 y el 0,32 y en comparación para los modelos termodinámicos 

empleados, se denoto que el método 1 es el que permitió obtener una mejor predicción para este 

resultado, ya que se evidencia una mayor confiabilidad en cuanto a la tendencia que refleja la 

modelación del comportamiento del equilibrio en la reacción.  

Al establecer un aumento en la concentración inicial del CO2 con respecto al glicerol, para el cual 

también se requieren de temperaturas mayores a 1000K para aseguran una conversión superior al 

30%. Por el contrario, al establecer una comparación con el método 2 se observa que alrededor de 

los 400 K se refleja una conversión del 100% pero esto no aseguro la exactitud de los valores 

obtenidos y de igual manera dada la relación molar inicial no se evidenció que esta repercutiera en 

el equilibrio.  

El método 1 es más confiable para la simulación ya que los resultados tienen tendencia a modelar 

el comportamiento de la reacción en la práctica mientras que el método 2 algunos valores no son 

nada exactos. Para aumentar la conversión del carbonato de glicerol se necesitan grandes aumentos 

de la temperatura de reacción y variar la cantidad de moles iniciales de CO2 que vayan a estar 

presentes en la reacción. 
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