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Concentracion

Cromatografia

GLOSARIO

Componente principal del estudio de la curva de
solubilidad del equilibrio ternario; es obtenido por
medio de extraccion de la mandarina; es oleoso y de
color naranja, es miscible en etanol e inmiscible en

agua.

Componente del equilibrio ternario, es agua con

ausencia de sales y minerales.

Es una sustancia o un compuesto quimico que puede
formar parte de una solucion; si es una solucion
binaria, significa que estd formado por dos

componentes.

Proporcibn o razon de una cantidad de un
componente entre la solucidn, generalmente se usa
la concentracion masica, concentracion molar,

concentraciéon molar, entre otras.
Método fisico que permite identificar y determinar la

cantidad de dichos componentes en una solucién por

medio de la retencién selectiva.
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Curva de solubilidad

Diagrama ternario

Ejes del diagrama

Etanol

Extraccion

Fase acuosa

Método grafico cuyas lineas representan la
concentracion minima donde una solucion es

miscible con todos sus componentes.

Representacion grafica de tres ejes simétricos,
mediante el diagrama ternario se puede leer la
concentracion de cada componente con un punto
dado.

Es una linea que forma el contorno del diagrama del
equilibrio ternario, cada eje representa un equilibrio
binario de dos componentes de la mezcla; estos
componentes son los extremos del eje y se puede
leer la concentracion que se utilice de 0 a 1.

Componente del equilibrio ternario, incoloro,
inflamable, con olor caracteristico del compuesto, es

obtenido por destilaciéon de productos fermentados.

Operacion unitaria cuyo propoésito es obtener un
determinado elemento de un sistema dado o
aumentar su concentracion de un compuesto en una

solucién dada.

Fase obtenida de una solucidon cuya concentracion
se encuentra en la region debajo de la curva de
solubilidad del equilibrio ternario, cuyo solvente es

agua.
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Fase organica

Fraccién mésica

Lineas de enlace

Punto de pliegue

Punto en el diagrama

Region de la curva de
solubilidad

Fase obtenida de una solucién cuya concentracion
se encuentra en la regién debajo de la curva de
solubilidad del equilibrio ternario, cuyo solvente es

un compuesto organico.

Cantidad adimensional que representa la razon de la
cantidad en masa de un componente entre la

cantidad en masa de la solucién total.

Lineas que representan la tendencia de la fase
organica y de la fase acuosa de cada punto en la
region debajo de la curva de solubilidad del equilibrio

ternario que representa inmiscibilidad.

Punto grafico de la curva de solubilidad del equilibrio
ternario donde tienden las lineas de enlace; en este
punto, la fase organica y la fase acuosa tienen

concentraciones iguales del agente extractor.

Elemento grafico en la curva de solubilidad del
equilibrio ternario, cuya lectura por medio de los ejes
se determina la concentracién de la solucién de cada

componente.

Sector de la grafica de la curva de solubilidad

del equilibrio ternario, donde estar arriba de esta
significa miscibilidad, justo en la linea representa
equilibrio ternario de solubilidad y por debajo

representa inmiscibilidad de las mezclas.
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Solubilidad

Solucioén

Solucién inmiscible

Solucién miscible

Solucién pura

Soluto

Solvente

Propiedad de los componentes que indica la
capacidad de mezclarse o disolverse en otro

componente.

Mezcla de uno o mas componentes en otro

componente con mayor proporcion.

Indica que los componentes no se pueden mezclar

entre si.

Indica que los componentes se pueden mezclar

entre si, parcialmente o totalmente.

Mezcla formada solo por un componente sin
arrastres o contaminaciones, cuya concentracion es
de 100 %.

Componente de una soluciéon en menor proporcion.

Componente de una solucién en mayor proporcion.
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RESUMEN

En el presente estudio se evaluara el equilibrio de solubilidad en un
sistema ternario de aceite esencial de mandarina, etanol, y agua en el cual se
utilizé una técnica de cromatografia de gases para determinar la cantidad de
etanol en la fase acuosa, a temperatura y presion constante, igual a las

condiciones atmosféricas.

Se obtuvo la curva de solubilidad para el equilibrio ternario de aceite
esencial de mandarina, etanol, y agua, las lineas de enlace de 3 puntos y el
punto de pliegue. Para obtener las lineas de enlace se hizo una solucién a una
fraccidbn molar constante de aceite esencial de mandarina para luego tener una
mezcla inmiscible, con dos fases denominadas acuosa y organica, donde se
obtiene la concentracion del etanol, mediante cromatografia de gases de la fase

acuosa.

Se establecidé que la fraccidbn masica del aceite esencial de mandarina,
agua y etanol, del punto de pliegue es de 0,14, 0,15 y 0,71, respectivamente.
Ademas, se determiné que el coeficiente de reparto es de: 0,471, 0,703 y 0,699,
para un valor de fraccion masica del etanol en la composicién inicial de: 0,099,
0,198 y 0,292, y su modelo matematico se delimita igual a Ka = 12,246(Xc i .)?
+ 5,959(Xc .e) + 0,03, en un rango de validez de 0,990 a 0,292.
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OBJETIVOS

General

Caracterizar el comportamiento de la curva de solubilidad del sistema
ternario aceite esencial de mandarina-agua-etanol, evaluando la miscibilidad de
las mezclas realizadas con los tres componentes a distintas composiciones

masicas.

Especificos

1. Obtener la curva de solubilidad del equilibrio ternario liquido-liquido para
el sistema aceite esencial de mandarina-agua-etanol a temperatura y

presion ambiental.

2. Determinar las lineas de enlace del sistema aceite esencial de
mandarina-agua-etanol en la region de la curva de solubilidad
temperatura y presion ambiental, mediante la cuantificacion experimental

del etanol en las fases, acuosa y orgénica.

3. Establecer la composicién del punto de pliegue del sistema aceite

esencial de mandarina-agua-etanol mediante un método grafico.
4. Delimitar la relacion del coeficiente de reparto del etanol en funcion de la

fraccibn masica del etanol en la composicion inicial en la regién debajo

del domo.
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5. Definir el coeficiente de reparto del etanol entre las fases, acuosa y
organica de los tres puntos seleccionados.
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HIPOTESIS

Hipotesis de trabajo:

Es factible caracterizar el comportamiento de la curva de solubilidad del
sistema ternario aceite esencial de mandarina-agua-etanol utilizando una

técnica de cromatografia de gases.

Hipotesis estadisticas:

A continuacién, se presentan las hipétesis nulas y las hipotesis

estadisticas.

Hipotesis nula:

Hoi: no existe una diferencia significativa entre los valores agregados de
masa agregada de etanol y la cantidad de masa de la mezcla agua-aceite

esencial de mandarina.

Ho,: no existe una dependencia lineal entre los valores de la fraccion
masica de etanol en la regién debajo de la curva de solubilidad, respecto a la
fraccion masica de etanol de la fase acuosa y respecto a la fraccion masica de

etanol de la fase orgéanica.

Hos: no existe dependencia lineal entre los valores de la masa de etanol
en la region debajo de la curva de solubilidad respecto a la cantidad de masa en

el etanol en la fase organica y fase acuosa.
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Ho,: no existe dependencia lineal de la concentracibn molar de etanol en

la fase acuosa respecto a la concentracion molar de etanol en la fase orgénica.

Hipotesis alternativas:

Ha;: existe una diferencia significativa entre los valores agregados de
masa agregada de etanol y la cantidad de masa de la mezcla agua-aceite

esencial de mandarina.

Ha,: existe una dependencia lineal entre los valores de la fraccibn masica
de etanol en la region debajo de la curva de solubilidad, respecto a la fraccion
masica de etanol de la fase acuosa y respecto a la fraccion masica de etanol de

la fase orgénica.
Has: existe una dependencia lineal entre los valores de la masa de etanol
en la region debajo de la curva de solubilidad y la cantidad de masa en el etanol

en la fase organica y fase acuosa.

Hay: existe dependencia lineal de la concentracion molar de etanol en la

fase acuosa respecto a la concentraciéon molar de etanol en la fase organica.
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INTRODUCCION

Cada solucibn de dos o0 mas componentes posee fuerzas
intermoleculares, que ocasiona que los atomos de la sustancia interactien entre
si; estas fuerzas dependen de la estructura de las moléculas de cada
compuesto; si las moléculas al acomodarse muestran armonia en el espacio, se
denomina que es un enlace no polar y si muestran un desacomodo representa

un enlace polar.

Es por ello, que cuando se mezclan sustancias a nivel macro de diferente
naturaleza (polar y no polar), las que poseen internamente un arreglo
estructurado (no polares) no permiten el ingreso de las que no son homogéneas
internamente en su distribucién (polares); por lo tanto, este es un factor para
que se da la inmiscibilidad en las sustancias de una mezcla, el agua es una
sustancia polar y el aceite esencial de mandarina es una sustancia no polar,
debido a esta consideracion se determina que el agua y el aceite esencial de

mandarina forma una solucion binaria inmiscible entre sus componentes.

En el estudio del equilibrio ternario se hace uso de un tercer componente
(agente extractor), donde este agente extractor, en este caso etanol, debe ser
miscible por separado de los otros componentes, para obtener una curva de
solubilidad de miscibilidad de este con la mezcla binaria inmiscible, esto es
debido a que el etanol forma una afinidad entre los otros dos componentes,
aceite esencial de mandarina y agua, para asi formar una solucién de una sola

fase.
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Se debe colocar el etanol en las soluciones inmiscibles de aceite esencial
y agua, hasta formar una solucion ternaria miscible. Las lineas de enlace
representan la union de los puntos que forman la fase acuosa y la fase organica
de los puntos ubicados en la region debajo de la curva de solubilidad, ademas
de indicar el comportamiento de forma grafica; es decir, observar la pendiente
obtenida de cada punto en la fase acuosa y fase organica; para ello se utilizo
cromatografia de gases para la medicién de etanol en la fase acuosa; ademas
de conocer las cantidades en peso y volumen de cada fase para asi determinar
por balance de masa las demas cantidades de los demas componentes en cada
fase. Al hacer las proyecciones de estas lineas de enlace, se obtiene un punto
de interseccion y reflejar una linea tangente de este punto de interseccion al

domo, el punto de tangencia se conoce como punto de pliegue.

Las composiciones del punto de pliegue representan un punto en la curva
de solubilidad del equilibrio ternario de transicibn entre la region de
inmiscibilidad parcial y la region de miscibilidad total, sin cambios de
temperatura; donde si se tuviera una desviacién y el punto se ubicara en la
region de inmiscibilidad o debajo del domo se obtendrd una composicién igual

del agente extractor de la fase organica como de la fase acuosa.

El agente extractor en este caso el etanol puede tener una afinidad a
mezclarse en mayor proporcion con el agua (fase acuosa) o con el aceite
esencial de mandarina (fase organica), con base en determinar esta afinidad
nace el coeficiente de reparto, que establece con componente o con que fase el

agente extractor prefiere mezclarse en una solucion ternaria.

XXIV



1. ANTECEDENTES

En la Universidad San Carlos de Guatemala se han realizado estudios
acerca de equilibrios ternarios en fase acuosa, asi como el estudio de
isopropanol-biodiesel-agua y su aplicacion para la extraccion del isopropanol.
Ademas, se han realizado estudios acerca de la medicion de concentraciones
en diferentes tipos de soluciones acuosas. Adicionalmente, se han realizado
estudios acerca de la técnica de arrastre de vapor para la extraccion de aceite
esencial crudo de diferentes plantas, asi como el de romero (Rosmarinus
Officinalis) y citronela (Cymbopogon Winteriana Jowitt), estos estudios han sido
realizados por parte de la Direccion General de Investigacion (DIGI), el Fondo
Nacional de Ciencia y Tecnologia (FONACYT), el Centro de Investigaciones de

Ingenieria (Cll) y estudios de tesis de las facultades de Ingenieria y Farmacia.

En 2011, se realiz6 el estudio experimental para la obtencion de datos a
nivel de laboratorio del sistema ternario isopropanol-biodiesel-agua en equilibrio
liquido-liquido, realizado por Wendy Lissette Serrano Mejia asesorado por el
Ing. Qco. César Alfonso Garcia Guerra. Esto se realiz6 por ser parte del estudio
de tesis de la Escuela de Ingenieria Quimica. El estudio del sistema ternario se
realiz6 a nivel laboratorio y su importancia radica en la determinacion del
contenido de agua necesario para lavar efectivamente el biodiesel. La
determinacion del equilibrio ternario se baso en la interpretacion del contenido
de soluto al equilibrio mediante técnicas de picnometria, refractometria y

titulacion.

También, se estudio el punto de pliegue obteniendo asi que el punto de

pliegue para el sistema ternario isopropanol-biodiesel-agua a la temperatura de



2411 °C es de 54 % de isopropanol, 41 % de biodiesel y 5 % de agua. La
afinidad del isopropanol es parecida a la del agua a bajos contenidos de

concentracion del isopropanol, asi como con el biodiesel.

En 2005, se realiz6 el estudio, evaluacion de un método experimental de
generacion de datos a nivel de laboratorio para el estudio del sistema ternario
aceite esencial de terpenos del fruto de naranja (limoneno) — etanol — hexano,
realizado por Marisol Amado Rodas asesorado por el Ing. Qco. César Alfonso
Garcia Guerra. Se realiz6 el estudio mediante la correlatividad de la variable
respuesta por técnicas de cromatografia, picnometria y refractometria.

El punto de pliegue para el sistema ternario trabajado a temperatura de
25 = 5 °C, el punto de pliegue experimental obtenido fue de 54 % de A.E.
limoneno, 40 % etanol y 6 % hexano; ademés, se determiné que para las
soluciones binarias A.E. limoneno-etanol existe una relacion directamente
proporcional con el indice de refraccion; y que para las soluciones binarias A.E.
limoneno-hexano existe una relacién inversamente proporcional con el indice de

refraccion.

En 2010 se realizo el estudio acerca de diagndstico de la aplicacion de un
sistema de gestion de calidad a través de la norma ISO/IEC 17025:2005, en el
laboratorio de fisicoquimica, y la validacion del ensayo Determinacion de la
constante de disociacion &cida del rojo de metilo, realizado por Luis Rodolfo

Castro Garcia. Se determind mediante la técnica de espectrofotometria

Se determin6 que el método de ensayo utilizado para la determinacion de
la constante de disociacién acida del rojo de metilo, es valido en su

procedimiento; también, como su robustez ante factores externos como



temperatura, humedad y tipo de reactivo. También, pudo determinarse que el
método utilizado produce resultados precisos y exactos.

En 2003, se realizé el estudio evaluaciéon de un método experimental de
evaluacion de un método experimental de generacion de datos para el estudio
del sistema ternario isopropanol-hexano-agua en equilibrio liquido de
inmiscibilidad a tres temperaturas y a 640 mm de Hg, realizado por Marco
Vinicio Pajarito Angel. Se realiz6 el estudio mediante la correlatividad de la
variable respuesta por técnicas de se midio la concentracion del IPA a partir de

los indices de refraccion.

Donde se determind que la ecuacion y la grafica de concentracion contra
indice de refraccién para el sistema isopropanol en agua a temperatura de
10 +/-5 °C es de Y = 0,0003 x* + 0,002 x + 1,313, donde es el indice de

refraccion y x es el peso.






2. MARCO TEORICO

2.1. Solubilidad

La solubilidad se da cuando una sustancia en menor cantidad en la
solucion, llamada soluto es capaz de mezclarse en otra sustancia en mayor
cantidad llamada solvente. La cantidad de soluto presente en solvente debe
expresarse en una cantidad de concentracion, estas son: molaridad, fraccion
molar, fraccion molal, ppm, entre otras; al momento de realizar una mezcla
debe de tomar en cuenta las condiciones de temperatura y si existe un

componente gaseoso, debe tomarse la presion.

Si en una disolucion llega un punto donde ya no se puede agregar mas
soluto se dice que la disolucién estd saturada. Bajo ciertas condiciones la
solubilidad puede sobrepasar ese maximo y pasa a denominarse solucién
sobresaturada. Por el contrario, si la disolucion admite ain mas soluto, se dice
gue se encuentra insaturada. Ademas que existen soluciones que se puede
agregar un soluto sin llegar a saturarse, como es el caso de la mayoria de

casos de los liquidos, se denomina solucion infinita.

La forma de interacciéon entre las moléculas tiene una influencia al
momento de hacer una solucion, dependiendo de la naturaleza se pueden

obtener mezclas inmiscibles o miscibles.



2.1.1. Fuerzas intermoleculares

Las moléculas en el espacio tienen un arreglo de acuerdo a la estructura
espacial que estas tengas y que depende de la distribucion de los atomos
segun los orbitales de los compuestos centrales; estas interacciones entre
moleculares se denominan fuerzas intermoleculares, las cuales son

determinantes en este estudio.

2.1.1.1. Sustancia polar

Una sustancia polar es aquella donde los atomos tienen una diferencia
apreciable en sus electronegatividades; por lo tanto, un atomo tiene mayor
fuerza de atraccion ocasionando una atraccion por el par de electrones que se
comparte; obtiene una estructura espacial con preferencia de girar alrededor del
atomo con mayor electronegatividad que el otro; entonces, en un enlace
covalente donde se comparten desigualmente los atomos se denomina enlace

covalente polar.

2.1.1.2. Sustancia no polar

Una sustancia no polar es aquella donde los atomos no tienen una
diferencia apreciable en sus electronegatividades; por lo tanto, la atraccién que
genera el par de los a&tomos sobre el par de electrones que se comparte es
igual; entonces, no existe ninguna deformacién a la estructura espacial; en
consecuencia en un enlace donde se comparte igualmente los atomos se

denomina enlace covalente polar.



2.1.2. Factores que afectan la solubilidad

La solubilidad puede variar segun las condiciones con la que se estén
trabajando; al varias alguna de estas condiciones, puede aumentar la
solubilidad; es decir, un volumen dado solvente acepte mayor cantidad de masa
de soluto a la que originalmente estaba o que la solubilidad disminuye; es decir,
un volumen dado solvente acepte menor cantidad de masa de soluto a la que

originalmente. Los factores a considerar son los siguientes:

2.1.2.1. Temperatura

La temperatura tiene dos efectos directos en la solubilidad de una mezcla,

los cuales son los siguientes:

La solubilidad en una parte es la interaccién y movimiento entre el soluto y
el solvente, y la temperatura en una parte representa el movimiento interno de
las moléculas, es por eso que cuando existe un cambio de temperatura en una
sustancia, esta sustancia tiene un cambio en su movimiento interno. Si la
temperatura aumenta, genera un efecto de aumentar el movimiento interno de
las moléculas que ocasiona que se tengan mayores interacciones entre si y por
eso la solubilidad aumenta. Si la temperatura disminuyera, tiene un efecto

contrario, es decir, la solubilidad disminuye.

La solubilidad en parte depende de que tanto las moléculas del soluto
puedan ingresar o romper las fuerzas intermoleculares que tenga las moléculas
del solvente, la temperatura en parte representa energia; es decir, que a
determinada temperatura representa una cantidad de energia (se aclara que la
temperatura no es energia, mas bien un indicador); entonces, al existir un

aumento de la temperatura; el soluto cuenta con mas energia para poder



romper las fuerzas intermoleculares y asi poder diluirse una mayor cantidad en
masa del soluto; entonces, al aumentar la temperatura genera un efecto de
aumento de solubilidad y al disminuir la temperatura genera un efecto de

disminucioén de solubilidad.

2.1.2.2. Presién

Hay que recordar que la presion es un escalar; es decir, que, si tiene
magnitud, pero no tiene direccion, la presion es la fuerza que hace un sdlido, o
un liguido o un gas o cualquier elemento sobre una superficie, en los tres
estados de la materia. La presion no tiene un efecto significativo en el estado
sélido, la presion en el estado liquido tampoco es significativo; sin embargo, es
de gran utilidad para el desplazamiento de estos y, finalmente, la presién si
tiene un efecto significativo en el estado gaseoso, que dependera de las

condiciones del sistema, para cuantificar cual es su efecto.

Entonces, los sistemas que involucren solamente solidos o liquidos no es
afectado por la presion; sin embargo, los sistemas que involucren a un
elemento en estado gaseoso sin son afectados por la presion. El aumento de la
presidn en un gas ocasionara que las particulas de gas se acoplen en los
espacios disponibles, se debe tener un limite de aumento de presion, este limite
tiene que ver con el material que esta cubriendo la solucién. Entonces, un
aumento de presion en gases genera un aumento de solubilidad y una

disminucién genera el efecto contrario.

2.1.2.3. Naturaleza de los componentes

Cada sustancia tiene un comportamiento propio, cuyo comportamiento es

fundamental para la solubilidad que pueda tener, ya sea actuando como soluto



o0 solvente; cuando las condiciones del sistema no son modificadas, la

solubilidad depende unicamente de ellos.

Los componentes de una solucion generan un comportamiento Unico,
cabe mencionar que el comportamiento de un compuesto x en una solucién
binaria es totalmente diferente al comportamiento del mismo compuesto x en

una solucion ternaria.

Cuando dos compuestos liquidos son totalmente miscibles, se denomina
solvente el de mayor cantidad y soluto el de menor cantidad. Los componentes
polares generalmente disuelven a los polares y los componentes apolares

generalmente disuelven a los apolares.

Si se tiene un tamiz de tamafio mediano, en cada tamiz se coloca particula
pequefia, mediana y grande, el tamafio de particula que se ha desplazado méas
es el pequefo; entonces, con base en eso, se determina que las sustancias de

menor tamafio son mas solubles que las de mayor tamafo.
2.1.2.4. Mezclado
La solubilidad tiene muchos conceptos, uno de ellos es la facilidad de que
una sustancia puede ingresar o que tanto un soluto puede disolverse en un
solvente. Mezclar es cuando una sustancia se logra combinar con otra,
parcialmente o en su totalidad; se tienen dos factores de mezclado:

2.1.2.4.1. Factores mecanicos

Un factor mecanico es aquél que involucra conceptos fisicos en

movimiento, el mas utilizado es el que involucra un mezclado en la solucion



para ello se usa una aplicacion de una fuerza mediante un material en la
solucion, el concepto es generar un movimiento de preferencia en espiral

teniendo el cuidando para no generar zonas estaticas del fluido.

Al momento de generar un movimiento en el recipiente de la solucién
genera una mayor posibilidad a que los componentes de la solucién se
mezclen; sin embargo, cabe mencionar que cualquier factor mecanico no va a
aumentar o disminuir la solubilidad de la solucion, simplemente ocasiona que la

solubilidad méaxima permitida se alcance.

2.1.2.4.2. Por conveccion

Conveccion es un tipo de transferencia de calor, el cual es mas efectivo en
gases, una cantidad de materia en estado gaseoso si se puede imaginar que es
un edificio de 5 niveles: en el primer nivel se tiene contacto una superficie a
mayor temperatura del gas en general; entonces, al estar en contacto este gas
del primer nivel aumenta su temperatura y generalmente los gases al aumentar
su temperatura disminuye su densidad; entonces, por diferencia de densidad el
gas caliente del nivel 1 sube hasta un nivel mas alto, el gas caliente del nivel 1
tiene contacto con los gases de los otros niveles, (donde el nivel 2 es tiene
mayor temperatura que el 3, y asi sucesivamente); el gas al momento de subir
cada nivel va disminuyendo su temperatura y cuando llegue al nivel mas alto, ya
alcanzé su temperatura inicial y por diferencia de densidad tiende a bajar y se
repite el ciclo; entonces, la conveccion es un tipo de transferencia de calor que

en su fendmeno mezcla los componentes en una solucion.
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2.1.2.4.3. Por vaporizacion

Cuando existe un cambio de fase de liquido a gaseoso el sistema debe
estar sometido a una temperatura cercana a la de saturacion; es decir, que es
una temperatura considerablemente mayor, por ejemplo, si se tiene agua en
estado liquido, la presion es 1 atm, y la temperatura ambiente es de 25 °C, es
necesario elevar la temperatura hasta 100 °C para el agua cambie de fase.
Cuando una sustancia en estado liguido cambia de fase a estado gaseoso,
inicialmente se forman burbujas y estan llegan a la superficie del liquido, en
este caso pasan por una parte del sistema que genera turbulencia y a su vez
genera que se mezclen la solucion parcialmente. Cabe resaltar que el fin de una
vaporizacién no es mezclarla solucion, su fin es cambiar de estado liquido a

gaseonso.

2.1.3. Extraccion liquido — liquido

Una extraccion es aquella operacion unitaria cuyo fin es obtener un
determinado elemento de un sistema dado o aumentar su concentracion de un
compuesto en una solucion dada, esto se debe a que los materiales en la
naturaleza no estan puros; es decir, que estan acompafados con otros

elementos.

Un ejemplo de extraccion béasica es el alcohol, la obtencion de este
proviene de la fermentacién de una fruta por un largo tiempo sin contacto al
exterior para que se forme vino y este a su vez se destila para obtener una
solucion con mayor porcentaje inicial en alcohol que la que tiene el vino.
Ademas, cabe resaltar que, por interacciones entre los compuestos, la
estabilidad energética, entre otros factores es complicado obtener un

componente puro, es decir, al 100 %.
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En la naturaleza existen mezclas liquidas binarias que son totalmente
miscibles, que poseen un punto de evaporacion muy cercano; complica asi la
separacion y que complica la obtencion pura de este compuesto. Para lograr la
obtencion de un componente se debe realizar la agregacion de un tercer
compuesto miscible en el compuesto a extraer e inmiscible en otro compuesto
logrando asi una separacion entre los componentes y que logran asi una fase
acuosa y fase organica, donde el componente de interés esta presente en la

fase acuosa.

Para que la extraccion tenga una mayor operabilidad, se deben trabajar
con soluciones cuyos componentes sean de diferente naturaleza respecto a sus
fuerzas intermoleculares, ocasionado la separacion de la mezcla en una o dos
fases. Para luego finalmente tener en una fase los compuestos de interés y por
medio de una extraccion por disolvente se usa como una opcion a la separacion

por destilacion o evaporacion.
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Figura 1. Proceso de extraccion liquido — liquido
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Fuente: Proceso de extraccion. https://www.google.com/search?qg=extracci %C3
%B3n+liquido+liquido&rliz=1C1GCEA _enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNThwaKNpGenynQwyXxA
BMDjJEBQ3pgA:1567986663382&source=Inms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwWiIiA99TAtcLKAhU

JVIkKHUvNCOsQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=gDhlcSqHO3UwuM:. Consulta: 8 de
septiembre de 2019.

2.2. Diagrama ternario

El diagrama ternario para el equilibro de solubilidad para un sistema de
tres componentes es la representacion grafica comunmente conocido como
domo o curva de solubilidad, este se realiza sobre un tridngulo. Las
composiciones, que pueden ser masicas, molares, volumétricas, se colocan en
las intersecciones de los lados para la formacién del tridngulo. En el trazo de la
curva de solubilidad se determina que los componentes, los dos inmiscible y el
tercero miscible, también conocido como agente miscible, representa que a
esas composiciones se obtiene una solucion ternaria miscible en entre todos los

componentes.
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https://www.google.com/search?q=extracci%C3%B3n+liquido+liquido&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNThwaKNpGenynQwyXABMDjEBq3pqA:1567986663382&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiA99TAtcLkAhUJvlkKHUvnCOsQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=gDhIcSqH03UwuM:
https://www.google.com/search?q=extracci%C3%B3n+liquido+liquido&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNThwaKNpGenynQwyXABMDjEBq3pqA:1567986663382&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiA99TAtcLkAhUJvlkKHUvnCOsQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=gDhIcSqH03UwuM:
https://www.google.com/search?q=extracci%C3%B3n+liquido+liquido&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNThwaKNpGenynQwyXABMDjEBq3pqA:1567986663382&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiA99TAtcLkAhUJvlkKHUvnCOsQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=gDhIcSqH03UwuM:

Segun Van Ness, el diagrama ternario consta de tres areas. La primera es
la que se encuentra ubicada debajo de la linea de equilibrio, todas las
composiciones que se encuentren en esta area, son soluciones que con el paso
del tiempo van a formar dos fases dado que no se encuentran un equilibrio de
solubilidad. La segunda es la linea que forma la curva de solubilidad, todas las
lineas en este punto representan composiciones que actian como una mezcla
con miscibilidad total. La tercera es el area que se encuentra por arriba de la
linea de la curva de solubilidad. Todas las soluciones que representen
concentraciones en esta area indican una solucion sobresaturada del agente

extractor.

Figura 2. Diagrama ternario

Fase liquida
homogénea

Linea de reparto

Binodal

Region de dos
fases

Fuente: Diagrama ternario. https://neetescuela.org/diagrama-de-equilibrio-ternario/ Consulta: 25
de septiembre de 2019.
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2.2.1. Lineas de enlace

Segun Serrano, el area debajo de la linea de solubilidad representa que
cualquier punto con esas composiciones, sera una mezcla que formara dos
fases: la acuosa, la que tiene mayor cantidad de agua; y la organica, la que
tiene mayor cantidad de un solvente organico. donde cada una de estas fases
tendra una concentracidn que es equivalente a los extremos de la curva de
equilibrio de solubilidad. Se le conoce como linea de enlace a la unién estos
dos puntos mediante una linea recta, cabe resaltar que cada linea de enlace
tiene una diferente pendiente, lo que si tienen en comdn es una tendencia; al
graficar 3 0 mas puntos, se puede trazar la linea a un eje y encontrar la
interseccion de las lineas de enlace para determinar un punto en comun de
interseccion, donde todas las lineas de enlace tienen que estar cercano a este

punto.

Ademas, para conocer las cantidades de una fase, existen varios
métodos: por medio de titulacion, por absorbancia y por cromatografia de
liquidos; este ultimo es el que se utilizé en este disefio experimental, por ello se

explicara con mayor detalle mas adelante.
Al determinar la cantidad del componente extractor, se deben realizar

balances de masa de la solucion inicial total y de cada fase para determinar las

demas composiciones de los demas componentes.
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Figura 3. Lineas de enlace

H20 , B

\ .
NH4C1 [NH4|2504

Fuente: Lineas de enlace. https://www.google.com/search?riz=1C1GCEA_enGT850GT850
&biw=1366&bih=657&tbm=isch&sxsrf=ACYBGNT8jOcZ7kLtg3wiZkz3jdyCNSvDnA%3A1569430
493929&sa=1&ei=3ZuLXealOMGC5wKOtITIAQ&g=lineas+de+enlace+diagrama+ternario&og=lin
eas+de+enlace+diagrama+tternario&gs_|=img.3...2011.3934..4129...0.0..1.498.3187.2j12j1j1j2...

...0....1..gws-wiz-img....... 0i30.gHC2UiLa360&ved=0ahUKEwimiNyYuOzkAhVBwWVKKHTQa

ARKQ4dUDCACc &uact=5#imgrc=DgIPFQphy22BEM: Consulta: 25 de septiembre de 2019.

2.2.1.1. Por medio de titulacién

Para obtener un diagrama ternario, con el que se pueden obtener las
lineas de distribucibn mediante titulacion se debe cumplir con las siguientes
caracteristicas: agua, un solvente organico y un acido de preferencia de nivel de

disociacion débhil.
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https://www.google.com/search?rlz=1C1GCEA_enGT850GT850%20&biw=1366&bih=657&tbm=isch&sxsrf=ACYBGNT8jOcZ7kLtg3wiZkz3jdyCNSvDnA%3A1569430493929&sa=1&ei=3ZuLXealOMGC5wK0tITIAQ&q=lineas+de+enlace+diagrama+ternario&oq=lineas+de+enlace+diagrama+ternario&gs_l=img.3...2011.3934..4129...0.0..1.498.3187.2j12j1j1j2......0....1..gws-wiz-img.......0i30.gHC2UiLa36o&ved=0ahUKEwimiNyYuOzkAhVBwVkKHTQa%20ARkQ4dUDCAc%20&uact=5#imgrc=DglPFQphy22BEM:
https://www.google.com/search?rlz=1C1GCEA_enGT850GT850%20&biw=1366&bih=657&tbm=isch&sxsrf=ACYBGNT8jOcZ7kLtg3wiZkz3jdyCNSvDnA%3A1569430493929&sa=1&ei=3ZuLXealOMGC5wK0tITIAQ&q=lineas+de+enlace+diagrama+ternario&oq=lineas+de+enlace+diagrama+ternario&gs_l=img.3...2011.3934..4129...0.0..1.498.3187.2j12j1j1j2......0....1..gws-wiz-img.......0i30.gHC2UiLa36o&ved=0ahUKEwimiNyYuOzkAhVBwVkKHTQa%20ARkQ4dUDCAc%20&uact=5#imgrc=DglPFQphy22BEM:
https://www.google.com/search?rlz=1C1GCEA_enGT850GT850%20&biw=1366&bih=657&tbm=isch&sxsrf=ACYBGNT8jOcZ7kLtg3wiZkz3jdyCNSvDnA%3A1569430493929&sa=1&ei=3ZuLXealOMGC5wK0tITIAQ&q=lineas+de+enlace+diagrama+ternario&oq=lineas+de+enlace+diagrama+ternario&gs_l=img.3...2011.3934..4129...0.0..1.498.3187.2j12j1j1j2......0....1..gws-wiz-img.......0i30.gHC2UiLa36o&ved=0ahUKEwimiNyYuOzkAhVBwVkKHTQa%20ARkQ4dUDCAc%20&uact=5#imgrc=DglPFQphy22BEM:
https://www.google.com/search?rlz=1C1GCEA_enGT850GT850%20&biw=1366&bih=657&tbm=isch&sxsrf=ACYBGNT8jOcZ7kLtg3wiZkz3jdyCNSvDnA%3A1569430493929&sa=1&ei=3ZuLXealOMGC5wK0tITIAQ&q=lineas+de+enlace+diagrama+ternario&oq=lineas+de+enlace+diagrama+ternario&gs_l=img.3...2011.3934..4129...0.0..1.498.3187.2j12j1j1j2......0....1..gws-wiz-img.......0i30.gHC2UiLa36o&ved=0ahUKEwimiNyYuOzkAhVBwVkKHTQa%20ARkQ4dUDCAc%20&uact=5#imgrc=DglPFQphy22BEM:
https://www.google.com/search?rlz=1C1GCEA_enGT850GT850%20&biw=1366&bih=657&tbm=isch&sxsrf=ACYBGNT8jOcZ7kLtg3wiZkz3jdyCNSvDnA%3A1569430493929&sa=1&ei=3ZuLXealOMGC5wK0tITIAQ&q=lineas+de+enlace+diagrama+ternario&oq=lineas+de+enlace+diagrama+ternario&gs_l=img.3...2011.3934..4129...0.0..1.498.3187.2j12j1j1j2......0....1..gws-wiz-img.......0i30.gHC2UiLa36o&ved=0ahUKEwimiNyYuOzkAhVBwVkKHTQa%20ARkQ4dUDCAc%20&uact=5#imgrc=DglPFQphy22BEM:
https://www.google.com/search?rlz=1C1GCEA_enGT850GT850%20&biw=1366&bih=657&tbm=isch&sxsrf=ACYBGNT8jOcZ7kLtg3wiZkz3jdyCNSvDnA%3A1569430493929&sa=1&ei=3ZuLXealOMGC5wK0tITIAQ&q=lineas+de+enlace+diagrama+ternario&oq=lineas+de+enlace+diagrama+ternario&gs_l=img.3...2011.3934..4129...0.0..1.498.3187.2j12j1j1j2......0....1..gws-wiz-img.......0i30.gHC2UiLa36o&ved=0ahUKEwimiNyYuOzkAhVBwVkKHTQa%20ARkQ4dUDCAc%20&uact=5#imgrc=DglPFQphy22BEM:

Al obtener la fase de interés con el acido, se debe colocar un indicador
acido/base en la solucion, preparar una solucién monoprétrica basica; es decir,
que al momento de disociarse solo genere un hidroxilo (OH™) por cada
molécula de base, con concentracion molar conocida y luego agregar esta
solucién hasta cumplir con el indicador acido/base y anotar el volumen
desplazado, al realizar el producto del volumen desplazado de la solucién
basica por la concentracion molar se obtienen la cantidad de moles del acido y
mediante su peso molecular se obtiene la cantidad de masa de dicho acido en

esa fase; luego, se determina la demés cantidades por balance de masa.
2.2.1.2. Por medio de absorbancia

Para obtener un diagrama ternario, con el cual se pueden obtener las
lineas de distribucion mediante uso de absorbancia sebe cumplir con las
siguientes caracteristicas: agua, solvente organico y aceite esencial que no sea

una mezcla con color.

Inicialmente se debe determinar el indice de absorbancia del aceite
esencial en el solvente organico. Al obtener la fase organica, se anota su peso y
su volumen, de las lineas de distribucién, se mide la absorbancia de la solucion
para asi obtener la concentracién del aceite esencial y al multiplicarse por su
volumen se obtiene la cantidad de masa del aceite esencial y mediante balance

se determinan las demas cantidades.
2.2.2. Punto de pliegue

El punto de pliegue, o punto critico isotérmico, es el limite en la curva de
solubilidad al cual las lineas de enlace tienden. En los sistemas ternarios

liquido-liquido, en el cual, existe una muestra cuya composicion sean debajo de
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la curva de solubilidad, formara las dos fases, es decir, la fase acuosa y
organica, en este punto de pliegue las composiciones de ambas fases son

iguales.

Ademas, es el limite de extraccion en el cual la mezcla ternaria se
comporta como una solucién homogénea, es la concentracion maxima que se

puede obtener de una solucién miscible.

Figura 4. Punto de pliegue
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/ —_
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Fuente: Puente de pliegue.
https://www.google.com/search?rlz=1C1GCEA_enGT850G T850&biw=1366bih=657&tbm=isch&
sxsrf=ACYBGNTQoN6dRkPAJPiY6vnmsgLZfXuag%3A15694309960&sa=1&ei=1J2L. XabGM82r
5wKMxqCAAw&g=punto+de+pliegue+diagrama+ternario&oqg=punto+de+pliegue+diagrama+tern

ario&gs_l=img.3...428567.431138..431342...0.0..0.158.1579.15j2......0....1..gws-wiz-
mg....... 0i7i5i30j0i8i7i30.qFZ2uekg5w&ved=0ahUKEwimgMSIuu
kKAhXN1VKkKHQwjCDAQ4dUDCAc&uact=5#imgrc=v2v_SuV_uzsfZM: Consulta: 25 de
septiembre de 2019.

2.2.3. Coeficiente de reparto

El equilibrio de un diagrama ternario es posible si existe dos sustancias

inmiscibles entre si; en este disefio experimental es el aceite esencial de
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https://www.google.com/search?rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&biw=1366bih=657&tbm=isch&sxsrf=ACYBGNTQoN6dRkPAJPiY6vnmsgLZfXuag%3A15694309960&sa=1&ei=1J2LXabGM82r5wKMxqCAAw&q=punto+de+pliegue+diagrama+ternario&oq=punto+de+pliegue+diagrama+ternario&gs_l=img.3...428567.431138..431342...0.0..0.158.1579.15j2......0....1..gws-wiz-mg.......0i7i5i30j0i8i7i30.qFZ2uekg5w&ved=0ahUKEwimgMSIuu%20kAhXN1VkKHQwjCDAQ4dUDCAc&uact=5#imgrc=v2v_SuV_uzsfZM:
https://www.google.com/search?rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&biw=1366bih=657&tbm=isch&sxsrf=ACYBGNTQoN6dRkPAJPiY6vnmsgLZfXuag%3A15694309960&sa=1&ei=1J2LXabGM82r5wKMxqCAAw&q=punto+de+pliegue+diagrama+ternario&oq=punto+de+pliegue+diagrama+ternario&gs_l=img.3...428567.431138..431342...0.0..0.158.1579.15j2......0....1..gws-wiz-mg.......0i7i5i30j0i8i7i30.qFZ2uekg5w&ved=0ahUKEwimgMSIuu%20kAhXN1VkKHQwjCDAQ4dUDCAc&uact=5#imgrc=v2v_SuV_uzsfZM:
https://www.google.com/search?rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&biw=1366bih=657&tbm=isch&sxsrf=ACYBGNTQoN6dRkPAJPiY6vnmsgLZfXuag%3A15694309960&sa=1&ei=1J2LXabGM82r5wKMxqCAAw&q=punto+de+pliegue+diagrama+ternario&oq=punto+de+pliegue+diagrama+ternario&gs_l=img.3...428567.431138..431342...0.0..0.158.1579.15j2......0....1..gws-wiz-mg.......0i7i5i30j0i8i7i30.qFZ2uekg5w&ved=0ahUKEwimgMSIuu%20kAhXN1VkKHQwjCDAQ4dUDCAc&uact=5#imgrc=v2v_SuV_uzsfZM:
https://www.google.com/search?rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&biw=1366bih=657&tbm=isch&sxsrf=ACYBGNTQoN6dRkPAJPiY6vnmsgLZfXuag%3A15694309960&sa=1&ei=1J2LXabGM82r5wKMxqCAAw&q=punto+de+pliegue+diagrama+ternario&oq=punto+de+pliegue+diagrama+ternario&gs_l=img.3...428567.431138..431342...0.0..0.158.1579.15j2......0....1..gws-wiz-mg.......0i7i5i30j0i8i7i30.qFZ2uekg5w&ved=0ahUKEwimgMSIuu%20kAhXN1VkKHQwjCDAQ4dUDCAc&uact=5#imgrc=v2v_SuV_uzsfZM:
https://www.google.com/search?rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&biw=1366bih=657&tbm=isch&sxsrf=ACYBGNTQoN6dRkPAJPiY6vnmsgLZfXuag%3A15694309960&sa=1&ei=1J2LXabGM82r5wKMxqCAAw&q=punto+de+pliegue+diagrama+ternario&oq=punto+de+pliegue+diagrama+ternario&gs_l=img.3...428567.431138..431342...0.0..0.158.1579.15j2......0....1..gws-wiz-mg.......0i7i5i30j0i8i7i30.qFZ2uekg5w&ved=0ahUKEwimgMSIuu%20kAhXN1VkKHQwjCDAQ4dUDCAc&uact=5#imgrc=v2v_SuV_uzsfZM:

mandarina y agua; una tercera sustancia que es miscible en ambas, en este
disefio experimental es el etanol,;entonces, al tener una solucion ternaria en la
region por debajo de la curva de solubilidad se obtendran dos soluciones: una
con mayor porcentaje de agua, es decir, la fase acuosa; y la otra con mayor

porcentaje de aceite de mandarina, es decir, la fase organica.

En el etanol que es una sustancia miscible, se reparte en cada fase, con
un método de inspeccion visual no se puede determinar a qué fase es mas afin;
debido a eso nace la variable de coeficiente de reparto, el cual esta dado por la
razén entre la concentraciébn del agente miscible en la fase orgénica y la

concentracion del agente miscible en la fase acuosa.

Las dimensiones del coeficiente de reparto son adimensionales; de
acuerdo al valor de K, se tiene el siguiente concepto:

o Si K = 1, la afinidad del agente miscible o extracciéon es igual en ambas
fases.
o Si K > 1, la afinidad del agente miscible o extractor es mayor en la fase

organica que en la fase acuosa.

o Si K < 1, la afinidad del agente miscible o extractor es mayor en la fase

acuosa que en la fase organica.

2.2.3.1. Factores que afectan el coeficiente de

reparto

El coeficiente de reparto por su concepto matematico es la razén entre dos

concentraciones de un compuesto en diferentes fases; entonces, el coeficiente
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de reparto esta en funcion de las diferentes concentraciones; entonces, los
factores que afecten a la concentracién de un componente en una solucién van

a afectar al coeficiente de reparto.

2.2.3.1.1. Temperatura o presion

La concentracion esta en funcion de la masa del componente y el volumen
de la solucion, pero el volumen esta en funcion de la temperatura y presion,
donde generalmente a mayor temperatura el volumen aumenta; caso contrario
de la presién, que a mayor presion el volumen disminuye. Hay que considerar
gue se tienen dos diferentes solventes: uno por la fase acuosa y el otro por la
fase organica; donde cada comportamiento del volumen en funcién de la
temperatura o presidbn es propio de cada solvente y, por eso, cada
concentracion tendrd su propio comportamiento; es por ello que no se puede
indicar una tendencia del coeficiente del reparto en funcién de la temperatura o
presion, pero el coeficiente de reparto si varia si cambia la temperatura o la

presion.

2.2.3.1.2. Agregar componentes de la

mezcla ternaria

La concentracién del componente miscible en la fase organica o la fase
acuosa depende de las interacciones quimicas y su afinidad de los
componentes de cada fase; sin embargo, la afinidad de combinarse en cada
fase depende de la cantidad total de los demas compuestos; donde esta
afinidad puede aumentar o disminuir depende de las interacciones propias de

cada compuesto en su respectiva solucion.
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2.3. Cromatografia

La cromatografia es una técnica de identificacion de competentes en una
solucion, su precision es alta. La cromatografia cuenta con dos fases que
pueden ser: sélida, liguida o gas; una fase se denomina movil y otra
estacionaria. La fase muestra a analizar se coloca en cada fase. Los
componentes de la solucidn se separan y al separarse recorren cada una de las
fases; cada fase es recorrida con un tiempo diferente, esto a su vez produce la
separacion. El mayor tiempo que pase cada componente en cada fase depende
de su afinidad a cada una; si el componente es a fin a la fase mavil significa que
el producto se mueve rapidamente; y si se encuentra en mayor tiempo en la

fase estacionaria, el producto queda retenido y su salida es lenta.

2.3.1. Cromatografia gaseosa acoplada, espectrometria de
masas (GC-MS)

Una solucién de diferentes compuestos al inyectarse en el cromatégrafo
de gases se separa en la columna cromatografica obteniendo una separacion
de sustancias aisladas que pasan al espectrdmetro de masas para Su
identificacion. Cada componente se registra en forma de pico cromatogréafico y

se identifica mca con el espectro de masas que se utilizé para cada pico.

Durante el proceso, el espectro de masas, también actla como detector
cromatografico al reconocer la corriente ibnica total generada en la fuente
ionica, cuya grafica forma el cromatograma. La corriente ionica ocasionada por
todos los iones forma un pico de area proporcional a la concentracion del

compuesto detectado.
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2.4. Aceite esencial de mandarina

La mandarina pertenece a la familia de los citricos, tiene un parecido con
la naranja y varias ocasiones se confunden, su nombre cientifico es Citrus
tangerina. El aceite esencial de mandarina es extraido principalmente de la

cascara externa, tiene un olor dulce y critico y caracteristico de la fruta.
El aceite de mandarina al momento de extraerse esta en estado liquido de
color naranja con una pequefia apariencia de violeta azulado, no es toxico, no

irritante y no sensibiliza.

Figura 5. Aceite esencial de mandarina

Fuente: Aceite esencial de mandarina. https://www.google.com/search?g=aceite+
esencial+de+mandarina&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRr9QFmsIM_ZKxmE
Ws7Ju87wjx0A:1569431648024&source=Inms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkA
hWDxVKKHTO_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FHOM5WpWQ3wwsM: Consulta: 25

de septiembre de 2019.
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https://www.google.com/search?q=aceite+%20esencial+de+mandarina&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRri9QFmslM_ZKxmEWs7Ju87wjx0A:1569431648024&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkAhWDxVkKHT0_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FH0M5WpWQ3wwsM:
https://www.google.com/search?q=aceite+%20esencial+de+mandarina&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRri9QFmslM_ZKxmEWs7Ju87wjx0A:1569431648024&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkAhWDxVkKHT0_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FH0M5WpWQ3wwsM:
https://www.google.com/search?q=aceite+%20esencial+de+mandarina&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRri9QFmslM_ZKxmEWs7Ju87wjx0A:1569431648024&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkAhWDxVkKHT0_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FH0M5WpWQ3wwsM:
https://www.google.com/search?q=aceite+%20esencial+de+mandarina&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRri9QFmslM_ZKxmEWs7Ju87wjx0A:1569431648024&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkAhWDxVkKHT0_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FH0M5WpWQ3wwsM:

2.4.1. Extraccién

El aceite esencial de mandarina se obtiene mediante destilacion por

arrastre vapor de las hojas, cascara y ramillas de la planta.

Algunos compuestos organicos tienden a separarse a determinadas
temperaturas no cercanas al ambiente; se colocan las partes ya mencionada de
la mandarina en un balén, pero esta conectado con un balén, con un solvente;

generalmente, se utiliza el agua como solvente.

Entonces, al ocasionar el cambio de fase del agua, genera vapor de agua
gue se mueve en direccion de las hojas; entonces, algunos compuestos
organicos al entrar en contacto con el vapor por equilibrio térmico, la planta
comienza a subir la temperatura ocasionando que se comiencen a separar los
compuestos organicos; entonces, la fase de vapor ya contiene moléculas de los
compuestos organicos de la planta, que ocasiona asi un vapor de agua con los

componentes de la planta.

Esta fase gaseosa se desplaza y pasa por un equipo de enfriamiento,
dado que el agua y los compuestos organicos de la planta tienen diferente
punto de condensacion ocasiona que se puedan separar, se obtiene asi el agua
y los compuestos organicos, que esto a su vez se conoce como aceite esencial;
dado que estos compuestos organicos vienen de una planta en especifico,

tienen propiedades o caracteristicas relacionadas a esta planta.
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Figura 6. Destilacion por arrastre de vapor

Destilacion por
Arrastre con vapor

Termometro

Generador
de vapor
Alargadera

P!

colector

Fuente: Destilacion por arrastre de vapor.
https://lwww.google.com/search?riz=1C1GCEA_enGT850GT850&biw=1366&bih=657&tbm=isch
&sxsrf=ACYBGNTZILF8UG_arwC5Y7Gcf7-
GbJ4Rqg%3A1570657999996&sa=1&ei=z1aeXauyPKyt5wKE44KQAw&qg=extracci%C3%B3n+
por+arrastre+de+vapor+de+aceite+esencial+del+romero&og=extracci%C3%B3n+por+a&gs_|=i
mg.3.1.35i39j0i2412.5161.6830..7858...0.0..0.86.977.13......0....1..gws-wiz-
img....... 0.KamxTKQLorE#imgrc=Yo49Xacz9CgNyM:. Consulta: 9 de octubre de 2019.

2.4.2. Beneficios del aceite esencial de mandarina

El aceite esencial de mandarina se utiliza en la industria de alimentos y
medicamentos. En el ambito de medicamentos tienen beneficios en: efectos
calmantes, en la controlar espasmos, en ser purificador de sangre, en cuidados
de piel y cabello y en la pérdida de peso; al usarse se recomienda utilizarse en
solucion diluida. En el ambito de la industria de alimentos se puede utilizar en:

coloraciones, en helados y productos de panaderias.
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2.4.3. Composicion quimica

La composicién quimica del aceite esencial de mandarina esta dada por la
siguiente imagen: la primera columna es el nombre del compuesto; la segunda
esta en blanco; la tercera, el resultado del lote de produccion; y la cuarta, los
valores que puede tomar la composicién de cada compuesto:

Figura 7. Composicion del aceite esencial de mandarina

Alfa
Pineno

Terpineno _

Fuente: Aceite esencial de mandarina. https://www.google.com/search?g=aceite+
esencial+de+mandarina&rliz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRri9QFmsIM_ZKxmE
Ws7Ju87wjx0A:1569431648024&source=Inms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkA
hWDxVKKHTO_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FHOM5WpWQ3wwsM: Consulta: 25

de septiembre de 2019.
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https://www.google.com/search?q=aceite+%20esencial+de+mandarina&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRri9QFmslM_ZKxmEWs7Ju87wjx0A:1569431648024&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkAhWDxVkKHT0_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FH0M5WpWQ3wwsM:
https://www.google.com/search?q=aceite+%20esencial+de+mandarina&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRri9QFmslM_ZKxmEWs7Ju87wjx0A:1569431648024&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkAhWDxVkKHT0_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FH0M5WpWQ3wwsM:
https://www.google.com/search?q=aceite+%20esencial+de+mandarina&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRri9QFmslM_ZKxmEWs7Ju87wjx0A:1569431648024&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkAhWDxVkKHT0_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FH0M5WpWQ3wwsM:
https://www.google.com/search?q=aceite+%20esencial+de+mandarina&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRri9QFmslM_ZKxmEWs7Ju87wjx0A:1569431648024&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkAhWDxVkKHT0_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FH0M5WpWQ3wwsM:

24.4. Propiedades del aceite esencial de mandarina

A continuacién, se muestra una imagen de las propiedades del aceite
esencial de mandarina; la primera columna es el tipo de ensayo; la segunda
columna es el método; la tercera columna es el resultado del ensayo, y la cuarta

columna son los parametros permitidos; se hizo el ensayo a temperatura de
24,9 °C.

Figura 8. Propiedades del aceite esencial de mandarina

1.4730

Nelglelo)
1.4730 - 1.4760

Fuente: Aceite esencial de mandarina. https://www.google.com/search?g=aceite+
esencial+de+mandarina&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRri9QFmsIM_ZKxmE
Ws7Ju87wjx0A:1569431648024&source=Inms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkA
hWDxVKKHTO_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FHOM5WpWQ3wwsM: Consulta: 25

de septiembre de 2019.
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https://www.google.com/search?q=aceite+%20esencial+de+mandarina&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRri9QFmslM_ZKxmEWs7Ju87wjx0A:1569431648024&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkAhWDxVkKHT0_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FH0M5WpWQ3wwsM:
https://www.google.com/search?q=aceite+%20esencial+de+mandarina&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRri9QFmslM_ZKxmEWs7Ju87wjx0A:1569431648024&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkAhWDxVkKHT0_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FH0M5WpWQ3wwsM:
https://www.google.com/search?q=aceite+%20esencial+de+mandarina&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRri9QFmslM_ZKxmEWs7Ju87wjx0A:1569431648024&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkAhWDxVkKHT0_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FH0M5WpWQ3wwsM:
https://www.google.com/search?q=aceite+%20esencial+de+mandarina&rlz=1C1GCEA_enGT850GT850&sxsrf=ACYBGNRri9QFmslM_ZKxmEWs7Ju87wjx0A:1569431648024&source=lnms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiQwYS_vOzkAhWDxVkKHT0_CbcQ_AUIEigB&biw=1366&bih=657#imgrc=FH0M5WpWQ3wwsM:

2.4.5. Principios activos

Los principios activos del aceite esencial de mandarina forman una mezcla
de componentes; entre los que se encuentran en mayor proporcion estan

limoneno-D y gamma terpineno.

2.45.1. Limoneno-D

El nombre IUPAC es 1-Metil-4-(1-metiletinil)-ciclohexeno y tiene un
namero CAS 138-86-3. Es un liquido incoloro de temperatura ambiente y olor a
critico. Su punto de ebullicion es 176 °C a 760 mm Hg; el punto de fusion es
-74,35 °C. Su densidad relativa es aproximadamente 0,84 y su masa molar es
136,23 g/mol.

Figura 9. Estructura quimica del limoneno

Fuente: Estructura quimica del limoneno.
thttps://www.google.com.gt/search?q=estructura+quimica+del+limoneno&sxsrf=ACYBGNSjW7n
I19Fsazf7fHzsse4Rnc87XA:1573826623046&source=Inms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiFzr

eGsezIAhVIpFkKHRmMIA9YQ_AUIEiIgB&biw=1511&bih=730. Consulta: 28 de septiembre de
2019.
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2.45.2. Gamma terpineno

Su nombre IUPAC es 4-Methyl-1-(1-methylethyl)-1,3-cyclohexadiene, tiene
un numero de CAS 99-84-3. Son naturales y provienen de compuestos
organicos. Su masa molar es 136,23 g/mol, su punto de fusién es de -213 °C a
760 mm Hg y su punto de ebullicion es de -100 °C.

Figura 10. Estructura quimica del terpineno

Fuente: Estructura quimica del terpineno.
thttps://www.google.com.gt/search?q=estructura+quimica+del+limoneno&sxsrf=ACYBGNSjW7n
I19Fsazf7fHzsse4Rnc87XA:1573826623046&source=Inms&tbm=isch&sa=X&ved=0ahUKEwiFzr

eGsezIAhVIpFkKHRmMIA9YQ_AUIEiIgB&biw=1511&bih=730. Consulta: 28 de septiembre de
20109.
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3. DISENO METODOLOGICO

3.1. Localizacion

El desarrollo experimental de la investigacion se realizo en el Laboratorio
del Area de Fisicoquimica, la Escuela de Ingenieria Quimica, Facultad de

Ingenieria, Universidad de San Carlos de Guatemala.

La determinacion de masa de etanol por medio de cromatografia de
gases, fue realizado en el Laboratorio Instrumentacibn Quimica Avanzada,
Edificio 111, Universidad del Valle Guatemala.

3.2. Variables

Son los parametros a utilizar que estan sujeto a cambiar su medida; se

dividen en dependientes e independientes.

3.2.1. Variables dependientes
. Composicion de la fraccion mésica del equilibrio ternario
o Masa de la solucion final
o Masa de etanol en fase acuosa
o Masa de etanol en fase organica
o Masa de la fase acuosa
o Masa de la fase organica
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3.2.2. Variables independientes

o Composicion de la fraccibn masica entre agua y el aceite esencial de
mandarina
o Cantidad de masa de agua, aceite esencial de mandarina y etanol, en la

regiéon debajo la curva de solubilidad que genera una separacion de los

componentes en una fase acuosa y una fase organica.

3.3. Delimitacion del campo de estudio

Este trabajo es de caracter cuantitativo; se realizard el diagrama de
equilibrio liquido-liquido de un equilibrio ternario del sistema aceite esencial de
mandarina-agua-etanol, con el fin de realizar una curva de solubilidad en
representacion grafica, con los elementos esenciales; es decir, punto de pliegue

y lineas de enlace.

Se realizaron soluciones ubicadas por debajo de la curva de solubilidad
del equilibrio ternario; cada solucion se separa para formar una fase acuosa y
una fase organica; se obtuvo la cantidad de etanol en cada fase por medio de

cromatografia de gases.

3.4. Disefio experimental

Para el disefio experimental se utiliz6 un disefio predeterminado. Se
prepararon soluciones liquidas binarias de aceite esencial de mandarina y agua,
donde se hicieron 9 muestras; cambian su composicion masica de un valor
igual entre cada muestra. Se conoce el peso total de la solucién binaria; se

coloca etanol hasta observar una miscibilidad total de los tres componentes;
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luego, se pesa la solucién ternaria, que es la solucién binaria originalmente mas

la masa agregada de etanol.

Después de obtener la curva de solubilidad del equilibrio ternario de aceite
esencial de mandarina, agua y etanol, se buscaron 4 puntos debajo de la region
de miscibilidad. Estos puntos se convierten en soluciones ternarias; se elaboran
a una fraccion constante de aceite esencial; se deja reposar por 2 horas; se

decanta para separar la fase organica y de la acuosa.

Después de obtener 4 soluciones acuosas y 4 soluciones organicas, se
procedié a determinar la cantidad de etanol en cada solucién, por medio de
cromatografia de gases; se obtiene cada concentracibn masica para asi
graficarlo en la curva de solubilidad y se unen los puntos correspondientes a
cada solucion ternaria inicial; para luego obtener la tendencia de estos 4 puntos

y asi determinar el punto de pliegue.

Figura 11. Diagrama de disefio experimental

Inicio

Construccion de la curva de
solubilidad del equipo
ternario

Obtencion de las lineas de
enlace

Identificacion de los puntos
en el eje inferior del
diagrama ternario

Fin

Fuente: elaboracion propia.
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3.5. Recurso humano disponible

o Investigador: Christian Daniel Estrada Santizo
o Asesor: Ing. Qco. César Ariel Villela Rodas
3.6. Recurso material disponible

A continuacion, se describe el material disponible para la investigacion; se

clasifica en materia prima, reactivos, cristaleria, equipo y materiales auxiliares.

3.6.1. Materia prima

En este disefio experimental no se utilizé materia prima; todos los

reactivos utilizados se compraron.

3.6.2. Reactivos

o Agua desmineralizada
° Alcohol absoluto
. Aceite esencial de mandarina

3.6.3. Cristaleria

o Beaker 50 ml

. Beaker 100 ml

o Beaker 250 ml

o Piseta de practica
o Pipeta de 5 ml

o Pipeta de 10 ml
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Bureta de 25 ml

Ampolla de decantacion 250 ml
Ampolla de decantacién 250 ml
Ampolla de decantacién 250 ml
Embudo

Embudo

3.6.4. Equipo

Balanza analitica
Balanza analitica
Soporte

Pinzas

Cromatégrafo de gases con acoplamiento a espectrometria de masas

3.6.5. Materiales auxiliares

Computadora
Impresora

Lapiceros

Marcadores

Hojas bond

Papel parafilm
Guantes de latex
Recipientes de plastico
Bata

Masking tape
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3.7. Técnica cuantitativa

Las variables a medir y controlar corresponden a valores numeéricos
reales, estos asociados a la cantidad de masa que se necesita para lograr el
equilibrio ternario de solubilidad y a la composicion de las diferentes mezclas. El
estudio adoptara un disefio experimental, dado que la informacion acerca de la
representacion grafica del equilibrio ternario de solubilidad se obtendra al
realizar soluciones ternarias cuyos puntos estén representados en la region de
inmiscibilidad del domo; cuyo tratamiento mediante uso de cromatografia de
gases, servira para determinar las composiciones de la fase organica y de la
fase acuosa; para finalmente determinar las lineas de enlace y el punto de
pliegue de la representacion grafica del equilibrio ternario de solubilidad,
ademas de obtener variables cuantitativa como coeficiente de reparto de etanol

entre ambas fases.
3.8. Procedimiento
A continuacion, se presenta el procedimiento de la obtencién de la curva

de solubilidad del equilibro ternario, obtencion de las muestras para las lineas

de enlace y obtencion de los puntos de inicio en el eje inferior binario.

3.8.1. Curva de solubilidad del equilibrio ternario
o Se limpio el lugar de trabajo
o Se calibré la balanza
o Se taro el beaker vacio
o Se prepararon 9 soluciones de aceite esencial de mandarina-agua a

diferentes concentraciones masicas en funcion del aceite esencial de
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mandarina, de 0,1 a 0,9, cuya muestra de célculo del peso de la solucion

era 5 gramos.

Se peso6 cada muestra, siendo este el peso de mezcla binaria.

Se agregd6 etanol con ayuda de una probeta gota a gota hasta que los
tres componentes sean miscibles entre si, por medio de inspeccion

visual.

Se peso la mezcla, este es el peso de la solucion ternaria y se anoto el

dato.

Se repitieron 2 veces los pasos anteriores veces para cada mezcla

binaria, para obtener un total de 3 corridas.

Se repitid6 el mismo procedimiento para cada mezcla binaria aceite

esencial de mandarina-agua, para obtener un total de 9 repeticiones.

Se colocaron los residuos en un beaker debidamente rotulado

Se lavo el equipo utilizado y se limpi6 el area de trabajo.
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Diagrama de flujo para la realizacion de la curva de

solubilidad del equilibrio ternario

( Inicio )
n = NUmero de repeticion

Em = NUmero de tratamiento

Figura 12.

V' Vv

y

Se preparo la

solucion binaria y se «— L ! .
’ Concentracion masica de aceite esencial
peso de mandarina con agua desmineralizada

v

Se agreg6 etanol hasta la miscibilidad
de los tres componentes y se pesé

n=n+l

Em=Em+1

Fuente: elaboracion propia.

3.8.2. Obtencién de las muestras para las lineas de enlace
o Se limpi6 el lugar de trabajo.
o Se calibré la balanza.
o Se taro el beaker vacio.
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Se prepard la solucion ternaria del punto a analizar y se coloco la

muestra en una ampolla de decantacion.

Se dejo reposar durante 4 horas para que se separen las fases.

Se tararon dos probetas, siendo uno para la fase acuosa y el otro para la

fase organica, ademas de identificar cada una.

Se decanto6 cada fase en cada probeta debidamente identificada.

Se peso cada probeta y se anotd cada dato.

Se midio el volumen de cada probeta y se anot6 cada dato.

Se vertié cada probeta en un tubo de ensayo y se identifico.

Se realiz6 el mismo procedimiento anterior para los 3 puntos restantes,

para hacer un total de 4 muestras.

Se limpié el equipo utilizado y el &rea de trabajo.
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Figura 13. Diagrama de flujo de la obtencidon de las muestras para las

( Inicio )

lineas de enlace

AL A2 A3 A4
Ma 12828 | 12542 | 12,679 | 12,39
Se prepararon soluciones Mb 10361 | 7,566 | 4974 | 2,608
ternarias y se pesaron Mc 2,535 4,959 7,267 9,981
Mt 25724 | 25067 | 2492 | 24,98

Se dejo reposar por dos horas

Por cada solucion
Am se obtiene una
fase acuosa y una

Se decant6 cada solucion y
se coloco en tubos de

ensayo -
fase organica
Fin
Fuente: elaboracion propia.
3.8.3. Obtencién de los puntos de inicio en el eje inferior
binario

Se limpio el lugar de trabajo

Se calibré la balanza.

Se tar6 el beaker vacio.
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Se colocaron 5 gramos de aceite esencial de mandarina en el beaker, se

pesod y se anoto el dato.

Se coloc6 agua desmineralizada en un gotero.

Se agregd gota a gota del agua desmineralizada en el beaker hasta

observar inmiscibilidad en la solucién binaria.

Se peso la solucidn binaria y se anoté el dato.

Se realiz6 2 veces el mismo procedimiento anterior para obtener un total

de 3 repeticiones.

Se decant6 cada fase en cada probeta debidamente identificada.

Se colocaron 5 gramos agua en el beaker, se pesoé y se anot6 el dato.

Se coloco aceite esencial de mandarina en un gotero.

Se agreg0 gota a gota del aceite esencial de mandarina en el beaker

hasta observar inmiscibilidad en la soluciéon binaria.

Se peso la solucion binaria y se anoté el dato.

Se limpio el equipo utilizado y el area de trabajo.
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Figura 14.

Diagrama de flujo de la obtencion de las muestras para las

lineas de enlace

ay v

Se colocd la sustancia
en el beaker

l

Se agreqo la sustancia
en el beaker

|

AN
n=n+ No // \\

/,
Y

N

=3 >

Cn=Cn+1

No ™
7 o )

\\.
N
\'\
N
7
/

r————

\

)

7
Si
Fin

\

N

/
- -

n = nmero de
repeticion

C1: agua desmineralizada
C2: Aceite esencial de mandarina

C1: aceite esencial de mandarina
C2: agua desmineralizada

Fuente: elaboracion propia.
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3.9. Disefio de tratamientos

El disefio experimental se clasificé en dos grupos:

Curva de solubilidad del equilibrio ternario.

o Obtencion de puntos representativos de la curva de solubilidad del

equilibrio ternario.

o De la curva de solubilidad del equilibrio ternario parte de 9 tratamientos

de soluciones binarias; de cada tratamiento se hicieron 3 repeticiones.

o Que a su vez el grupo de la obtencién de puntos representativos de la
curva de solubilidad del equilibrio ternario, se subdivide en dos
subgrupos, dependiendo de la seccidén a encontrar.

o Lineas de enlace.

o Puntos de la solucion binaria en el eje inferior del diagrama ternario.

De las lineas de enlace se hicieron 4 tratamientos y de los puntos de la

solucion binaria se hicieron 2 tratamientos con 3 repeticiones de cada uno.
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Figura 15. Clasificacion de tratamientos

Corrida 1
Corrida 2
Corrida 3
Corrida 1
Corrida 2
Corrida 3
Corrida 1
Corrida 2
Corrida 3
Corrida 1
Corrida 2
Corrida 3
Corrida 1
Corrida 2
Corrida 3
Corrida 1
Corrida 2
Corrida 3
Corrida 1
Corrida 2
Corrida 3
Corrida 1
Corrida 2
Corrida 3
Corrida 1
Corrida 2
Corrida 3

——» X1=0.1 —

> X2=0.2 —

———>» X3=0.3 —

> X4=04 —

Curvas de solubilidad

bl . ——» X5=0.5 —
del equilibrio ternario

> X6=0.6 —

———» X7=0.7 —

> X8=0.8 —
Disefio
experimental

————» X9=0.9 —

PRILI bl iibbediaiy

—» Xa,1=0.499; Xb1=0.403; Xc,1=0.099
—» Xa,2=0.500; Xb2=0.302; Xc,2=0.198
— Xa,3=0.509; Xb3=0.200; Xc,3=0.292
—— Xa,4=0.496; Xb4=0.104; Xc,4=0.400

—»| Lineas de enlace —

Secciones
—> ¢ — -
representativas — Corrida 1
Eje A ——» Corrida 2
—>» Corrida 3

Puntos en la
—»| solucion binaria
en el eje inferior

—» Corrida 1
EjeB ——» Corrida2
— Corrida 3

Fuente: elaboracion propia.
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3.10. Recoleccién y ordenamiento de informacion

A continuacion, se muestran los datos obtenidos en la realizacion del
disefio experimental de esta investigacion, los cuales abarcan: la realizacion de
la curva de solubilidad del equilibrio ternario, la obtencion de las lineas de
enlace, los componentes de las fases acuosas y los puntos iniciales del eje

inferior del diagrama ternario.

Tabla I. Cantidad en masa de los componentes de la curva de
solubilidad del equilibrio ternario

ese al de asa gde asa gde
P O de do O O aa anda a (0 agua (0 ano O
1 0,646 4,614 10,394
1 2 0,460 4,476 11,095
3 0,545 4,440 10,576
1 1,191 4,044 13,611
2 2 0,984 3,965 10,481
3 1,135 4,125 12,145
1 1,347 3,617 12,450
3 2 1,761 3,496 10,951
3 1,786 3,678 12,178
1 2,041 3,127 13,649
4 2 2,249 3,145 12,469
3 2,107 3,079 13,876
1 3,000 2,497 10,470
5 2 2,681 2,548 11,927
3 2,643 2,450 13,021
1 2,951 1,965 8,576
6 2 3,118 2,064 9,614
3 3,026 1,973 11,025
1 4,000 1,518 7,328
7 2 3,348 1,603 10,120
3 3,426 1,520 10,798
1 4,160 1,024 7,101
8 2 4,063 1,043 9,758
3 4,213 1,017 9,256
1 4,574 0,587 6,565
9 2 4,865 0,564 7,590
3 4,645 0,590 7,065

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla Il.

Cantidad en masa de los componentes para los puntos

iniciales del eje inferior del diagrama ternario

Masa aceite
esencial de Masa de Masa total
Corrida mandarina (g) agua (g) ()]
1 0,065 6,478 6,543
2 0,016 1,692 1,708
3 0,035 3,536 3,571
1 2,827 0,107 2,934
2 3,806 0,021 3,827
3 5,534 0,066 5,600

Fuente: elaboracion propia.

Tabla lll.  Cantidad en masa de los componentes para la obtencion de

las lineas de enlace

Punto para lineas de HERIE e
esencial de Masa de Masa de Masa total
enlace :
mandarina (g) agua (g) etanol () (9)
1 12,828 10,361 2,535 25,724
2 12,542 7,566 4,959 25,067
3 12,679 4,974 7,267 24,92
4 12,390 2,608 9,981 24,979

Tabla IV.

Fuente: elaboracion propia.

Concentraciones obtenidas de las cuatro fases acuosas de los

puntos en laregion debajo de la curva de solubilidad

%metanol sin

% etanol sin

Concentracién

Concentracion

Muestra dilucion dilucion metanol %(p/v) etanol %(p/v)
FA1 0,009 9,951 0,012 13,268
FA2 0,020 46,686 0,027 20,915
FA3 0,012 13,346 0,053 31,518
FA4 0,012 12,547 0,034 57,032
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Tabla V. Cantidad de masa total de la fase acuosa, cantidad de volumen
total de la fase organica y cantidad total de volumen de la fase

Fase organica

acuosa

Fase acuosa

Volumen total (mL) Masa total (g) Volumen total (mL)
15,5 11,153 11,800
18,4 9,377 10,500
22,0 6,504 7,000
215 6,561 7,500

Fuente: elaboracion propia.

3.11. Tabulacién, ordenamiento y procesamiento de la informacion

A continuacion, se presentan los calculos a partir de la informacion del
disefio experimental, asi como: la realizacion de la curva de solubilidad del
equilibrio ternario, la obtencion de las lineas de enlace, los componentes de las
fases organicas y de las fases acuosas, los puntos iniciales del eje inferior del

diagrama ternario y el coeficiente de reparto del etanol en la fase organica y

fase acuosa.
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Tabla VI.

Composicion masica de la primera corrida de la solucion

binaria antes de formar la curva de solubilidad del equilibrio

ternario y fraccion real de aceite esencial de mandarina

1 0,100 0,646 4,614 5,260 0,123
2 0,200 1,191 4,044 5,235 0,228
3 0,300 1,347 3,617 4,964 0,271
4 0,400 2,041 3,127 5,168 0,395
5 0,500 3,000 2,497 5,497 0,546
6 0,600 2,951 1,965 4,916 0,600
7 0,700 4,000 1,518 5,518 0,725
8 0,800 4,160 1,024 5,184 0,802
9 0,900 4,574 0,587 5,161 0,886

Tabla VII.

Fuente: elaboracion propia.

Composicion masica de la segunda corrida de la solucién

binaria antes de formar la curva de solubilidad del equilibrio

ternario y fraccion real de aceite esencial de mandarina

Fraccién Masa aceite
propuesta esencial de Fraccion real de
de aceite mandarina Masa Masa | aceite esencial de
Punto domo esencial (¢)) agua (g) total (g) mandarina

1 0,100 0,460 4,476 4,936 0,093

2 0,200 0,984 3,965 4,949 0,199

3 0,300 1,761 3,496 5,257 0,335

4 0,400 2,249 3,145 5,394 0,417

5 0,500 2,681 2,548 5,229 0,513

6 0,600 3,118 2,064 5,182 0,602

7 0,700 3,348 1,603 4,951 0,676

8 0,800 4,063 1,043 5,106 0,796

9 0,900 4,865 0,564 5,429 0,896

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla VIII. Composicion masica de la tercera corrida de la solucion
binaria antes de formar la curva de solubilidad del equilibrio

ternario y fraccion real de aceite esencial de mandarina

Fraccion Masa aceite

propuesta | esencial de Fraccion real de
de aceite mandarina Masa Masa aceite esencial
Punto domo esencial ()] agua (g) total (g) de mandarina

1 0,100 0,545 4,440 4,985 0,109

2 0,200 1,135 4,125 5,260 0,216

3 0,300 1,786 3,678 5,464 0,327

4 0,400 2,107 3,079 5,186 0,406

5 0,500 2,643 2,450 5,093 0,519

6 0,600 3,026 1,973 4,999 0,605

7 0,700 3,426 1,520 4,946 0,693

8 0,800 4,213 1,017 5,230 0,806

9 0,900 4,645 0,590 5,235 0,887

Fuente: elaboracion propia.

Tabla IX. Cantidad masica de la primera corrida de cada componente en
la solucidn ternaria que forma la curva de solubilidad del

equilibrio ternario

P 0 d0OMO anaa a (0 0 0 0
1 0,646 4,614 10,394 15,654
2 1,191 4,044 13,611 18,846
3 1,347 3,617 12,450 17,414
4 2,041 3,127 13,649 18,817
5 3,000 2,497 10,470 15,967
6 2,951 1,965 8,576 13,492
7 4,000 1,518 7,328 12,846
8 4,160 1,024 7,101 12,285
9 4,574 0,587 6,565 11,726

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla X. Fracciones masicas de la primera corrida de cada componente
en la solucién ternaria que forma la curva de solubilidad del

equilibrio ternario

P O dOomo anda 2 agua etano
1 0,041 0,295 0,664
2 0,063 0,215 0,722
3 0,077 0,208 0,715
4 0,108 0,166 0,725
5 0,188 0,156 0,656
6 0,219 0,146 0,636
7 0,311 0,118 0,570
8 0,339 0,083 0,578
9 0,390 0,050 0,560

Fuente: elaboracion propia.

Tabla XI.  Cantidad masica de la segunda corrida de cada componente
en la solucién ternaria que forma la curva de solubilidad del

equilibrio ternario

= 0 doMmo anda a (0 0 0 0
1 0,460 4,476 11,095 16,031
2 0,984 3,965 10,481 15,430
3 1,761 3,496 10,951 16,208
4 2,249 3,145 12,469 17,863
5 2,681 2,548 11,927 17,156
6 3,118 2,064 9,614 14,796
7 3,348 1,603 10,120 15,071
8 4,063 1,043 9,758 14,864
9 4,865 0,564 7,590 13,019

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla XIl.  Fracciones mésicas de la segunda corrida de cada
componente en la solucion ternaria que forma la curva de

solubilidad del equilibrio ternario

Fraccion masica

aceite esencial de Fraccion masica Fraccién masica

Punto domo mandarina agua etanol
1 0,029 0,279 0,692
2 0,064 0,257 0,679
3 0,109 0,216 0,676
4 0,126 0,176 0,698
5 0,156 0,149 0,695
6 0,211 0,140 0,650
7 0,222 0,106 0,671
8 0,273 0,070 0,656
9 0,374 0,043 0,583

Fuente: elaboracion propia.

Tabla XIll. Cantidad mésica de la tercera corrida de cada componente en
la solucién ternaria que forma la curva de solubilidad del

equilibrio ternario

P O dOomo anda a (0 0 0 0
1 0,545 4,440 10,576 15,561
2 1,135 4,125 12,145 17,405
3 1,786 3,678 12,178 17,642
4 2,107 3,079 13,876 19,062
5 2,643 2,450 13,021 18,114
6 3,026 1,973 11,025 16,024
I 3,426 1,520 10,798 15,744
8 4,213 1,017 9,256 14,486
9 4,645 0,590 7,065 12,300

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla XIV. Fracciones masicas de la tercera corrida de cada componente
en la solucidn ternaria que forma la curva de solubilidad del

equilibrio ternario

P 0 domo anda o agua etano
1 0,035 0,285 0,680
2 0,065 0,237 0,698
3 0,101 0,208 0,690
4 0,111 0,162 0,728
5 0,146 0,135 0,719
6 0,189 0,123 0,688
I 0,218 0,097 0,686
8 0,291 0,070 0,639
9 0,378 0,048 0,574

Fuente: elaboracion propia.

Tabla XV. Promedio y desviacion estandar de cada fraccion masica del
aceite esencial de mandarina en la obtencién de la curva de

solubilidad del equilibrio ternario

Media Desviacion estandar

Punto domo Fraccién masica aceite esencial de mandarina
1 0,035 0,005
2 0,064 0,001
3 0,096 0,013
4 0,115 0,008
5 0,163 0,018
6 0,206 0,013
7 0,250 0,043
8 0,301 0,028
9 0,380 0,007

Fuente: elaboracion propia.

50




Tabla XVI. Promedio y desviacion estandar de cada fraccién masica del

agua en la obtencion de la curva de solubilidad del equilibrio

ternario
Desviacién
Media estandar

Punto domo Fraccién masica agua

1 0,286 0,006

2 0,236 0,017

3 0,211 0,004

4 0,168 0,006

5 0,147 0,009

6 0,136 0,010

I 0,107 0,009

8 0,075 0,006

9 0,047 0,003
Fuente: elaboracion propia.

Tabla XVII.  Promedio y desviacién estandar de cada fraccién masica del

etanol en la obtencién de la curva de solubilidad del

equilibrio ternario

Desviacion
Media estandar
Fraccién masica
Punto domo etanol
1 0,679 0,011
2 0,700 0,018
3 0,694 0,016
4 0,717 0,014
5 0,690 0,026
6 0,658 0,022
7 0,643 0,051
8 0,624 0,034
9 0,572 0,010

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla XVIII. Fracciones masicas del aceite esencial de mandarinay el
agua del eje binario de la parte inferior del domo

C O Ul d 0 ajua (Q Olad 0 allld d d(UuUd
1 2,827 0,107 2,934 0,964 0,036

A 2 3,806 0,021 3,827 0,995 0,005
3 5,534 0,066 5,600 0,988 0,012

1 0,065 6,478 6,543 0,010 0,990

B 2 0,016 1,692 1,708 0,009 0,991
3 0,035 3,536 3,571 0,010 0,990

Fuente: elaboracion propia.

Tabla XIX. Fracciones masicas promedios con su respectiva desviacion
estandar del aceite esencial de mandarinay el agua del eje

binario de la parte inferior del domo

Fraccion masica

aceite esencial de Fraccién masica
MEREE! agua
Desviacion Desviacion
Eje Media estandar Media estandar
0,982 0,013 0,018 0,013
B 0,010 0,001 0,990 0,000

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla XX. Cantidad masica de los tres componentes de los cuatro
puntos ubicados en laregién de inmiscibilidad de la curva
de solubilidad
P O para de
- daSdad dacelle ese al de aSad dajua a etano
“ alnda a (0 O O aSa (0la O
1 12,828 10,361 2,535 25,724
2 12,542 7,566 4,959 25,067
3 12,679 4,974 7,267 24,92
4 12,39 2,608 9,981 24,979
Fuente: elaboracion propia.
Tabla XXI. Fraccion mésica de los tres componentes de los cuatro
puntos ubicados en laregién de inmiscibilidad de la curva
de solubilidad
O para de
_ O a d acelle ese a d O a d O a a
“ e alnda a ajua elano
1 0,499 0,403 0,099
2 0,500 0,302 0,198
3 0,509 0,200 0,292
4 0,496 0,104 0,400
Fuente: elaboracion propia.
Tabla XXIl. Cantidad de masa de la fase acuosa de los cuatro puntos
ubicados en laregion de inmiscibilidad de la curva de
solubilidad
O pPalra
aSa acelle ese al e aSa dajua aSa O =
de e a
alnda a (0 0 elano 0 asSa L0la 0 Ola
1 0,000 9,587 1,566 11,153 11,800
2 0,000 7,181 2,196 9,377 10,500
3 0,000 4,298 2,206 6,504 7,000
4 0,000 2,284 4,277 6,561 7,500

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla XXIlIl.  Composicion de la fraccion masica de la fase acuosa de los
cuatro puntos ubicados en laregién de inmiscibilidad de la

curva de solubilidad

Punto paralineas de

Fraccion masica aceite Fracciéon masica
enlace ; : . .
esencial de mandarina  Fraccion masica agua etanol
1 0,000 0,860 0,140
2 0,000 0,766 0,234
3 0,000 0,661 0,339
4 0,000 0,348 0,652

Fuente: elaboracion propia.

Tabla XXIV.  Cantidad masica de la fase organica de los cuatro puntos

ubicados en laregion de inmiscibilidad de la curva de

solubilidad
P O para
ed ge aSd adacelle ese a asSa a( a aSd etano O e
e ace e anda a (0 O O aSa (0la O Ola
1 13,602 0,000 0,969 14,571 15,500
2 12,927 0,000 2,763 15,690 18,400
3 13,355 0,000 5,061 18,416 22,000
4 12,714 0,000 5,704 18,418 21,500

Fuente: elaboracion propia.

Tabla XXV. Composicién de la fraccion masica de la fase organica de

los cuatro puntos ubicados en la regiéon de inmiscibilidad de

la curva de solubilidad

Punto paralineas de Fraccion masica aceite Fraccion masica
enlace esencial de mandarina | Fraccion masica agua etanol
1 0,933 0,000 0,067
2 0,824 0,000 0,176
3 0,725 0,000 0,275
4 0,690 0,000 0,310

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla XXVI. Concentracion molar del etanol en las cuatro fases acuosas

1 1,566 46,070 0,034 0,012 2,880
2 2,196 46,070 0,048 0,011 4,540
3 2,206 46,070 0,048 0,007 6,841
4 4,277 46,070 0,093 0,008 12,379

Fuente: elaboracion propia.

Tabla XXVII. Concentracion molar del etanol en las cuatro fases
organicas
asSa Peso ole 0 e 0 e aclo
= O g€ ela O Ole a (e e O O e elad O

00 O 0 eladlno O O cladllo O

1 0,969 46,070 0,021 0,016 1,358

2 2,763 47,070 0,059 0,018 3,190

3 5,061 48,070 0,105 0,022 4,785

4 5,704 49,070 0,116 0,022 5,406

Fuente: elaboracion propia.

Figura 16. Determinacion del punto de pliegue por método grafico

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla XXVIII. Coeficiente de reparto para los 4 puntos ubicados en la
region de inmiscibilidad de la curva de solubilidad

Punto para Concentracion de Concentracién de

lineas de etanol en la fase etanol en lafase Coeficiente
enlace organica (mol/L) acuosa(mol/L) de reparto
1 1,358 2,880 0,471
2 3,190 4,540 0,703
3 4,785 6,841 0,699
4 5,406 12,379 0,437

Fuente: elaboracion propia.

3.12. Analisis estadistico

El analisis estadistico de este estudio se divide en dos herramientas de
analisis: la primera es mediante el estudio de Anova, este fue utilizado para
determinar si la cantidad de masa de etanol agregada en la solucién binaria de
agua y aceite esencial tiene un efecto significativo en los 9 puntos del domo.

La siguiente herramienta es mediante el coeficiente de correlacion entre
dos variables en una representacion grafica lineal, esta técnica se utilizé para

evaluar las siguientes relaciones:

o Los valores de la fraccion mésica de etanol en la region debajo de la
curva de solubilidad, respecto a la fraccion masica de etanol de la fase

acuosa y respecto a la fraccién masica de etanol de la fase organica.

o Los valores de la masa de etanol en la region debajo de la curva de
solubilidad respecto a la cantidad de masa en el etanol en la fase

organica y fase acuosa.
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. Los valores de la concentracion molar de etanol en la fase acuosa

respecto a la concentracion molar de etanol en la fase orgéanica.

Tabla XXIX.  Informacién para el andlisis estadistico de la cantidad de

masa agregada de etanol respecto a la solucion binaria

Cuenta . Promedio | Varianza
Masa etanol primera
corrida (g) 9 90,144 10,016 7,763
Masa etanol
segunda corrida (g) 9 94,004 10,445 2,049
Masa etanol tercera
corrida (g) 9 99,940 11,104 4,213

Fuente: elaboracion propia.

Tabla XXX. Anova de la cantidad de masa agregada de etanol respecto

ala solucién binaria

Grados Promedio Valor
Origen de las Suma de de de los critico para
variaciones cuadrados libertad cuadrados F
Entre grupos 5,411 2 2,705 0,579 3,403
Dentro de los
grupos 112,198 24 4,675
Total 117,609 26

Fuente: elaboracion propia.
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Figura 17. Regidn critica de la cantidad de masa agregada de etanol

respecto ala solucion binaria

0,579
3,403

Fuente: elaboracion propia.

Tabla XXXI. Informacién de los valores la fraccién masica de etanol en
laregién debajo de la curva de solubilidad, respecto a la
fraccién masica de etanol de la fase acuosa
a O a a Jde a O a a Jde
= O Q€ ed elalliol e O aS e elallol e O O O al O (e
de enlace 3 0Sa 3 a
1 0,140 0,099 0,999
2 0,234 0,198
3 0,339 0,292

Fuente: elaboracion propia.
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Figura 18. Relacion lineal de la fraccion masica de etanol en la region
debajo de la curva de solubilidad, respecto a la fraccién

masica de etanol de la fase acuosa
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Fuente: elaboracion propia.

Tabla XXXII. Informacién de los valores la fraccién masica de etanol en
laregién debajo de la curva de solubilidad, respecto a la

fraccién masica de etanol de la fase organica

Fraccién masica de Fraccion mésica de

Punto de linea etanol en la fase etanol en la solucion  Valor de
de enlace organica inicial R
1 0,071 0,099 1
2 0,178 0,198
3 0,281 0,292

Fuente: elaboracion propia.
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Figura 19. Relacion lineal de la fraccion masica de etanol en la region
debajo de la curva de solubilidad, respecto a la fraccién

masica de etanol de la fase organica
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Fuente: elaboracion propia.

Tabla XXXIIll. Informacién de los valores de la masa de etanol en la

region debajo de la curva de solubilidad respecto a la

cantidad de masa en el etanol en la fase acuosa

Punto de linea de Masa de etanol Masa de etanol en
enlace en la fase acuosa (g) lasolucion inicial (g)
1 1,566 2,535 0,880
2 2,196 4,959
3 2,206 7,267

Fuente: elaboracion propia.
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Figura 20. Relacién lineal de los valores de la masa de etanol en la
region debajo de la curva de solubilidad respecto a la

cantidad de masa en el etanol en la fase acuosa
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Fuente: elaboracion propia.

Tabla XXXIV. Informaciéon de los valores de la masa de etanol en la
region debajo de la curva de solubilidad respecto a la

cantidad de masa en el etanol en la fase organica

0 de ea de asa de etanol en Ia asa etanol en la
enlace ase orga a (g 0 O al (0 R
1 0,969 2,535 0,996
2 2,763 4,959
3 5,061 7,267

Fuente: elaboracion propia.
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Figura 21. Relacién lineal de los valores de la masa de etanol en la
region debajo de la curva de solubilidad respecto a la

cantidad de masa en el etanol en la fase organica
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Fuente: elaboracion propia.
Tabla XXXV. Informacién de los valores de la concentracion molar de
etanol en la fase acuosa respecto a la concentracién molar
de etanol en la fase organica
O e a O O e a O
P O pPadla Olal de etalol € Olal de etalol €
e CA . e CA CA e CA . CA CA CA e . . CA CA
enlace 0 O R
1 2,880 1,358 0,991
2 4,540 3,190
3 6,841 4,785

Fuente: elaboracion propia.
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Figura 22. Relacioén lineal de los valores de la concentracion molar de
etanol en la fase acuosa respecto a la concentracion molar

de etanol en la fase organica
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Fuente: elaboracion propia.

Para realizar el analisis de varianza (Anova) se utilizé una distribucion de
Fisher con un nivel de confianza del 95 %, para determinar si es una hipoétesis
nula o una hipétesis alternativa de la Unica hipétesis estadistica evaluada

mediante este método tomando en cuenta los siguientes criterios:

o Si la F es mayor a la F critica, se acepta la hipotesis alternativa y se

rechaza la hipétesis nula.
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Sila F es menor que la F critica, se acepta la hipétesis nula y se rechaza

la hipotesis alternativa.

Tabla XXXVI. Resumen de Anova

= Hipotesis Hipotesis
Analisis F critico nula alternativa

Los valores

agregados de masa
agregada de etanol y
la cantidad de masa X
de la mezcla agua-
aceite esencial de
mandarina. 0,579 | 3,403

Fuente: elaboracion propia.

Para el analisis estadistico de dependencia lineal se utiliz6 una hoja

electrénica donde el programa determinaba el valor de R? al obtener el valor

lineal se conoce como coeficiente de correlacion, donde depende de su valor es

el significado que tiene:

Si el médulo de R = 1, es una relacion lineal perfecta

Si el mdédulo es 0,90 < R < 1, es una relacion lineal muy fuerte
Si el médulo es 0,75 < R < 0,90, es una relacién lineal fuerte
Si el médulo es 0,25 <R < 0,75, es una relacion lineal baja

Si el médulo es 0 < R < 0,25, es una relacion muy baja

Si el signo de R es positivo significa que la relacion es ascendente; y si el

signo de R es negativo, significa que la relacién es descendente.
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Tabla XXXVII. Resumen del analisis de la dependencia lineal

Analisis R

Conclusion
Valores de la fraccion de etanol
o Acuosa | 0,999 | Muy fuerte
en la solucion inicial respecto a
la fraccidbn mésica de la fase | Organica 1 Perfecta
Valores de la masa de etanol
y ] Acuosa | 0,880 Fuerte
en la region debajo de la curva
de solubilidad respecto a la
cantidad de masa en el etanol | Orgénica | 0,996 | Muy fuerte
Valores de la concentracion molar de
etanol en la fase acuosa respecto a la
concentracion molar de etanol en la fase
organica 0,991 | Muy fuerte

Fuente: elaboracion propia.
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4. RESULTADOS

A continuacion, se muestran los resultados del disefio experimental en
relacion a la curva de solubilidad del equilibrio ternario de aceite esencial de

mandarina, agua y etanol.

Tabla XXXVIII. Valores promedio de las fracciones masicas de los

nueve puntos de la curva de solubilidad de cada

componente

a O a O a O a O

P O dCelle €SeE A a a e d
(0 O e alldd O adgUud elalno
1 0,035 0,286 0,679
2 0,064 0,236 0,700
3 0,096 0,211 0,694
4 0,115 0,168 0,717
5 0,163 0,147 0,690
6 0,206 0,136 0,658
7 0,250 0,107 0,643
8 0,301 0,075 0,624
9 0,380 0,047 0,572

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla XXXIX. Valores de las desviaciones estandar de los nueve
puntos de la curva de solubilidad de cada componente

Fracciéon méasica Fraccion Fraccion

Punto aceite esencial masica masica

domo de mandarina agua etanol
1 0,005 0,006 0,011
2 0,001 0,017 0,018
3 0,013 0,004 0,016
4 0,008 0,006 0,014
5 0,018 0,009 0,026
6 0,013 0,010 0,022
7 0,043 0,009 0,051
8 0,028 0,006 0,034
9 0,007 0,003 0,010

Fuente: elaboracion propia.
Figura 23. Curva de solubilidad del equilibrio ternario de aceite esencial

de mandarina, agua y etanol

Etanol
140

Aceite esencial de mandarina 1 09; 0% 0z a8 05, 04 03 02 o © Agua

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla XL. Fracciones masicas de las fases acuosas que forman las

lineas de enlace

Fraccion masica Fraccion Fraccion
aceite esencial masica masica
Puntos | de mandarina agua etanol
1 0,000 0,860 0,140
2 0,000 0,766 0,234
3 0,000 0,661 0,339

Fuente: elaboracion propia.

Tabla XLI. Fracciones mésicas de las fases organicas que forman las
lineas de enlace
a O a a A O a O
P 0 de anaa 3 agua etanc
1 0,933 0,000 0,067
2 0,824 0,000 0,176
3 0,725 0,000 0,275

Fuente: elaboracion propia.




Figura24. Curva de solubilidad del equilibrio ternario del aceite esencial

de mandarina, agua y etanol con las lineas de enlace
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Fuente: elaboracion propia.

Tabla XLII. Coeficiente de reparto en funcion de los puntos debajo del
domo
Punto para Coeficiente de
lineas de enlace reparto
1 0,471
2 0,703
3 0,699

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla XLIII. Fraccion mésica de cada componente del punto de pliegue

Fraccion masica aceite Fraccién masica Fraccién

esencial de mandarina agua masica etanol
0,14 0,15 0,71

Fuente: elaboracion propia.

Tabla XLIV.  Coeficiente de reparto en funcién de la fraccién masica

inicial del etanol en los puntos debajo del domo

2 O Pald a O O d de elano O€ e e deE
ed e € dCe A epalto

1 0,099 0,471

2 0,198 0,703

3 0,292 0,699

Fuente: elaboracion propia.

Figura 25. Coeficiente de reparto en funcion de la fraccion masica del
etanol inicial en laregion debajo del domo
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Fuente: elaboracion propia.
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Figura 26. Modelo matematico del coeficiente de reparto en funcién de
la fraccion masicainicial del etanol en los puntos debajo del

domo
Rango de
Color Modelo matematico R validez
Ka:-lz,246(XC,|||'|_E)2+5,959(XC,|||,|_E)+0,03 1 [0,099-0,292]
Fuente: elaboracion propia.
Tabla XLV. Prueba de hipotesis por andlisis de varianza (Anova) de un

solo factor

MEUNS Conclusion
Los valores agregados de masa agregada de etanol y la

cantidad de masa de la mezcla agua-aceite esencial de | No tienen diferencia

mandarina. significativa.

Fuente: elaboracion propia.

Tabla XLVI. Prueba de hipotesis por dependencia lineal

Andlisis Relacién

Valores de la fraccion de etanol en la solucién Acuosa Muy fuerte
inicial respecto a la fraccion masica de la fase Organica Perfecta
Valores de la masa de etanol en la region debajo Acuosa Fuerte

de la curva de solubilidad respecto a la cantidad

de masa en el etanol Organica Muy fuerte

Valores de la concentracién molar de etanol en la fase acuosa

respecto a la concentracion molar de etanol en la fase organica Muy fuerte

Fuente: elaboracion propia.
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5. INTERPRETACION DE RESULTADOS

La curva de solubilidad del equilibrio ternario del aceite esencial de
mandarina, agua y etanol, cuya representacion grafica es la figura 23 se
caracteriza que los trazos laterales, la curva, son cercanas a los ejes del
triangulo de lectura de composiciones masicas de los diferentes componentes;
esto es apreciable de una fraccion masica en la solucion ternaria de etanol de
0,0 hasta 0,4; indica asi que las fases acuosas y organicas en este rango de
fraccion masica de etanol tiene un comportamiento cercano o igual a como si se
tratare de un comportamiento binario; en el caso de la fase acuosa seria un
sistema bifasico de agua y etanol; en el caso de la fase organica seria respecto
al etanol y aceite de mandarina; esto ocasiona que se pueda suponer que en la
fase organica se asuma que la cantidad de masa de agua es despreciable y la
cantidad de masa de aceite esencial de mandarina es despreciable en la fase

organica.

Esto se debe a la afinidad que tiene el agente extractor (etanol) de poder
mezclarse totalmente en una solucién binaria en cualquier otro componente, ya
sea una solucién binaria de aceite esencial de mandarina y etanol o una

solucion binaria de agua y etanol.

Ademas, la figura 23 indica que la curva de solubilidad del equilibrio
derecho es muy cercana a cada lado del triangulo de la lectura de las
composiciones de cada componente; esto indica que su comportamiento en ese
sector de la curva de solubilidad es muy cercano al comportamiento de una

solucion binaria.
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En el lado superior derecho del triangulo el comportamiento es
representando por los ejes A-B; es decir, la solucién binaria entre el agua y el
etanol, en el lado superior izquierdo del triangulo el comportamiento es una
solucion binaria entre los ejes A-C; es decir, de aceite esencial de mandarina y
etanol, con base en la figura 23 se establece que la curva de solubilidad es mas
cercana al eje A-B que al eje A-C.

Ademas, se observa que se forma un unico diagrama dado que el agua y
el aceite esencial de mandarina son totalmente inmiscibles; esto se pudo
observar de mejor manera ya que en el momento de la obtencion de los puntos
iniciales en el eje A-B; es decir, el aceite esencial de mandarina y agua; de la
curva de solubilidad del equilibrio ternario se pudo establecer que el valor del
eje A tiende al valor 1,0,0 y del eje B tiende al 0,1,0; con base en esto se
determina que sin importar la cantidad de agua o de aceite esencial de

mandarina el resultada sera una solucion binaria inmiscible.

El sistema bifasico en un eje que tiene un comportamiento mas cercano al
domo es el sistema formado por agua y etanol que indica que estas
aproximaciones seran mas cercanas, esto se debe a que la facilidad de mezclar
agua con etanol es levemente mayor a mezcla aceite de mandarina con etanol.
Las fases acuosas y fases organicas mayores de 0,4 fraccion de etanol, no
deben tomarse en cuenta ya que refleja una desviacion en la lectura de la curva

de solubilidad respecto a cualquier sistema bifasico en un eje.

El cuarto punto obtenido esta ubicado en este rango; ocasiona asi que no
se puede tomar en cuenta para la suposiciones anteriormente detalladas en la
fase acuosa y organica; esto puede ser a que el tiempo de espera para la
separacion de cada fase debe ser mayor a 4 horas; un punto al estar ubicado

en la region de inmiscibilidad por debajo de la curva de solubilidad formara dos

74



fases, el tiempo para la separacion de estas fases depende de las fuerzas
intermoleculares entre el agua y el aceite esencial de mandarina, la cantidad en
masa de cada uno y la afinidad de etanol de distribuirse en cada fase,
inicialmente en el punto 4, el cual tiene una desviacion graficamente
significativa; la cantidad de aceite esencial de mandarina es aproximadamente
4 veces mayor a la cantidad de agua; mientras que el punto 3 la relacion la
cantidad de aceite esencial de mandarina es aproximadamente 1,5 veces
mayor a la cantidad de agua y la afinidad de etanol con el agua respecto a la

aceite esencial de mandarina.

Toma estos factores explica porque en el punto 4 la cantidad de 4 horas
de espera para la separacion de fases no es suficiente, y al momento de
decantar la solucion, se obtiene una fase organica y una fase acuosa cuya
concentracion masica de etanol es mayor a 0,4 que ocasion que su
representacion grafica sea en la region donde no se puede asumir el
comportamiento bifasico, ya sea del eje A-C para la fase organica o bien del eje
B-C para la fase acuosa; por eso, ese punto se descarta para las lineas de

enlace.

Al obtener las fases acuosas y fases organicas de formar soluciones
ternarias cuyas fracciones masicas se encuentran por debajo de la region del
domo; se establece mediante la figura 24 que las diferentes fracciones masicas
de etanol en la fase acuosa son mayores a las diferentes masicas de etanol en
la fase organica. Esto indica que al momento de formar una solucién ternaria en
la region que obtenga una misma fase, la fraccion masica de agua sera mayor a
la fraccion masica de aceite esencial de mandarina; también, establece que al
momento de graficar puntos en la regién de inmiscibilidad por debajo de la

curva de solubilidad se obtendran que las composiciones masicas de etanol en
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las fases acuosas seran mayores a las composiciones masicas de etanol en las

fases organicas.

Las lineas de enlace obtenidos de tres puntos, muestran pendientes no
iguales pero similares entre si; es por eso que al momento de buscar un punto
en comun se debe ampliar del lado izquierdo considerablemente para
determinar el punto de pliegue; si las lineas llegasen a presentar la misma
pendiente, significa que son rectas paralelas; eso ocasionaria que nunca se
obtenga un punto de interseccion en el espacio, dificultando asi la obtencién del

punto de pliegue mediante forma gréfica.

Ademas, se observa, con base en la figura 24, que las 3 lineas de enlace
intersecan el punto en el cual fueron formadas las soluciones ternarias en la

regién debajo del domo, donde la més exacta es la linea del punto 2.

La fraccidbn masica del aceite esencial de mandarina, agua y etanol, del
punto de pliegue es de 0,14, 0,15 y 0,71, respectivamente; dado que la fraccién
masica de agua es mayor a la fraccion masica de aceite esencial de mandarina,

se determina que la fase acuosa es mas representativa que la fase orgénica.

El coeficiente de reparto indica la relacion entre las concentraciones
molares entre la fase organica y la fase acuosa, los valores obtenidos son:
0,471, 0,703 y 0,699 para los puntos 1,2,3, respectivamente; para un rango de
validez de 0,099 a 0,292 en la fraccion masica inicial del etanol en los puntos
debajo de la curva de solubilidad, se determina que el valor mas alto de
coeficiente de reparto es el punto 2; lo cual coincide con que la linea de enlace
del punto 2 es la mas exacta de intersecar a su punto inicial de solucién

ternaria debajo de la curva de solubilidad.
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Con base en los valores obtenidos, se establece que el coeficiente no es
constante en las lineas de enlace; ademas, que la curva puede tomar una
representacion grafica de polinomica de grado 2, cuyo modelo es Ka=-
12,246(Xc i1..e)*+5,959(Xc i .e)+0,03 y su rango de validez es 0,099 a 0,292. En
base a la gréfica se estima que puede existir un maximo valor de coeficiente de
reparto entre los valores de Xc,.e de 0,210 - 0,240. En base a los valores
tomados del coeficiente de reparto, donde todos estos son menores a 1, indica
gue el etanol en un sistema ternario tiene mayor afinidad a mezclarse con el

agua que con el aceite esencial de mandarina,

En base a la prueba de hip6tesis mediante el analisis de varianza por
Anova, determina que no existe una diferencia significativa, al momento de
comparar la masa de solucion binaria inicial para formar la curva de solubilidad
respecto a la cantidad agregada de etanol; indica que la cantidad de masa
agregada de etanol no depende estadistica de la cantidad inicial de solucién
binaria, eso concuerda con que la curva de solubilidad del equilibrio ternario
depende uUnicamente de la afinidad de los tres componentes, dado que la
interaccion quimica no se puede calcular mediante modelos mateméaticos con
una precisidn exacta; se debe tomar en cuenta el grado de pureza de cada
componente esto afecta la interaccion, su cantidad de masa por componente,
condiciones del ambiente y condiciones externas, como agitacion, corriente de

aire, entre otras.

Con base en la prueba de hipétesis mediante el coeficiente de correlacién,
la fraccion de etanol en la solucion inicial respecto a la fraccion masica de la
fase acuosa y organica tienen una relacion muy fuerte y perfecta,
respectivamente; ademas, indica de la masa de etanol en la region debajo de la
curva de solubilidad respecto a la cantidad de masa en el etanol en la fase

acuosa y organica tienen una relacion fuerte y muy fuerte respectivamente,
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indica que las variables anteriormente descritas tienen una proporcion directa
de su cantidad respecto a la otra variable; con base en esta informacion se
podran establecer tendencias de los valores que podrian tomar las variables
anteriormente descritas; esto se podra hacer mediante modelos matematicos de

funciones de la linea recta.

Se determina que la relacion de la concentracion molar de etanol en la
fase acuosa respecto a la concentracion molar de etanol en la fase organica
muy fuerte; esta relacion indica que estas variables son proporcionales entre si,
pero esta misma relacion es el coeficiente de reparto, pero se utiliza un modelo
de polinomio de grado 2 dado que su coeficiente de correlacion es 1, significa
gue su relacidén perfecta; se establecio asi que el modelo que representa de

mejor manera al coeficiente de reparto es el de grado 2.

En la parte de apéndices, en el Ultimo, se muestra un manual en relacion a
la practica del Laboratorio de Fisicoquimica 2, de la Escuela de Ingenieria
Quimica; esto con el objetivo de plasmar el disefio experimental con un fin
didactico a los estudiantes de dicho curso; ademas de ejemplificar cada seccion
para alcanzar paso a paso para la obtencion de datos o muestras necesarios de

este disefio experimental.

También, se establecen los resultados que se deben reportar por parte de
los estudiantes del curso de con el fin de Laboratorio de Fisicoquimica 2, de la
Escuela de Ingenieria Quimica, con la finalidad de alcanzar los objetivos de
este estudio experimental; también se hace la recomendacion de la adquisicion
del equipo de cromatografia para ampliar los estudios de investigacion y tener

mejor proyeccion del alcance didactico.
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Los errores de dicho estudio se dividen en cuatro grupos: el error humano,
error por contaminacion, el proceso de decantacion y asumir condiciones en la

fase organica y en la fase acuosa.

El error humano es una cualidad de cada persona, en toda medicion
siempre estara presente; este error esta vinculado en todo el equipo que se
utilizé, en el momento de medir datos en la cristaleria, en el cromatografo, en la
calibracion y los datos de la balanza, en el método grafico del punto de pliegue

y todo dato obtenido de cualquier medicion.

El error por contaminacion existe cuando no se tiene la certeza del grado
de pureza de los reactivos, el caso de agua depende del método que se uso
para su obtencion; el aceite esencial de mandarina como tal es una mezcla de
componentes; sin embargo, cada componente no es una proporcion fija y cada
componente debe estar ubicado en un rango que genera que en cada lote de
aceite esencia de mandarina no se cuenta con la misma proporcion de sus
componentes, y el etanol también depende del método de extraccién; al
momento de obtener los valores de concentracion de etanol en la fase acuosa
por medio cromatografo se determina que existe presencia de metanol, por lo

cual se establece que el etanol utilizado no era una solucion pura.

Si los componentes no son puros al momento de utilizarse, significa que
en la solucion hay compuestos que no son de interés en el disefio experimental,
lo cual ocasiona que la interaccién quimica obtenida final tenga una desviacion
a la que deberia tomar si los componentes fueran puros; lo cual ocasiona una
variacion de los datos obtenidos; debido a que este disefio experimental se
basa en la interaccion quimica de cada componente, ya sea en solucién binaria

0 solucién ternaria.
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El proceso de decantacion puede presentar dos tipos de errores: el
primero es que el tiempo de espera para proceder a decantar sea menor al
esperado, ocasionando que presenten fases no correctas en su totalidad, como
fue el caso del punto 4 y el segundo es error en la inspeccion visual, dado que
la cantidad a separar, que es la fase acuosa del punto, depende de la validacién

que se mediante inspeccion visual.

Al momento de asumir que en la fase organica no existe cantidad de masa
de agua y que en la fase acuosa no existe cantidad de masa de aceite esencial
de mandarina, genera un error grafico en el momento de calcular los puntos de
cada fase y asi mismo en las lineas de enlace; donde, a su vez, también,
genera error en el punto de pliegue; también, genera error en el célculo del
punto de pliegue; sin embargo, se toma que esta desviaciobn o error no es
significativo dado que su proximidad de la curva de solubilidad del equilibrio

ternario con los ejes A-C, B-C es cercana.
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CONCLUSIONES

Se obtuvo la curva de solubilidad del equilibrio ternario de aceite esencial
de mandarina, agua y etanol, las lineas de enlace de tres puntos y el

punto de pliegue, a condiciones ambientales.

Los valores de la fraccion masica del aceite esencial de mandarina, agua
y etanol, de las fases acuosas fueron: 0,000, 0,860 y 0,140,
respectivamente para el punto 1; 0,000, 0,766 y 0,234, respectivamente
para el punto 2; 0,000, 0,661 y 0,399, respectivamente para el punto 3,
suponiendo con base en el diagrama ternario que en la fase acuosa la

cantidad del aceite esencial de mandarina es despreciable.

Los valores de la fraccibn mésica del aceite esencial de mandarina, agua
y etanol, de las fases organicas fueron: 0,933, 0,000 y 0,067,
respectivamente para el punto 1; 0,824, 0,000 y 0,176, respectivamente
para el punto 2; 0,725, 0,000 y 0,275, respectivamente para el punto 3,
suponiendo con base en el diagrama ternario que en la fase organica la

cantidad del agua es despreciable.

Las pendientes de las lineas de enlace pueden ser similares, pero nunca
iguales, por que si fueran iguales se volverian rectas paralelas
ocasionado asi que nunca se intercepten, dificultando la obtencion del

punto de pliegue de forma grafica.

La fraccion masica del aceite esencial de mandarina, agua y etanol, del

punto de pliegue es de 0,14, 0,15y 0,71 respectivamente.
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Se establece que la relacidén entre coeficiente de reparto y en funcién de
la fraccion mésica del etanol en la composicién inicial en la region debajo
del domo esta dado por Ka = 12,246(Xc y..e)*+5,959(Xc yi..£)+0,03 en un
rango de validez de 0,990 a 0,292.

El coeficiente de reparto es de: 0,471, 0,703 y 0,699, para un valor de
fraccibn masica del etanol en la composicion inicial de: 0,099, 0,198 y
0,292, indicando asi que el etanol en una solucion ternaria tiene mayor
afinidad de mezclarse con el agua que con el aceite esencial de

mandarina.

82



RECOMENDACIONES

Realizar el estudio con diferentes aceites esenciales, que cumplan las
condiciones de miscibilidad, para determinar la capacidad extractora del
agente extractor de los diferentes aceites esenciales, con fines de
investigacion y de enseflanza con el fin de conocer diferentes

extractores para diferentes aceites esenciales.

Efectuar la curva de solubilidad del equilibrio ternario con otro tipo de
solventes, para evaluar con cual solvente se determina el mayor punto
de pliegue, para asi determinar que punto de pliegue es mayor en la

fraccidn molar del aceite esencial para obtener su mayor extraccion.

Adquirir el equipo necesario, es decir un cromatografo de gases con
detector de lonizacion, por parte de la Facultad de Ingenieria, con el fin
de ensefiar a los estudiantes mas experimentos con esta herramienta,

de estudios tecnoldgicos y didacticos.
Utilizar otros componentes como agente extractor como: hexano,
metanol, entre otros, con el fin de utilizar un método alterno ya conocido

y comparar resultados.

Utilizar centrifugacion al momento de la obtencion de la fase acuosa y

organica de los puntos ubicados en la regién de inmiscibilidad.
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APENDICES

Apéndice 1. Reactivos a utilizar

Aceite esencial de mandarina a la derecha, en medio el alcohol absoluto y

a la izquierda el agua desmineralizada

Fuente: elaboracion propia.

Apéndice 2. Equipo para pesar. La balanza utilizada pesando algun

componente

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 3. Soluciones binarias de aceite esencial de mandarinay agua

De izquierda a derecha, de 0,1 a 0,9, en composicién masica en funcién

del aceite esencial de mandarina

Fuente: elaboracion propia.

Apéndice 4. Equipo para formar la curva de solubilidad

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 5.  Proceso de agregacion del etanol en la solucién binara para
obtener la curva de solubilidad del equilibro ternario

Fuente: elaboracion propia.

Apéndice 6. Equipo y cristaleria para la obtencion de los puntos

iniciales en el eje inferior del domo

e ————

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 7. Equipo de separacion de liqguidos por decantacion

Fuente: elaboracion propia.

Apéndice 8.  Soluciones ternarias iniciales ubicadas en la region debajo

de la curva de solubilidad

La primera imagen es Unicamente con aceite esencial de mandarina, la
segunda es el aceite esencial de mandarina con alcohol y la tercera ya es la

solucién ternaria: aceite esencial de mandarina, alcohol y agua desmineralizada

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 9.  Obtencidén de fases orgénicas y fases acuosas

En la primera fila de imagenes se observa las fases obtenidas, es decir la
fase organica y fase acuosa de los cuatro puntos seleccionados y en la
segunda fila de imagenes se muestra las soluciones de fase acuosas y
empacada para el andlisis de cromatografia de gases

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 10.  Muestra de célculo

o Determinacion de la masa de cualquier componente
m; = mr—my Ecuaciéon No.1

Donde:

o m;: masa del componente (A: Aceite esencial de mandarina, B:

Agua) (9).

o) my: masa de total (g).

o m.: masa tarada (Q).
Ejemplo:

Determinar la masa del aceite esencial de mandarina y del agua si las
masas totales son 0,649¢g y 4,615g respectivamente. La masa tarada para cada

componente es 0,0035g y 0,001g respectivamente.

my = 0,649 —0,0035 = 0,6469g
mp = 4,615 — 0,001 = 4,614g

° Determinacion de la masa total de una solucién binaria

M, =My + Mg Ecuacion No.2
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Continuacion del apéndice 10.

Donde:
o Mt : Masa total de una solucién binaria (g)
o Ma : masa de aceite esencial de mandarina (g)
o mg : masa de agua (g)

Ejemplo:

Determinar la masa total de la solucién binaria si la masa de aceite

esencial de mandarina es de 0,6469g y la masa de agua es de 4,614qg.

mr, = 0,646 + 4,614 = 5,260g

o Fraccion masica del i-enésimo compuesto de la solucién binaria
X = — Ecuacion No.3
! mrx
Donde:
o Xin : fraccién masica del i-enésimo compuesto en solucién binaria
o m; : masa del componente i (g)
o Mt : masa total de la solucion binaria (g)

Ejemplo: determinar la fraccion masica del aceite esencial de mandarina
de la solucion binaria si la masa de aceite es 0,646g y la masa total de la

solucion binaria es 5,2609.
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Continuacion del apéndice 10.

X 06469 0,123
A= 52609
o Determinacion de la fraccién masica del complemento
rXi=1 Ecuacion No.4
Para una solucion binaria:
Xan+Xpr=1 Ecuacion No.5
Donde:
o Xan : fraccion masica del aceite esencial de mandarina
solucion binaria.
o X, : fraccién masica del agua en solucién binaria.
Ejemplo:

en

Determinar la fraccibn masica del agua si la fraccion masica del aceite

esencial de mandarina es 0,123

Xpr=1-0,123 = 0,877

. Cantidad en masa de etanol a la solucion ternaria al hacer la curva de

solubilidad
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Continuacion del apéndice 10.

My = Mg+ Mr g Ecuacion No.6
Donde:
o mr, : masa total de la solucion ternaria (g)
o mc : masa de etanol (g)
o mr, : masa total de la solucion binaria (Q)
Ejemplo:

Determinar la masa de etanol en la solucién ternaria si la masa total de la

solucion ternaria es 15,6549 y la masa total de la solucion binaria es 5,2609.

m. = 15,654 — 5,260 = 10,3949

o Fraccion masica del i-enésimo compuesto de la solucion ternaria

m;

Xim = Ecuaciéon No.7

mr, i1

Donde:
o Xim : fraccibn masica del i-enésimo compuesto de la solucion
ternaria
o m; : masa del componente (Q)
o mr ;- masa total de la solucion ternaria (Q)
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Continuacion del apéndice 10.

Ejemplo:

Determinar la fraccibn masica del aceite esencial del mandarina en la
solucidn ternaria si su masa es de 0,6469g y la masa total de la solucion ternaria

15,654g.

v _0646g
Al 15,654 g

= 0,041
o Lectura del diagrama ternario

Ejemplo:

Ubicar el punto de la mezcla ternaria que contiene 50 % de aceite esencial

de mandarina, 40 % de agua y 10 % de etanol.

XA,III =05
XB,III =04
XC,III =01
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Continuacion del apéndice 10.

o Determinacion de la cantidad del i-enésimo compuesto ternario a partir

de un punto en la regién debajo de la curva de solubilidad

Mg = My LE * X; Ecuacion No.8
Donde:
o mr,i,Le : Masa total de la solucion ternaria en la linea de enlace (g)
o) Xi : fraccion masica del compuesto i en solucién ternaria
o m;.e: masa del compuesto i en la linea de enlace (g)
Ejemplo:

Determinar la cantidad en masa del aceite de mandarina, agua y etanol en
la linea de enlace si la masa total de la solucion ternaria en la linea de enlace
es 25,724 g y la fraccion masica de aceite esencial, agua y etanol es 0,499,

0,402 y 0,099, respectivamente.

My .p = 25,7249 * 0,499 = 12,839
mp .5 = 25,7249 * 0,402 = 10,369
me g = 25,7249 * 0,099 = 2,535¢

o Determinacion de la masa de la fase organica y fase acuosa
Mg qc + My or = Mr 11 LE Ecuacion No.9
My or = My 111,LE — My ac Ecuaciéon No.10
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Continuacion del apéndice 10.

Donde:

o Msac - Masa de la fase acuosa (g)

o M¢or : Masa de la fase organica (Q)

o mr,u,Le - Masa total de la solucion ternaria en la linea de enlace (g)
Ejemplo:

Determinar la cantidad de masa de la fase organica si la masa total de la

linea de enlace es 25,7249 y la masa de la fase acuosa es 11,153g.

My or = 25,7249 — 11,153g = 14,571g

o Determinacion del volumen de la solucion
Vfac = LHR Ecuaciéon No.11
Donde:
o Vi ac: VOlumen de la fase acuosa (mL)
o LHR: lectura de la probeta (mL)
Ejemplo:

Determinar el volumen de la fase acuosa si la probeta tiene una lectura de
11,800 mL.
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Continuacion del apéndice 10.
Viae = 11,800 mL
Veor = LHR Ecuacién No.12
Donde:

o) Vi or: VOlumen de la fase organica (ml)
o LHR: lectura de la probeta (15,500ml)

Ejemplo:

Determinar el volumen de la fase acuosa si la probeta tiene una lectura de
15,500 mL.

Vi or = 15,500 mL
. Determinacion de la cantidad en masa de etanol en la fase acuosa

%(P/y) ,
_ Werac Ecuacién No.13

Mefac = ™ 100 m f.ac
Donde:
o Mcac. Masa de etanol en la fase acuosa (g).
o %(P/V)ctac: porcentaje P/v del etanol en la fase acuosa (g),
gramos en 100 mL de solucion.
o V:ac: VOlumen de la fase acuosa (ml).
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Continuacion del apéndice 10.

Ejemplo:

Determinar la cantidad de masa de etanol en la fase acuosa si el

porcentaje P/V es 13,27g y el volumen de la fase acuosa es 11,800ml.

_1327¢ 11,800ml = 1,566
Mefac = Toomi 00T T bI00g

Figura Al. Determinacion de la cantidad de etanol en ambas fases y la

fraccion mésica de etanol en la fase organica

m
N— fac f ,ac
—— My 1 111 LE
v
<& Mp T 111 LE
v
«— Mc 1111 LE
mf,or
v
Por balance de masa:
mC,T,”,,LE = mC,f,aC + mc‘flor EcuaCién N014
mC’f‘OT = mC‘T’”I‘LE - mclf‘ac ECU&CIén N015
Donde:
¢ mc.ruLe - Masa total de etanol en la solucion ternaria en linea de

enlace (Q)

100



Continuacion del apéndice 10.

o Mctac . Masa de etanol en la fase acuosa (Q)
o Mctor : Masa de etanol en la fase organica (g)
Ejemplo:

Determinar la cantidad en masa de etanol en la fase organica si la masa
total de etanol en la solucion ternaria en la linea de enlace es 2,535g y la masa
de etanol en la fase acuosa es 1,5669.

me for = 2,535g — 1,566g = 0,969¢g

o Fraccion masica de etanol en la fase organica
mc,f,or .,
Xcfor = Ecuacion No.16
b mgor

Donde:

o Xctor - fraccion masica de etanol en fase organica

o Mcor - Masa de etanol en la fase organica (g)

o My o - Masa de la fase organica ()

Ejemplo:

Determinar la fraccion masica de etanol en la fase organica si la masa de
etanol en la fase organica es 0,969 g y la masa total de la fase organica es
14,571 g.
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Continuacion del apéndice 10.

Xegor = 229 _ 0,067
Cror = 145719
o Concentracion molar de etanol en fase orgénica
M = _Cfor Ecuacién No.17
C.f,or PMc+Vor .

Donde:

o Mcor - CONcentracion molar de etanol en fase orgéanica (mol/L)

o Mctor - Masa de etanol en fase organica (g)

o) PMc: peso molecular de etanol (46,07g/mol)

o Vi or : VOlumen de la fase orgénica (L)
Ejemplo:

Determinar la concentracibn molar de etanol en la fase organica si su

masa en dicha fase es 0,969¢g y el volumen de la fase organica es 0,0155L.

0,969g _q 357mol

46,07 -9 % 0,0155L L
mol

MC,f,or =

Concentracion molar de etanol fase acuosa

_ _M¢rac .,
Mc,fac = PMc*V o Ecuacion No.18
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Continuacion del apéndice 10.

Donde:
o Mcac : cOncentracion molar de etanol en fase acuosa (mol/L)
o Mctac - Masa de etanol en fase acuosa (Q)
o PMc: peso molecular de etanol (46,07g/mol)
o Vi ac : VOlumen de la fase acuosa (L)
Ejemplo:

Determinar la concentracion molar de etanol en la fase acuosa si su masa

en dicha fase es 1,5669 y el volumen de la fase acuosa es 0,0118L.

1,566g mol
MC,f,or = 7] = 2,880T
46,07 ===+ 0,0118L
mol
o Determinacion de la cantidad en masa de agua en fase acuosa
Mp fac = Mgac — Mc fac Ecuacion No.19
Donde:
o Mg tac: Masa de agua en la fase acuosa (g)
o Mtac: Masa de la fase acuosa (Q)
o Mcfac: Masa de etanol en la fase acuosa (g)
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Continuacion del apéndice 10.

Ejemplo:

Determinar la masa de agua en la fase acuosa si la masa de la fase

acuosa es 11,153g y la masa de etanol en la fase acuosa es 1,566g.

Mg fac = 11,1539 — 1,566g = 9,587g

o Determinacion de la fraccion masica de agua en la fase acuosa
X _ MBrfac E .,
B,f.ac — cuacion No. 20
Mmf.ac

Donde:

o Xg tac: fraccion masica de agua en la fase acuosa

o Mg 1ac: Masa de agua en la fase acuosa (g)

o M¢ac: Masa de la fase acuosa (Q)
Ejemplo:

Determinar la fraccion masica del agua en la fase acuosa si la masa de

agua en dicha fase es 9,587g y la masa de la fase acuosa es 11,153g.

Xosae = 279 _ 0,860
Brac—11,153g
° Determinacion de la masa de aceite esencial de mandarina en la fase

organica
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Continuacion del apéndice 10.

My,for = Mg or — Mc for Ecuacion No.21
Donde:
o Mator: Masa de aceite esencial de mandarina en la fase organica
(9).
o M ac: Masa de la fase organica (g)
o Mcfac: Masa de etanol en la fase acuosa (g)
Ejemplo:

Determinar la masa de aceite esencial de mandarina en la fase organica si
la masa de la fase orgénica es 14,571g y la masa de etanol en la fase orgénica
es 0,969q.

My fqc = 14,5719 — 0,969g = 13,6029

o Determinacion de la fraccion masica de aceite esencial en fase organica
mAa,for -z
Xafor = Ecuacion No.22
e mgor
Donde:
¢ Xator: fraccion mésica de aceite esencial de mandarina en la fase

organica.
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Continuacion del apéndice 10.

o Mator: Mmasa de aceite esencial de mandarina en la fase organica
(9).
o M; or: Masa de la fase organica (g).
Ejemplo:

Determinar la fracciéon masica de aceite esencial de mandarina en la fase
organica si la masa de aceite esencial de mandarina en dicha fase es 13,6029 y

la masa de la fase organica es 14,751g.

° Lineas de enlace

Ejemplo:

Trazar las lineas de enlace dentro del domo con los siguientes puntos:

Tabla A1l. Lineas de enlace
Fase acuosa Fase organica
Xa XB Xc Xa XB Xc
0,00 0,86 0,14 0,93 0,00 0,07
0,00 0,77 0,23 0,82 0,00 0,18
0,00 0,66 0,34 0,73 0,00 0,27

Nota: el cuarto punto no se ha tomé debido a que genera una desviacion

significativa para el calculo.
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Continuacion del apéndice 10.
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o Punto de pliegue

Ejemplo:

Encontrar y determinar mediante las lineas de enlace el punto de pliegue

del sistema en equilibrio ternario Aceite de mandarin.
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Continuacion del apéndice 10.

a — Agua — Etanol.

Al trazar una linea desde el punto de unién de las lineas de enlace hasta

el maximo del domo, se obtiene:

Xam = 0,14
XB,III == 0,15
XC,III == 0,71
o Determinacion del coeficiente de reparto de linea de enlace
M .
k = —&Ler Ecuacién No.23
MC,f,ac
Donde:
o k: coeficiente de reparto
o Mcor: cONcentracion molar de etanol en la fase organica (mol/L)
o Mcac: cOncentracion molar de etanol en la fase acuosa (mol/L)
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Continuacion del apéndice 10.
Ejemplo:
Determinar el coeficiente de reparto de la linea de enlace si la

concentracion molar de etanol en la fase orgénica y fase acuosa son 1,358 y

2,880 mol/L respectivamente.

_ 1,358 mol/L 0.471
"~ 2,880mol/L
° Media
N
X = % Ecuacion No. 24
Donde:
o X = media.
o >N X,= sumatoria de valores.
o N = nimero de datos
Ejemplo:

Determinar la media de la primera corrida de la masa del aceite esencial

de mandarina si los datos son: 0,646 g, 0,460 gy 0,545 g.

_ 0,646 + 0,460 + 0,545
B 3

X = 0,550 g
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Continuacion del apéndice 10.

. Desviacion estandar

s = ’z(%-x)z Ecuacién No. 25

Donde:
o s = desviacion estandar
o x = valor promedio.
o xi = valor de la muestra.
o N = nimero de datos.
Ejemplo:

Determinar la desviacion estandar de la primera corrida de la masa del
aceite esencial de mandarina si los datos son: 0,646 g, 0,460 g y 0,545 g. Cuya
media es 0,550 g.

(0,646 — 0,550)2 + (0,460 — 0,550)2 + (0,545 — 0,550)2
s = =0,760 g

3

° Varianza

2 _ Z(xi—f)z
- N

Ecuaciéon No. 26
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Continuacion del apéndice 10.

Donde:
o S? = varianza
o x= valor promedio.
o xi = valor de la muestra.
o N = nimero de datos.
Ejemplo:

Determinar la varianza de la primera corrida de la masa del aceite esencial

de mandarina si la desviacion estandar es 0,760 g

s?=(0,760 g)? = 0,006 g

° Tabla Anova

A continuacién, se muestran las ecuaciones a utilizar para usarse en este

analisis.
Tabla A2. Tabla anova
Suma de Grados de Cuadrados .
Fuentes cuadrados libertad medios F (prueba) Feritica
Tratamientos SST k-1 MST
E E -k MSE MST/MSE
rror SS n S ST/MS F(a, k-1, n-1)
Total SStotal n-1

Fuente: elaboracion propia.
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Continuacion del apéndice 10.
Diferencia entre tratamientos:
SST = Zﬁ;l;% —CM Ecuacién No. 27
Correccion de media:
CM =% (Z; Zjx)? Ecuacion No. 28
Varianza total:
Xi

sstotal = (T, 2%) - cM Ecuacion No. 29

ng

Diferencia dentro de cada tratamiento:
SSE = SStotal — SST Ecuacién No. 30

Correccion de la media de tratamientos:
MST = — Ecuacion No. 31

Correccion de la media de errores:

MSE = — Ecuaciéon No. 32
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Continuacion del apéndice 10.

Estos datos fueron obtenidos mediante una hoja electrénica con la opcion
de analisis de datos en la seccién de analisis de varianza de un solo factor. A

continuacion, se muestra el andlisis para la cantidad de masa de etanol

respecto a la cantidad de masa en solucion binaria.

Tabla A3.

Informacion para el analisis estadistico de la cantidad de

masa agregada de etanol respecto a la solucion binaria

Masa etanol
primera corrida (g)

Promedio Varianza

90,144

10,016

7,763

Masa etanol
segunda corrida

(9)

94,004

10,445

2,049

Masa etanol
tercera corrida (g)

99,940

11,104

4,213

Tabla A4. Anova de la cantidad de masa agregada de etanol respecto a
la solucién binaria
ado Promedio alo
Origen de la a de ae de |0 O
dl |la One allado peltad allado pDal d
Entre grupos 5,411 2 2,705 0,579 3,403
Dentro de los grupos| 112,198 24 4,675
Total 117,609 26
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Continuacion del apéndice 10.

Figura A2. Regién critica de la cantidad de masa agregada de etanol

respecto a la solucion binaria

0.579 3,403

N

. Relacion lineal

Este analisis se realiza al momento de graficar una variable en funcién de
otra variable, en la seccion de linea de tendencia de una hoja electronica se
coloca que tenga una regresion linea, asi mismo se encuentra R? si a este
valor se le obtiene la raiz se encuentra el valor numeérico igual al coeficiente de
correlacién. A continuacion, se presenta determinar el valor del coeficiente de
correlacién entre la concentracion molar de etanol en la fase acuosa respecto a

la concentracion molar de etanol en la fase organica.
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Continuacion del apéndice 10.

Tabla A5. Informacion de los valores de la concentracion molar de
etanol en la fase acuosa respecto a la concentracion molar de

etanol en la fase orgénica

O C a O Olall d€ O C a O Olall A€
P O para ea etanol e atase a 0Sa etanol en la rase
de enlace O orga 0 O R
1 2,880 1,358 0,991
2 4,540 3,190
3 6,841 4,785
Figura A3. Relacién lineal de los valores de la concentracion molar de

etanol en la fase acuosa respecto a la concentracién molar

de etanol en la fase organica

6,000 -
5,000 -

4,000 -

Concentracion molar de etanol en la fase orgénica (mol/L)
L
(=]
3
\

0,000 7 : : : : T : |
0,000 1,000 2,000 3,000 4,000 5,000 6,000 7,000 8,000
Concentracion molar de etanol en la fase acousa(mol/L)

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 11.  Diagrama de Ishikawa

Operaciones Unitarias

Equipo

Recursos humanos

CARACTERIZACION DEL
COMPORTAMIENTO DE LA
CURVA DE SOLUBILIDAD EN
EL EQUILIBRIO TERNARIO,

ACEITE ESENCIAL DE

Ampolla de
decantacion

Christian
Balance de masa IQ1

ESiraral Ing. Cesar Villela

Beaker
Balanza
MANDARINA, AGUA Y

ETANOL, UTILIZANDO UNA

TECNICA DE
CROMATOGRAFIA DE
LIQUIDOS

Composicion de la

Aceite esencial de mandarina
mezcla

Concentracion Aceite
esencial de mandarina

Etanol

Mediciones

Reactivos

Fuente: elaboracion propia.

Apéndice 12. Requisitos académicos

PASO 1 PASO 2 PASO 3 PASO 4 THOTS PASO 6
Carrera Area Tema genérico Tema especifico resolver Temario tentativo
Operaciones Balance de masa Balance de masa
unitarias Q1 entre fases
CARACTERIZACION
La base de estudio DEL
Procesos Obtencién de un es realizar un COMPORTAMIENTO
> Especializacién —»  quimicos ~—»  procesode  — equilibrioliquido- DE LA CURVA DE
industriales extraccion _I|qu1do de un SOLUBILIDAD EN EL
= = sistema de tres EQUILIBRIO
Llcen0|aFur§1 en - componentes —» TERNARIO, ACEITE
Ingenieria  — donde uno es un ESENCIAL DE
Quimica o aceite esencial de MANDARINA, AGUA Y
Especializacion |} Fisicoquimica 2 —» Equilibrio ternario — mandarina ETANOL, UTILIZANDO
de fisicoquimica mediante el uso de UNA TECNICA DE
espectrofotometria CROMATOGRAFIA DE
LIQUIDOS
L, Ciencias ba5|ca§ Estadistica Estad'lst.lca L
y complementaria descriptiva

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 13. Manual

A continuacion, se presenta el procedimiento de la obtencion de la curva
de solubilidad del equilibro ternario, obtencién de las muestras para las lineas
de enlace y obtencion de los puntos de inicio en el eje inferior binario.

o Curva de solubilidad colocar con nimeros
o Limpiar el lugar de trabajo.
o) Tarar el beaker vacio.
o) Preparar 9 soluciones de aceite esencial de mandarina-agua a

diferentes concentraciones masicas en funcién del aceite esencial
de mandarina, de 0,1 a 0,9.

o) Agregar etanol con una bureta gota a gota hasta que los tres
componentes sean miscibles entre si (se vea una sola fase no

amorfa), por medio de inspeccion visual.

o Pesar la mezcla de la solucién ternaria y anotar el dato.

o Medir el volumen de la mezcla de la solucion ternaria y anotar el
dato.

o Repetir 2 veces los pasos anteriores para cada mezcla binaria

hasta obtener un total de 3 corridas.

o Repetir el mismo procedimiento de los pasos 3 al paso 7 para
cada mezcla binaria de aceite esencial de mandarina-agua, para
obtener un total de 9 repeticiones.

o Colocar los residuos en un beaker debidamente rotulado.

o Lavar el equipo utilizado y se limpio el area de trabajo.
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Continuacion del apéndice 13.

o Muestras para lineas de enlace
o Limpiar el lugar de trabajo.
o Tarar el beaker vacio.
o Preparar la solucion ternaria del punto a analizar y colocar la

muestra en una ampolla de decantacion.

o) Dejar reposar durante 4 horas para que se separen las fases.

o Tarar dos probetas (por separado), siendo uno para la fase
acuosa y el otro para la fase organica, ademas de identificar cada

una.

o Decantar cada fase en cada probeta debidamente identificada.

o Pesar cada probeta y anotar cada dato.

o Medir el volumen de cada probeta y anotar cada dato.

o Verter el liquido de cada probeta en un tubo de ensayo e
identificar.

o Realizar el mismo procedimiento desde el paso 3 hasta el paso 9,

anterior para los 3 puntos restantes, para hacer un total de 4

muestras.
o Limpiar el equipo utilizado y el area de trabajo.
o Eje inferior binario
o Limpiar el lugar de trabajo
o Tarar el beaker vacio.
o Colocar 5 gramos de aceite esencial de mandarina en el beaker,

pesar y anotar el dato.
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Continuacion del apéndice 13.

o Colocar agua desmineralizada en una bureta.

o Agregar gota a gota del agua desmineralizada en el beaker hasta
observar inmiscibilidad en la solucion binaria.

o Pesar la solucién binaria y anotar el dato.

o) Realizar 2 veces el mismo procedimiento del paso 2 al paso 6,

para obtener un total de 3 repeticiones.

o) Colocar 5 gramos agua en el beaker, pesar y anotar el dato.

o) Colocar aceite esencial de mandarina en una bureta.

o Agregar gota a gota del aceite esencial de mandarina en el beaker
o hasta observar inmiscibilidad en la solucién binaria.

o Pesar la solucién binaria y anotar el dato.

o) Repetir el mismo procedimiento del paso 8 al paso 10, para

obtener un total de 3 repeticiones.

o Limpiar el equipo utilizado y el area de trabajo.
. Reportar
o Curva de solubilidad.
o Relacion masa-masa con la densidad
o Lineas de enlace.
o Punto de pliegue.
o Coeficiente de distribucion en funcion de la fracciéon masica del
etanol.

Fuente: elaboracion propia.

119



120



ANEXOS

Anexo 1. Informe de las concentraciones de etanol en las fases

acuosas
UILIVE (DA UNIVERSIDAD DEL VALLE DL GUATCMALA PV 23050791 a5
UvG [DELVALLL 18 Ave. 11-95, Zona 15, V.II. 111 Fel. 73640136 o 41
Apartado Postal No, 82, 01901 Exlerln 21932

Guatemala, Guatemala, C.A.

12 de septiecmbro do 2019
Chulstian Estrada
Presento
Eatimado Chiislian
Atendiendo n su sollcitud del andlisla do 4 a8, adj ) encc ) los resultados del porcentajo
(piv) do melanal y etanol en cada muestra ldentificada del FA1aFAAa.

El nnalisis so reallzé en un cromnlégeafo de gases con detector de lonlzacién do llama Agilent GBOON

Yo
metlanol | % elanol | Concentracién
sin sin melanol Concentracién
Muaostra dilucién | dilucién Yo(piv) ctanol %(p/v)
FA1 0.0093 9.951 0.012 13.268
FA2 0.02006 15.6606 0.027 20.915
FA3 0.01160 11.346 0.053 31.518
FA4 0.0123 12.547 0.034 57.032

Los cromatogramas del perfil de la muesira se trabajaron en un cromatdgrafo de gases con detector
de Masas Agilent 6850/5975C VLMSD

Qucdo a la orden por cualquier duda con los resultados o ampliacién de la informacién.

Reciba nuestros atentos saludos.

Licda. Ana Lulsa Mendlzdbal de Montenegro
Laboralorio da Instrumentaclén Quimica Avanzada
Centro de Ingenierla Bioquimica
Instiluto do Investigaclones
Unlversidad del Vallo do Guatemala

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 2.

File

COperator

i ont
sample Name: FAL
Misc Info

Cromatogramas de la fase acuosa del primer punto en la
region debajo de la curva de solubilidad del equilibrio ternario

:ri\mndchvr\l\hh?h\nﬂuv:c1u\lWn1nb-uunul.n
t AdeM

6 Sep 2010 12:38 using AeqMethod ACEITES ESENCIALES MCS DR-WAK G0N 2.M
GC-M5D

+ Muestra

Vial Number: 1

Abundance

1.90:07,

1.80+07

1.70+07

1.6e407

1.5e+07

1407

130407

1.2e407

1.1e+07

1e+07]

9000000

8000000

7000000

6000000

5000000

4000000

3000000

2000000

1000000

Time—»>

TIC: 190905-00001.0 datams

15.946

177

L | 29.[=.a2

500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 5000 500 €000 €500 Tome 7500
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Continuacion del anexo 2.

-——— e m—

- v

File $CIAmMsdechem\ IADATAASERVICION190906-00001 . D
Operator  AdeM

Acquired Be . # . N ALt P emEses  frestimten m g e
. Ingtr“hvnt GGCEFHSOIB 12:38 using Acqiethod ACEITES ESENCIALES MCS DR-wWhZ SCAH 2.4
| Sample Name: FAL
i Misc Info : Mueslra
Vial Number: 1

Abun :
EZ%‘H:J%’ 837511177 15.h4c TIC: 190306-00001.0'data.ms

600000
580000
$50000 29.582
540000

520000

500000

480000

460000

440000

420000

400000/
380000
3600001
340000
320000
300000
280000
260000
240000
220000
200000
180000
160000,
140000,

120000 62343

14.29 34.56% 492 I\
80000 33\01_” 62.{69 ‘l\

% 40. 773559 s .933
[ ok iL

S L L RS T

Time—> 500 10.00 1500 2000 2500 30.00 3500 4000 4500 5000 5500 60.00 €5.00 70.00 75.00

Fuente: Laboratorio de Instrumentacién Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 3. Componente quimico mas probable en cada pico del
cromatograma del primer punto en laregion debajo de la

curva de solubilidad del equilibrio ternario

_ . . e s |
ata Path : Ciimsdchem\INDATA\SERVICION {
Aata File @ 190906-00001.0
itle s
cq On : 6 Sep 2019 12:30
perator @ Aded
ample : FAl
isc : Muestira
L5 Vial : 1  Sample Multiplier: 1
carch Libraries: C:\Patabase\NIST0Sa. L Hinimum Quality: 0
nknown Spectrum: Apex
ntegration Events: ChemStation Integrator - autointA.e
RT Arcal Library/1D Reld CASE Cual
7.342  0.09 C:\Database\NIST05a.L
Hydrazine 331 000302-01-2 9
Hydrazine 32 000302=01=-2 4
Ethylene oxide 74 D00075-21-8 4
8.379 63,14 C:\Database\NI5T05a.L
Ethyl alechel 93 000064-17-5 91
Ethyl alcchol 95 000064-17-5 86
Ethyl alecohol 94 000064-17-5 EOD
11.177 26.24 C:\Database\NIST0S5a.L
Junmonia 6 007664-41-7 3
Water 7 007732-18-5 1
13.046 0.06 C:\Database\NIST0Sa.L
Bicyelo[3,.1.0)hexane, 4-methylene- 15379 003387-41-5 91
1-{l-methylethyl)-
Bicyeclo[3.1.0)hex-2-ene, 4-methyl- 15374 028634-89-1 91
1-{l-methylethyl)-
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 90
. .14 C:\Database\NIST05a.L
14233 0.1 .beta.-Myrcene 15177 000123-35-3 91
.beta.-Myrcene 15180 000123-35-3 87
.beta.-Phellandrene 15198 000555-10-2 68
7.22 C:\D base\NIST0S5a.L
1S T menene ) 15164 005989-27-5 95
D-Limonene 15162 005989-27=5 93
p-Limonene 15165 005989-27-5 93
. ,03 C:\Database\NIST0Sa.L
17.me 0.0 r:lcyclolz.f.l.otz,ﬁl]hnptane. 1,7 15352 000508-32-7 90
, T-trimethyl-
1, 4-Cyclohexadiene, l-methyl-4-(1- 15353 000093-85-4 87
methylethyl)= -
3-Carene 15158 013466-78-9 83
. 0.04 C:\Database\NISTOS5a.L
18336 3cnze:e, l-methyl=3-{l-methylethyl 14426 000535-77-3 90
é;nzcnn, 1-methyl-2-{l-methylethyl 14429 000527-84-4 90
)= -77=
Benzene, l-methyl=3-(l-methylethyl 14421 000535-77-3 90
}-
19.214 0.08 C:\Database\NIST0S5a.L 9.
1 ol o
1-Pentene, 3-methyls 1465 000036-37-7 30
Cyclopentane, methyl-
.305 0.07 C:\Databasc\NISTOSa.L e
25,305 Acatie acid, 2-[(diethoxymethyljet 165989 173462-45-8 SO
hylphasphina:nme;hyl}]1cthnxyca:ba
nyl)amino-, ethyl ester 30018 003658-79-5 47
pentane, 1,l-diethoxy- _g7e
Hexane, 1,1-diethoxy- 38817 003658-93-3 45 .
Page:

ITES ESE...WAX SCAN 2.4 Mon Scp 09 08:35:32 2019
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Continuacion del anexo 3.

ata 'ath
ata File
itle

cq On
perator
ample
ise

LS Vial

Cr\murdehem\ IADATAASERVICTON
1909 6=-00001,0

6 o Sep 2019 12:30
AdeM
Fal
Muestra
1 Sample Multiplier: 1

carch Libraries:  C:\Databaze\N15T05h.L

nknown Spectrum:  Apex
ntegration Events: ChemStalion Integrator - autointd.e

Minimum Quality:

RT Arcal Library/In Hel® CAhS? Qual
28,084 0.07 C:\Database\NISTOS5a.L
Decanal 27021 000112-31-2 60
2,4,6=-Trimethyl-1-nonene 35013 055771-40-9 43
2-Octenal, (E)- 10377 002548-87-0 35
29.581 1.20 C:\Database\NISTO05a.L
1,6-0Octadlen-3-cl, 3,7-dimethyl- 25636 000078-70-6 BO
;;Lﬁmclatrienc. 3,7-dimethyl-, ( 15283 003338-55-4 50
1,6-Octadien-3-o01, 3,7-dimethyl-, 107531 007149-26-0 49
2-aminobenzoate
30.372 0.03 C:\Database\NIST05a.L
Ammonia 6 007664-41-7 2
Water 7 007732-18-5 1
32,219 0.04 C:\Database\NISTO0S5a.L
3-Cyclcohexen-1-o01, 4-methyl-1-{1-m 25750 000562-74-3 90
ethylethyl)-
3-Cyclohexen-1-ol, 4-methyl-1-{(1-m 25781 020126-76-5 72
ethylethyl)-, (R}-
3-Cyclehexen-1-o0l, 4-methyl-1-(l-m 25751 000562-74-3 64
cthylethyl)-
33.028 0.12 C:\Database\NI5ST05a.L
1,3-Cyclopentadiene, 1,2-dimethyl- 2575 004784-86-5 50
3-Methylenecyclohexene 2549 001888-90-0 45
1,3, 5-Hexatriene, 2-methyl- 2561 019264-50-7 43
33,433 0.03 C:\Database\NI5TD5a.L
Propionic acid, 3-[(dicthoxymethyl 170354 1000273-13-9 38
yethylphosphinatomethyl)] (ethoxyca
rbonyl)amino-, ethyl ester
Heptane, 1,1-dieLhoxy- 48526 00068B-82-4 36
1-Propoxy-3,3-dicthyltriazene 2-ox 39864 112753-64-7 36
ide
34,661 0.14 C:\Database\NISTOS5a.L
4, 7-Methano-1H-indene, 2,4,5,6,7,7 14450 087238-76-4 42
a-hexahydro-
1, 5-Methano-1H-indene, 2,3,3a,4,5, 14455 056018-84-9 41
Ja-hexahydro=
Cycloheptane, 1,3,5-tris{methylene 14422 068284-24-2 38
}=-
35.298 0.06 C:\Database\NISTO05a.L
Pentane, 3-methylene- 1469 000760-21-4 43
2-Pentene, 3-methyl-, (Z}- 1490 000922-62-3 43
2-Butene, 2,3-dimethyl- 1478 000563-79-1 43
35,749 0,09 C:\Database\NISTO5a.L
p-menth-1-en-g-ol 25545 1000157-89-9 B0
3~Cyclohcxene-l-mcthanol. .alpha., 25796 000098-55-5 52
.alpha.4-trimethyl-
25798 000098-55-5 50

3—Cyc1ohexune-l-mnthanel. .alpha.,
.alpha.4-trimethyl-

ITES ESE...WAX SCAN 2.M Mon Sep 03 0B:35:32 2019
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Continuacion del anexo 3.

Aty Path

CIAMAAChen\ ADATANEERVICTON

AtA File 2 1909060000, 10

ttle ]

<q On 16 Bep J010 1008
prerator @ AdeM

amplo : ra

iac 1 Muestra

L8 vial 1) Sample Maltiplier: 1

earch Libravies: CrADatabase\NIST0 %L

nknown Spectrum: Apex

Meagration Eventa: ChemStation Integrator

RT  Areay Library/1d

Mintmam Quality:

= antoelnt A e

Rot e

CASe Qual

37,300 0.13 C:\Database\NISTOSAL L,

37.959

39.287

40.775

41.866

47.921

54.880

56.932

62,167

62,344

2=Cyclobexen-1-one, J-methyl-5-(1-
moethylethenyl) -, (8)-
2=Cyclohexen-1-one, 2-methyl-5-(1-
methylethenyl) -
2=Cyclohexen-1-one, Jemethyl=5-(1-
methylethenyl) -, (8)-

0.05 C:\Database\NISTOSA. L

S=Mutenal, 3-mothyl-
Cyclopropanccarboxamidine
1=Silacyclo-3-pentene

0.0} C:\Database\NISTOSa, L

Cyclobutane, 1,2-dicyclopropyl-
S=lHexenal, d-methylene-
Cyclopropancethanol, 2-methylene-

0.12 C:\Databasc\NISTOSA.L

2-Cyclohexen-1-01, 2-methyl=f=(l-m
cthylethenyl) -, cis-
trans=-3(10}-Caren=-2-ol

201 -pPyridinone, l=methyl-

0.09 C:\Databasc\NISTOS5a.l

2-Butenal, 3-methyl-

2=Butene, 2, 3-dimethyl-
3-Chloropreopionic acid, d-mothylpe
ntyl ester

0.04 C:\Databasc\NISTOSa. L

Octanoic Acid
Octanoic Acid
Hexanoic acid

0.30 C:\Databaso\NISTOSa.L

1,2-Cyclohexancdiol, l-methyl-d-{(1
=mothylethenyl) -

2, 7-Octadicene~1, 6=diol, 2,6G-dimoth
yl=, (2)~-

2=Mcthyl=1, 5<hexadlene-3-0l

0.04 C:\Databazo\NISTOSa.L

s2929
;2000

PARAY

| RARR]
H658

RPN

24110

24068
5435

188
[ERR
51678

20065
20066
7851

1,4,7,10,13, 16=loxaoxacyclooctadec 100942

anoe
Ethanol, 2-(2-butoxycthoxy)-
15-Crown=5%

0.04 C:\Databasne\NISTO0S5a.L

12-Crown=4

1,4,7,10,1), 16-llexaoxacyclooctadoc
anc

12-Crown=4

0.16 C:\Databaso\NISTOSa.lL

n-llexadocanoic acld

ITES ESE...WAX SCAN 2.M Mon Sep 09 00:35:32 2019
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100941
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96234

00231 16-0
0000490

002244160

00010706 -0
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0070492354

06111626
0178442010
120477-28-1

001197-06-4

1000151 =66=5 54

000694-85-9

000107-86~8
000563-79-1

1000282-22-7 12

000124-07-2
000124-07=2
Q00142-62=1
001946-00-5
103619-06-3

017123-60-3

017455-13-9
0001 12-34=-4
03I00-27-4
000294-91-9
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000294-93-9
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Continuacion del anexo 3.

- - .

ata Path : C:imsdchemVIADATANSERVICION
ata File : 190906-00001.D

itle

cq On : 6 Sep 201% 12:38

perator & AdeM

arple : FAl

isc : Muestra

LS vial = 1 Sample Multiplier: 1

earch Libraries: C:\Patabase\NIST05a.L Minimum Quality: 1]

nknown Spectrum: Apex
ntegration Events: ChemStation Integrater - autointh.e

RT Areal Library/ID Roefd CASN Qual
Butanamide, 3,N-dihydroxy- 8770 090567-52-5 52
N-Acetylisoxazelidine 7545 115615-36-6 49

79.725 0.12 C:\Database\NISTO05a.L
1,4,7,10,13, 16-Hexaoxacyclooctadec 100941 017455-13-9 64

ane
Ethanol, 2-[2-(2-ethexyethoxy)etho 42057 000112-50-5 59
xy]=

1,4,7,10,13, 16-Hexaoxacyclooctadec 100942 017455-13-9 53
ane

ITES ESE...WAX SCAN 2.M Mon Sep 03 0B:35:32 2018 Page: 4

Fuente: Laboratorio de Instrumentacién Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 4.

File
Cperatar
Acguired

Instrusment :

Cromatogramas de la fase acuosa del segundo punto en la
region debajo de la curva de solubilidad del equilibrio

ternario

C:vmsdchem\ INDATANSERVICION]20%06-00002.D
: AdeM

GG.C";-L‘E:%DIB 14:05 using Acgethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.8

Safple Mame: FAZ

Misc Info

: Muestra

Wial Nuzber: 2

182407

|
1.7es07!

1.5ea 07
|
150407
|
1--“-0?:
ueu:wI
i-?l.'bﬂ?!
1.1l+ﬂ?;
|
|

1e.07

e
.
o
sooml
1

HERR

|
|
|

TIC: 19390600002 .0 datams

8377y

L1

Time=s

500 1000 1500 2000 2S00 3000 3500 4000 4500 5000 5500 6O00 6500 7000 7500
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Continua

Filo

Operalbo :

A toh Nep 2019 14:0% unfng Aogiethold ACEITES ESENCIALESD VOGS Li-Whd tepsd o ow
Inntrument Ge-1450D A LUK

nprler

cion del anexo 4.

—

O e hen N INDATANGERY [CTON 190906 = 00002, 1)
el

Z.M
Mamsr: FAZ

Mine Info : Muenbra

Vial Hu
Rttty
1000000
250000
900000
850000
200000
750000
700000
650000
600000
550000
500000
450000
400000
350000
300000
250000
200000
150000
100000

50000

Time—=

mhber: 2

TIC: 190996-00002.0 datams

54,220
29.579

7.348 . L
S VN LS sesl

500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 5000 5500 €000 €500 7000 temn

Fuente: Laboratorio de Instrumentacién Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 5. Componente quimico mas probable en cada pico del
cromatograma del segundo punto en laregion debajo de la

curva de solubilidad del equilibrio ternario

2ta Fath ; Ci\rsdchem\1\DATANSERVICIO\
ata File : 190%0£-00002.D

itle H

o3 On S Sep 201% 135:05

rerater AdeM

arple Fa2

isc Muestra

Ls Vvial z2 Sarple Multiplier: 1

C:\Database\NISTOSa.L Minimum Quality: 0

Apex
ChemStation Integrator - autcinth.e

Librazy/ID 2efd ChSe Qual

Cetabase\NIS5T05a.L

1 72 000O075-21-28
T2 000075-21-2
33 000302-01-2

du d Ay

23 000054-17-5 31
%5 000064-17-5 30
%4 000064-17-5 EO

6 007884-41-7 2
7 007732-18-5 1

&.L

3, T-dimethyl- 25624 000078-70-5 64

3,7-direthyl-, ( 15283 003338-55-4 49
=l=viayl-f-hexenyl Lut 74330 000072-256-4 47

: an-3-cl, 4,7,7-t 25842 054750-09%-3 32
&lpha.,3.keta., 4.alp

b

?;E 152582 000471-24-1 25

-

Eicy 15387 00S794-04-7 322

1-%

27.%82

1322% 000E94-06-4 9
12%2 000081-22-5 3
£42% 11£203-20-6 2

ne-

£20.77C 0.02 C:\Datzhasze\NISTOSa.L

(l,3-C thyl=2-rethylens-cyclopen 128153 10001%0-16-2 16
tyly- tanaol

4-Pyrimidinamine, S-methyl- 5328 003435-22-7 9
Pyrazole-4-carpsxsldehyde, l-rethy 5570 025016-11-% 9
1=

& 0078654-41-7 2
7 007732-18-5 1

52.665 0.02 C:\Databaze\NISTOE:. L
Eutanzl, IZ-hydroxy- 1%9%2 000107-89%-1 32
Ethansl, 2-[2-(2-ethoxyethoxy)eths 42057 000112-50-5 12
2]
1-Pentannl, S-rethoxy- 2556 0047%9-82-4 12

54.880 9.25 C:\Database\NISTOSa.L
1,%2=-Cyclohexranedicl, l-methyl-4-(1 2£250 0OC1946-00-5 53
-rezthylethenyl) -
4-t-rentyleycleherene 24324 D51874-42-5 43

ITES ECE...WhA SCARN 2.M Mon Sep 09 02:36:51 2019% Page: 1
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Continuacion del anexo 5.

ata Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\
ata File : 190906-00002.D

itle :

cg Cn t 6 Sep 201% 14:05

Perateor : AdeM

ample : FAZ

isc : Muestra

LS vial : 2 sample Multiplier: 1
earch Libraries: C:\latabase\NIST05a.L

Minimum Quality: 0
nknown Spectrum: Apex
ntegration Events: ChemStation Integrater - autointh.e

RT Areal Library/ID Reft CASH Qual

Butanoic acid, 2-hexenyl ester, (2 36172 056%22-77-1 38
1=

ITES ESE...WAX SCAN 2.M Mon Sep 09 08:36:51 2019 Page: 2

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 6. Cromatogramas de la fase acuosa del tercer punto en la
region debajo de la curva de solubilidad del equilibrio ternario

File :C:\msdchem\ I\DATANSERVICION190306-00003.D

Cperator 1 AdeM

Acquired : B Sep 2019 15:32 using Acqiethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAN SCAN 2.M
Instrument : GC-M50

Sample Hame: FA3
Misc Info : Muestra

Vial Nurber: 3
Atundance TIC: 190906-00003.0'datams
1
|
1.9¢407|
|
1.8e407;
|
170407
|

1.&5075
1
|
1.4e+071
130407
1.20+07

1.1e407

10407;

|

9000000';

:'
EDUOUOO:
|

7000000,
6000000
5000000
4000000

3000000

1377
!

2000000

1000000

- v D T
Time- S .| 8 2 .00 .00 .| 2 !
> 00 10.00 1500 20 00 2500 30.00 500 4000 45 =0. £5.00 60.00 6500 T70.00 75.00
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Continuacion del anexo 6.

File :C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\190906-00003.D
Cperator : AdeM
Acquired t 6 Sep 2019 15:32 using AcqMethod ACEITES ESENCIALES MCS DB-WAX SCAN 2.M

Instrurent : GC=M5D
Sarple Name: FA3

Misc Info : Muestra
Vial Number: 3

Abundance TIC: 190906-00003.0'datams
380000 B?Tﬂ.??

360000 '|

340000 |

320000

300000

280000

260000

240000 |

220000

200000

180000

160000

140000 29.582

120000 i

100000 [

80000 54.879

60000 I
.] | | 37396 i
L il opnsse

et ; " - == . - - . T T '
500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 S000 5500 6000 6500 7000 7500

59.95

i

40000

Time—>

Fuente: Laboratorio de Instrumentacién Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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A o ,
nexo 7. Componente quimico mas probable en cada pico del
cromatograma del tercero punto en laregion debajo de la

curva de solubilidad del equilibrio ternario

ata Path : C:\msdchem\1\DATA\SE >
ata File : 190906-00003.D e
itle H
cq On : 6 Sep 2019 15:32
perator @ AdeM
gmplc : FA3
isc @ Muestra
1S vial : 3 Sample Multiplier: 1
carch Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: (]
nknown Spectrum: Apex minus baseli
ntegration Events: ChemStation 1nch¥§L:: Z :i?:?::h e
RT Arcal Library/1D Refs CASH cual
7.338 0.02 C:\Database\NISTO5a.L
Hydrazine 0
vothyl Alcohol 33.0plope-0it 1
Methyl Alcochol 30 900067-26-1 H
§.379 26.90 C:\Databasc\NISTO5a.L
Ethyl alcohol 93 000064-17-5 91
Ethyl alcohol 94 000064-17-5 20
Ethyl alcohol 95 000064-17-5 64
11.177 72.01 C:\Database\NISTO5a.L |
arewonia 6 007664-41-7 2 |
ater 7 007732-18-5 1

29.581 0.34 C:\Database\NISTO05a.L
1,3, 7-Octatricne, 3, 7-dimethyl- 15240 000502-99-8 50
Linalyl isobutyrate 74304 000078-35-3 50
1,3,6-Cctatricnc, 3,7-dimethyl-, ( 15283 003338-55-4 49

2)-

32.223 0.03 C:\Databasc\NISTO5a.L
3-Cyclohexen-1—ol, 4-methyl-1-(1-m 25751 000562-74-3 64
ethylethyl) -
3—Cyclohexcn-1-ol, 4-methyl-1-(1-m 25750 000562-74-3 64
ethylethyl)-
3-Cyc10hcxen-l-ol, 4-methyl-1-(1-m 25784 020126-76-5 59
ethylethyl)-, (R)-

33.033 0.04 C:\Database\NISTO05a.L
Blcyclo[3.l.llhept-J-cn-Z-ol, 4,6, 24344 018881-04-4 53
6-trimethyl-, llS-(l.alpha.,Z.bcLa
.,5.alpha.)]-
3-Methylenecyclohexene 2549 001888-90-0 46
1,3,5-Hexatr1cne, 2-methyl- 2561 019264-50-7 46

34.666 0.04 C:\Database\N!STOSa.L
1(3")-Isobenzofu:nnonc, 3a,4,5,7a-
:c::ahydro-d-hydroxy-Ba,7a-dlmethy

1-, (Ba.alpha.,A.beta.,7a.a1pha.)-

44278 054346-06-4 37

14408 1000188-73-7 32

(.4/=2)-
Tric clo[4.4.0.0(2,8)]dec—d-enu
LimQZenc oxide, cis- 24056 004680-24-4 23
. 0.02 C:\Database\HTSTOSa.L
35408 Furan, 2.3—dihydro-3—methyl- 1418 001708-27-6 12
2-Pentenc, 3-methyl- 1447 000922-61-2 36
6-Nonynoic acid 26459 056630-31-0 10
5. 0.05 C:\Databasc\NxSTOSa.L
L i Bicyclo(4.1.0)hcptan-B-ol, 4,7,7-t 25868 054750-09-3 43
rimethyl-, (l.alpha.,3.beta..4.alp
.,6.alpha.)-
2;cioh:xgne. 4-mcchylene—l-(l-mcth 15324 000099-84-3 43
lethyl)-
éyglo:e;ane, l-mcnhylcne-4—(l-ncch 15337 000499-97-8 43
ylethenyl)-
page: !

.4 Mon Sep 09 08:28:39 2019

ITES ESE. ..WAX SCAN 2
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Continuacion del anexo 7.

ata Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICI1O\
ata File : 190906-00003.D
itle H
cq On : 6 Sep 2019 15:32
perator  : AdeM
ample : FA3
isc : Muestra
LS vial : 3 Sample Multiplier: 1
earch Libraries: C:\Database\NI5T05a.L Minimum Quality: 0
nknown Spectrum: Apex minus baseline at 7 minutes
ntegration Events: ChemStation Integrator - autointA.e
RT Arecatl Library/ID Ref# CASH Qual
37.395 0.05 C:\Database\NISTO05a.L
2-Cyclohexen-1-one, 2-methyl-5-(1- 22925 002244-16-8 95
methylethenyl)-, (5)-
2-Cyclchexen-l-cone, 2-methyl-5-(1- 22900 000099-49-0 95
methylethenyl) -
2-Cyclohexen-l-one, 2-methyl-5-(1- 22926 006485-40-1 93
methylethenyl)=-, (R)=-
37.9%91 0.04 C:\Database\NISTOS5a.L
2,3,4,5-Tetrahydropyridazine 1329 000694-06-4 50
Furan, 2,3-dihydre-4-methyl- 1419 034314-83-5 38
2-Butenal, 3-methyl- 1388 000107-86-8 9
40.779 0.06 C:\Database\NISTO5a.L
1({3H)-Iscbenzefuranone, 3a,4,5,7a- 44278 054346-06-4 38
tetrahydro-4-hydroxy-3a, 7a-dimethy
1-, (3a.alpha.,4.beta.,7a.alpha.)-
(.t/=.)=
Pyridine, 4-methyl-, l-oxide 5438 001003-67-4 30
Pyridine, 3-methyl-, l-oxide 5441 001003-73-2 30
41.216 0.02 C:\Database\NISTDSa.L
2-Cyclohexen-l-one, 3-methyl-6-(1- 22924 016750-B2-6 a3
methylethenyl)-, (S)-
2-Cyclohexen-l-cne, 3-methyl-6-(1- 22895 000529-01-1 83
methylethenyl)-
2-Cyclohexen-1-cne, 3-methyl- 5695 001193-18-6 39
41.862 0.06 C:\Database\NISTOS5a.L
2-Pentenal, (E)- 1379 001576-87-0 38
Furan, 2,3-dihydro-4-methyl- 1419 034314-83-5 35
2H-Pyran, 3,4-dihydro- 1394 000110-87-2 35
47.930 0.02 C:\Database\NISTO5a.L
(+-)-4-Amino-4, 5-dihydro-2 (3H)-fur 3959 016504-58-8 9
anone
oOxirane, [{l-methylethoxy)methyl]- 7965 004016-14-2 9
3, 4-Dihydroxy-S-methyl-dihydrofura 13798 1000193-83-1 9
n-2-one
51.528 0.01 C:\Database\NTSTOD5a.lL
3-Hexanecl, S-methyl- 8116 000623-55-2 10
Ethancl, 2-(2-methoxyethoxy)- 8975 000111-77-3 9
2-Propanol, 1l-(2-ethoxypropoxy)- 31195 010143-32-5 9
53.647 0.01 C:\Database\NISTO5a.L
Ethanol, 2-(l-methylethoxy)- 4670 000109-59-1 43
2-Propanecl, 1-(1l-methylethoxy)- 8590 003944-36-3 38
2-Propanol, 1-(1l-methylethoxy)- 8588 003944-36-3 25
54.880 0.26 C:\Database\NISTOS5a.L
4-t-Pentylcyclohexene 24384 051874-62-5 49
5-Cyclodecene, 1,2-epoxy=- 24077 1000163-73-0 38
Ether, l-hexadecenyl methyl 94907 01551%-14-9 35
59.920 0.01 C:\Database\NISTO5a.L
Ethanol, 2-[2-(2-ethcxyethoxy)etho 42058 000112-50-5 64

ITES ESE...WAX SCAN 2.M Mon Sep 09 08:28:39 2019
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Continuacion del anexo 7.

ata Path : C:\msdchem\1\DATA\SERVICIO\
ata File 190906-00003.D

itle ;

cq On : 6 Sep 2019 15:32

perator : AdeM

ample : FA3

ise : Muestra

LS vial : 3 Sample Multiplier: 1

earch Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: o

nknown Spectrum: Apex minus baseline at 7 minutes

ntegration Events: ChemStation Integrator - autcintA.e

RT Areat Library/1D Ref# CASH Qual

xy]-
Ethanol, 2-[2u(2—eLhoxyethoxy}ctho 42059 000112-50-5 586
xyl-
Ethanol, 2-[2-(2-methoxyethoxy)eth 32470 000112-35-6 53
oxy]-

Page: 3

TTES ESE...WAX SCAN 2.M Mon Sep 09 08:28:39 2019

Fuente: Laboratorio de Instrumentacidon Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.

136



Anexo 8. Cromatogramas de la fase acuosa del cuarto punto en la
region debajo de la curva de solubilidad del equilibrio ternario

File 1O Amsdehem\ IADATANSERVICTON 100906 -00004. D
perator T AdeM
Acgived 16 Sep 2019 1650 using AcqMethod ACEITES BSENCTALES MCS DR-NAX SCAN 2.

Instrument GE=MSD
Sample Name: FAd

Mise Info 3 Muestra
Vial Xumber: 4

Atundwce TIC: 190906 00001.D'daiams

6000000

5500000/
SODODDDi
4500000
4000000
3500000
3000000
2500000
na7mr
1500000

1000000

3.3?7|
|

Tima-» 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 40.00 4500 5000 5500 G000 0500 7000 7B00
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Continuacion del anexo 8.

File 1Cr\msdehem\ IADATANSERVICION190906-00004. 0
Cperator : AdeM
Acquired 6 Sep 2019 16:59 using AcqMethod ACEITES ESENCIALES MCS LE-WAY SCAN 2.4

sSample Name: FA4d
Misc Info Muestra
Vial Kumber: 4

InsLtrument ; GC-MSD

Atundance . TIC: 190206-00004.0' datams
SGO000 177

540000
520000
500000
480000
460000
440000
420000
400000
380000
360000
340000
320000
300000
260000 8.377
260000
240000
220000
200000
180000
160000
140000
120000
100000

80000

60000 |
40000 [L 51880
l. 29.334 .

T T T T T T Ty T

e RN T e 4 — —— —rrrT . T '
Time-> 550 1ﬂh0 1500 2000 2500 30.00 3500 4000 4500 S0.00 S5.00 6000 65 7000 7500

Fuente: Laboratorio de Instrumentaciéon Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 9. Componente quimico mas probable en cada pico del
cromatograma del cuarto punto en laregién debajo de la

curva de solubilidad del equilibrio ternario

ata Path : C:\msdchen\IADATAASERVICION
ata rFile 1 g

itle
cq On

6-00004.0

6 Sep 201% 16:5%
AdeM
: FAs
1 Muestra
4 Sample Multiplier: 1

earch Libraries: C:\Database\NIST05a.L Minimum Quality: o

nxnown Spectrums Apex minus baseline at 7 minutes

ntegration Events: ChemStation Integrator - autointi.e

RT Arcat Library/ID Refid ChS# Qual
§.379 2.52 C:\Database\NISTOS5a.lL

Formamide 30 000075-12=-7 4
Formamide 89 000075-12-7 3
Acetic acid, hydroxy- 892 000079-14-1 2

11.177 97.32 C:\Database\NISTDS5a.L

Armonia 6 007664-51-T7 2

Water 7 007732-18-5 1
29.585 0.05 C:\Database\NISTO05a.L

3-Penten-Z-ol 1701 001569-50-2 37

3-Penten-2-ol 1692 001569-50-2 9

Butancic acid, 2-hexenyl ester, (E 36179 0533%3-83-7 9

)=
54.B80 0.11 C:\Database\NISTOD5a.L

Ethanocl, 2-(l-rmethylethoxy)- 4671 00010%-59-1 4
Ethaneol, 2-(l-rmethylethoxy)- 4670 000109%-59-1 38
1,3-Butanedicl 2237 000107-88-0 27
ITES ESE...WAX SCAN 2.M ¥on Sep 09 0B:30:14 2019 Page: 1

Fuente: Laboratorio de Instrumentacién Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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Anexo 10.

LEMTIT I VLAWY fbie e vt mee

Frodusto: | ACEITE ESENCLAL DE [ANDARINA

Certificado del aceite esencial de mandarina

I

Fecha da Andlisis

No. de Muestra: Nadelote

Feeha ce Produsdon:

ez de Laghacion: I .

14.4150147

Sientbre, 2019 |

RESULTADOS DE ANALISIS Temparamr
PR - x n HAY T ‘
[0 LESULTADOL . f i . ESPECIFICACIONES®®.
Lnouido Naranjarojizo @
Apariandia y clor Visual CuMPLE ¢ v njacafié canoler
ir..m:l;rir-.u agradable,
-
MA-OL .
: d espaci 0.547 l 0.847 2 0.857
Gravedad espadfica Section 1.1 ,
-
Rotacién optica Se‘:?:‘l , 45430 1 +83.6% 2 496.0°
MAC s i e
Indice de refracsion Secu'on:;. 3 14730 i 147308 =-1.4762%
3.3t tanal al 95%
. MA-01 3.0 vels. Saiuble conligera 720 ° 0 ST
Sulubilidad en ctanol fon 1.4 cpalescenta W uzde presentar ligara
o lepalesceneia.
e z .. =T ] : ,‘:-- f’_-.cﬂf‘{-ﬂjs‘iz'ﬁ:‘l .'-"‘;‘:‘r;‘. IR "
Afa Pineno T i 23% L bamiazw
8zta Pinens 1.5% _ I_ 5 Dalld a 2%
D-Limcneno Tiva CaE3iaavate
Gamma Terpinena 19% De18%a22%
Mietil Antrantlato Metilo 0.55% L De 0.3046 a 0.80%
* Tiree danzia con bas melodosing

'f ' ’} ) -“:’-:.'.?L'

/ Laboratorio i — AL L ——r
{ /S ===

Fuente: Laboratorio de Instrumentacion Quimica Avanzada, Universidad del Valle de

Guatemala.
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