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Evaluacion del contenido de cloro
en botellas de PET mediante meé-
todo quimico y simulacion

RESUMEN: El presente trabajo realiza una
comparacion entre una reaccion de glicélisis
de Polietileno tereftalato (PET) a nivel labora-
torio con una simulacién de la reaccioén con la
finalidad de evaluar el nivel de contaminacion
ocasionado por etiquetas de cloruro de poli-
vinilo (PVC) empleado en el adhesivo de las
etiquetas en botellas de bebidas. Primeramen-
te se realizé la reaccion de esterificaciéon con
los reactivos empleados y posteriormente se
adicioné6 PVC como contaminante en 3 nive-
les. Mediante el método de Mohr se calculd la
cantidad de HCI presente en el condensado y
la cantidad de cloruros en sélido. Con el uso
del software ASPEN plus se realizé la simu-
lacién de la misma reaccién corroborando el
balance de materia obtenido en el laboratorio
de la reaccioén de esterificacion. Los resulta-
dos mostraron una buena correlacién entre los
balances de materia en reaccioén de laborato-
rio y la reaccién simulada, de los productos y
subproductos generados.
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ABSTRACT: Present work reports a comparison be-
tween a glycolisis reaction of Polyethylene terephtha-
late (PET) at laboratory scale and a simulation using
the ASPEN plus simulator, with the aim to evaluate the
pollution level caused by presence of Polyvynil chlo-
ride (PVC) use in sticks in beverages bottles. First, a
esterification reaction was carried out adding PVC as
pollutant in 3 concentrations. By means Mohr's me-
thod the chloride content was determining in conden-
sate and in solid product. The ASPEN software was
used to evaluate the behavior of same reaction com-
paring the matter balance and comparing the results
obtained with results obtained in laboratory reaction.
The obtained results showed a good correlation be-
tween matter balances of products and byproducts
between laboratory reaction and simulated reaction.
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INTRODUCCION

La contaminacion del medio ambiente por polimeros es
uno de los mayores problemas que se presentan en la
actualidad para el ser humano, por lo que se vuelve ne-
cesario encontrar soluciones para reducir esa contami-
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nacion. Una de las opciones que se tienen para reducir
la contaminacién por polimeros, es el reciclaje [1-3]. Al
ser el PET un material empleado para almacenar bebi-
das carbonatadas y otros productos comestibles, es
un material que produce grandes cantidades de de-
sechos, sin embargo es un material que presenta la
ventaja de poder ser reciclado [4]. EL PET reciclado
requiere de un proceso de limpieza, sobre todo, para
remover por completo las etfiquetas empleadas en las
botellas, sin embargo en la mayoria de las ocasiones no
es posible retirar por completo las etfiquetas quedando
residuos de adhesivo que es a base de PVC [5, 6] . El
PVC es un polimero que al ser sometido a un calenta-
miento puede presentar desprendimiento de pequenas
cantidades de HCI, el cual es una sustancia que puede
generar contaminacion al material reciclado ademas de
que en concentraciones considerables puede ser da-
nino al ser humano [7]. De manera que se vuelve nece-
sario conocer el comportamiento que tendra el PET al
ser sometido a un proceso de reciclado e identificar la
cantidad de HCI que se puede generar por la presencia
de etiquetas en las botellas de PET, razén por la cual
en el presente trabajo se realizé un estudio a nivel la-
boratorio realizando una reaccion de esterificacion del
PET y se compararon los resultados obtenidos contra
la reaccién evaluada empleando el simulador ASPEN
plus, tomando al PVC como un contaminante del PET
postconsumo, ya que la presencia de HCI en la reac-
cién de esterificacion produce manchas y grumos en el
producto final de la reaccion de esterilizacion.

MATERIAL Y METODOS

Materiales

Para el presente trabajo se ufilizaron los siguientes
materiales. Acido terftalico (TPA) y efilenglicol (EG), los
cuales fueron donados por la empresa M&G Polimeros,
Altamira, Tams., Policloruro de vinilo (PVC) el cual fue
donado por la empresa Mexichem, Altamira, Tams., y
Polietilen terftalato (PET) obtenido de botellas de re-
fresco.

Reacciones de esterificacidén y glicélisis

Las reacciones de la investigacion se realizaron en un
reactor PAAR modelo 5100, equipado con sistema de
agitacion, control de temperatura y agitacion mecanica,
ademas de una chaqueta de calentamiento. La reaccién
de esterilizacion se realizd primeramente empleando
TPA y EG como reaccién blanco, posteriormente se
adicioné PVC en 3 diferentes concentraciones para
evaluar el efecto de la cantidad de PVC como conta-
minante en la reaccion de esterilizacion. Se realizaron
dos reacciones de glicdlisis, una en blanco y otra con
PVC como contaminante.

Calculo de cloro por Método de Mohr

Para determinar la cantidad de cloro en el condensado
de la reaccion de esterilizacion se empled el método
de Mohr, consistente en preparar soluciones de bicar-
bonato de sodio 0.5 N, y nitrato de plata 0.01N, y como
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indicador una solucion de cromado de patio al 5%. El
producto de la reaccion de esterificacion se filtro para
eliminar impurezas de las reacciones, y se diluyo el
condensado manteniendo pH entre 7 y 10, adicionando
el indicador hasta obtener un vire a color rojo ladrillo,
se determind el calculo de volumen gastado el cual se
relacion6 con la cantidad de cloruros presentes en el
material.

Simulacién de la reaccién de esterificacion

Para llevar a cabo la simulaciéon de la reaccion de es-
terilizacion, se empled el ASPEN plus, seleccionando
un actor tipo batch, un modelo termodindmica NRTL-
RK, incluyendo un condensador para los vapores, y las
condiciones de operacion se tomaron de las condicio-
nes de reaccion a nivel laboratorio. Los datos cinéticos
como energia de activacion y factor de frecuencia se
obtuvieron del ASPEN plus.

{ FEED |

Figura 1. Diagrama de flujo de la reaccién de esterificacién em-
pleando el simulador ASPEN plus.
Fuente: elaboracién propia.

Para la reaccion de glicélisis se tuvieron como consi-
deraciones el modelo termodinamica NRTL-RK, y de la
misma forma tomando los datos cinéticos del ASPEN
[8] y Yamada et al [9].

| ALIMENTA |

Figura 2. Diagrama de flujo de la reaccién de glicdlisis em-
pleando el simulador ASPEN plus.
Fuente: elaboracion propia.

RESULTADOS
En la tabla 1 se muestra el balance de materia de las
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reacciones de esterificacion blanco y con 3 niveles de
contenido de PVC como contaminante, se puede ob-
servar diferencias en la masa enire reactivos y produc-
tos, la cual se atribuyo a ligera pérdida de vapores por
empaques de rector, sin embargo esta diferencia no
afecto a la cuantificacion de cloro contenido. En el pro-
ducto final se obtuvo un producto blanco con aspecto
sélido y ligero aroma a EG, lo que corresponde a BHET,
el cual se determin® su peso y se reportd en la tabla 1.
Estos resultados concuerdan con reportes previos en
donde el BHET se genera con rendimientos de alrede-
dor de 85% o mas [10].

Tabla 1. Balance de materia de reacciones de esterificacion.
Blanco sin PVC como contaminante

Compuesto Reactivos (g) Producto Diferencia
s(g) eng
EG (g) 401.76 0 —-
TPA (g) 532 0 -
PVC (g) 0 0 —
Prod BHET (g) 0 796.2 —
Condensado (g) 0 96 —-
Total (g) 933.76 892.2 -41.56
Con 3.135 g de PVC como contaminante
PVC (g) 3.135 0 —
Prod BHET (g) 0 823.2 —
Condensado (g) 0 93 —-
Total (g) 936.895 916.2 -20.91
Con 7.72 g de PVC como contaminante
PVC (g) T 0 —
Prod BHET (g) 0 819.2 —
Condensado (g) 0 96 —-
Total (g) 941.48 915.2 -26.28
Con 20.8646 g de PVC como contaminante
PVC (g) 20.8646 0 —
Prod BHET (g) 0 812.8 —
Condensado (g) 117 —-
Total (g) 954.62 929.8 -24.82

Fuente: Elaboracién propia
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Se determind el contenido de cloruros en con-densa-
dos y producto para evaluar el efecto contaminante de
PVC. La tabla 2 presenta los resultados de contenido
de cloruros en producto y condensado determinados
por el método de Mokhr.

De acuerdo con los resultados de cloruros obtenidos,
se puede observar que el contenido fue muy bajo, lo
que puede indicar que algo de cloruros quedo atrapa-
do en el producto, atribuido principalmente a que el sis-
tema reaccionante se volvid viscoso ocasionando que
parte del HCI en forma gaseosa no se separara com-
pletamente.

Tabla 2. Contenido de cloruros en producto y condensado, de-
terminado por método de Mohr.

0 0 0 0

3.135 35.05 1.18 40.18
7.72 86.31 2.36 98.08
20.86 233.27 7.09 246.97

Fuente: Elaboracién propia

Los resultados de la simulacion se presentan en la tabla
3, en la cual se hace un comparativo contra los resulta-
dos obtenidos en el laboratorio. En la tabla el producto
se refiere a BHET. Se puede observar que hay diferen-
cias entre el producto obtenido y el condensado, como
se comento previamente, en el sistema de reaccion a
nivel laboratorio, se presentaron desprendimiento de
volatiles debido a fallas en algunos sellos del reactor,
que pueden ser las diferencias encontradas al compa-
rar los valores contra lo reportado en el simulador.

Por ofro lado, el simulador demostré que el 100% de
PET reaccion¢ para dar BHET, como se ilustra en la
figura 3, en la cual la linea morada representa la frac-
cién molar de BHET, y la linea azul la fraccién molar de
PET [11].

Tabla 3. Comparativo de balance de materia entre reacciéon de
laboratorio y simulador para condensado y producto.

Condensado, 96 105.92 9.92
(g)

Producto (g) 796.2 827.87 31.67
Total, (g) 892.2 933.79 41.59

Fuente: Elaboracién propia
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Figura 3. Concentraciones molares de reactivos y productos de
la reaccion de esterificacion de PET, empleando el simulador
ASPEN plus.

Fuente: elaboracion propia.

CONCLUSIONES

De acuerdo con los resultados obtenidos se pudo de-
mostrar que el PET postconsumo puede ser reciclado
y que la contaminacién generada por PVC presente en
las etiquetas de las botellas de bebidas producen pe-
quenas concentraciones de cloruros los cuales gene-
ran que el BWHET que es el producto de la reaccion
de glicdlisis del PET, contenga cloro que puede generar
danos por corrosion en los equipos a nivel industrial.

Los balances de materia de la reaccion nivel laboratorio
y empleando el simulador ASPEN plus mostraron pe-
quenas diferencias, esto atribuido a pequenas pérdidas
de vapores en el reactor durante la reaccion. En gene-
ral, el balance de materia de cloruro desprendido de la
descomposicion del PVC usado como contaminante en
la reaccion, mostro datos similares a los calculados teo-
ricamente.
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