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INTRODUCCION

El uso de simuladores en el ambito académico esta cada vez mas extendido, ya que pueden mejorar la ensenanza habitual y utilizarse como una herramienta que ayude a
comprender y mejorar el aprendizaje [1]. Para realizar la simulacion de un proceso quimico pueden utilizarse simuladores comerciales, o bien formular las ecuaciones que
describen dicho proceso, desarrollar el algoritmo de calculo para resolverlas, y pasar ese algoritmo a un lenguaje de programacion [2, 3]. En este trabajo se ha
desarrollado un Simulador para reactores tubulares homogeneos de flujo piston, en estado estacionario, donde tienen lugar reacciones catalizadas por enzimas con
distintas cinéticas.

DESARROLLO TEORICO
En primer lugar, se han obtenido las ecuaciones de

diseio del reactor para cada una de las cinéticas CINETICA ECUACION DE DISENO
estudiadas (Tabla 1), y se han resuelto usando el

MICHAELIS-MENTEN SIN INHIBICION
T Vinax = Cso Xs¢ — Ky In(1 — XSf)

Tabla 1. Ecuaciones de diseno para las distintas cinéticas enzimaticas usadas en el simulador

metodo de calculo numeérico de Biseccion, ya que no
tienen solucion analitica. El algoritmo de calculo se ha

codificado en el lenguaje Visual Basic para M-M INHIBICION POR SUSTRATO 3 Ks Céo )
. . . , . T Vinax = Cso Xsp — Ky ln(l — XSf) + (ZXSf — XSf)
Aplicaciones (VBA), cuyo editor esta incorporado en 2
Microsoft Excel. Este software permite simular el M-M INHIBICION COMPETITIVA POR PRODUCTO Ky Cso
. . o T Viax = Cso Xsf (1——)—1{M 1n(1—X5f)[1+—
comportamiento de reacciones enzimaticas con Kp Kp
diferentes cineticas, en un reactor tubular de flujo M-M INHIBICION NO COMPETITIVA POR PRODUCTO K, Cool  CoXZ
piston en estado estacionario. Concretamente, las T Vnax = Cso sy (1 _K_p) — Ky In(1 — Xy ) [1 A T
cineticas  estudiadas ~ son: Michaelis-Menten —sin M-M INHIBICION ACOMPETITIVA POR PRODUCTO Ky, €2 X2
inhibicion, con inhibicion por sustrato, y con inhibicion T Voax = Cso Xsf (1 — K_) — Ky In(1— Xsr) + T
competitiva, no competitiva y acompetitiva por P P
producto.
FUNCIONAMIENTO DEL SIMULADOR
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RESULTADOS

A continuacion, se muestran algunos de los resultados que se pueden obtener con el simulador para las diferentes cinéticas. En cada una de ellas se estudia la influencia
de una de las variables (Figuras 3 a 7). Finalmente, en la Figura 8, se comparan los resultados obtenidos de conversiones a la salida del reactor frente a los distintos
tiempos de residencia, para las tres cinéticas con inhibicion por producto (Competitiva, No Competitiva y Acompetitiva) con un valor de la constante de inhibicion Kp de
0,1 mM y para la de Michaelis-Menten sin inhibicion.
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