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Objetivo

Realizar un estudio experimental y
tedrico de la reaccion para explicar la
relativa ocurrencia de las especies
formadas sobre catalizadores soélidos
acidos (HBEA), poniendo énfasis en la
distribucidon de los productos.
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(\/HBEA posee una relacion de B/L = 1.25 a 150 °C. J
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Alquilacion de m-cresol con 2-propanol

sobre HBEA
T=200 °C; P.=1 atm; Relacion IPA: m-cresol (5:1);
W/Fy _cresor= 198 [g.h.mol1].
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Selectividad en funcion de la conversion de m-cresol
sobre HBEA
T=200 °C; P;=1 atm; Relacidn IPA: m-cresol (5:1).
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RESULTADOS

Calculos Teoricos

Estructuras optimizadas de 2-
isopropil-5-metilfenol (2I5MF,
timol) (a), 3-isopropil-5-
metilfenol (3I5MF) (b) y 4-
isopropil-5-metilfenol (415MF)
(c) a nivel MO062X/6-
311+g(d,p).

Energia total y energias relativas de timol y sus isomeros.

Estructura |Energia (u.a.) Energia Relativa (kcal mol*)

PIEIV I _464,381292 0.00
EIEV I _464,380253 0.65
CTE VI _464,373805 4.70

Distribucidon de isomeros calculada y determinada experimentalmente para
la reaccion de alquilacion de m-cresol a 473 K (mol%)a,b

v Existe una tendencia

Relacion de isomeros

Calculada Experimental predicha tedricamente
66 47 respecto de Ila baja
33 44 relacion que se obtiene
1 9

para el isomero 415MF.

a Calculos basados en AG298 recalculado a 473K.

b El isomero 2I5MF se eligio para la comparacion. (G473 = -464,381292
a nivel MO6X/6-31g(d,p); 1 hartree = 627.50957 kcal/mol).

»La alquilacion de m-cresol con 2-propanol en fase gas sobre catalizadores
solidos acidos fue selectiva a productos de C-alquilacion.

» A partir de la selectividad en funcion de |la conversion en zeolita HBEA a 200°C
se observa que tanto 2I5MF, como 4I3MF son productos primarios, mientras

qgue el 3I5MF es formado por isomerizacion.

»Los calculos teodricos, realizados a nivel M062X/6-311+g(d,p) muestran una
tendencia cinética a la formacion de 2I5MF y 4I5MF que esta en linea con la
estabilidad estructural de estos compuestos ya que entre los tres los isOmeros,
2I5MF v 3I5MF poseen la mas baja energia y la mayor energia del isomero

415MF explicaria la menor proporcion obtenida en todo el rango de

conversiones.




