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ANTECEDENTES
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Súper Extra 
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Disminución de reservas del petróleo 

Calentamiento global

Crecimiento del sector automotriz 

Fluctuación de los precios

Diseño de mezclas de gasolina con ventaja competitiva al mercado actual

PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA
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OBJETIVO GENERAL

Obtener moléculas de solvente, o formulaciones de 
mezclas de gasolina. 
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OBJETIVOS ESPECÍFICOS

• Colectar información de propiedades físicas de moléculas o 

grupos que permitan cumplir con las propiedades requeridas 

para un solvente o mezclas de gasolina. 

• Obtener al menos una molécula nueva de solvente o una 

nueva mezcla de gasolina que presente características 

similares a las correspondientes reportadas en la literatura. 

OBJETIVOS
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METODOLOGÍA

Definición del problema

Búsqueda en la literatura 

Identificación del 
modelo de propiedad 

Diseño de la mezcla 
y verificación 

9



Definición del problema

Grupos 
funcionales con 

desventajas

• Nitrógeno

• Aromáticos

• Cetonas, aldehídos, ésteres y ácidos carboxílicos 

• Parafinas y cicloparafinas

AVEVA 
PRO/II™

• Base de datos de los componentes 

• Cálculo de las propiedades

• Paquete termodinámico UNIFAC

Rango de 
propiedades 

objetivo

• 9 Propiedades objetivo

• Iniciar con Presión de vapor Reid

Maximizar 
fracciones 
molares

• Hasta valores fuera de rango 
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Definición del problema

AVEVA PRO/II™

Método de 

contribución grupal
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Propiedades físicas de la gasolina

• Es un ensayo empírico para determinar la presión, de los vapores 
o componentes livianos del crudo a una temperatura de 100 °F.

Presión de vapor Reid (RVP)

• Cantidad de masa por unidad de volumen.

Densidad 

• Se relaciona con fuerzas que se oponen al movimiento durante 
su fluidez y deformación. 

Viscosidad
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Propiedades físicas de la gasolina

• Es el calor liberado durante la combustión completa de una 
unidad de combustible 

Poder calorífico superior (HHV)

• Es la temperatura más baja a la que un líquido puede formar 
una mezcla inflamable con oxígeno cerca de la superficie del 
líquido.

Punto de inflamación de copa cerrada (Tf)

• Representa el rendimiento durante la conducción del vehículo 
cuando la aceleración es relativamente frecuente.

Número de Octano de Investigación (RON) 
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• Estadística para sustancias de la que se puede esperar que 
cause muerte del 50% de animales durante la exposición por un 
límite de tiempo.

Concentración Letal (-log LC50)

• Se añaden especies oxigenadas para mejorar el octanaje y 
reducir el CO. 

Contenido de oxígeno (WtO2) 

• Comprueba la miscibilidad de fase de una mezcla líquida binaria. 

Estabilidad (∆Gmix) 

Propiedades físicas de la gasolina
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Mezclas binarias repostadas por 

la literatura

Búsqueda en la literatura 
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Diseño de la mezcla ternaria

Alcohol Isoamílico
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Fracciones molares 

maximizadas para la 

mezcla ternaria
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Simulación en AVEVA PRO/II™

Curva de destilación ASTM D86

UNIFAC
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Poder calorífico superior (HHV)

Regla de mezcla lineal
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Concentración Letal 

Regla de mezcla lineal
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Contenido de Oxígeno

Regla de mezcla lineal
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Propiedades objetivo de la mezcla de gasolina para 

todas fracciones maximizadas
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Número de octano de Investigación (RON)

Regla de mezcla lineal
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Estabilidad 

Pseudocomponentes de la gasolina 

x: 0,6071
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Verificación basada en modelos 
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Comparación de los 

resultados de mezcla 

candidata a gasolina con la 

mezcla reportada
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CONCLUSIONES

• Se encontraron moléculas candidatas a mezcla con la gasolina como el metil isopropil éter y alcohol 

isoamílico que no han sido reportadas previamente por la bibliografía, la cual se determinó usando la 

base de datos de los componentes del simulador AVEVA PRO/II™. Al adicionar alcohol isoamílico a la 

mezcla binaria de metil isopropil éter con gasolina, evidenció una reducción en la presión de vapor Reid 

(RVP). 

• La mezcla candidata de gasolina con porcentaje molar de 28,76% de metil isopropil éter, 10,53% de 

alcohol isoamílico, y 60,71% de gasolina y presenta 51,83 kPa de presión de vapor Reid, 234,11 K para 

el punto de inflamación de copa cerrada, 4029,12 kJ/mol de poder calorífico superior, 0,60 cP y 0,75 

g/cm3 correspondientes a la viscosidad y densidad. Además, presenta 2,75 mol/L como medida de 

concentración letal, 98,28 de número de octano de investigación y 8,12% de contenido de oxígeno.

• El análisis de estabilidad de la mezcla binaria mostró miscibilidad entre los componentes de la gasolina, 

el alcohol isoamílico y el metil isopropil éter.
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CONCLUSIONES

 El método de contribución grupal calcula valores aproximados de las propiedades de los componentes 

que no están disponibles en la literatura o en el simulador AVEVA PRO/II™, como el metil isopropil 

éter y el alcohol isoamílico entre otros, usando la estructura molecular de la especie química.

 En la simulación AVEVA PRO/II™, el paquete termodinámico UNIFAC permitió estimar propiedades 

como la presión de vapor Reid, viscosidad, punto de inflamación de copa cerrada y la realización del 

Test de estabilidad. 

 La base de datos de Pro/II no posibilitó encontrar mezclas binarias candidatas a gasolina que no 

hayan sido reportadas en la literatura usando el criterio de la presión de vapor Reid.
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RECOMENDACIONES

 Evaluar la nueva mezcla de gasolina obtenida bajo condiciones experimentales con un motor 

combustión interna de encendido a chispa optimizando las propiedades con diversos procesos, con el 

fin de comparar las propiedades teóricas obtenidas.

 Realizar un análisis económico de la mezcla metil isopropil éter, alcohol isoamílico y gasolina para todas 

las fracciones maximizadas por la presente investigación.

 Se propone evaluar el impacto ambiental que genera la nueva mezcla de gasolina mediante la 

examinación de los límites permitidos de emisiones de contaminantes producidos como el monóxido de 

carbono y óxidos de nitrógeno sustentados en la Norma Técnica Ecuatoriana. 
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