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INTRODUCCIÓN
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• El proceso de destilación extractiva se utiliza

para la separación del n-butano de trans-2-

buteno. El agente separador de masa o MSA es

lo esencial de la destilación extractiva.

Destilación ordinaria

α = 1,03

• Se opta por el desarrollo de productos químicos

básicos. Encontrar especies químicas que

tengan ciertas propiedades funcionales acorde a

la aplicación que se desee dar y mejorar las

propiedades funcionales deseables de un

sistema.
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n-pentano

propano,

1-buteno

n-butano

trans-2-buteno

cis-2-buteno

n-pentano

Sistema de recuperación de butenos 

(Seider, 2009)
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Destilación extractiva 

α = 1,17
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PROCESO DE DESARROLLO DE PRODUCTOS

INTRODUCCIÓN

• El proceso de 

desarrollo de productos 

es un marco operativo 

para llevar a cabo los 

proyectos de nuevos 

productos desde la idea 

hasta el lanzamiento 

(Cooper, 2001).

• Identificar las especies 

químicas con 

propiedades deseadas 

para satisfacer las 

necesidades del 

proceso.

• Búsqueda y selección 

de agentes 

separadores de masa 

(MSA).

• El proceso de 

desarrollo de productos 

está diseñado para 

reducir los riesgos 

durante el desarrollo; es 

decir, aumentar las 

probabilidades de 

éxitos.

• Aplicar el mapa de 

innovación.
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MAPA DE INNOVACIÓN

Diferenciación 

técnica

Tecnología 

del material

Propuesta de 

valor 

al cliente

Productos

No tóxico

1,4-Butanodiol

Etilenglicol

Glicerol

1,2-Propilenglicol

No inflamable

MSAs para 

destilación 

extractiva

Especies líquidas a 

37,8 °C y 10,2 atm 

Masa molecular 

menor a 100 g/mol

Volatilidad relativa 

mayor a 1,0 y 1,05

Reflujo menor a 

2460,1 kmol/h

Número de platos 

para la separación 

menor a 77

Especies químicas 

de bajo costo

Separación mucho 

más eficiente

Calor del 

rehervidor menor a 

52 mJ/h

INTRODUCCIÓN

alcoholes, 

aldehídos, aminas 

y amidas
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OBJETIVO GENERAL

Obtener productos químicos para ser empleados como Agentes Separadores de Masa.

OBJETIVOS ESPECÍFICOS

• Colectar información relacionada sobre el grado actual de desarrollo del tema.

• Revisión bibliográfica de la síntesis de trenes de separación y destilación extractiva.

• Colectar información sobre la destilación extractiva de la mezcla n-butano y trans-2-buteno

empleando furfural como agente separador de masa.

• Aplicar el proceso de desarrollo de productos para establecer restricciones de búsqueda y

selección.

• Buscar especies químicas usando una base de datos.

• Emplear el software PRO/II para identificar agentes separadores de masa.

• Evaluar el factor de separación, toxicidad, inflamabilidad, número de platos, razón de reflujo,

calor en el rehervidor, reflujo, y costo de agentes separadores de masa.

OBJETIVOS
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MARCO METODOLÓGICO

PASOS A SEGUIR

EXTRACCIÓN 

DE DATOS

FACTOR DE 

SEPARACIÓN

TOXICIDAD

COSTO DE 

COMPRA

SECUENCIA 

DE 

DESTILACIÓN 

EXTRACTIVA

INFLAMABILIDAD

N° DE 

PLATOS

RAZÓN DE 

REFLUJO

CALOR EN EL 

REHERVIDOR

REFLUJO

1 432 65

RESTRICCIONES SIMULACIÓN
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EXTRACCIÓN DE DATOS

Componentes de la base de datos de

PRO/II con masa molecular menor a 100

g/mol y que son alcoholes, aldehídos,

aminas y amidas (Seader et al., 2010).

MARCO METODOLÓGICO

SOFTWARE DE 

SIMULACIÓN

AVEVA PRO/IITM

PAQUETE 

TERMODINÁMICO

Se emplea en el caso en 

el que se tiene mezclas 

de hidrocarburos polares 

(AVEVA, 2020; 

Gil Chaves et al., 2016) 

La Universidad de las 

Fuerzas Armadas 

dispone de la licencia

SRK

Soave-Redlich-Kwong

Figura 1

Componentes en PRO/II.

Figura 2

Determinación de la fase de

los componentes.

Fase líquida a una

temperatura de 37,8 °C y

presión de 10,2 atm (Seider

et al., 2009)
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FACTOR DE SEPARACIÓN

MARCO METODOLÓGICO

EVALUACIÓN 

DE SEGURIDAD

Toxicidad (X)

(Martin & Young, 2001)
− 𝑙𝑜𝑔 𝐿𝐶50 = 

𝑖=1

𝑛𝑔

𝑛𝑖 ∝𝑖 (2)

Inflamabilidad (F)

(Kondo et al., 2001)

𝐹 = 𝑝1 1 + 𝑝2𝐶1 + 𝑝3𝑅𝑂𝐸 + 𝑝4𝑅𝐶𝑂 + 𝑝5𝑅𝐶𝑂𝑂 + 𝑝6𝑅𝑁𝐻 + 𝑝7𝑅𝑅𝑁𝐺 + 𝑝8𝑅𝐴𝑅𝑀 + 𝑝9𝑅𝑈𝑆

(1 + 𝑝10𝑅𝐹 + 𝑝11𝑅𝐶𝑙 + 𝑝12𝑅𝐵𝑟 + 𝑝13𝑅𝑂𝐻 + 𝑝14𝑅𝑁𝑂2
+ 𝑝15𝑅𝑁𝐻2

+ 𝑝16𝑅𝐶𝑁 + 𝑝17𝑅𝐶𝑂𝑂𝐻)

VOLATILIDAD 

RELATIVA
SF =

K1

K2
= ∝1,2 (1)

Valores de K

PRO/II

TOXICIDAD E INFLAMABILIDAD

∝ > 1,05
(Seider et al., 2009)

(3)
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Figura 3

Algoritmo para establecer la presión de la columna de destilación y el tipo de condensador.
Secuencia directa 

A/BC

MARCO METODOLÓGICO

Nota. Recuperado de Product and Process Design Principles: Synthesis, Analysis and Evaluation 

(3ra ed.) (p. 216), por Seider et al., (2009).

DETERMINACIÓN DEL NÚMERO DE PLATOS (N), RAZÓN DE REFLUJO (R), 

CALOR EN EL REHERVIDOR (Q) Y REFLUJO (L)

Selección de la presión de 

la columna de destilación y 

el tipo de condensador

(Seider et al., 2009)

A: n-butano

B: trans-2-buteno

C: MSA

A: 154,7 kmol/h

B: 48,1 kmol/h

C: 194,688 kmol/h

Recuperación 

del 96%
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MARCO METODOLÓGICO

Figura 4

Empleo del algoritmo para establecer la presión de la columna de destilación y el tipo de condensador en

Microsoft Excel.

𝑃𝑎𝑙𝑖𝑚𝑒𝑛𝑡𝑎𝑐𝑖ó𝑛 = 𝑃𝑐𝑜𝑛𝑑𝑒𝑛𝑠𝑎𝑑𝑜𝑟 + 35 𝑘𝑃𝑎 (4)

𝑃𝑟𝑒ℎ𝑒𝑟𝑣𝑖𝑑𝑜𝑟 = 𝑃𝑐𝑜𝑛𝑑𝑒𝑛𝑠𝑎𝑑𝑜𝑟 + 70 𝑘𝑃𝑎 (5)

DETERMINACIÓN DEL NÚMERO DE PLATOS (N), RAZÓN DE REFLUJO (R), 

CALOR EN EL REHERVIDOR (Q) Y REFLUJO (L)R
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MARCO METODOLÓGICO

R =
L

D
(6)

R: Razón de reflujo

L: Reflujo

D: Destilado, liquido con el 

componente más volátil. El valor 

del destilado es 150,4360 kmol/h.

Reflujo 

(Treybal, 1988)
Figura 5
Separador Flash a 120°F y columna Shortcut.

DETERMINACIÓN DEL NÚMERO DE PLATOS (N), RAZÓN DE REFLUJO (R), 

CALOR EN EL REHERVIDOR (Q) Y REFLUJO (L)R

E

S

T

R

I
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I
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MARCO METODOLÓGICO

COSTOS DE LAS ESPECIES QUÍMICAS

(Merck, 2022)

Productos en forma 

líquida

Envasados en botellas de 

vidrio

Sigma - Aldrich
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MARCO METODOLÓGICO

SECUENCIA DE 

DESTILACIÓN EXTRACTIVA

Figura 6

Proceso de destilación extractiva.

Columna 1 

“SCD1”

Columna 2 

“SCD2”

Figura 7
Especificaciones de las dos columnas Shortcut.

(Seider et al., 2009)

S

I

M

U

L

A

C

I

Ó

N

n-butano

trans-2-buteno

MSA



18

INTRODUCCIÓN

OBJETIVOS

MARCO METODOLÓGICO

ANÁLISIS Y DISCUSIÓN DE RESULTADOS 

CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES



19

EXTRACCIÓN DE DATOS

ANÁLISIS Y DISCUSIÓN DE RESULTADOS

74 especies

Componente Masa Molecular (g/mol)

1 Acetaldehído 44,05

2 trans-Crotonaldehído 70,08

3 Formaldehído 30,02

4 Furfural 96,08

5 Glioxal 58,03

6 Isobutiraldehído 72,1

7 Metacroleína 70,08

8 Pentanal 86,13

9 trans-2-pentenal 84,11

10 Acetamida 59,06

11 Acrilamida 71,07

12 n,n-Dimetilacetamida 87,12

13 n,n-Dimetilformamida 73,09

14 Formamida 45,04

15 n-Metilacetamida 73,09

16 n-Metilformamida 59,06

17 Acetol 74,07

18 Alcohol Alílico 58,07

19 1-Amino-2-Propanol 75,1

20 3-Amino-1-Propanol 75,1

21 1,2-Butanodiol 90,12

22 1,3-Butanodiol 90,12

23 1,4-Butanodiol 90,12

24 2,3-Butanodiol 90,12

25 1-Butanol 74,12

26 2-Butanol 74,12

27 cis-2-Buteno-1,4-diol 88,1

28 2-Cloroetanol 80,51

29 Ciclopentanol 86,13

30 Dimetiletanolamina 89,13

31 2,2-Dimetil-1-Propanol 88,14

32 2,3-Epoxi-1-Propanol 74,07

33 Etanol 46,06

34 2-Etoxietanol 90,12

35 Etilenglicol 62,06

36 Alcohol Furfurílico 98,09

37 Glicerol 92,09

38 Isopropanol 60,09

39 Metanol 32,04

40 2-Metoxietanol 76,09

41 2-Metoxi-1-Propanol 90,12

42 2-Metil-1-Butanol 88,14

43 2-Metil-2-Butanol 88,14

44 3-Metil-1-Butanol 88,14

45 3-Metil-2-Butanol 88,14

46 Metiletanolamina 75,1

47 2-Metil-1-Propanol 74,12

48 1-Pentanol 88,14

49 2-Pentanol 88,14

50 3-Pentanol 88,14

51 1-Propanol 60,09

52 Alcohol Propargílico 56,06

53 1,2-Propilenglicol 76,09

54 1,3-Propilenglicol 76,09

55 Alilamina 57,09

56 Anilina 93,12

57 n-Butilamina 73,13

58 sec-Butilamina 73,13

59 ter-Butilamina 73,13

60 Ciclohexilamina 99,17

61 Ciclopentilamina 85,14

62 Dialilamina 97,15

63 Dietilamina 73,13

64 Dimetilamina 45,08

65 Etanolamina 61,08

66 Etilamina 45,08

67 Isobutilamina 73,13

68 Isopropilamina 59,11

69 Metilamina 31,05

70 Morfolina 87,12

71 n-Pentilamina 87,16

72 Piperazina 86,13

73 1,2-Propanodiamina 74,12

74 n-Propilamina 59,11

PRO/II
Tabla 1

Componentes de la base de datos de PRO/II con masa molecular menor a 100 g/mol, en
fase líquida a 37,8 °C y 10,2 atm, y que son alcoholes, aldehídos, aminas o amidas..
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EXTRACCIÓN DE DATOS

ANÁLISIS Y DISCUSIÓN DE RESULTADOS

Nombre de la corriente S1 S3

Temperatura (°C) 37,8 37,8

Presión (atm) 10,2 10,2

Flujo (kgmol/h) 1 1

Sistema termodinámico SRK SRK

Composición acetaldehído 1 1

Fase a 37,8°C y 10,2 atm Líquido Líquido

Tabla 2

Tabla de propiedades de los componentes..

36 alcoholes

9 aldehídos

22 aminas

7 amidas

Figura 8
Separador Flash en PRO/II.

(Seader et al., 2010)
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ANÁLISIS Y DISCUSIÓN DE RESULTADOS

FACTOR DE SEPARACIÓN
Figura 9

Tabla de Valores de K obtenidos de PRO/II para la mezcla n-butano

y trans-2-buteno y el furfural como MSA

Componente α

Mezcla n-butano y trans-2-buteno

n-Butano y trans-2-buteno 1,0420

Furfural 1,1346

1 1,4-Butanodiol 1,2202

2 Etilenglicol 1,1889

3 Glicerol 1,2421

4 1,2-Propilenglicol 1,2029

∝1,2=
0,53770

0,47393
= 1,1345557 (7)

Tabla 3

Volatilidad relativa (α) de las especies químicas candidatas a MSA.

∝ > 1,05
(Seider et al., 2009)
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ANÁLISIS Y DISCUSIÓN DE RESULTADOS

TOXICIDAD E INFLAMABILIDAD

Componente X F

Mezcla n-butano y trans-2-buteno

Furfural 3,467 0,732

1,4-Butanodiol 1,361 0,614

Etilenglicol 0,468 0,628

Glicerol 0,408 0,643

1,2-Propilenglicol 0,791 0,622

Tabla 4

Valores de toxicidad (X) e inflamabilidad (F) de las especies químicas

candidatas a MSA.

“fuertemente 

inflamable” 

F entre 0,6 y 0,8

(Kondo et al., 2001) 

Toxicidad (X)

(Martin & Young, 2001)
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ANÁLISIS Y DISCUSIÓN DE RESULTADOS

NÚMERO DE PLATOS (N), RAZÓN DE REFLUJO (R), CALOR EN EL 

REHERVIDOR (Q) Y REFLUJO (L)
Figura 10

Valores del número de platos, razón de reflujo y calor del

rehervidor obtenidos de PRO/II para la mezcla n-butano y trans-2-

buteno y el furfural como MSA.
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ANÁLISIS Y DISCUSIÓN DE RESULTADOS

NÚMERO DE PLATOS (N), RAZÓN DE REFLUJO (R), CALOR EN EL 

REHERVIDOR (Q) Y REFLUJO (L)

Componente N R 𝐐𝐫 (m*J/h) L (kmol/h)

Mezcla n-butano y trans-2-buteno

Furfural 77 16,4 52 2460,1

1,4-Butanodiol 26 5,5 18,2 829,2

Etilenglicol 20 4 12,8 599,6

Glicerol 17 3,1 10,1 462,1

1,2-Propilenglicol 19 4,1 12,4 610,9

Tabla 5

Número de platos N, razón de reflujo R, calor en el rehervidor Q y reflujo L para la

mezcla sin MSA y para la mezcla en función de las especies candidatas a MSA.

(Luyben., 2013) 
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ANÁLISIS Y DISCUSIÓN DE RESULTADOS

COSTO DE LAS ESPECIES QUÍMICAS

Componente Costo Merck

Mezcla n-butano y trans-2-buteno

Furfural a $127,20 x 1L

1,4-Butanodiol $38,80 x 1 L

Etilenglicol $100,00 x 1 L

Glicerol $68,50 x 1 L 

1,2-Propilenglicol b $81,16 x 1 L

Tabla 6

Costo de las especies químicas candidatas a MSA.

a costo por litro determinado en función de $63.60 x 500 ml.
b costo por litro determinado en función de $84,10 x 1 Kg ( = 1,036 g/cm3).

1,4-Butanodiol

Etilenglicol

Glicerol

1,2-Propilenglicol

< Furfural

(Merck, 2022)
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ANÁLISIS Y DISCUSIÓN DE RESULTADOS

SIMULACIÓN DE LA DESTILACIÓN EXTRACTIVA
Figura 11

Separación de la mezcla n-butano y trans-2-buteno con glicerol.

Nombre de la corriente S2 S3 S4 S5 S6 S7

Fase Líquido Líquido Líquido Líquido Líquido Líquido

Temperatura (°F) 124,758 201,879 134,925 426,609 127,799 203,320

Presión (kPa) 520,560 520,560 520,560 530,560 520,560 520,560

Flujo (kg mol/h) 150,436 247,053 58,095 188,958 208,530 397,489

Composición n-butano 0,987 0,025 0,103 0,001 0,741 0,389

Composición trans-2-buteno 0,013 0,187 0,763 0,010 0,222 0,121

Composición glicerol 0 0,788 0,134 0,989 0,037 0,490

Tabla 7

Resultados de la separación de la mezcla n-butano y trans-2-buteno con 1,4-

butanodiol como agente separador de masa..

n-butano

trans-2-buteno

glicerol

n-butano

trans-2-buteno

glicerol
glicerol

trans-2-buteno
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CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

CONCLUSIONES

• La aplicación del marco de proceso de desarrollo de productos establece que las

restricciones de búsqueda y selección de especies planteadas en este trabajo suponen una

contribución a los criterios ya existentes.

• Se encontró especies candidatas que obtuvieron mejores resultados como agentes

separadores de masa que la reportada en la literatura, de las 74 especies analizadas el

glicerol es el más factible.

• La volatilidad relativa del 1,4-butanodiol, etilenglicol, glicerol, 1,2-propilenglicol señala que las

especies promoverán una separación más fácil que la del furfural con valores mayores a

1,05 de factor de separación, con valores de 1,2202, 1,1889, 1,2421 y 1,2029

respectivamente.
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CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

CONCLUSIONES

• La evaluación de toxicidad e inflamabilidad muestra que las especies estudiadas son menos

tóxicas e inflamables que el furfural. Con valores para el glicerol como agente separador de

masa destacado de 0,408 de toxicidad e inflamabilidad de 0,643.

• El costo de compra de las especies candidatas resultó ser menor que el costo de la especie

reportada en la literatura, siendo el glicerol $58,70 menos costoso que el furfural.

• El sistema de separación simulado arrojó óptimos resultados de las especies estudiadas.

Con 17 platos, 3,1 de razón de reflujo, 462,1 kmol/h de reflujo, 10,1 mJ/h de calor que fluye

en el rehervidor y facilidad de recuperación 0,989 de composición para el glicerol.
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CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

RECOMENDACIONES

• Sería conveniente analizar las restricciones de búsqueda y selección presentadas en

muestras o bases de datos más representativas.

• Se propone realizar una prueba piloto de la separación de las especies químicas.

• Evaluar la mezcla con el agente separador obtenido bajo condiciones experimentales con

el fin de comparar los resultados con las propiedades teóricas presentadas.
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