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Resumen

Esta investigacion nace del estudio de la refinacion del petréleo, el cual es tratado
mediante diferentes procesos para la produccion de los derivados comerciales, uno
de estos procesos es la reforma catalitica, su objetivo principal es aumentar el
namero de octano de la nafta pesada. Esta investigacion esta orientada a contribuir
a la ciencia, a la ingenieria y a toda la sociedad por medio de un estudio tedrico
computacional de las corrientes tanto de ingreso y de salida de una refineria de
petréleo, abordando principalmente el proceso de “reforma catalitica”, tomando en
cuenta las estructuras quimicas individuales para cada uno de los flujos, analisis de
sus propiedades fisicoquimicas intrinsecas, configuraciones, conformaciones y
potenciales interacciones intermoleculares entre si. Se estableci6 una lista de las
potenciales moléculas guimicas de origen organico presentes en la nafta pesada, el
reformado, fuel gas y GLP. A través de la utilizacion de programas computacionales
de simulacion y proyeccién, se pudo obtener las propiedades basicas, estructura
guimica 2D, c6digo SMILES, propiedades fisicoquimicas, lipofilia, solubilidad con el
agua, radar de biodisponibilidad, las estructuras 3D optimizadas y sin optimizar y la
energia de optimizacién para todas las moléculas presentes en el flujo de entrada y

salida del proceso de reforma catalitica.
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Abstract

This research arises from the study of petroleum refining, which is refined by means
of different processes for the production of commercial derivatives, one of these
processes is the catalytic reforming, its objective is to increase the octane number of
heavy naphtha. This research is oriented to contribute to science, engineering and
society by means of a theoretical computational study of the inlet and outlet streams
of a petroleum refinery, mainly addressing the process of "catalytic reforming",
considering the individual chemical structures for each flow, analysis of their intrinsic
physicochemical properties, configurations, conformations and potential
intermolecular interactions with each other. A list of potential chemical molecules of
organic origin present in heavy naphtha, reforming, fuel gas and GLP was
established. In addition, through the use of computer simulation and projection
programs, it was possible to obtain the basic properties, 2D chemical structure,
SMILES code, physicochemical properties, lipophilicity, water solubility, bioavailability
radar, optimized and unoptimized 3D structures and the optimization energy for all

the molecules present in the input and output flow of the catalytic reforming process.

Keywords:

e OIL REFINING

e CATALYTIC REFORMING

e INSILICO

e OPTIMIZATION

e INTERMOLECULAR INTERACTIONS
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Capitulo |
1.Generalidades

1.1 Introduccién

La refineria es una instalacion industrial en donde el petréleo es tratado a
través de diferentes procesos para producir productos derivados comerciales. Las
refinerias deben lidiar con el mantenimiento de plantas, equipos, consumo de
energia, combustible y electricidad, sin embargo, para tener una operacién exitosa y
segura es necesario personal calificado. Todas las refinerias de petroleo efectdan

tres pasos: separacion, conversion y tratamiento (Materan, 2018).

El reformado catalitico transforma C7-Ci hidrocarburos de bajo octanaje a
arométicos e isoparafinas con alto nimero de octano. El reformado catalitico es un
proceso endotérmico que necesita cantidades grandes de energia, puede operar de
dos maneras: a severidad alta para la produccion de aroméaticos de 80-90 % en
volumen, y a severidad media para la produccion de gasolina de alto octanaje con
70 % de contenido de compuestos aromaticos (Fahim et al., 2010).

1.2 Planteamiento del problema

Mediante esta investigacion se quiere aportar a la quimica pura usando
conocimientos tedricos computacionales que permitan interpretar los resultados
obtenidos. Por ende, se lograra predecir la conducta de una mezcla al mismo tiempo
exponer sus comportamientos como es la solubilidad del agua, la Lipofilia, energia

de optimizacion, todo esto basado en el proceso de reforma catalitica.

Se sabe que la industria petrolera es fundamental para la economia del pais,
pero dichas empresas contaminan en grandes cantidades, por tal motivo las leyes y
normas que rigen el cuidado del medio ambiente son severas con estas industrias,
consecuentemente una parte de las ganancias son destinadas para implementar con

nuevos procesos para reducir la contaminacion que producen.
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1.3 Justificacién e importancia

En el presente trabajo se recomienda realizar un estudio bibliografico
detallado, centrandose en los componentes organicos presentes en el flujo que
ingresan al proceso de reforma catalitica, y todas las salidas de productos obtenidas

después de todos los procesos internos que involucran dicho proceso.

Se propone estudiar cada molécula de origen orgénico, partiendo desde su
nomenclatura IUPAC, propiedades basicas (férmula quimica, peso molecular y
analisis elemental), mediante un sencillo proceso de célculo en los diferentes
programas de aplicacion libre, y software de analisis cientifico especializado como
son Avogadro, ChemDraw, ChemCraft y la Plataforma del Instituto Suizo de
Bioinformatica (SwissADME).

Por tanto, es necesario organizarlos, tabularlos, procesarlos, discutirlos y
luego resumir las conclusiones extraidas sobre el comportamiento y caracteristicas
de estas moléculas organicas tanto en los flujos de entrada y como en los de salida

del proceso de reforma catalitica.

Cabe destacar que todas las investigaciones y experimentos se realizaran
utilizando célculos de simulacién por computadora, que son lo mismo que promover
el uso de la tecnologia para desarrollar y aplicar los conocimientos teéricos
adquiridos en el aula. Al generar resultados (como los gréficos en 3D, la
conformacion y configuracién de cada compuesto organico), también es posible
comprender mejor cOmo cada caracteristica contribuye al comportamiento general
en la mezcla, y los posibles comportamientos de interaccién intermolecular que

pueden existir entre ellos. Como solubilidad y lipofilia.
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1.4 Objetivos

1.4.1 Objetivo general

Determinar computacionalmente las caracteristicas fisicoquimicas de todos los
posibles componentes quimicos de los flujos de entrada y salida en una refineria de

petrdleo “proceso de reforma catalitica” mediante calculos tedricos computacionales.

1.4.2 Objetivos especificos

1. Establecer una lista de potenciales moléculas quimicas de origen organico
presentes en el flujo de entrada en el proceso de reforma catalitica.

2. Establecer una lista de potenciales moléculas quimicas de origen organico
presentes en el flujo de salida en el proceso de reforma catalitica.

3. Procesar cada una de las moléculas quimicas de origen organico, desde su
nomenclatura, estructura quimica 2D, cédigo SMILES y reporte de
propiedades basicas como férmula, peso molecular y composicién elemental.

4. Calcular las propiedades fisicoquimicas basicas de cada molécula de origen
organico, mediante la plataforma gratuita del Instituto Suizo de Bioinformatica
SwissADME.

5. Calcular las estructuras 3D de cada una las moléculas organicas, mediante el
software Avogadro, para la obtencion de las configuraciones y
conformaciones finales.

6. Reportar mediante tablas los datos obtenidos para cada molécula quimica

procesada en los pasos anteriores.
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1.5 Variables

1.5.1 Variables independientes

Compuesto de entrada

Compuesto de salida

1.5.2 Variables dependientes

Férmula quimica

Peso molecular

Andlisis elemental
Nombre UIPAC

Lipofilia

Solubilidad del agua
Radar de biodisponibilidad
Estructura en 2D, 3D

Energia de Optimizacion
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Capitulo 1l

2. Fundamentacioén tedrica

2.1 Quimica Computacional

La quimica computacional es un guia muy importante para predecir el
comportamiento de las moléculas. En la mecanica cuantica los calculos han
evolucionado al punto de obtener una variedad importante de resultados acerca de
la geometria molecular, caracteristicas de la molécula, energia de las reacciones,
estabilidad de sistema quimicos, propiedades electrdnicas, para efectuar los célculos
mecanocuanticos. Se puede utilizar programas en los computadores, sin embargo,
las ecuaciones matematicas de la mecanica cuantica no se pueden resolver
analiticamente por ende se realizan aproximaciones para obtener un resultado, por
ende, no proporciona informacion precisa (Andrés & Beltran, 2000; Engel & Reid,
2006).

El reformado catalitico transforma C7-Ci hidrocarburos de bajo octanaje a
aromaticos e isoparafinas con alto nimero de octano. El reformado catalitico es un
proceso endotérmico que necesita cantidades grandes de energia, puede operar de
dos maneras: a severidad alta para la produccién de aromaticos de 80-90 % en
volumen, y a severidad media para la produccién de gasolina de alto octanaje con

70 % de contenido de compuestos aromaticos (Fahim et al., 2010).

2.2 Propiedades fisicoquimicas de los compuestos quimicos

2.2.1 Alcanos

Las propiedades fisicoquimicas de los alcanos se deben a las fuerzas de
cohesién y a la baja polaridad de las moléculas. El &tomo de carbono e hidrogeno
poseen electronegatividad en donde predomina el enlace covalente no polar;
algunas propiedades fisicoquimico son los puntos de ebullicién, punto de fusion,

densidad, estado fisico, solubilidad (Botello et al., 2005).
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2.2.2 Hidrocarburos aromaticos

Los hidrocarburos estdn compuestos por carbono e hidrégeno; se clasifican
en hidrocarburos saturados e hidrocarburos insaturados, estan en estado liquido o
sélido a temperatura ambiente; algunas de las propiedades son: punto de fusion,
punto de ebullicion, densidad, solubilidad, olor, color, volatilidad, viscosidad o
resistencia al flujo, tensién superficial, fluorescencia, fuerza capilar, composicion

quimica (Botello et al., 2005).

2.2.3 Peso molecular

El peso molecular es la sumatoria de todas las masas atomicas de los
atomos de un compuesto, se puede calcular con la masa media ponderada de todos
los isétopos; se utiliza para encontrar la estequiometria de las reacciones y las
ecuaciones quimicas. Se puede expresar en unidades de masa atémica. En las
proteinas, polimeros sintéticos y naturales el peso molecular es un indicador de

desempefio y actividad (McMurry, 2008).

2.2.4 Codigo SMILES

El codigo SMILES (Simplified Molecular Input Line Entry Specification), es un
formato lineal que sirve para representar las estructuras moleculares
bidimensionales o tridimensionales de las moléculas en forma de una cadena de
dimensién cero. EL codigo SMILES es Unico para cada molécula (Maslehat et al.,
2018).

2.2.5 Formula molecular

La férmula molecular se encuentra al analizar la composicion basica y la
masa molecular de un compuesto. Las masas moleculares se pueden determinar
relacionando la disminucién del punto de congelacion o elevando el punto de
ebullicién de un disolvente hasta obtener la concentracion molal. Se puede elegir el
multiplo apropiado de la férmula empirica si se conoce la masa molecular (Wade,
2012).
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2.2.6 Solubilidad

Es la capacidad que tiene una sustancia para disolverse en el disolvente, las
fuerzas intermoleculares afectan el punto de ebullicion y fusién, ademas sirven para
determinar las propiedades de solubilidad de compuestos organicos. Una sustancia
polar se disuelve en un disolvente polar, y una sustancia no polar se disuelve en un

disolvente no polar (McMurry, 2008).

2.2.7 Lipofilia

Las propiedades lipofilicas se determinan de dos distintas maneras:
experimental, computacional. La lipofilia es la afinidad que presenta una molécula
para el entorno lipofilico, se mide por el comportamiento de la distribucién en un
sistema bifasico ya sea liquido-liquido o sélido-liquido, ademas describe el equilibrio
entre la hidrofobicidad y polaridad. El término de hidrofobo es la tendencia de los
compuestos apolares a preferir un entorno que no es acuoso a uno acuoso. La
lipofilia comprende las interacciones soluto-disolvente que ayudan a la distribucion

de un soluto en dos medios, disolventes organicos y agua (Kempinska et al., 2019).

2.3 Nomenclatura

2.3.1 Nomenclatura comun

Son nombres histéricos que se usan de manera comun, como isobutano,
neopentano, etc. No es recomendable para moléculas grandes y complejas con
muchos isémeros estructurales de posicion, por ende, es necesario una
nomenclatura que permita dar el nombre a moléculas complejas sin necesidad de

memorizar nombres histéricos o triviales (Wade, 2012).

2.3.2 Nomenclatura IUPAC o sistemética

Es una nomenclatura estandar para nombrar compuestos organicos
complejos. La primera regla es identificar la cadena mas larga de carbonos llamada

cadena principal la cual da el nombre base. La segunda regla es numerar la cadena
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mas larga de carbonos para identificar los lugares de los sustituyentes. La tercera

regla es nombrar a los grupos alquilo (Wade, 2012).

2.3.3 Nomenclatura Tradicional

La nomenclatura tradicional o clasica indica la valencia del elemento con
prefijos y sufijos con algunas reglas como; si un elemento tiene una valencia termina
en el sufijo ico. Si un elemento tiene dos valencias diferentes se utiliza los sufijos oso
e ico, si tiene tres valencias se utiliza hipo-0so, 0s0, ico. Si un elemento tiene cuatro

valencias se utiliza hipo-0so, 0so0, ico, per-ico (Dévila, 2019).

2.4 Optimizacién de estructuras por métodos computacionales

La Quimica Computacional nace como una evolucién de la Quimica Teorica
con el propésito de investigar la conducta de la materia a nivel molecular mediante
computadoras, es decir, la Quimica Computacional es semejante de modelizacién
molecular. Especificamente, la implementacion y aplicacion de las técnicas de la
Quimica Computacional nos otorga investigar diferentes propiedades y comporta-
mientos moleculares (Choque & Nogales, 2019).

El método de mecanica molecular (MM) es un método muy rapido para
establecer la geometria, energias moleculares, espectros vibracionales y entalpias
de formacién de moléculas estables en su estado basal. Tiene una gran velocidad
de célculo, se puede usar tanto para moléculas grandes. El método MM es un
método empirico, que incluye un gran nimero de parametros, obtenido
experimentalmente, llamados, colectivamente, parametros de campo de fuerza. Su
principal reto es encontrar cuando uno o mas de los pardmetros necesarios para

solucionar un problema (Choque & Nogales, 2019).

2.5 Bases de calculo para calculos teéricos

La Mecanica Cuantica: suministra una herramienta poderosa para entender
los efectos de la simetria molecular. La mecanica molecular o también conocido
como campo de fuerza estdn apoyados sobre modelos simples de mecanica clasica

de estructura molecular. La mecanica molecular de ningin modo puede ser
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estimada como una aproximacion exacta a la estructura quimica de una molécula
(Engel & Reid, 2006).

El método de Hartree-Fock admite calcular los mejores orbitales de un
electron y las correspondientes energias de dichos orbitales. La energia total del
atomo en el estado basico es una consecuencia importante de los célculos, porque
suministran una medida de la precision del calculo. Con el objetivo de conseguir un
total acuerdo con los experimentos, es necesario incluir términos relativistas y la

interaccion oOrbita-espin, importantes para atomos pesados (Engel & Reid, 2006).

En todos estos puntos de vista, es ineludible elegir un conjunto base. Dicho
conjunto de bases, normalmente esta centrado alrededor de los diferentes atomos
de la molécula, los cuales son usados para propagar las 6rbitas moleculares con el
ansatz CLOA. Ademas, los métodos ab initio necesitan definir un nivel de teoria (el
método) y un conjunto base, pero no necesitan datos experimentales para poder
desarrollar dicho método (Engel & Reid, 2006).

2.6 Configuracion quimica

Es el término usado para aludir a la disposicion de los atomos de una
molécula, con independencia de las disposiciones relativas que puedan adoptar
como resultado de la rotacién alrededor de enlaces sencillos. Lo principal es que
para cambiar de configuracion hace falta romper enlaces quimicos, en comparacion
con la conformacion en la cual no es necesario romper dichos enlaces (Wade,
2012).

En consecuencia, el paso de una configuracién cis atrans,deZaEydeR a
S involucra la ruptura de un enlace. Del mismo modo ocurre con las configuraciones
Dy L de los glucidos. Se consideran estereoisomeros configuracionales los
enantiomeros y los diastereémeros, también denominados diastereoisbmeros, pero

no es etimologico el término diasterémero (Wade, 2012).

2.7 Conformacién quimica

Los diferentes arreglos que se crean por las rotaciones alrededor de un
enlace sencillo se conocen como conformaciones, y a una conformacion especifica

se le llama conférmero (“isdmero conformacional”). Generalmente no es posible
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aislar conférmeros puros, ya que las moléculas giran rapido y constantemente entre

todas las conformaciones posibles (Wade, 2012).

2.8 Fuerzas intermoleculares

Las fuerzas intermoleculares son de atraccion hasta que las moléculas se
aproximan a los radios de Van Der Waals, la fuerza de atraccidn se convierte en
fuerza de repulsién provocando que las moléculas se repelan entre si. Las fuerzas
intermoleculares determinan las propiedades fisicas, mientras que las fuerzas
intramoleculares, es decir, los enlaces idnicos, covalentes; determinan las

propiedades quimicas (Wade, 2012).

2.8.1 Fuerzas de van der Waals

Las fuerzas de van der Waals son fuerzas de atraccion que se da entre
moléculas neutras y se convierte rapidamente en una fuerza de repulsion, se toma
en cuenta a las fuerzas dipolo-dipolo, las fuerzas de dispersion de London y los
enlaces por puente de hidrogeno. Las fuerzas de van der Waals forman un enlace
no covalente (Wade, 2012).

2.8.2 Fuerzas dipolo-dipolo

La molécula tiene un momento dipolar permanente como resultado de los
enlaces polares. Cada momento dipolar tiene un extremo positivo y negativo; son
fuerzas intermoleculares que resulta de la atraccion de los extremos positivos y
negativos del momento dipolar de una molécula polar. Es méas estable cuando tiene
un extremo positivo de un dipolo que es cercano al extremo negativo de otro dipolo
(Wade, 2012).

2.8.3 Fuerzas de dispersion de London

Para moléculas no polares las fuerzas de dispersion de London o fuerzas
dipolo-dipolo inducido, son fuerzas intermoleculares que se da de momentos
dipolares temporales inducidos en una molécula por moléculas que se encuentran
cercanas. La intensidad de las fuerzas de dispersion de London depende de la

cantidad de electrones presentes en la molécula (Wade, 2012).
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2.8.4 Enlace por puente de hidrégeno

El enlace por puente de hidrégeno no es un verdadero enlace, es una
atraccion dipolo-dipolo fuerte; en donde el atomo de hidrogeno participa en un
enlace por puente de hidrogeno si esta unido a un &tomo de oxigeno, flior o
nitrégeno. Se considera Unicamente enlace por puente de hidrogeno a N-H y O-H,

los compuestos organicos no poseen enlaces H-F (Wade, 2012).

2.9 Refineria de petréleo

A mediados del siglo XIX, la tecnologia utilizada en el proceso de refino de
petréleo ha evolucionado, se ha adaptado a las necesidades de la sociedad y a
diversos petréleos crudos con diferentes composiciones. El petréleo sin ningin
proceso de tratamiento no tiene usos importantes, a inicios de la industria el
combustible crudo era utilizado como una Nota energética en los pozos de petréleo,
sim embargo produce humo y gases toxicos impidiendo su uso. Las instalaciones de
refineria han evolucionado desde el proceso de destilacion continua en recipientes

de fundicién hasta las actuales refinerias de alta complejidad (Larraz, 2019).

Figura 1

Refineria moderna de petréleo.
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2.10 Materia prima para refinerias

2.10.1Composicion del petréleo crudo

Tabla 1

Composicion elemental de los crudos

Elemento Composicion (% en peso)
Carbon 83-87
Hidrégeno 10-14
Azufre 0.05-6
Nitrogeno 0.1-0.2
Oxigeno 0.05-2
Ni <120 ppm
\Y < 1200 ppm

Nota. Esta tabla muestra la composicion elemental de los crudos. Tomado de

(Mohamed et al., 2010)

2.10.2 Parafinas

Parafinas o alcanos, las n-parafinas no tienen ramificaciones; las isoparafinas
0 isoalcanos son hidrocarburos ramificados que presentan isomerizacién en su
estructura. Los alcanos aciclicos es decir de cadena abierta experimentan giros
alrededor de los enlaces sencillo de carbono-carbono. Para alcanos de cadena lineal
CnH2n2 (Mohamed et al., 2010; Wade, 2013).

2.10.3 Oleofinas

Oleofinas o alquenos, son hidrocarburos insaturados poseen enlaces dobles
rigidos que evitan el giro, dando lugar a isémeros cis-trans; las oleofinas no se
encuentran de forma natural en los aceites crudos, sin embargo, se forman durante
el proceso de conversion. Las propiedades fisicas de las oleofinas son muy similares
a la de los alcanos, pero la presencia del doble enlace da caracteristicas especiales
como la acidez y la polaridad (McMurry, 2008; Mohamed et al., 2010; Wade, 2013).
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2.10.4 Naftenos

Los cicloalcanos o naftenos son hidrocarburos ciclicos saturados que poseen
al menos un anillo de atomos de carbono. Los naftenos presentes en el crudo son de
cinco y seis atomos de carbono; dichos anillos pueden tener sustituyentes alquilo.

En la naturaleza solo se encuentran naftenos con anillos de 5 y 6 atomos de carbono

los cuales pueden tener o no sustituyentes (McMurry, 2008; Mohamed et al., 2010).

2.10.5 Aromaéticos

Los compuestos arométicos o arenos son derivados del benceno, poseen
tres enlaces dobles conjugados en un anillo de seis carbonos; el petréleo crudo
posee compuestos aromaticos en diferentes concentraciones, son mas estables
debido a los enlaces, poseen olores fuertes. Los compuestos aromaticos tienen una

energia de resonancia grande (Wade, 2012).

2.10.6 Compuestos de azufre

En el petréleo crudo en contenido de azufre varia de menos 0.05 a mas de
10 % en peso; si posee menos del % en peso de azufre es conocido como crudo
dulce, mas de 1% de peso en azufre es conocido como crudo acido. Los
compuestos de azufre son: tiofeno, tiol, dibenxotiofeno, naftodibenzotiofeno,

benzotiofeno; su proporcion varia en las corrientes del crudo (Mohamed et al., 2010).

2.10.7 Compuestos de oxigeno

El valor del contenido de oxigeno en el petréleo crudo es inferior al 2% en
peso; alto contenido de oxigeno indica que el aceite ha estado expuesto
continuamente a la atmosfera, la presencia de oxigeno hace que el crudo sea acido
provocando problemas como la corrosion en los equipos. Los compuestos que
contiene oxigeno son: éteres, alcoholes, aldehidos, cetonas, derivador de &cidos y

acidos carboxilicos (Mohamed et al., 2010).
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2.10.8 Compuestos de nitrogeno

El contenido de nitrégeno en el petrdleo crudo es muy bajo, los compuestos
de nitrégenos son mas estables que los de azufre por ende son dificiles de eliminar;
pueden causar el envenenamiento del catalizador y forman goma en los productos.
Los compuestos mas comunes con nitrégeno son: amidas, aminas y los nitrilos
(Mohamed et al., 2010).

2.10.9 Compuestos metélicos

Los compuestos metalicos estan presentes en el petréleo crudo en
cantidades bajas, se debe reducir su concentracion para evitar dafios en los equipos
y la contaminacion de los productos. Existen la presencia de compuestos metélicos
como hierro (Fe), plomo (Pb), niquel (Ni), sodio (Na) (Mohamed et al., 2010; Wade,
2013).

2.10.10 Asfaltenos

Los asfaltenos son los compuestos mas pesados presentes en el crudo; la
precipitacién y la deposicidn de estos puede causar problemas serios y costosos;
causan el envenenamiento del catalizador. Poseen puntos de ebullicion muy altos,
tienen una gran cantidad de anillos aromaticos que estan unidos entre si por

cadenas parafinicas y polaridad alta (Bernal et al., 2017).

2.10.11 Resinas

Las resinas son moléculas polares insolubles en propano liquido, son las
responsables de disolver y estabilizar las moléculas soélidas en el crudo. Son
moléculas grandes y complejas, su estructura no es cristalina, se utilizan como
aditivos para mejorar procesos de filtrado (Gonzalez et al., 2017; Mohamed et al.,
2010).
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2.11 Composicion de los productos

2.11.1 Gas licuado de petréleo

El gas licuado de petréleo (GLP) es un grupo de gases a base de
hidrocarburos derivados del proceso de refinado de petréleo; etano, etileno,
propano, butano, propileno, isobutano e isobutileno. Los gases se licuan por medio
de presurizacion para facilitar su transporte. Es incoloro e inodoro (Mohamed et al.,
2010; Venegas et al., 2018).

2.11.2 Gasolina

La gasolina se diferencia por su nivel de octanaje en Ecuador existen tres
tipos: gasolina Super con 93 octanos, gasolina Extra con 87 octano, y la Ecopais. La
gasolina se diferencia por su nivel de octanaje; el octanaje permite que la gasolina

resiste altas presiones y elevadas temperaturas en el motor (Llanes et al., 2018).

2.11.3 Queroseno

El queroseno es un liquido inflamable obtenido del destilado del petrleo
ligero que es utilizado en calefactores portatiles, en estufas de cocina, combustible
para aviones, para fabricar insecticidas; su temperatura maxima de destilacion de
204 °C. El queroseno produce contaminantes como el plomo (Pb), Mercurio (Hg),
Cadmio (Cd) (Mohamed et al., 2010).

2.11.4 Jet Fuel

Jet Fuel o combustible de aviacion, se usa en los aviones, es incoloro. Se
emplean combustibles sintéticos de queroseno parafinico, y también gasolina. Los
combustibles Jet presentan de 10 a 14 &tomos de carbono para proporcionar un
mejor rendimiento en las zonas polares, mientras que los combustibles de

gueroseno presentan 8 a 16 atomos de carbono (Ménico et al., 2020).
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2.11.5 Combustible diésel

El diésel premium es un combustible que se usa en los motores de
autoignicién en la industria automotriz, no debe contener agua y materiales en
suspension; se puede expresar como el indice de cetano (Lopatin, 2020). El indice
de cetano se expresa en término de porcentaje en volumen de cetano CisHaza
(Mohamed et al., 2010).

2.11.6 Gasolina

La gasolina es una mezcla de hidrocarburos que se obtiene de la destilacién
del crudo, es un liquido volatil e inflamable que posee un olor caracteristico. No debe
contener Plomo. A mayor octanaje la gasolina se demora en encender los pistones
del automdévil. Se rigen de acuerdo con las normativas europeas, las cuales se

enfocan en combustibles amigables con el medio ambiente (Mohamed et al., 2010).

2.11.7 Aceite combustible residual

Esta compuesto de residuos de vacio, se utiliza como combustible para
hornos en las centrales eléctricas, calderas industriales y en los barcos. Los aceites
residuales son contaminantes y perjudiciales con el medio ambiente, por la
presencia de metales pesados. Es viscoso, se utiliza como asfalto, adhesivo
(Mohamed et al., 2010).

2.11.8 Aceite lubricante

El aceite lubricante es una sustancia que al ser colocada en medio de piezas
moéviles se forma una capa reduciendo la friccion entre las superficies. Los
lubricantes dependen de su composicion, existen varios tipos: liquidos, semisoélidos,
sélidos. Los lubricantes parafinicos y nafténicos con el indice de viscosidad (IV)
mayor a 75 (Mohamed et al., 2010).
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2.11.9 Asfalto

El asfalto o betin es un mineral negro obtenido por la destilacién del crudo,
es importante para la industria de construccion. Al ser mezclado con grava y arena
es utilizado en la pavimentacion de las carreteras. Es viscoso, color gris oscuro. Hay
varios tipos de asfaltos: liquidos, emulsificados, oxidados y cemento asfaltico
(Mohamed et al., 2010).

2.11.10 Coque de petréleo

Se denominan coque de petréleo o pet coke a los compuestos de carbono
gue son formados por los procesos de conversion térmica de las resinas que
contienen petréleo y asfaltenos. Es un sélido derivado de la coquizacion en el
proceso de refinado de petrdleo, tiene un alto contenido de carbdn y bajo contenido

en hidrégeno (Mohamed et al., 2010).

2.12 Principales procesos

2.12.1 Procesos de separacion fisica.

a. Destilacién de crudo

La unidad de destilacion de petréleo crudo (CDU) tiene la funcion de separar
las fracciones de petréleo crudo segun sus puntos de ebullicién. Una unidad de
destilacion de crudo posee un tren de precalentamiento de crudo, una columna de
precalentamiento, hornos de aceite y una columna de destilacién atmosférica. El
petréleo crudo se debe desalar, precalentar y parcialmente se vaporiza antes de

ingresar a la columna (Martin et al., 2019).

En la parte superior de la columna salen dos corrientes de hidrocarburos
ligeros, en una sale metano y etano; y la segunda corriente es nafta ligera. El
residuo atmosférico es introducido en una torre de destilacién al vacié que opera

aproximadamente a 50 mmHg (Matrtin et al., 2019; Mohamed et al., 2010).
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b. Desasfaltado con disolvente

El desasfaltado con disolvente es un proceso que efectlia un corte profundo
en un material de hidrocarburo pesado sin causar una disminucién en la calidad del
aceite extraido; el aceite desasfaltado (DAO) posee bajo contenido de azufre y
metales. El material del hidrocarburo pesado se mezcla con un disolvente y son
introducidos en una zona de separacion que opera a temperatura y presion
elevadas, obteniendo una primera fase ligera de aceites, resinas y disolventes; y una

fase pesada de asfaltenos y disolvente (Gearhart, 1980).

c. Extraccion con disolvente

El método de extraccién con disolvente se aplica en la preparacion de aceites
lubricantes que poseen un indice alto de viscosidad. El aceite se trata con el
disolvente para eliminar aromaticos, separar aceites parafinicos y ceras; este
proceso implica la utilizacion de equilibrios de fase en donde las ceras cristalizadas o
solidificadas en el producto, son utilizadas para eliminar los aceites de un solvente
liquido (Ackerson & Byars, 2002).

d. Desparafinado con solvente

El refinado se disuelve en un disolvente, se enfria y se afiade de manera
continua a lo largo de la altura de la torre de enfriamiento. La parafina de alto peso
molecular es decir la cera se va a cristalizar y la solucién restante es filtrada; utilizan
intercambiadores de calor y refrigeracion. Elimina los compuestos de azufre y

nitrégeno (Hislop & Eagen, 1973).

2.12.2 Procesos de conversion catalitica quimica.

a. Reforma catalitica

El reformado catalitico es un proceso que se utiliza para aumentar el nimero
de octano de la nafta pesada. La corriente de alimentacién de hidrocarburos del

reformado catalitico contiene H,O, CO,, CHs y CO; una relacién de H,O/ CH, inferior
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a 0.8 y CO./CH4 mayor a 0.5; se utiliza un catalizador especial de platino soportado
sobre silice para transformar la nafta pesada en arométicos e isoparafinas (Zhao &
Wagner, 2006).

b. Hidrotratamiento

El hidrotratamiento se utiliza para eliminar impurezas como azufre, nitrégeno,
oxi-compuestos, aromaticos, ceras y metales que utilizan hidrogeno presente en la
nafta, minimiza las pérdidas de octano por la saturacion de las oleofinas de acto
octanaje a parafinas de bajo octanaje. Se usa al menos un reactor de
hidrotratamiento a contracorriente (Vergel, 2013).

c. Hidrocraqueo catalitico

Es un proceso que pone en contacto una corriente de hidrocarburos de bajo
peso molecular en presencia de hidrégeno para romper los enlaces carbono-
carbono, para obtener productos ligeros; utilizando un catalizador de funcion dual.
Sus productos son queroseno, combustible para aviones, diésel y fuel oil (Absil et
al., 1991).

d. Craqueo catalitico

El craqueo catalitico es un proceso en donde se rompen las cadenas de los
hidrocarburos mediante la utilizacion de un catalizador. Un reactor de tubo
ascendentes esta configurado con dos secciones diferentes de radio para producir

una mejor selectividad del propeno y butenos como productos (Letzsch, 2005).

e. Alquilacion

La alquilacién es el proceso en el cual un compuesto que puede alquilarse
puede ser un hidrocarburo saturado o aromatico reacciona con un agente de
alquilacion como una olefina, en presencia de un catalizador &cido, para formar

hidrocarburos saturados ramificados de alto peso molecular (Van et al., 2015).
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f. Isomerizacién

La isomerizacion de parafinas de cadena lineal es un proceso para formar
productos ramificados con el mismo nimero de carbonos es decir isoparafinas; con
alto indice de octanaje. Las reacciones de isomerizacion utilizan catalizadores de
platino. La unidad de cargar de la isomerizacion es la nafta ligera Cs-Cg (Degnan &
Angevine, 2019).

2.12.3 Procesos de conversién quimica térmica.

a. Coquizacion retardada

La coquizacién retardada es el proceso para fabricar cogue sustancialmente
libre, la materia prima es el residuo de vacio, el cual se calienta; en donde los
compuestos volatiles se recogen en la parte superior y forman coque; la coquizacion
retardada puede producir tres tipos de coque: granalla, esponja y aguja (Siskin et al.,
2015).

b. Flexicoking

Es un proceso en el gue transforma las fracciones de petréleo que tienen alto
punto de ebullicion en hidrocarburos ligeros, la mayor parte del coque se gasifica y
se convierte en gas combustible con contenido bajo en azufre y coque; utilizando
vapor y aire. El objetivo del flexicoking es aumentar la produccién de productos

ligeros, eliminar coque y azufre (Mohamed et al., 2010).

c. Visbreaking

En el proceso de visbreaking se opera a temperaturas altas para craguear los
hidrocarburos a cadenas mas cortas. Es un proceso de viscorreduccion que
transforma el residuo pesado presente en la torre de destilacion atmosférica de
crudo en compuestos mas ligeros, disminuyendo la viscosidad (Tran & Knaepen,
2020).
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2.13 Historia del reformado catalitico

A principios del siglo veinte surge la necesidad de mejorar la nafta para el
transporte de combustibles, inicialmente se utilizan procesos térmicos. Los procesos
cataliticos se utilizan en 1940 mejorando los rendimientos y el octanaje. Los
primeros catalizadores utilizados en el proceso de reformado catalitico tenian como
base el 6xido de molibdeno soportado, pero fueron reemplazados por catalizadores
de platino (Parkash, 2003; Treese et al., 2015).

Las primeras unidades del proceso de reformado catalitico son disefiadas
como semiregenerativas o unidades de lecho dijo de tres o cuatro reactores en serie,
utilizando catalizadores de platino soportados en alimina; operaban a altas
presiones. El proceso de reformado catalitico mejoro al implementar el uso de
catalizadores bimetalicos los cuales permitieron operar a presiones menores
alcanzando un octanaje de 95-98 (RON) (Parkash, 2003; Treese et al., 2015).

2.14 Condiciones del proceso

2.14.1 Presioén

La presion del reactor debe estar en el rango de 50 a 500 psig afecta al
rendimiento del reformado y a la estabilidad del catalizador utilizado. Cuando el
alimento pasa por los calentadores, reactores y lechos del catalizador; la caida de
presion total es de 50-60 psig, sin embargo, se debe minimizar las caidas de presion
en las unidades para que todos los reactores operen a una presion baja (Treese et
al., 2015).

Los beneficios de operar a una presion baja es el aumento de compuestos
aromaticos, hidrégeno y reformado; sin embargo, acorta el ciclo del catalizador.
Debido a que existe un aumento en la velocidad de coquizacion del catalizador; para
el rango de presion de 50 a 150 psig se da la mayor velocidad de desactivacion del
catalizador, por ende, es necesario la regeneracion del catalizador (Treese et al.,
2015).
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2.14.2 Temperatura

En el proceso de reformado catalitico la temperatura es una variable de
procesos muy importante debido a que el aumento de la temperatura de 30 F duplica
la velocidad de deposicioén de coque en los catalizadores provocando la disminucién
en el rendimiento. Temperatura media ponderada del lecho (WABT) y temperatura
media ponderada de entrada (WAIT), son utilizadas para correlacionar las
temperaturas efectivas del reactor con el rendimiento. Las caidas de temperaturas
de reactor o las temperaturas delta son el resultado de las reacciones endotérmicas
netas que se dan en los reactores individuales. El delta de temperatura total se
calcula y compara con el tiempo, para monitorear el rendimiento del proceso de

reformado catalitico (Oyekan, 2019).

2.14.3 Velocidad espacial

La velocidad espacial es la cantidad de nafta procesada sobre una
determinada cantidad de catalizador durante el tiempo; es el reciproco del tiempo de
residencia o el tiempo de interaccion entre los reactivos y el catalizador. La
combinacion de la temperatura y la velocidad espacial del reactor son utilizadas para
ajustar la conversion de la alimentacién, para producir reformado de mayor octanaje;

a mayor velocidad espacial mayor temperatura requerida (Treese et al., 2015).

2.14.4 Relacién de hidrégeno a hidrocarburo

(H2/HC) es la relacion de las moles de hidrégeno en el gas reciclado y las
moles de nafta en la unidad. El gas reciclado es la mezcla de hidrégeno y gases de
hidrocarburos ligeros, 75 a 92% en moles de hidrogeno. Es necesario reciclar el
hidrégeno para mantener la estabilidad en la vida util del catalizador; si se aumenta
H2/HC se reduce la velocidad de coquizacion y aumenta la estabilidad, si H/HC

disminuye se formar mayor proporcién de CZ e hidrégeno (Treese et al., 2015).

En las unidades de hidroprocesamiento se utiliza hidrégeno como reactivo,
una parte del hidrégeno residual y los gases de los hidrocarburos ligeros
recuperados después de la separacion a alta presion son reciclado al reactor para

ayudar a disminuir la formacion y deposicion de coque en el catalizador, a mayor



68

pureza del gas reciclado e hidrogeno mayor es la presion parcial del hidrégeno en el
reactor. Las presiones parciales altas de hidrégeno en el proceso de reformado
catalitico tienen el mismo efecto que la presion alta en el reactor; ambas ayudan a
suprimir la velocidad de formacion y depésito de coque en el catalizador (Oyekan,
2019).

2.15 Alimentacion del reformado catalitico.

Las materias primas de nafta que se utilizan para el proceso de reforma
catalitica contienen parafinas, naftenos, aromaticos y cantidades muy pequefias de
olefinas. Para la obtencion de combustibles para motores, la alimentacion
normalmente son naftas “de rango completo”, es decir, hidrocarburos que contiene
de 6 a 11 atomos de carbono. Las unidades del proceso de reforma catalitica tienen
como objetivo de producir benceno, tolueno y xilenos conocidos cominmente como
BTX (Treese et al., 2015).

La nafta tipica que contiene: 55.4% en peso de parafinas totales, 30.7% en
peso de naftenos totales, 0.1% en peso de olefinas totales y 13.9% en peso de
aromaticos totales. Las naftas se clasifican en magro o rica en funcién de su
composicion. La alimentacion magro contiene una alta concentracion de parafinas y
concentraciones relativamente bajas de naftenos y aromaticos, mientras que la
alimentacion rica tiene una baja concentracion de parafina y concentraciones

relativamente altas de naftenos mas aromaticos (Treese et al., 2015).

La nafta mas usada para este proceso es aquella que se deriva directamente
de la destilacién del crudo, esta tiene un rango de ebullicion de 150-400 °F (65-200
°C) y se clasificaria como nafta pesada, es denominada nafta de destilacién pura.
Por otra parte, de la primera destilacién, las naftas también pueden provenir de otros
procesos que rompen catalitica o térmicamente hidrocarburos mas pesados (Treese
et al., 2015).

La pesadez (punto final de la destilacion) y el tipo (magro o rico) indican si la
nafta va a tener dificultades al ser reformada. Por ejemplo, la nafta liviana con un
punto final de 320 °F (160 °C) y 65% en peso de parafinas es mas dificil de reformar
gue una nafta rica en peso con un punto final de 370 °F (188 °C) y 60% en peso de
naftenos (Antos & Aitani, 2005).
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2.16 Pretratamiento de la Alimentacion.

La alimentacion es previamente sometida a tratarse con hidrégeno para
eliminar varios tipos de contaminantes, es decir remover compuestos gue son
perjudiciales para el catalizador como el nitrégeno, azufre y oxigeno, para esto se
necesita que exista una ruptura del enlace carbono-nitrégeno, carbono-azufre o
carbono-oxigeno y la formaciéon de amoniaco, sulfuro de hidrégeno o agua,
respectivamente (Antos & Aitani, 2005). En este pretratamiento también se saturaran
las olefinas y se eliminan los contaminantes metalicos como Si, As 'y Pb por
adsorcion sobre el soporte del catalizador de hidrotratamiento de nafta (Treese et al.,
2015).

2.17 Separacion y estabilizacion del producto

Existen dos tipos de corrientes a la salida del proceso de reformado catalitico
gue son las corrientes liquidas y gaseosas. La corriente gaseosa es rica en
hidrégeno (60-90% mol) ademas de hidrocarburos Ci-Ca, una parte de este gas es
reciclado hacia la entrada de la seccion de reaccién, donde se mezcla con la
alimentacion de nafta en proporcién 5/10 moles de gas de reciclo por moles de nafta
(Antos & Aitani, 2005).

La corriente liguida por otro lado cominmente conocida como reformado,
contiene una mezcla de hidrocarburos de Cs-Cio, la cual se envia a un estabilizador
de producto donde estos hidrocarburos mas livianos (C1-C.) que se encuentran en
esta corriente son removidos del producto. El estabilizador de producto normalmente
es una columna operada a una presién adecuada para que se permita la
condensacion y el reflujo del vapor de tope. El producto que se encuentra al tope es

retirado como una corriente gaseosa (Antos & Aitani, 2005).

2.18 Reacciones del reformado

En la produccion de BTX, el objetivo principal es transformar las parafinas y
los naftenos en la mayor cantidad de benceno, tolueno y xilenos. El rendimiento del

producto deseado es la cantidad de BTX que se convirtieron en aromaticos, es decir
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el porcentaje que se transformo. Para ello existen varias reacciones que se explican

a continuacion (Oyekan, 2019).

2.18.1 Deshidrogenacion de nafteno

Son reacciones endotérmicas, rapidas que convierten los naftenos en
arométicos e hidrégeno. Las reacciones suceden con un aumento neto de moles de
productos gaseosos y son favorecidas termodindmicamente por altas temperaturas y
bajas presiones. Muchos investigadores han sefialado que la deshidrogenacion de
nafteno es una reaccion catalizada por metales y, en el reformado catalitico, el metal

de eleccion y el més eficaz es el platino (Oyekan, 2019).

2.18.2 Isomerizacion de naftenos y parafinas

La isomerizaciéon de parafinas a alquilciclopentanos necesita la intervencién
secuencial tanto de la deshidrogenacion como de las funcionalidades acidas de los
catalizadores, ademas la formacion de compuestos intermedios se considera pasos
criticos en la formacion de arométicos. La isomerizacion de los naftenos son
reacciones lentas y ligeramente exotérmicas que muchas veces son acompafiadas
de reacciones de apertura de anillo indeseables. Las reacciones de isomerizacion de
parafina son menos selectivas en relacion con las reacciones de isomerizacion de
nafteno, ya que se producen reacciones indeseables importantes tales como

hidrocragueo de parafina e hidrogendlisis (Oyekan, 2019).

2.18.3 Deshidrociclizacion de parafina

Este tipo de reaccion implica la conversion de parafinas en los sitios de
hidrogenacién / deshidrogenacion (platino) y acidos de los catalizadores de
reformado catalitico para producir aromaticos. Estas reacciones son
extremadamente lentas y las velocidades de reaccion son aproximadamente dos
ordenes de magnitud mas bajas que las de la deshidrogenacion de nafteno (Oyekan,
2019).
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2.18.4 Hidrocraqueo de parafina

La reaccién de hidrocraqueo de parafina es moderadamente rapida. Las
reacciones son catalizadas por las partes metélicas y acidas del catalizador. Las
reacciones son exotérmicas y, ocurren en los dos Ultimos reactores principales,
producen descensos significativos en la caida de temperatura del reactor principal
(Oyekan, 2019).

2.18.5 Hidrodesalquilacion de alquil aromaticos

Es una reaccion deseable para aumentar los rendimientos de compuestos
arométicos Cs a Cg y disminuir la velocidad de formacion de coque en reformadores
cataliticos. Las reacciones de hidrodesalquilacion de aromaticos son ligeramente

exotérmicas (Oyekan, 2019).

2.19 Propiedades del reformado

El reformado catalitico, ademas de cumplir su objetivo original de producir
gasolina de alto octanaje, también se ha utilizado para diversas aplicaciones,
incluida la produccion de aromaticos, gas licuado de petréleo (GLP), hidrégeno y
mejora de materias primas olefinicas y refinados. La produccién de gasolina requiere
nafta de rango completo. Estos reformadores operan con alta severidad para

maximizar la produccién de aromaticos (Turaga & Ramanathan, 2003).

2.19.1 El niumero de octanos.

Es una medida de la resistencia a quemarse de un combustible. El indice de
octano es el parametro dominante de calidad del producto. Los indices de octano de
una mezcla de hidrocarburos o hidrocarburos se establecen comparando sus
cualidades antidetonantes con varias mezclas de n-heptano con cero octanos y

2,2,4- trimetilpentano o isooctanoc con cien octanos (Treese et al., 2015).
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2.19.2 Otras propiedades

Otra propiedad importante del reformado catalitico es su volatilidad o presion
de vapor, a menudo viene dada en términos de la presion de vapor de Reid (RVP).
Se necesita suficiente RVP para facilitar la combustién interna de un motor, sin
embargo, un RVP demasiado alto da como resultado un hidrocarburo indeseable.
Los reformados de alto nivel, por ejemplo, pueden no quemar bien en un motor de
combustion interna y conducir a la formacion de carbonoso o depdésitos de

hidrocarburos gomosos (Treese et al., 2015).

2.20 Catalizadores utilizados

El catalizador de uso general para el proceso de reformado catalitico
contiene platino soportado sobre una base de alimina. En la mayoria de los casos,
se mezcla renio con platino para formar un catalizador mas estable que puede
trabajar a presiones mas bajas. El platino sirve como un sitio catalitico para

reacciones de hidrogenacion y deshidrogenacion (J. Gary & Handwerk, 2001).

2.20.1 Metal

La concentracion de Platino (Pt) en los catalizadores de reformado esta
generalmente en el rango de 0.2-0.6% en peso. Las dimensiones del tamafio del
grupo de platino son del orden de angstroms o0 1x10° m. La interaccién del platino
con la superficie de alimina es tal que las incrustaciones de platino son
relativamente inmoviles y no se aglomeran durante las reacciones (Treese et al.,
2015).

2.20.2 Soporte de alumina

El soporte de alumina puede encontrarse en la fase eta (n) o gamma (y),
pero gamma es el mas utilizado en catalizadores para el reformado catalitico debido
a que muestran una alta area superficial especifica, un tamafio de particula pequefio
y una actividad catalitica en su superficie. Ademas, se agrega cloruro durante el

acabado del catalizador para promover la acidez. También se agrega percloroetileno
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(PERC) al proceso durante la regeneracion para mantenga el nivel (Treese et al.,
2015).

2.20.3 Catalizadores para unidades semiregenerativas

Los reformadores SR utilizan catalizadores que contienen platino modificado
por renio o, en menor medida, iridio. Estos modificadores actian hidrogenando el
coque a una especie menos grafitica. El renio o el iridio mejora significativamente la
vida util del catalizador. Los catalizadores de Pt-Re tienen mayor estabilidad. Todos
los catalizadores SR estan sulfurados para minimizar las reacciones de
hidrogendlisis catalizada por metales que provocan gases ligeros y reducen el
rendimiento de la gasolina (Treese et al., 2015).

2.20.4 Catalizadores para unidades ciclicas

Las unidades de reformado ciclico poseen lechos fijos, pero hay un reactor
de oscilacién adicional que se reemplaza en cualquier posicién del reactor para
permitir la regeneracion de cada reactor de forma continua. Los tipos de
catalizadores que se han usado en el reformado ciclico incluyen Pt, Pt-Re, Pt-Ir y Pt-

Sn sobre alimina clorurada (Treese et al., 2015).

2.21 Desactivacion y regeneracion de catalizadores

Existen tres tipos de desactivacion de catalizadores para el reformado
catalitico que incluyen envenenamiento, coquizacion, y aglomeracion del platino. El
envenenamiento de los sitios de metales y &cidos se previene o minimiza
asegurandose de que el hidrotratador esté siempre funcionando correctamente para

eliminar compuestos Ny S (Treese et al., 2015).

2.21.1 Rejuvenecimiento del catalizador

El objetivo principal es regresarle al catalizador su estado inicial, es decir que
sus propiedades logren estar lo mas cercanas posibles a su estado originario. El
catalizador se somete a eliminacion secuencial de coque, redispersion de metales y

soporte, recloracién, seguidamente de la reduccion del platino al estado metalico. El
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catalizador rejuvenecido se devuelve a la parte superior del primer reactor. Este
proceso puede ser realizado de forma continua con el catalizador gastado que se

elimina de la parte inferior del reactor (Antos & Aitani, 2005).

Para regenerar un catalizador que se usa en el proceso de reformado, se

llevan a cabo los siguientes pasos:

1. Purga del reactor / catalizador utilizando gas reciclado y / o nitrégeno para
eliminar los hidrocarburos e hidrégeno para hacer que el lote de catalizador,
el reactor o los reactores sean seguros para la manipulacién y posterior
guemado de coque

2. El coque controlado se quema a temperaturas superiores a 750 °F en una

mezcla de nitrdgeno y aire

Oxidacion u oxicloracion para dispersion de metales y adicion de cloruro

Purga / secado de nitrégeno

Reducciéon de metales

o g > w

Metales sulfurados

2.22 Energia MMFF94.

Se usa para simulaciones de dinamica molecular, ademas describe las
ecuaciones para calcular la energia potencial y los parametros que esta utiliza. Tiene
siete partes, cada una de ellas describe un tipo diferente de energia, todas
contribuyen a la energia potencial global, por lo que su suma debe considerarse en
el célculo total. Estos siete tipos de energia son estiramiento de enlace, doblado en
angulo, doblado por estiramiento, torsion, doblado fuera del plano, van der Waals y

electrostatico (Jasz et al., 2017; Tosco et al., 2014).

2.23 Hipotesis

El estudio in silico de moléculas organicas presentes en los flujos de entrada y salida
del proceso de “reforma catalitica” en una refineria de petréleo proveera informacion
importante acerca de las configuraciones, conformaciones y potenciales
interacciones intermoleculares que pueden presentar en mezcla, proyectando asi
propiedades globales como: puntos de ebullicién, octanaje, volatilidad; y sera
evaluado por simulaciones computaciones de propiedades fisicoquimicas y
energéticas, generando el nexo entre la teoria quimica aplicada y los experimentos

medibles in situ.
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Capitulo 11l

3. Metodologia de desarrollo del proyecto

3.1 Generacion de una lista de moléculas organicas presentes en el flujo de

entrada en el proceso de reforma catalitica

3.1.1 Busqueda de datos internacionales

A través de una investigacién bibliografica se pudo identificar las moléculas
organicas de la nafta pesada presentes en el flujo de entrada en el proceso de
reforma catalitica internacional. Mediante la utilizacion de Notas bibliograficas online
como: biblioteca de la Espe virtual, google académico, google patents, revistas
cientificas, handbooks y libros. Con el fin de crear una lista general de moléculas

organicas presentes en la nafta pesada.

3.1.2 Busqueda de datos del petroleo ecuatoriano

A través de una investigacion bibliogréafica se pudo identificar las moléculas
organicas de la nafta pesada presentes en el flujo de entrada en el proceso de
reforma catalitica ecuatoriano. Mediante la utilizacion de Notas bibliograficas online
como: biblioteca de la Espe virtual, Google Académico, Google Patents, revistas
cientificas, handbooks y libros. Con el fin de crear una lista general de moléculas

organicas presentes en la nafta pesada.

3.1.3 Obtencién, organizacion y reporte de resultados

A través de una investigacion bibliogréafica se pudo identificar las moléculas
organicas de la nafta pesada presentes en el flujo de entrada en el proceso de
reforma catalitica internacional y ecuatoriano. Con el fin de crear una lista general de
moléculas orgéanicas presentes en la nafta pesada. Para representarla en una tabla

de manera entendible. El reporte de resultados se encuentra en el capitulo IV.
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3.2 Generacion de una lista de moléculas organicas presentes en el flujo de

salida en el proceso de reforma catalitica

3.2.1 Busqueda de datos internacionales

A través de una investigacion bibliografica se pudo identificar las moléculas
organicas del reformado, GLP, Fuel gas presentes en el flujo de salida en el proceso
de reforma catalitica internacional. Mediante la utilizacion de Notas bibliograficas
online como: biblioteca de la Espe virtual, Google Académico, Google Patents,
revistas cientificas, handbooks y libros. Con el fin de crear una lista general de

moléculas organicas presentes en la nafta pesada.

3.2.2 Busqueda de datos del petréleo ecuatoriano

A través de una investigacion bibliogréafica se pudo identificar las moléculas
organicas del reformado, GLP, Fuel gas presentes en el flujo de salida en el proceso
de reforma catalitica ecuatoriano. Mediante la utilizacion de Notas bibliograficas
online como: biblioteca de la Espe virtual, google académico, google patents,
revistas cientificas, handbooks y libros. Con el fin de crear una lista general de

moléculas organicas presentes en la nafta pesada.

3.2.3 Obtencion, organizacion y reporte de resultados

A través de una investigacion bibliogréafica se pudo identificar las moléculas
organicas presentes en el flujo de salida es decir del reformado, GLP y Fuel gas, en
el proceso de reforma catalitica internacional y ecuatoriano. Con el fin de crear una
lista general de moléculas organicas presentes en la nafta pesada. Para
representarla en una tabla de manera entendible. El reporte de resultados se

encuentra en el capitulo 1V.

3.3 Procesamiento y obtencion de estructuras quimicas 1D, 2D y propiedades

guimicas basicas

A través de la utilizacién del programa computacional del software

ChemDraw Professional se pudo obtener las estructuras quimicas 1D, 2D y las
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propiedades quimicas basicas para cada molécula presente en el flujo de entrada y
salida del proceso de reforma catalitica. Con el fin de crear tablas con la respectiva

informacion de cada molécula para posteriormente analizarlas.

3.3.1 Generacidn de estructuras quimicas en 2D

A través de la utilizacién del programa computacional del software
ChembDraw Professional se pudo obtener de manera automatica la estructura
quimica 2D. Se consiguieron dos archivos formato ChemDraw(*.cdx) y MDL
Molfile(*.mol), para cada molécula presente en el flujo de entrada y salida del
proceso de reforma catalitica. Con el fin de poder utilizar el formato MDL
Molfile(*.mol) en el programa Avogadro. Finalmente crear tablas con la informacion
respectiva de cada molécula para ser posteriormente analizadas A continuacion, se

presenta los pasos realizados para la generacion de las estructuras quimicas en 2D:

1. Elaborar una lista con los nombres de los componentes presentes en el flujo de
entrada y salida del proceso de reforma catalitica.
Abrir del programa computacional del software ChemDraw Professional.

3. Ingresar uno a uno los nombres de los componentes en la ventana "Structure”, y

después en "Convert Name to Structure".

Figura 2.

Pestafia de “Structure”.

Structure Text Curves Colors Search Add-ins Window
Atom Properties.
Bond Properties.
Bracket Properties...
Check Structure
Clean Up Structure Shift+Ctrl+K
a Shift+Cirl+X

Contract Labe

Expand Generic Structure

Toggle Aromatic Display AltsK
Add Multi-Center Attachment

Add Variable Attachment

R-Logic Query...

‘Add 3D Property >
Enhanced Stereochemistry >

Autonumber Reaction

Clear Reaction Numbers

Add Structure to Dictionary.

Define Nickname...
Convert Name to Structure Shift+Ctrl+N
Convert Structure to Name Alt+Ctrl+N

Nota. Software ChemDraw Professional

4. Esperar a que el programa procese la informacion.



5. Irala pestafa "File", abrir "Apply Document Setting From" y escoger la opcidon

"ACS Document 1996".

Figura 3.

Pestafia "Apply Document Setting From"

File Edit View Object Stucture Text Curves Colors Search Add-ins Window Help

New Document CirlsN
Open.. cirls0
Open Style Sheets

Open Templates

Open Samples

ChemDraw Cloud

Close CirlsW
Save Ctrl+5
Save As ShiftsCliles.
Revert

Run ChemScript

Re-run Previously Selected ChemScript Alt+Ctri+R
ChemSeripts

Page Setup... Shift+CtrieP
print.. Cirlsp

Document Settings...
Dacument Annotations...
Document Properties..

Preferences...

List Nicknames...

1 CA\Users\.\pentilciciohexana.cax

Exit ChemDraw Alt+F4

A=W

a0

Nota. Software ChemDraw Professional

»

Other...

Adv. Synth, Catal. Document
| Draw Styles

). Chin. Chem. Soc. Dacument

). Het. Chem

1 Mal. Mod. (1 Column)

). Mal. Mod. (2 Column)

Nature Research Document
New A4 Document

New Document

New Slide

Phytamedicine Document

RSC (1 Column) Document

RSC (2 Column) Document
Science of Synthesis

Shaw Terminal Carbon Labels
SYNTHESIS, SYNLETT Document
Verlag Helv. Chim. Acta Doc
Wiley Document

6. En la pestafia "File", en la opcion "Document Setting"

Figura 4.

Pestafia de “File”.

File Edit View Object Structure Text Curves Colors Se

New Document Ctrl+N
Open... Ctrl+0
Open Style Sheets >
Open Templates >
Open Samples >
ChemDraw Cloud >
Close Ctrl+W
Save Ctrl+S
Save As Shift+Ctrl+S
Revert

Run ChemScript

Re-run Previously Selected ChemScript Alt+Ctrl+R
ChemScripts >
Page Setup... Shift+Ctrl+P
Print... Ctrl+P

Document Annotations...
Document Properties...

Apply Document Settings from
Preferences...

List Nicknames...

1 C\Users\..\pentilciclohexano.cdx

Exit ChemDraw

Nota. Software ChemDraw Professional

Alt+F4
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7. En la ventana que se desplego, ir a "Drawing" y modificar "Line Width" con el
valor de 0.041.

Figura 5

.Ventana "Document Setting" opcion “Drawing”

Document Settings for Untitled Document-1 X
Layout Drawing

Header/Footer Bonds

Text Captions Fixed Length: | 1,058 cm Spacing: (@) % of length | 12 =
Tex Copten [ros8am ] [z

Property Labels Oabsolute 0,127 cm
Biopolymer Display
Reaction Display Line Width: | 0,035 cm Bold Width: | 0,141 cm
Colars
Margin 0,071 cm Hash 0,095 cm

Chains

Angle: 2| degrees

Indicators

Atoms: Bonds:

[] show query Indicatars [] show qQuery Indicators
I:‘Show Stereochemistry I:‘Show Stereochemistry

[#] Show Enhanced Stereachemistry [/] Show Reaction Indicators

D Show Atom Numbers

Display cm ~ Cancel
Nota. Software ChemDraw Professional
8. En la misma ventana ir a "Atom Labels" y modificar "Font Styles" con "Bold"

Figura 6.

Ventana "Document Setting" opcién "Atom Labels"

Document Settings for Untitled Document-1 X
Layout Atom Labels
Header/Footer }

Font:

Drawing
Text Captions Arial
Froperty Labels @Yu Gothic UI Light ~
Biopolymer Display @Yu Gothic UI Semibold
Reaction Display @Yu Gothic UT Semilight

Colors Agency FB
Algerian
Arabic Transparent
E——
Effects: Line Spacing: Baseline Style:
[Jundertine () Automatic Formula ~

(@) Variable

() Fixed at

["] Show Labels 0n Terminal Carbons

[] Hide Implicit Hydrogens

Nota. Software ChemDraw Professional

9. Seleccionar la imagen.

10. Ir a la opcion de "Atom" y seleccionar "Show Atom Number".
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Figura 7.

Pestafia "Atom"

” . ~ Display Warnings
Cut (Elika Edit Label
Copy Ctrl+C Repeat Last Labe
Paste Crl+V

Contract Label
Clear Del

Expand Label

| Display Warnings Atom Properties.

Align ’ Substituents

Distribute 2 Implicit Hydrogens

Add Frame ’ Ring Bond Count

Join Ctrl+) Unsaturation

Bring to Front F2 Reaction Change

Send to Back F3 Reaction Stereo

Flip Horizontal Shift+Ctrl+H Translation

Flip Vertical Shift+Ctrl+V Isotopic Abundance

Rotate 180° Horizontal Alt+Shift+Ctrl+H Abnormal Valence

Rotate 180° Vertical Alt+Shift+Ctrl+V Enhanced Stereochemistry
Rotate... Cri+R Insert Generic Label

Scale. Ctri+K 1 Show Query Indicator

Object Settings... Show Stereochemistry

Colors * I¥| Show Enhanced Stereochemistry
Annotate... ~ | Show Atom Number

Atom > Show Terminal Carbon Labels
Bond £

Biopalymer 2

Nota. Software ChemDraw Professional
11. Seleccionar la estructura, copiarla y pegarla en un documento word.

Figura 8.

Estructura en 2D

benzene

Nota. Software ChemDraw Professional

3.3.2 Procesamiento de propiedades basicas

A través de la utilizacién del programa computacional del software
ChemDraw Professional se pudo obtener de manera automatica las propiedades
bésicas como: Formula", "Mol. Wt." y "Elem. Anal.". Se consiguieron dos archivos
formato ChemDraw(*.cdx) y MDL Molfile(*.mol), para cada molécula presente en el
flujo de entrada y salida del proceso de reforma catalitica. Con el fin de poder utilizar
el formato MDL Molfile(*.mol) en el programa Avogadro. Finalmente crear tablas con

la informacion respectiva de cada molécula para ser posteriormente analizadas. A
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continuacion, se presenta los pasos realizados para la generacion de las

propiedades basicas:

1. Después de obtener la estructura, ir a la pestafia "View" y seleccionar "Show

Analysis Window".

Figura 9.

Ventana "View"

View Object Structure Text Curves Colors Sear
{ ¥ Show Crosshair Ctrl+H
Show Rulers F11

~  Show Main Toolbar
Show HELM Monomer Toolbar
Show BioDraw Toolbar

+  Show General Toolbar

~  Show Style Toolbar
Show Object Toolbar
Show Structure Toolbar
Show Analysis Window
Show Chemical Properties Window
Show Info Window
Show Periodic Table Window
Show Character Map Window
Show Chem3D Hotlink Window
Other Toolbars >

Templates >

" Show Chemical Warnings

Show Reaction Interpretation

Actual Size F5
Show Document F6
Magnify F7
Reduce F8

Nota. Software ChemDraw Professional

2. La pestafia que se despliega, escoger solo las propiedades necesarias, que

son "Formula”, "Mol. Wt." con 4 decimales y "Elem. Anal."

Figura 10.

Pestafia "Analysis"
Analysis ﬁﬁ

[ Formula: CeHe.

Exact Mass: 78,0470 .
0 Decimals: =
Mol. Wt.: 78,1140

Cmyz: 78,0470 (100.0%),
79,0503 (6.5%)

[V]Elem. Anal.: C, 92.26; H, 7.74

Paste

Nota. Software ChemDraw Professional
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3.3.3 Generaciéon automatica de nomenclatura IUPAC

A través de la utilizacién del programa computacional del software
ChembDraw Professional se pudo obtener de manera automatica la nomenclatura
IUPAC. Se consiguieron dos archivos formato ChemDraw(*.cdx) y MDL
Molfile(*.mol), para cada molécula presente en el flujo de entrada y salida del
proceso de reforma catalitica. Con el fin de poder utilizar el formato MDL
Molfile(*.mol) en el programa Avogadro. Finalmente crear tablas con la informacién
respectiva de cada molécula para ser posteriormente analizadas. A continuacion, se

presenta los pasos realizados para la generacién de la nomenclatura IUPAC:

1. Después de dibujar la molécula, seleccionarla.

Figura 11.

Estructura en 2D

Nota. Software ChemDraw Professional

2. Dar click derecho sobre la molécula y después en “Analysis”y seleccionar

“Name”.

Figura 12.

Ventana "Analysis”

Text > Name

Bracket > Chemical Formula
Curves > Exact Mass

Table > Molecular Weight
TLC Plate > m/z

Molecule > Elemental Analysis
Analysis > All

Nota. Software ChemDraw Professional

3. Y se genera el nombre IUPAC.



Figura 13.

Estructura en 2D con nombre IUPAC

benzene

Nota. Software ChemDraw Professional

4. Para guardar la molécula seleccionar “File”, luego “Save As”.

Figura 14.

Ventana "File"

@ ChemDraw Profeszional - [benzene.cdx]

) File Edit View Object Structure Text Curves Colors Search

I Mew Document Ctrl+M
Open... Ctrl+0
Io
Open Style Sheets L
I Open Templates > IC
E Open Samples > C
ChemDraw Cloud »
Close Ctrl+W
Save Ctrl+5
Save As Shift+Ctrl+5
Revert

Nota. Software ChemDraw Professional

5. Colocar el nombre de la molécula, y seleccionar el tipo de documento en

formato ChemDraw(*.cdx).

Figura 15.

Ventana para guardar

benzene w | | Guardar |

Tipa: ChemDraw (*.cdx) o Cancelar

Mombre de archivo:

Nota. Software ChemDraw Professional
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A través de la utilizacién del programa computacional del software
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ChembDraw Professional se pudo obtener de manera automatica el cédigo SMILES.

Se realiz6 un archivo en formato “Bloc de notas (*.txt)” para todas las moléculas

presente en el flujo de entrada y salida del proceso de reforma catalitica. Con el fin

de poder utilizar el cédigo SMILES en la plataforma del Instituto Suizo de

Bioinformatica SwissADME. Finalmente crear una tabla con la informacion

respectiva de las moléculas para ser posteriormente analizadas. A continuacion, se

presenta los pasos realizados para la generacién del cédigo SMILES:

1. Después de obtener la estructura, seleccionarla, e ir a la pestafia "Edit".

Figura 16.

Pestafia "Edit"

Edit View Object Structure Text Curves Colors

Undo Visibility Change
Redo not availabl

Cut

Copy
Paste
Clear
Select All

Invert Selection

Ctrl+Z
Shift+Ctrl+Z |
Ctrl+X
Ctrl+C
Ctrl+V
Del
Ctri+A
Shift+Ctri+l |

Repeat Show Atom Number Ctrl+Y

Copy As
Paste Special

Get 3D Model

Insert File...

Insert Object...

Objeto

Nota. Software ChemDraw Professional

2. Iralaopcién "Copy As"y escoger "SMILES".

Figura 17.

Ventana "Copy As" opcion "SMILES"

Copy As
Paste Special
Get 3D Model
Insert File..
Insert Object...

Objeto

22l

Nota. Software ChemDraw Professional

3. Luego abrir un bloque de notas y pegar.

SMILES Alt+Ctrl+C
SLN

InChl

InChl Key

CDXML Text Ctrl+D
MOL Text Alt+Shift+Ctrl+O
MOL V3000 Text

HELM Alt+Ctri+E

HELM (Natural Analog)
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Figura 18.

Block de notas con los cédigos “SMILES”.

_'\ SMILES COMPONENTES: Bloc de notas — ] X

Archivo Edicion Formato Ver Ayuda
Aromaticos

C1=CC=CC=C1 benzeno

CC1l=CC=CC=C1 Tolueno

cCCl=cc=cc=C1 etilbenzeno

cc1=cc=c(c)c=c1 1,4-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno
CC1=CC=CC(C)=C1 1,3-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno
CC1=C(C)C=CC=C1 1,2-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno
cC1=Ccc=c(c)c(c)=c1 1,2,4-trimetilbenceno
cci=cc(c)=cc(c)=c1 1,3,5-trimetilbenceno
CC1=CC=CC=C1CC 1-Etil-2-metilbenceno
CC1=CC(CC)=CC=C1  1-Etil-3-metilbencene
CC1=CC=C(CC)C=C1 1-Etil-4-metilbencene

Nota. Software ChemDraw Professional
4. Repetir los pasos para cada estructura.
5. Para guardar el archivo se debe colocar nombre y tipo de documento (*.txt).

Figura 19.

Ventana para guardar el archivo de los codigos "SMILES"

Mombre de archivo: | SMILES COMPQOMEMTES w | | Documentos de texto (*.tot)

<

Codificacion: | Deteccion automatica Abrir Cancelar

Nota. Software ChemDraw Professional

3.3.5 Obtencion, organizacion y reporte de resultados

A través de la utilizacion del programa computacional del software
ChembDraw Professional se pudo obtener las estructuras quimicas 1D,2D y las
propiedades quimicas basicas. Se realizaron tres tipos de documentos formato
formato ChemDraw(*.cdx) y MDL Molfile(*.mol), para cada molécula presente en el
flujo de entrada y salida del proceso de reforma catalitica y un archivo en extension
“Bloc de notas (*.txt)”. Con el fin de poder utilizar en la plataforma del Instituto Suizo
de Bioinformatica SwissADME y en el programa Avogadro. Finalmente, para la
organizacion se los resultados se crearon tablas con toda la informacién obtenida de
las moléculas para ser posteriormente analizadas. El reporte de resultados se

encuentra en el capitulo 1V.
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3.4 Célculo de propiedades fisicoquimicas basicas

A través de la utilizacién la plataforma del Instituto Suizo de Bioinformética
SwissADME, se pudo obtener de manera automatica las propiedades fisicoquimicas,
lipofilia y la solubilidad con el agua. Se consiguié un archivo en formato CSV para
todas las moléculas presente en el flujo de entrada y salida del proceso de reforma
catalitica. Con el fin de poder analizar las propiedades fisicoquimicas, lipofilia 'y la
solubilidad con el agua. Finalmente organizar la informacién obtenida en el archivo
CSV en tablas.

3.4.1 Estudio de la interfaz de la plataforma SwissADME

La plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica SwissADME es de acceso
gratuito; se utiliza para calcular las propiedades fisicoquimicas y estimar la
farmacogenética. Los métodos utilizados en la plataforma son internos, o se calcula
a través de ejecutables no comerciales. Tiene acceso simple para el uso de
investigadores como también para el publico en general. Se puede analizar un gran

namero de moléculas con el cédigo SMILES.

Los valores de los parametros calculados por la plataforma del Instituto Suizo
de Bioinforméatica SwissADME, se muestran en la parte inferior por secciones:
propiedades fisicoquimicas, lipofilia, farmacocinética, quimica medida y similitud en
el farmaco. En la parte del superior se encuentra el nombre de la molécula, su
estructura quimica, el cédigo SMILES y el radar de biodisponibilidad. Los paneles de
salida de la plataforma del Instituto Suizo de Bioinforméatica SwissADME, se
encuentran en la parte superior de la pagina Retrieve data; el icono CSV representa

la recopilacion de todos los datos de las moléculas analizadas en formato excel.



Figura 20.

Ventana de cada molécula procesada.

Show BOILED-Eqgg

Retrieve data: @) [EJ

87

Benceno
oy

SMILES olcceest

Physicochemical Properties.

Farmula CoHB
Molecular weight 78.11 gimaol
Mum. heavy atoms g
Mum. arom. heavy atoms 8
Fraction Csp3 0.00
Num. rotatsble bonds o
Mum. H-bond acceptors 0
Num. H-bond donors 0
Molar Refractivity 20.44
TPSA 0.00 A
Lipophilicity

Log Py, (ILOGF) 1.58
Log Py, | 213

1.68
Log P, (MLOGP) 317
Log P, (SILICOSAT) 2.12
Consensus Log F,, 2.14

Log S {ESOL)
Solubility

Class

Log S (Ali)
Solubility

Class

Log S {SILICOS-IT)
Solubility

Class

Gl absorption
BBB permeant
P-go substrate
CYP1A2 inhibitor
YP2C10 inhibitor
F2C8 inhibitor
“fPZ2D45 inhibitor

P3A4 inhibitor

000

3]

Log K, {skin permeation]

Lipinsks

Ghosa

ieher

Egan
Muegge
Bioavailability Scone

PAINS
Brenk
Leadlikensss

Synthetic accessibility

Water Solubility

241
3.07e-01 mg'ml ; 2.82e-03 maol/l
Soluble

T8

1.35e+00 mgimi ; 1.732-02 mol
ery soluble

227

4.18e-01 mg/ml ; 5.35e-03 mol/l
Soluble
Pharmacokinetics
Low
Mo
Ma
Yes
Mo
Mo
Ma
Mo
-5.2G emi's
Druglieness
Yes; 0 violation
Mo; 2 viclations: MW=160, MR=40, #atorms=20
fas
Yes
Mo; 2 violations: MW<200, Heteroatoms<2
0.55
Medicinal Chermistry
0 alert
0 alert
Mo; 1 violation: MW=260
1.00

Nota. Instituto Suizo de Bioinformatica SwissADME

3.4.2 Procesamiento através del codigo SMILES

A través de la utilizacion del programa computacional del software

ChembDraw Professional se pudo obtener de manera automatica el cédigo SMILES.

Se realizé un archivo en formato “Bloc de notas (*.txt)” para todas las moléculas

presente en el flujo de entrada y salida del proceso de reforma catalitica. Con el fin

de poder utilizar el c6digo SMILES en la plataforma del Instituto Suizo de

Bioinforméatica SwissADME, en donde se obtiene un archivo en formato CSV.

Finalmente crear una tabla con la informacién respectiva de las moléculas para ser

posteriormente analizadas. A continuacion, se presenta los pasos realizados para la

generacion automatica de las propiedades fisicoquimicas, lipofilia y la solubilidad con

el agua:




1. Elaborar una lista con los codigos SMILES de todos los componentes
presentes en el flujo de entrada y salida del proceso de reforma catalitica.

2. Ingresar los cédigos SMILES en la plataforma del Instituto Suizo de
Bioinformatica SwissADME.

3. Esperar hasta que la plataforma del Instituto Suizo de Bioinforméatica

SwissADME termine de procesar toda la informacion.

Figura 21.
Ventana de SwissADME

Enter a list of SMILES here:

C1=CC=CC=C1 1
Cr1=co=cc=c1 2
CCC1=CC=CC=C1 3
CC1=CC=C(C)C=C1 4
CC1=CC=CC(C)=C1 5
CC1=C(C)C=CC=C1 &
CC1=CC=C(C)C(C)=C1 7
CC1=CC(C)=CC{C)=C1 8
CC1=CC=CC=C1CC 9
CC1=CC(CC)=CC=C1 1@
CC1=CC=C(CC)C=C1 11
ccc 12

CCC 13

ccoc 14

Ccc(c)c 1s

oo 16

C1CCCCl 17

ccocce 18

cc(cyccc 19
cc(c)c(c)c 2@
CC(C)(C)cC 21
ccc(c)cc 22

CCocoe 23|

[ Fill with an example ] [ Clear ] “

Nota. Instituto Suizo de Bioinformatica SwissADME

4. Descargar el archivo en formato CSV, que se encuentra en “Retrive data”y

guardarlo.

88
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Figura 22.

Ventana "Retrive data"

Retrieve data: @

Nota. Instituto Suizo de Bioinformatica SwissADME

Abrir un nuevo documento de Excel 2016.

En los iconos en la parte superior del documento de excel, seleccionar
Datos.

7. Luego “Obtener datos externos” y seleccionar “Desde un archivo de texto”.

Figura 23.

Ventana "Obtener datos externos"

H : LibroT - Excel
Archiva Inicio Insertar Disefio de pégina Férmulas Revisar Vista Aspen Properties
E = [ Mostrar consultas ||$ [2] Conexiones al H Borrar ¥y
& & Zo : o | B
DDesde una tabla - Propiedades ) Volver a aplicar
Obtener datos  Nueva Actualizar Zl Ordenar  Filtro Texto en
externos ~ consulta = DE- Fuentes recientes todo ~ Editar vinculos Ll T;‘A\ranzadas szl e
Obtener y transformar Conexiones Ordenar y filtrar Herramieni

®le b s &

Desde Desde Desde un Desde otras  Conexiones
Access laweb archivo de texto  fuentes existentes E F G H

Obtener datos externos

Nota. Software Excel 2019.

8. Escoger el archivo descargado de la plataforma del Instituto Suizo de

Bioinformatica SwissADME y seleccionar importar.

Figura 24.

Ventana para importar el archivo descargado de "SwissADME"

Maorbre de archive: | swissadme (4) ~ | | Archivos de texto e

Herramientas Impaortar Cancelar

Nota. Software Excel 2019.

9. Aparece una ventana de Asistente para importar texto, seleccionar:

delimitados, mis datos tienen encabezado y siguiente.
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Figura 25.

Ventana de Asistente para importar texto

Asistente para importar texto - paso 1 de 3 ? X
El asistente estima que sus datos son Delimitados.
Si esto es correcto, elija Siguiente, o bien elija el tipo de datos que mejor los describa.
Tipo de los datos originales
Elija el tipo de archivo que describa los datos con mayor precision:
@ Delimitados - Caracteres como comas o tabulaciones separan campos.
O De ancho fijo - Los campos estan alineados en columnas con espacios entre uno y otro.
Comenzar a importar en la fila: |1 < Qrigen del archivo: MS-DOS [PC-8) W

[~]iMis datos tienen encabezados.!

Vista previa del archive C\Users'\Liz\Downloads'swissadme (4].csv.

1l Molecule, Canonical SMILES, Formula, MW, $Heavy atoms, $iromatic heavy atoms, Fraction Csp3, §Rd ™
211, clecccel, ceRE, 78.11, 6, €,0.00,0,0,0,26.44,0.00,1.58,2.13,1.€9,3.17,2.12,2.14,-2.41,3.07
|2, Celecoeel, C7HE, 52 14,7, 6,0.14,0,0,0,31_41,0.00, 185,
la 3, coeleceeel, cEHLO, 106.17, 8, €, 0.25,1,0,0, 36.22,0.00

i, Celeoce{ecl)C, C8H10, 106.17,8,6,0.25,0,0,0,326.37,0. v

>

Cancelar Finalizar

L4

Nota. Software Excel 2019.

10. Seleccionar en la parte de Separadores la opcidbn coma; siguiente.

Figura 26.

Ventana Asistente para importar texto opcion

Asistente para importar texto - paso 2 de 3 ? X

Esta pantalla le permite establecer los separadores contenidos en los datos. Se puede ver como cambia el texto en la vista previa.

Separadores

|:| El_lﬂto ¥ coma D Considerar separadores consecutivos como uno solo
[+ coma
Dgspacio
Dgtro:

Calificador de texto: |~ £

Vista previa de los datos

olecule [Canonical SHMILES [Formula Heavy atoms fAromatic heavy atoms [Fraction Csp3 -~

loeccecl cHE c 0 .00
cloocool THS 7 014
Ccloeococl SH10 0 _25
clece{occl)C SH1O 0 .25 ("}

Cancelar <« Atras Siguiente > Finalizar

Nota. Software Excel 2019.
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11. En la ventana de importar datos se puede seleccionar la casilla desde donde

se desea colocar la informacion y escoger aceptar.

Figura 27.
Ventana Importar datos
Importar datos ? >

seleccione como desea ver estos datos en el libro.

==z Tabla

Informe de tabla dinamica

I3 Grafico dinamico

|:" Crear solo conexidn
:Dénde desea situar los datos?

(®) Hoja de calculo existente:

=5451| s

(") Hoja de célculo nueva

|:| Agregar estos datos al Modelo de datos

Propiedades... Cancelar

Nota. Software Excel 2019.
12. Se obtiene toda la informacién organizada de manera ordenada.

Figura 28.

Ventana de Excel

A B C D E F G H | J K L M N o] P Q
Molecule_canmicaISMILES Formula MW  #Heavy atoms #Aromatic heavy atoms Fraction Csp3 #Rotatable bonds #H-bond acceptors #H-bond donors MR TPSA iLOGP XLOGP3 WLOGP MLOGP Silicos-IT L
1 clcooecl C6HB 78.11 6 6 0.00 0 0 026.44 0.00 158 2.13 169 317 2.12
2 Celcecocl C7H8 92.14 7 60.14 0 0 031.41 0.00 1.85 2.73 2.00 3.52 2.44
3 CCclcecocl C8H10  106.17 8 60.25 1 0 036.22 0.00 2.06 3.15 2.25 3.85 2.70
4 Celece(cel)C C8H10  106.17 8 60.25 0 0 036.37 0.00 212 3.15 2.30 3.85 2.83
5 Celecee(cl)C C8H10  106.17 8 60.25 0 0 036.37 0.00 212 3.20 2.30 3.85 2.83
6 CelcococlC C8H10  106.17 8 60.25 0 0 036.37 0.00 2.03 3.12 2.30 3.85 2.83
7 Celeee(c(c1)C)C COHI12  120.19 £l 60.33 0 0 041.34 0.00 228 3.63 2.61 417 3.26
8 Cclec(Clec(cl)C COHI2  120.19 £l 60.33 0 0 041.34 0.00 234 342 2.61 417 3.26
9 CCclcececdC C9H12  120.19 £l 60.33 1 0 041.18 0.00 2.24 3.53 2.56 417 313
10 CCeleeee(cl)C C9H12  120.19 £l 60.33 1 0 041.18 0.00 232 3.98 2.56 417 313
11 CCeleee(ccl)C C9H12  120.19 £l 60.33 1 0 041.18 0.00 233 3.63 2.56 417 313
12 ccc C3H8 44.10 3 01.00 0 0 016.54 0.00 1.71 1.84 142 2.28 0.45
13 cCC C3H8 44.10 3 01.00 0 0 016.54 0.00 1.71 1.84 142 2.28 0.45
14 cccc C4H10 5812 4 01.00 1 0 021.34 0.00 134 2.89 1.81 273 0.89
15 cce(c)c C5H12 7215 5 01.00 1 0 026.15 0.00 211 2.64 2.05 314 117
16 Ccccc C5H12 7215 5 01.00 2 0 026.15 0.00 218 3.39 2.20 314 1.34
17 c1ccccl C5H10  70.13 5 01.00 0 0 024.04 0.00 154 3.00 1.95 275 2.40
18 cccecc C6H14  86.18 6 01.00 3 0 030.96 0.00 235 3.90 2.59 3.52 1.78
19 CCce(c)c C6H14  86.18 6 01.00 2 0 030.96 0.00 231 3.18 2.44 3.52 1.61
20 cc(c(c)c)c CBH14  86.18 6 0 1.00 1 0 030.96 0.00 2.27 3.42 2.30 3.52 144
21 ccec)(c)c CBH14  86.18 6 0 1.00 1 0 030.70 0.00 225 3.82 2.44 3.52 1.46
22 ccelce)c CBH14  86.18 6 0 1.00 2 0 030.96 0.00 232 3.60 2.44 3.52 1.61

Nota. Software Excel 2019.
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3.4.3 Obtencion, organizacion y reporte de resultados

A través de la utilizacién del programa computacional del software
ChembDraw Professional se pudo obtener de manera automatica el cédigo SMILES
para ingresarlos en la plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica SwissADME.
Obteniendo de manera automatica las propiedades fisicoquimicas, lipofilia y la
solubilidad con el agua. Se consiguié un archivo en formato CSV para todas las
moléculas presente en el flujo de entrada y salida del proceso de reforma catalitica.
Para la organizacion de la informacion en tablas. El reporte de resultados se

encuentra en el capitulo IV.

3.5 Célculo y obtencién de estructuras 3D

A través de la utilizacion del programa Avogadro se pudo obtener de manera
automatica las estructuras 3D. Se realizaron dos archivos en formato MDL
SDfile(*.mol) para todas las moléculas sin optimizar y optimizadas presentes en el
flujo de entrada y salida del proceso de reforma catalitica. Con el fin de poder utilizar
el formato MDL SDfile(*.mol) en el programa Chemcraft para graficar la estructura
3D sin optimizar y optimizadas; obtener dos archivos en formato Jpeg files(*.jpg).

Finalmente ordenar las imagenes obtenidas para posteriormente analizadas.

3.5.1 Elaboracion de archivos con coordenadas 3D sin optimizar

A través de la utilizacion del programa Avogadro se pudo obtener de manera
automatica las estructuras 3D sin optimizar. Se obtuvo un archivo en formato MDL
SDfile(*.mol) de las coordenadas 3D sin optimizar para todas las moléculas
presentes en el flujo de entrada y salida del proceso de reforma catalitica. Con el fin
de poder utilizar el formato MDL SDfile(*.mol) en el programa Chemcraft para
graficar la estructura 3D sin optimizar; obtener un archivo Jpeg files(*.jpg).
Finalmente ordenar las imagenes obtenidas para posteriormente analizadas. A
continuacion, se presenta los pasos realizados para la elaboracién de los archivos

con coordenadas 3D sin optimizar:



1. Abrir el programa Avogadro.

Figura 29.

icono del software Avogadro

Nota. Software Avogadro.

e
g, o™

o -
Vo
.
&

gadro

2. Seleccionar File y Open, abrir la molécula obtenida en el programa

computacional del software ChemDraw MDL Molfile(*.mol).

Figura 30.

Ventana "Open file"

93

Nota. Software Avogadro.

Maombre de archive: | benzenemol

A
A Open File X
d “— A <« Aromaticos nueves > Mal Buscar en Mol
QOrganizar « Mueva carpeta =~ [N 0
" ) - e

& OneDrive Nombre Fecha de modificacion Tipo
1 1,2, 4-trimetilbencenc.mol 2 21 147 Archivo MOL

~ [ Este equipo J ~ o ) . o )
|| 1,2-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno.mol 2 21 1647 Archivo MOL
¥ Descargas (] 1,3,5-trimetilbenceno.mol 2 16:50 Archive MOL
= Decumentos || 1,3-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno.mael 3 21 14:34 Archivo MOL
[ Escritorio || 1,4-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno.mol 3 Archivo MOL
&= Imagenes || 1-Etil-2-metilbencene.mol Archivo MOL
D Musica || 1-Etil-3-metilbencene.mal Archivo MOL
J Objetos 3D || 1-Etil-4-metilbenceno.mol Archivo MOL
| benzene.mol Archiva MOL

B Vvideos J ; :
] | | etilbenceno.mol Archivo MOL
& Disco local (C) || Tolueno.mael Archivo MOL

> - Disco local (D)
v

v| Commeon molecule formats (%o~

Cancelar
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3. Abrir y seleccionar Yes para agregar coordenadas 3D en la molécula.

Figura 31.
Ventana para agregar coordenadas en 3D
A
This file does not contain 30 coordinates,

Do you want Avogadro to build a rough
geornetry?

Nota. Software Avogadro.
4. Se obtiene las coordenadas 3D de la molécula sin optimizar.

Figura 32.

Benceno en 3D sin optimizar

Nota. Software Avogadro.
5. Para guardar seleccionar File, Save As, en formato MDL SDfile(*.mol).

3.5.2 Elaboracion de archivos con coordenadas 3D optimizadas

A través de la utilizacién del programa Avogadro se pudo obtener de manera
automatica las estructuras 3D optimizadas. Se obtuvo un archivo en formato MDL
SDfile(*.mol) de las coordenadas 3D optimizadas para todas las moléculas
presentes en el flujo de entrada y salida del proceso de reforma catalitica. Con el fin
de poder utilizar el formato MDL SDfile(*.mol) en el programa Chemcraft para
graficar la estructura 3D optimizada; obtener un archivo Jpeg files(*.jpg). Finalmente

ordenar las imagenes obtenidas para posteriormente analizadas. A continuacion, se
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presenta los pasos realizados para la elaboracion de los archivos con coordenadas

3D optimizadas:
1. Abrir el programa Avogadro.

Figura 33.

icono del software Avogadro.

Nota. Software Avogadro.

2. Seleccionar File y Open, abrir la molécula obtenida en el programa

computacional del software ChemDraw MDL Molfile(*.mol).

Figura 34.

Ventana Open file

~ MNeombre

@ OneDrive

|| 1,2 4-trimetilbencenc.mol

|| 1,2-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno.mol
|| 1,3,5-trimetilbencenc.mol

|| 1,3-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno.mol
|| 1,4-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno.mol
|| 1-Etil-2-metilbenceno.mol

~ [ Este equipo
3 Descargas

= Documentos
B Escritorio

&=| Imagenes

D Musica || 1-Etil-3-metilbencene.mol
J Objetos 30 || 1-Etil-4-metilbenceno.mol
B vid | | benzene.mol
ideos

|| etilbenceno.mol

‘i Disco local (C) [ Tolueno.mol

¥ Disco local (D:)
v

A
A OpenFile *
q < v <« Aromaticos nuevos » Mol v Buscar en Mol
Organizar « Mueva carpeta

2/3/2021 16:47
2 21 16:47
21
21 14:34

Archive MOL
Archive MOL
Archive MOL
vo MOL

MNembre de archive: | benzene.mol

v| Common molecule formats (%0

Nota. Software Avogadro.

Cancelar




3. Abrir y seleccionar Yes para agregar coordenadas 3D en la molécula.

Figura 35.
Ventana para agregar las coordenadas en 3D
A
This file does not contain 30 coordinates.

Do you want Avogadro to build a rough
geornetry?

Nota. Software Avogadro.
4. Se obtiene las coordenadas 3D de la molécula optimizada.

Figura 36.

Benceno en 3D optimizado

Nota. Software Avogadro.
5. Para optimizar seleccionar

Figura 37.

icono para obtener la energia de optimizacion
74k &k @)

Nota. Software Avogadro.

96
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6. En Forcé Field: escoger MMFF94, y Start.

Figura 38.

Ventana "Auto Optimization Settings"

P _—r— - —— - mm—— N

AutoOptimization Settings 5 X

Force Field: | MMFF34 -

Steps per Update:

Algorithm:
Steepest Descent b

[] Fixed atoms are movable

[] 1gnored atoms are movable

Start

Nota. Software Avogadro.

7. Se obtiene la energia de optimizacion de kJ/mol, anotar los datos en una hoja

de Excel.

Figura 39.

Ventana con el valor de la energia de optimizacion.

AutoOpt: E = 67,9391 k1/mol (dE = 0)

MNum Consftraints: 0

Nota. Software Avogadro.

8. Para guardar seleccionar File, Save As, en formato MDL SDfile(*.mol).

3.5.3 Elaboracion de las iméagenes con coordenadas 3D sin optimizar

A través de la utilizacion del programa Chemcraft se pudo obtener las
imagenes con coordenadas 3D sin optimizar. Se obtuvo un archivo en formato Jpeg
files(*.jpg) de las coordenadas 3D sin optimizar para todas las moléculas presentes
en el flujo de entrada y salida del proceso de reforma catalitica. Finalmente ordenar

las imagenes obtenidas para posteriormente analizadas. A continuacion, se presenta



los pasos realizados para la elaboracion de las imagenes con coordenadas 3D sin

optimizar:
1. Abrir el programa Chemcraft.

Figura 40.

icono de chemcratft

Chemcraft

Nota. Software Chemcraft.

2. Seleccionar File y Open, escoger el archivo obtenido en el formato MDL
SDfile(*.mol) sin optimizar en el programa de Avogadro.
3. Escoger Display y Spartan Style.

Figura 41.

Ventana “File” opcién “Open”.

smaticos\Aromaticos nuevos\Sin Optimizar\benzenesinop.mol - Chemcraft
t Wiew Display Tools Help
Abstr;  Basic!

Basic 2 =
| - ‘[- CPK coloring 1 (dark background)

CPK coloring 2 (white background)

Simple

Big atoms

Sticks

Thin sticks

Publication 1

Publication 2

Publication 3

2d style 1 (with all H atoms) F

2d style 2 (with all H except attached to carbons)
2d style 3 (without H atoms)
2d style 4 (same with separate fragements like NO2)

2d style 5 (same with CH2 labels visible)
2d style 6 (same with C, CH labels visible)

2d style 7 (same as 3 but with all labels on carbons)

Cuick "
GaussView style
Hyperchem style
~  Spartan style k

Mixed

Customize

Nota. Software Chemcraft.
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4. Para guardar seleccionar File, Save as, Save image.

Figura 42.

Ventana "File" opcién Save as imagen"

B Fie Edit Wigw '“'D Arial -1z -] =
N K S5 - abe : | A

Clear Surce e 3 x: X

Open Ciri+0 DN A-W-A-Ra- AN :
Reopen > ﬁ rtapapeles Fuente (] F
Open multiple files = SDfile(*.mol) sin optimizar en el programa de Avo
Saveas > Save structure (as X¥Z or KMOL file) Ctrl+5
Save multiple files » Save xyz file with multiple structures from muly-job output

Save .mfj file (MOBCAL input)
Save .sdf file

Save Tinker file (tnk)

Save MDL Mol file

Exit

Save .cif file with crystallography data
Save VASP poscar file with crystallography data

Save image
=

al

Nota. Software Chemcraft.

5. En Save file as, escoger Jpeg, y en picture size: Width colocar 1064, y

finalmente Save.

Figura 43.
Ventana "Save file" opcién "Jpeg"
) Save picture *

Save file as Keep proportional
() Bitmap
@ Jpeg Crop free edges

1 Gif
() Metafile

Transparent background

[] Temporarily enlarge picture for anti-aliasing

Ficture size:
Width: |1064| 274
Height: 1510 466

Save Cancel

Nota. Software Chemcraft.

3.5.4 Elaboracion de las imagenes con coordenadas 3D optimizadas.

A través de la utilizacion del programa Chemcraft se pudo obtener las
imagenes con coordenadas 3D optimizadas. Se obtuvo un archivo en formato Jpeg
files(*.jpg) de las coordenadas 3D optimizadas para todas las moléculas presentes

en el flujo de entrada y salida del proceso de reforma catalitica. Finalmente ordenar
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las imagenes obtenidas para posteriormente analizadas. A continuacion, se presenta

los pasos realizados para la elaboracion de las imagenes con coordenadas 3D

optimizadas:

1. Abrir el programa Chemcraft.

Figura 44.

icono de Chemcraft

Nota. Software Chemcraft.

Chemcraft

2. Seleccionar File y Open, escoger el archivo obtenido en el formato MDL

SDfile(*.mol) optimizadas en el programa de Avogadro.

3. Escoger Display y Spartan Style.

Figura 45.

Ventana "Display" opcién "Spartan Style".

amatices\Aromaticos nuevos\Sin Optimizar\benzenesinop.mal - Chemeraft

t Wiew Display Tools  Help

Abstr:

| EEIEEE

Nota. Software Chemcraft.

Basic 1

Basic 2

CPK coloring 1 (dark background)

CPK colering 2 (white background)

Simple

Big atoms

Sticks

Thin sticks

Publication 1

Publication 2

Publication 3

2d style 1 (with all H atoms)

2d style 2 (with all H except attached to carbons)
2d style 3 (without H atems)

2d style 4 (same with separate fragements like NO2)
2d style 5 (same with CH2 labels visible)

2d style 6 (same with C, CH labels visible)

2d style 7 (same as 3 but with all labels on carbons)
Quick

GaussView style

Hyperchem style

H T

Spartan style
Mixed

Customize
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4. Para guardar seleccionar File, Save as, Save image.

Figura 46.

Ventana "File" opcién "Save imagen"

Arial -l -] :
N K 5 -abex, x° &

Clear burce v

Open Cul+0 S A-F-A-ha- A A D
Reopen > ﬁ rtapapeles Fuente & P
Open muttiple files il SDfile(*.mol) sin optimizar en el programa de Avo

Saveas > Save structure (as XYZ or XMOL file) Ctrles
Save multiple files > Save xyz file with multiple structures from muly-job output

Save .mfj file (MOBCAL input)

Save sdf file

Save Tinker file (tnk)

Save MDL Mol file

B OFle  Edit view

Exit

Save .<if file with crystallography data
Save VASP poscar file with crystallography data

Save image
—

al

Nota. Software Chemcraft.

5. En Save file as, escoger Jpeg, y en picture size: Width colocar 1064, y

finalmente Save.

Figura 47.
Ventana "Save picture" opcioén "Jpeg"
".igg Save picture >

Save file as [] Keep proportional

() Bitmap

@® Ipeg [ Crop free edges
) Gif

() Metafile

Transparent background

[l Temporarily enlarge picture for anti-aliasing

Picture size:
Width: |1064] 274
Height: 1810 466

Save Cancel

Nota. Software Chemcraft.

3.5.5 Reporte la energia de optimizacion

A través de la utilizacion del programa Avogadro se pudo obtener de manera
automética las estructuras 3D optimizadas y la energia de optimizacion en kJ/mol,
para todas las moléculas optimizadas presentes en el flujo de entrada y salida del
proceso de reforma catalitica. Con el fin de reportarlas en una hoja en Excel para

posteriormente analizadas.



4.1 Generacion de una lista de moléculas organicas presentes en el flujo de

Capitulo IV

4. Resultados y discusion

entrada en el proceso de reforma catalitica.

Con el fin de obtener una lista de las moléculas orgénicas presentes en el
flujo de entrada en el proceso de reforma catalitica, se realizé una investigacion
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bibliografica, mediante la utilizacién de fuentes bibliogréficas online como: biblioteca

de la Espe virtual, Google Académico, Google Patents, revistas cientificas,

handbooks y libros, en donde las moléculas obtenidas se muestran en la Tabla 2. En

la nafta pesada el total de parafinas es de 0.11% wt, naftenos 30,66% wt y de

aromaticos 13.88% wit.

Tabla 2

Componentes nafta pesada

Componente Nombre %Masa
Aromaticos
CsHs Benceno 1.45
C/Hs Tolueno 4.06
CsHio Etilbenceno 0.52
CsHio 1,4-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno 0.92
CsgH1o 1,3-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno 2.75
CsHio 1,2-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno 0.87
1,2,4-trimetilbenceno
1,3,5-trimetilbenceno
CS Aromaticos 1-Etil-2-metilbenceno 3.31
1-Etil-3-metilbenceno
1-Etil-4-metilbenceno
Parafinas y Naftenos
CsHs Propano 0.79
C4H1o Isobutano 1.28
C4Hio n-butano 3.43
CsHio Isopentano 5.62
CsHaz n-Pentano 6.19
CsHio Ciclopentano 1.40
Hexano
2-metilpentano
Ce isoparafinas 2,3-dimetilbutano 6.00

2,2-dimetilbutano
3-metilpentano




Componente

Nombre

%Masa

CeHus
CeHa1o
CeH12

n-Hexano
Metilciclopentano
Ciclohexano

5.30
2.58
3.26

C- isoparafinas

Heptano
2,4-dimetilentano
2,3-dimetilpentano
3-etilpentano
2-metilhexano
3-metilhexano
2,2,3-trimetilbutano
2,2-dimetilpentano
3,3-dimetipentano

4.55

C7Has

n-heptano

4.65

C- ciclopentanos

1,2-dimetilciclopentano
1,3-dimetilciclopentano
1-etilciclopentano

2.77

Metilciclohexano

C7Ha

7.57

Cs isoparafinas

Octano
Tetrametilbutano
2,2,3-trimetilpentano
2,2,4-trimetilpentano
2,3,3-trimetilpentano
2,3,4-trimetilpentano
3-etil-2-metilpentano
3-etil-3-metilpentano
2,2-dimetilhexano
2,3-dimetilhexano
2,4-dimetilhexano
2,5-dimetilhexano
3,3-dimetilhexano
3,4-dimetilhexano
Etilhexano
2-metilheptano
3-metilheptano
4-metilheptano

4.24

CgHas

n-octano

3.43

Cs ciclopentanos

1,2,3-trimetilciclopentano
1,2,4-trimetilciclopentano

1-propilciclopentano
1-etil-3metilciclopentano

1-etil-2-metilciclopentano

1.52

Cs ciclohexanos

1,2-dimetilciclohexano

1,3-dimetilciclohexano

1,4-dimetilciclohexano
1-etilciclohexano

5.23
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Componente

Nombre

%Masa

Co naftenos

1,1,2-trimetilciclohexano
1,1,3-trimetilciclohexano
1,1,4-trimetilciclohexano
1,2,3-trimetilciclohexano
1,2,4-trimetilciclohexano
1,3,5-trimetilciclohexano
1-etil-2-metilciclohexano
1-etil-3-metilciclohexano
1-etil-4-metilciclohexano
1-propilciclohexano
1,2,3,4-tetrametilciclopentano
1,1,2,2-tetrametilciclopentano
1,1,2,3-tetrametilciclopentano
1,1,2,4-tetrametilciclopentano
1,1,3,3-tetrametilciclopentano
1,2-dietilciclopentano
1-etil-2,3-dimetilciclopentano
1-etil-2,4-dimetilciclopentano
1,3-dietilciclopentano
2-metil-1-propilciclopentano
3-metil-1-propilciclopentano
1-butilciclopentano
1,1,2,5-tetrametilciclopentano

1-(1-metiletil)-2-metilciclopentano
1-(1-metiletil)-3-metilciclopentano

1-(1-metilpropil)ciclopentano
1-etil-3,4-dimetilciclopentano
1-(2-metilpropil)ciclopentano

3.63

CoH2o

nonano

5.93

C1o naftenos

1-etil-2,2-dimetilciclohexano
1,1,2,2-tetrametilciclohexano
1,1,3,3-tetrametilciclohexano
1,1,4,4-tetrametilciclohexano
1-etil-3,3-dimetilciclohexano
1-etil-4,4-dimetilciclohexano
1,2,3,4-tetrametilciclohexano
2-metil-1-propilciclohexano
3-metil-1-propilciclohexano
4-metil-1-propilciclohexano
Butilciclohexano
1,2-dietilciclohexano
1,3-dietilciclohexano
1,4-dietilciclohexano

1-(1-metiletil)-2-metilciclohexano

1-(1,1-dimetiletil)ciclohexano

1.66
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Componente

Nombre

%Masa

1-(1-metiletil)-3-metilciclohexano
1-(1-metiletil)-4-metilciclohexano
1,2,3,4,5-pentametilciclopentano
1,1,2,2,3-pentametilciclopentano
1,1,2,2,4-pentametilciclopentano
1,2-dietil-3-metilciclopentano
1,2-dietil-4-metilciclopentano
1,1,2,3,3-pentametilciclopentano
1,1,2,4,4-pentametilciclopentano
1,3-dietil-4-metilciclopentano
1,3-dietil-2-metilciclopentano
Pentilciclopentano
1-butil-2-metilciclopentano
1-butil-3-metilciclopentano
1-etil-2,3,5-trimetilciclopentano
1-etil-2,3,4-trimetilciclopentano
1-(1-metiletil)-2-etilciclopentano
1-(1-metiletil)-3-etilciclopentano

1-(1-metilpropil)-2-metilciclopentano
1-(1-metilpropil)-3-metilciclopentano
1-(2-metilpropil)-2-metilciclopentano
1-(2-metilpropil)-3-metilciclopentano

1-(1-metilbutil)ciclopentano
1-(2-metilbutil)ciclopentano
1-(3-metilbutil)ciclopentano
2-etil-1-propilciclopentano

1-(1,1-dimetiletil)-2-metilciclopentano
1-(1,1-dimetiletil)-3-metilciclopentano

3-etil-1-propilciclopentano

CioH22

decano

3.41

C11 naftenos

1-etil-2,2,6-trimetilciclohexano
1-etil-1,2,2-trimetilciclohexano
1-etil-2,3,3-trimetilciclohexano
1-etil-2,4,4-trimetilciclohexano
1-etil-3,4,4-trimetilciclohexano
1-etil-1,3,3-trimetilciclohexano
1-etil-1,4,4-trimetilciclohexano

1-(1-metiletil)-2,2-dimetilciclohexano
1-(1-metiletil)-3,3-dimetilciclohexano
1-(1-metiletil)-4,4-dimetilciclohexano
1-(1-metiletil)-3,4-dimetilciclohexano
1-(1-metiletil)-2,4-dimetilciclohexano

1,2,3,4,5-pentametilciclohexano
1,1,2,3,4-pentametilciclohexano
1,1,2,4,5-pentametilciclohexano

1.04
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Componente

Nombre %Masa

1,1,2,2,3-pentametilciclohexano
1,1,2,5,5-pentametilciclohexano
1,1,2,3,3-pentametilciclohexano
1,1,2,4,4-pentametilciclohexano
2,6-dimetil-1-propilciclohexano
2,5-dimetil-1-propilciclohexano
2,3-dimetil-1-propilciclohexano
3,4-dimetil-1-propilciclohexano
1,2-dietil-3-metilciclohexano
1,3-dietil-2-metilciclohexano
1,4-dietil-3-metilciclohexano
1-(1-metiletil)-4-etilciclohexano
1-(1-metiletil)-2-etilciclohexano
1-(1-metiletil)-3-etilciclohexano
1-(1-metiletil)-2,3-dimetilciclohexano
1-(1,1-dimetiletil)-2-metilciclohexano
1-(1,1-dimetiletil)-3-metilciclohexano
1-(1,1-dimetiletil)-4-metilciclohexano
1-(1-metiletil)-2,2-dimetilciclohexano
1-(1-metiletil)-3,3-dimetilciclohexano
1-(1-metiletil)-4,4-dimetilciclohexano
pentilciclohexano
1-(1-metilbutil)ciclohexano
1-(2-metilbutil)ciclohexano
1-(3-metilbutil)ciclohexano
1-(1,2-dimetilpropil)ciclohexano
1-(1,1-dimetilpropil)ciclohexano
1-(2,2-dimetilpropil)ciclohexano
1,1,2,3,4,5-hexametilciclopentano
1,1,2,2,3,3-hexametilciclopentano
1,1,2,2,4,5-hexametilciclopentano
1,1,2,2,3,4-hexametilciclopentano
1,1,2,2,3,5-hexametilciclopentano
1,2-dietil-3,4-dimetilciclopentano
1,2-dietil-1,2-dimetilciclopentano
1,3-dietil-1,3-dimetilciclopentano
1,2-dipropilciclopentano
1,3-dipropilciclopentano
3-etil-2-metil-1-propilciclopentano
2-etil-3-metil-1-propilciclopentano
2-etil-4-metil-1-propilciclopentano
2-metil-1-pentilciclopentano
hexilciclopentano
1-(1-metilpentil)ciclopentano
1-(2-metilpentil)ciclopentano
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Componente Nombre %Masa
1-(3-metilpentil)ciclopentano
1-(4-metilpentil)ciclopentano

1-(1,2-dimetilbutil)ciclopentano
1-(1,3-dimetilbutil)ciclopentano
1-(1,1-dimetilbutil)ciclopentano
1-(2,2-dimetilbutil)ciclopentano
1-(3,3-dimetilbutil)ciclopentano
1-(2-metilpropil)-2,3-dimetilciclopentano
1-(2-metilpropil)-2,4-dimetilciclopentano
1-(2-metilpropil)-2,2-dimetilciclopentano
1-(2-metilpropil)-3,3-dimetilciclopentano
1-(1,1-dimetiletil)-2,2-dimetilciclopentano
1-(1,1-dimetiletil)-3,3-dimetilciclopentano
1,2,3-trietilciclopentano
1,2,4-trietilciclopentano
1,2-dietil-4,4-dimetilciclopentano
1,2-dietil-3,3-dimetilciclopentano
1-(1,2-dimetilpropil)-3-metilciclopentano
1-(1-metiletil)-2,3,5-trimetilciclopentano
1-(1,2-dimetilpropil)-2-metilciclopentano

CuiHa4 undecano 0.53
Total Parafinas 0.11
Total Naftenos 30.66
Total Aromaticos 13.88

Nota. Tabla de los componentes de la nafta pesada. Tomado de (Ahmedzeki & Al-
tabbakh, 2016; Antos et al., 2019; Fahim et al., 2010; J. H. Gary et al., 2007; Harandi
et al., 1993, 1994; Oyekan, 2019; Parkash, 2003; Paterson, 1995; Randall & Metz,
2016; Samimi et al., 2020; Satterfield, 1996; Soltanali et al., 2020; Treese et al., 2015;
Wade, 2012, 2013; Wauquier, 1994; Aminu Z. Yusuf et al., 2020; Aminu Zakari Yusuf
et al., 2019; Zhang & Chu, 2018)
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4.2 Generacion de una lista de moléculas organicas presentes en el flujo de

salida en el proceso de reforma catalitica

Con el fin de obtener una lista de las moléculas orgénicas presentes en el

flujo de salida en el proceso de reforma catalitica, se realizé una investigacion

bibliografica, mediante la utilizacién de fuentes bibliogréficas online como: biblioteca

de la Espe virtual, Google Académico, Google Patents, revistas cientificas,

handbooks y libros, en donde las moléculas obtenidas se muestran en la Tabla 3. En

el reformado el total de parafinas es de 30,84% wt, naftenos 1,10% wt y de olefinas

1.02% wt. En el GLP 40% vol de butano y 60% vol propano. Finalmente, en el Fuel

Gas el componente con mayor porcentaje es el metano 49.82% vol,y el menor con

un 0% vol se encuentra el n-pentano y el neopentano.

Tabla 3

Componentes del reformado

Componente Nombre %Masa
Aromaticos
CeHe Benceno 3.72
C/Hs Tolueno 13.97
CsHio Etilbenceno 3.13
CsH1o 1,4-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno 3.39
CsHio 1,3-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno 7.47
CsgH1o 1,2-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno 4.83
1,2,4-trimetilbenceno
1,3,5-trimetilbenceno
CS§ Aromaticos 1-Etil-2-metilbenceno 36.05
1-Etil-3-metilbenceno
1-Etil-4-metilbenceno
Parafinas y Naftenos
CsHs Propano 0.00
C4Hio Isobutano 0.14
C4H1o n-butano 0.94
CsH12 Isopentano 2.52
CsHi2 n-Pentano 1.74
CsHio Ciclopentano 0.10
Hexano
2-metilpentano
Ce isoparafinas 2,3-dimetilbutano 391
2,2-dimetilbutano
3-metilpentano
CeHaa n-hexano 1.74
CeH12 Metilciclopentano 0.28
CeHi2 Ciclohexano 0.03
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Componente

Nombre

%Masa

C; isoparafinas

Heptano
2,4-dimetilentano
2,3-dimetilpentano
3-etilpentano
2-metilhexano
3-metilhexano
2,2, 3-trimetilbutano
2,2-dimetilpentano
3,3-dimetipentano

7.70

C7Has

n-heptano

2.22

C- ciclopentanos

1,2-dimetilciclopentano
1,3-dimetilciclopentano
1-etilciclopentano

0.33

C7H1a

Cs isoparafinas

metilciclohexano
Octano
Tetrametilbutano
2,2,3-trimetilpentano
2,2,4-trimetilpentano
2,3,3-trimetilpentano
2,3,4-trimetilpentano
3-etil-2-metilpentano
3-etil-3-metilpentano
2,2-dimetilhexano
2,3-dimetilhexano
2.,4-dimetilhexano
2,5-dimetilhexano
3,3-dimetilhexano
3,4-dimetilhexano
Etilhexano
2-metilheptano
3-metilheptano
4-metilheptano

0.04

2.86

CgHas

n-octano

0.62

Cs ciclopentanos

1,2,3-trimetilciclopentano
1,2,4-trimetilciclopentano
1-propilciclopentano
1-etil-3metilciclopentano
1-etil-2-metilciclopentano

0.14

Cs ciclohexanos

1,2-dimetilciclohexano

1,3-dimetilciclohexano

1,4-dimetilciclohexano
1-etilciclohexano

0.06

Cy naftenos

1,1,2-trimetilciclohexano
1,1,3-trimetilciclohexano
1,1,4-trimetilciclohexano

0.04
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Componente

Nombre

%Masa

1,2,3-trimetilciclohexano
1,2,4-trimetilciclohexano
1,3,5-trimetilciclohexano
1-etil-2-metilciclohexano
1-etil-3-metilciclohexano
1-etil-4-metilciclohexano
1-propilciclohexano
1,2,3,4-tetrametilciclopentano
1,1,2,2-tetrametilciclopentano
1,1,2,3-tetrametilciclopentano
1,1,2,4-tetrametilciclopentano
1,1,3,3-tetrametilciclopentano
1,2-dietilciclopentano
1-etil-2,3-dimetilciclopentano
1-etil-2,4-dimetilciclopentano
1,3-dietilciclopentano
2-metil-1-propilciclopentano
3-metil-1-propilciclopentano
1-butilciclopentano
1,1,2,5-tetrametilciclopentano
1-(1-metiletil)-2-metilciclopentano
1-(1-metiletil)-3-metilciclopentano
1-(1-metilpropil)ciclopentano
1-etil-3,4-dimetilciclopentano
1-(2-metilpropil)ciclopentano

CgHus

nonano

0.90

C1o naftenos

1-etil-2,2-dimetilciclohexano
1,1,2,2-tetrametilciclohexano
1,1,3,3-tetrametilciclohexano
1,1,4,4-tetrametilciclohexano
1-etil-3,3-dimetilciclohexano
1-etil-4,4-dimetilciclohexano
1,2,3,4-tetrametilciclohexano
2-metil-1-propilciclohexano
3-metil-1-propilciclohexano
4-metil-1-propilciclohexano
butilciclohexano
1,2-dietilciclohexano
1,3-dietilciclohexano
1,4-dietilciclohexano
1-(1-metiletil)-2-metilciclohexano
1-(1,1-dimetiletil)ciclohexano
1-(1-metiletil)-3-metilciclohexano
1-(1-metiletil)-4-metilciclohexano
1,2,3,4,5-pentametilciclopentano

0.04
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Componente

Nombre

%Masa

1,1,2,2,3-pentametilciclopentano
1,1,2,2,4-pentametilciclopentano
1,2-dietil-3-metilciclopentano
1,2-dietil-4-metilciclopentano
1,1,2,3,3-pentametilciclopentano
1,1,2,4,4-pentametilciclopentano
1,3-dietil-4-metilciclopentano
1,3-dietil-2-metilciclopentano
pentilciclopentano
1-butil-2-metilciclopentano
1-butil-3-metilciclopentano
1-etil-2,3,5-trimetilciclopentano
1-etil-2,3,4-trimetilciclopentano
1-(1-metiletil)-2-etilciclopentano
1-(1-metiletil)-3-etilciclopentano
1-(1-metilpropil)-2-metilciclopentano
1-(1-metilpropil)-3-metilciclopentano
1-(2-metilpropil)-2-metilciclopentano
1-(2-metilpropil)-3-metilciclopentano
1-(1-metilbutil)ciclopentano
1-(2-metilbutil)ciclopentano
1-(3-metilbutil)ciclopentano
2-etil-1-propilciclopentano
1-(1,1-dimetiletil)-2-metilciclopentano
1-(1,1-dimetiletil)-3-metilciclopentano
3-etil-1-propilciclopentano

CioH22

decano

0.24

C11 naftenos

1-etil-2,2,6-trimetilciclohexano
1-etil-1,2,2-trimetilciclohexano
1-etil-2,3,3-trimetilciclohexano
1-etil-2,4,4-trimetilciclohexano
1-etil-3,4,4-trimetilciclohexano
1-etil-1,3,3-trimetilciclohexano
1-etil-1,4,4-trimetilciclohexano
1-(1-metiletil)-2,2-dimetilciclohexano
1-(1-metiletil)-3,3-dimetilciclohexano
1-(1-metiletil)-4,4-dimetilciclohexano
1-(1-metiletil)-3,4-dimetilciclohexano
1-(1-metiletil)-2,4-dimetilciclohexano
1,2,3,4,5-pentametilciclohexano
1,1,2,3,4-pentametilciclohexano
1,1,2,4,5-pentametilciclohexano
1,1,2,2,3-pentametilciclohexano
1,1,2,5,5-pentametilciclohexano
1,1,2,3,3-pentametilciclohexano

0.00
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Componente

Nombre

%Masa

1,1,2,4,4-pentametilciclohexano
2,6-dimetil-1-propilciclohexano
2,5-dimetil-1-propilciclohexano
2,3-dimetil-1-propilciclohexano
3,4-dimetil-1-propilciclohexano
1,2-dietil-3-metilciclohexano
1,3-dietil-2-metilciclohexano
1,4-dietil-3-metilciclohexano
1-(1-metiletil)-4-etilciclohexano
1-(1-metiletil)-2-etilciclohexano
1-(1-metiletil)-3-etilciclohexano
1-(1-metiletil)-2,3-dimetilciclohexano
1-(1,1-dimetiletil)-2-metilciclohexano
1-(1,1-dimetiletil)-3-metilciclohexano
1-(1,1-dimetiletil)-4-metilciclohexano
pentilciclohexano
1-(1-metilbutil)ciclohexano
1-(2-metilbutil)ciclohexano
1-(3-metilbutil)ciclohexano
1-(1,2-dimetilpropil)ciclohexano
1-(1,1-dimetilpropil)ciclohexano
1-(2,2-dimetilpropil)ciclohexano
1,1,2,3,4,5-hexametilciclopentano
1,1,2,2,3,3-hexametilciclopentano
1,1,2,2,4,5-hexametilciclopentano
1,1,2,2,3,4-hexametilciclopentano
1,1,2,2,3,5-hexametilciclopentano
1,2-dietil-3,4-dimetilciclopentano
1,2-dietil-1,2-dimetilciclopentano
1,3-dietil-1,3-dimetilciclopentano
1,2-dipropilciclopentano
1,3-dipropilciclopentano
3-etil-2-metil-1-propilciclopentano
2-etil-3-metil-1-propilciclopentano
2-etil-4-metil-1-propilciclopentano
2-metil-1-pentilciclopentano
hexilciclopentano
1-(1-metilpentil)ciclopentano
1-(2-metilpentil)ciclopentano
1-(3-metilpentil)ciclopentano
1-(4-metilpentil)ciclopentano
1-(1,2-dimetilbutil)ciclopentano
1-(1,3-dimetilbutil)ciclopentano
1-(1,1-dimetilbutil)ciclopentano
1-(2,2-dimetilbutil)ciclopentano
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Componente

Nombre

%Masa

C11Hos

1-(3,3-dimetilbutil)ciclopentano
1-(2-metilpropil)-2,3-dimetilciclopentano
1-(2-metilpropil)-2,4-dimetilciclopentano
1-(2-metilpropil)-2,2-dimetilciclopentano
1-(2-metilpropil)-3,3-dimetilciclopentano
1-(1,1-dimetiletil)-2,2-dimetilciclopentano
1-(1,1-dimetiletil)-3,3-dimetilciclopentano
1,2,3-trietilciclopentano
1,2,4-trietilciclopentano
1,2-dietil-4,4-dimetilciclopentano
1,2-dietil-3,3-dimetilciclopentano
1-(1,2-dimetilpropil)-3-metilciclopentano
1-(1-metiletil)-2,3,5-trimetilciclopentano
1-(1,2-dimetilpropil)-2-metilciclopentano
undecano

0.03

Total Parafinas
Total Olefinas
Total Naftenos

30.84
1.02
1.10

Nota. Tabla de los componentes del reformado. Tomado de
tabbakh, 2016; Antos et al., 2019; Fahim et al., 2010; J. H. Gary et al., 2007; Harandi
et al., 1993, 1994; Oyekan, 2019; Parkash, 2003; Paterson, 1995; Randall & Metz,
2016; Samimi et al., 2020; Satterfield, 1996; Soltanali et al., 2020; Treese et al., 2015;
Wade, 2012, 2013; Wauquier, 1994; Aminu Z. Yusuf et al., 2020; Aminu Zakari Yusuf
et al., 2019; Zhang & Chu, 2018)

Tabla 4

Componentes del Fuel Gas

(Ahmedzeki & Al-

Fuel Gas %vol

Mondxido de carbono 1.84

Dioxido de carbono 0.38

Hidrégeno 13.34

N|tr?geno 9.19
Oxigeno

Metano 49.82

Fuel Gas Etano 16.17

Propano 1.94

n-butano 0.42

i-butano 0.46

n-pentano 0.00

i-pentano 0.07

Etileno 4.14
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Fuel Gas %vol
Propileno 1.86
Transbuteno 0.07
Cisbuteno 0.05
Neopentano 0.00
Sulfuro de hidrégeno 0.23

Nota. Tabla de los componentes del Fuel Gas. Tomado de (Zhang & Chu, 2018)

Tabla 5

Componentes de GLP

Componente de GLP %vol
GLP Butano 40
Propano 60

Nota. Tabla de los componentes del GLP. Tomado de (Gegg & Miranda, 2014; Lau et
al., 2013)

4.3 Procesamiento y obtencion de estructuras quimicas 1D, 2D y propiedades
quimicas basicas
4.3.1 Generacién de estructuras quimicas en 2D

En la presente tabla a través de la utilizacién del paquete informatico de la
compafia PerkinElmer el cual proporciona el programa computacional ChemDraw
Professional se pudo obtener de manera automatica la estructura quimica 2D, para
cada molécula presente en el flujo de entrada y salida del proceso de reforma

catalitica.

Tabla 6

Generacion de estructuras quimicas en 2D

Nombre Estructura

Benceno

Tolueno

J

4

Etilebenceno @\/
ol

1,4-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno



115

Nombre

Estructura

1,3-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno

1,2-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno

1,2,4-trimetilbenceno

1,3,5-trimetilbenceno

1-etil-2-metilbenceno

1-etil-3-metilbenceno

1-etil-4-metilbenceno

Propano
Isobutano
n-butano
isopentano
n-pentano
Ciclopentano
Hexano

2-metilpentano

2,3-dimetilbutano

2,2-dimetilbutano

3-metilpentano
n-hexano

metilciclopentano

Ciclohexano

Heptano

OREETLIA HODR-GRRY
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Nombre

Estructura

2,4-dimetilentano

2,3-dimetilpentano

3-etilpentano

2-metilhexano

3-metilhexano

2,2,3-trimetilbutano

2,2-dimetilpentano

3,3-dimetipentano

n-heptano

1,2-dimetilciclopentano

1,3-dimetilciclopentano

1-etilciclopentano

Metilciclohexano

Octano

Tetrametilbutano

2,2,3-trimetilpentano

2,2 ,4-trimetilpentano

2,3,3-trimetilpentano

2,3,4-trimetilpentano

I3 ASQPERIR A 35



117

Nombre Estructura

3-etil-2-metilpentano

3-etil-3-metilpentano

2,2-dimetilhexano

2,3-dimetilhexano

2.4-dimetilhexano

2,5-dimetilhexano

3,3-dimetilhexano

3,4-dimetilhexano

Etilhexano
2-metilheptano
3-metilheptano

4-metilheptano

n-octano

1,2,3-trimetilciclopentano

1,2 ,4-trimetilciclopentano

1-propilciclopentano

1-etil-3metilciclopentano

1-etil-2-metilciclopentano

1,2-dimetilciclohexano

Qepfad S FRA L A
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Nombre Estructura

1,3-dimetilciclohexano

1,4-dimetilciclohexano

1-etilciclohexano

1,1,2-trimetilciclohexano

1,1,3-trimetilciclohexano

1,1,4-trimetilciclohexano

1,2,3-trimetilciclohexano

1,2,4-trimetilciclohexano

1,3,5-trimetilciclohexano

1-etil-2-metilciclohexano

1-etil-3-metilciclohexano

1-etil-4-metilciclohexano

1-propilciclohexano

1,2,3,4-tetrametilciclopentano

1,1,2,2-tetrametilciclopentano

1,1,2,3-tetrametilciclopentano

AP EDRERAREAPRS
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Nombre Estructura

1,1,2,4-tetrametilciclopentano

1,1,3,3-tetrametilciclopentano

1,2-dietilciclopentano

1-etil-2,3-dimetilciclopentano

1-etil-2,4-dimetilciclopentano
1,3-dietilciclopentano
2-metil-1-propilciclopentano

3-metil-1-propilciclopentano

1-butilciclopentano

1,1,2,5-tetrametilciclopentano

1-(1-metiletil)-2-metilciclopentano

1-(1-metiletil)-3-metilciclopentano

1-(1-metilpropil)ciclopentano

1-etil-3,4-dimetilciclopentano

1-(2-metilpropil)ciclopentano

Nonano

1-etil-2,2-dimetilciclohexano

1,1,2,2-tetrametilciclohexano

QRIEY 3 e PREAIBLEA
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Nombre

Estructura

1,1,3,3-tetrametilciclohexano

1,1,4,4-tetrametilciclohexano

1-etil-3,3-dimetilciclohexano

1-etil-4,4-dimetilciclohexano

1,2,3,4-tetrametilciclohexano

2-metil-1-propilciclohexano

3-metil-1-propilciclohexano

4-metil-1-propilciclohexano

butilciclohexano

1,2-dietilciclohexano

1,3-dietilciclohexano

1,4-dietilciclohexano

1-(1-metiletil)-2-metilciclohexano

1-(1,1-dimetiletil)ciclohexano

1-(1-metiletil)-3-metilciclohexano

PEREPBLEPIRIPRY
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Nombre

Estructura

1-(1-metiletil)-4-metilciclohexano

1,2,3,4,5-pentametilciclopentano

1,1,2,2,3-pentametilciclopentano

1,1,2,2,4-pentametilciclopentano

1,2-dietil-3-metilciclopentano

1,2-dietil-4-metilciclopentano

1,1,2,3,3-pentametilciclopentano

1,1,2,4,4-pentametilciclopentano

1,3-dietil-4-metilciclopentano

1,3-dietil-2-metilciclopentano

pentilciclopentano

1-butil-2-metilciclopentano

1-butil-3-metilciclopentano

1-etil-2,3,5-trimetilciclopentano

1-etil-2,3,4-trimetilciclopentano

KR A B Add
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Nombre

Estructura

1-(1-metiletil)-2-etilciclopentano

1-(1-metiletil)-3-etilciclopentano

1-(1-metilpropil)-2-metilciclopentano

1-(1-metilpropil)-3-metilciclopentano

1-(2-metilpropil)-2-metilciclopentano

1-(2-metilpropil)-3-metilciclopentano

1-(1-metilbutil)ciclopentano

1-(2-metilbutil)ciclopentano

1-(3-metilbutil)ciclopentano

2-etil-1-propilciclopentano

1-(1,1-dimetiletil)-2-metilciclopentano

1-(1,1-dimetiletil)-3-metilciclopentano

3-etil-1-propilciclopentano

Decano

1-etil-2,2,6-trimetilciclohexano

1-etil-1,2,2-trimetilciclohexano

1-etil-2,3,3-trimetilciclohexano

DIRIPIARIEL PRI PR
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Nombre

Estructura

1-etil-2,4,4-trimetilciclohexano

1-etil-3,4,4-trimetilciclohexano

1-etil-1,3,3-trimetilciclohexano

1-etil-1,4,4-trimetilciclohexano

1-(1-metiletil)-2,2-dimetilciclohexano

1-(1-metiletil)-3,3-dimetilciclohexano

1-(1-metiletil)-4,4-dimetilciclohexano

1-(1-metiletil)-3,4-dimetilciclohexano

1-(1-metiletil)-2,4-dimetilciclohexano

1,2,3,4,5-pentametilciclohexano

1,1,2,3,4-pentametilciclohexano

1,1,2,4,5-pentametilciclohexano

1,1,2,2,3-pentametilciclohexano

1,1,2,5,5-pentametilciclohexano

R KR P E PRI
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Nombre

Estructura

1,1,2,3,3-pentametilciclohexano

1,1,2,4,4-pentametilciclohexano

2,6-dimetil-1-propilciclohexano

2,5-dimetil-1-propilciclohexano

2,3-dimetil-1-propilciclohexano

3,4-dimetil-1-propilciclohexano

1,2-dietil-3-metilciclohexano

1,3-dietil-2-metilciclohexano

1,4-dietil-3-metilciclohexano

1-(1-metiletil)-4-etilciclohexano

1-(1-metiletil)-2-etilciclohexano

1-(1-metiletil)-3-etilciclohexano

1-(1-metiletil)-2,3-dimetilciclohexano

1-(1,1-dimetiletil)-2-metilciclohexano

RPPREPPBL PR PR
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Nombre

Estructura

1-(1,1-dimetiletil)-3-metilciclohexano

1-(1,1-dimetiletil)-4-metilciclohexano

Pentilciclohexano

1-(1-metilbutil)ciclohexano

1-(2-metilbutil)ciclohexano

1-(3-metilbutil)ciclohexano

1-(1,2-dimetilpropil)ciclohexano

1-(1,1-dimetilpropil)ciclohexano

1-(2,2-dimetilpropil)ciclohexano

1,1,2,3,4,5-hexametilciclopentano

1,1,2,2,3,3-hexametilciclopentano

1,1,2,2,4,5-hexametilciclopentano

1,1,2,2,3,4-hexametilciclopentano

1,1,2,2,3,5-hexametilciclopentano

gt PP B
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Nombre

Estructura

1,2-dietil-3,4-dimetilciclopentano

1,2-dietil-1,2-dimetilciclopentano

1,3-dietil-1,3-dimetilciclopentano

1,2-dipropilciclopentano

1,3-dipropilciclopentano

3-etil-2-metil-1-propilciclopentano

2-etil-3-metil-1-propilciclopentano

2-etil-4-metil-1-propilciclopentano

2-metil-1-pentilciclopentano

hexilciclopentano

1-(1-metilpentil)ciclopentano

1-(2-metilpentil)ciclopentano

1-(3-metilpentil)ciclopentano

1-(4-metilpentil)ciclopentano

1-(1,2-dimetilbutil)ciclopentano

1-(1,3-dimetilbutil)ciclopentano

1-(1,1-dimetilbutil)ciclopentano

U LA EREPY
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Nombre

Estructura

1-(2,2-dimetilbutil)ciclopentano

1-(3,3-dimetilbutil)ciclopentano

1-(2-metilpropil)-2,3-dimetilciclopentano

1-(2-metilpropil)-2,4-dimetilciclopentano

1-(2-metilpropil)-2,2-dimetilciclopentano

1-(2-metilpropil)-3,3-dimetilciclopentano

1-(1,1-dimetiletil)-2,2-dimetilciclopentano

1-(1,1-dimetiletil)-3,3-dimetilciclopentano

1,2,3-trietilciclopentano

1,2,4-trietilciclopentano

1,2-dietil-4,4-dimetilciclopentano

1,2-dietil-3,3-dimetilciclopentano

1-(1,2-dimetilpropil)-3-metilciclopentano

1-(1-metiletil)-2,3,5-trimetilciclopentano

1-(1,2-dimetilpropil)-2-metilciclopentano

Undecano

Hidrégeno
Nitrégeno

PAEREE B APIAES
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Nombre Estructura
Oxigeno 0=0
Metano CH,4
Etano -
Propano N
Etileno —
Propileno A~
Trans-buteno A
Cis-buteno A TN
Neopentano —|—
IS\

Sulfuro de hidroégeno

=
=

Nota. Esta tabla muestra las estructuras quimicas en 2D obtenidas en el programa

ChembDraw Professional.

4.3.2 Procesamiento de propiedades basicas

Con el fin de obtener de manera automatica las propiedades basicas se
utiliza el programa computacional ChemDraw Professional, para la generacion de: la
formula quimica, el peso molecular y el andlisis elemental de todas las moléculas
presentes en el flujo de entrada y salida en el proceso de reforma catalitico, los

datos obtenidos se van a presentar en las siguientes tablas:

Tabla 7

Datos de las propiedades basicas del benceno

Propiedades basicas

Foérmula quimica CeHs
Peso molecular 78,1140
Andlisis elemental C,92.26; H, 7.74

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 8

Datos de las propiedades basicas del tolueno

Propiedades basicas

Foérmula quimica C7Hs
Peso molecular 92,1410
Andlisis elemental C, 91.25; H, 8.75

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 9

Datos de las propiedades basicas del etilbenceno
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Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHio
Peso molecular 106,1680
Andlisis elemental C, 90.51; H, 9.49

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 10

Datos de las propiedades basicas del 1,4-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno

Propiedades basicas

Formula quimica CsHio
Peso molecular 106,1680
Analisis elemental C, 90.51; H, 9.49

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 11

Datos de las propiedades basicas del 1,3-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno

Propiedades basicas

Formula quimica CsHio
Peso molecular 106,1680
Analisis elemental C, 90.51; H, 9.49

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 12

Datos de las propiedades basicas del 1,2-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno

Propiedades basicas

Foérmula quimica CsHio
Peso molecular 106,1680
Analisis elemental C, 90.51; H, 9.49

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 13

Datos de las propiedades basicas del 1,2,4-trimetilbenceno

Propiedades basicas

Formula quimica CoH12
Peso molecular 120,1950
Andlisis elemental C, 89.94; H, 10.06

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 14

Datos de las propiedades basicas del 1,3,5-trimetilbenceno
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Propiedades bésicas

Férmula quimica CoH12
Peso molecular 120,1950
Andlisis elemental C, 89.94; H, 10.06

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 15

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-2-metilbenceno

Propiedades basicas

Férmula quimica CoH12
Peso molecular 120,1950
Analisis elemental C, 89.94; H, 10.06

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 16

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-3-metilbenceno

Propiedades basicas

Férmula quimica CoH12
Peso molecular 120,1950
Andlisis elemental C, 89.94; H, 10.06

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 17

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-4-metilbenceno

Propiedades basicas

Foérmula quimica CoH12
Peso molecular 120,1950
Andlisis elemental C, 89.94; H, 10.06

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 18

Datos de las propiedades basicas del propano

Propiedades basicas

Foérmula quimica CsHs
Peso molecular 44,0970
Andlisis elemental C, 81.71; H, 18.29

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 19

Datos de las propiedades basicas del isobutano

Propiedades basicas

Formula quimica CsH1o
Peso molecular 58,1240
Andlisis elemental C, 82.66; H, 17.34

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 20

Datos de las propiedades basicas del n-butano
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Propiedades bésicas

Foérmula quimica CsH1o
Peso molecular 58,1240
Andlisis elemental C, 82.66; H, 17.34

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 21

Datos de las propiedades bésicas del isopentano

Propiedades bésicas

Foérmula quimica CsHi2
Peso molecular 72,1510
Andlisis elemental C, 83.24; H, 16.76

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 22

Datos de las propiedades basicas del n-Pentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHi2
Peso molecular 72,1510
Andlisis elemental C, 83.24; H, 16.76

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 23

Datos de las propiedades basicas del ciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CsHio
Peso molecular 70,1350
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 24

Datos de las propiedades basicas del hexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CeH1a
Peso molecular 86,1780
Andlisis elemental C, 83.62; H, 16.38

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 25

Datos de las propiedades bésicas del 2-metilpentano

132

Propiedades bésicas

Férmula quimica CeH1a
Peso molecular 86,1780
Andlisis elemental C, 83.62; H, 16.38

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 26

Datos de las propiedades bésicas del 2,3-dimetilbutano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CeH1a
Peso molecular 86,1780
Andlisis elemental C, 83.62; H, 16.38

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 27

Datos de las propiedades basicas del 2,2-dimetilbutano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CeH1a
Peso molecular 86,1780
Andlisis elemental C, 83.62; H, 16.38

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 28

Datos de las propiedades basicas del 3-metilpentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CeH1a
Peso molecular 86,1780
Andlisis elemental C, 83.62; H, 16.38

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 29

Datos de las propiedades basicas del n-hexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CeH1a
Peso molecular 86,1780
Andlisis elemental C, 83.62; H, 16.38

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 30

Datos de las propiedades basicas del metilciclopentano
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Propiedades bésicas

Foérmula quimica CeH12
Peso molecular 84,1620
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 31

Datos de las propiedades basicas del ciclohexano.

Propiedades bésicas

Foérmula quimica CeHa2
Peso molecular 84,1620
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 32

Datos de las propiedades basicas del heptano

Propiedades bésicas

Férmula quimica C7Hi6
Peso molecular 100,2050
Andlisis elemental C, 83.90; H, 16.10

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 33

Datos de las propiedades basicas del 2,4-dimetilentano

Propiedades basicas

Férmula quimica C/Hi6
Peso molecular 100,2050
Andlisis elemental C, 83.90; H, 16.10

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 34

Datos de las propiedades basicas del 2,3-dimetilpentano

Propiedades basicas

Férmula quimica C/Hie
Peso molecular 100,2050
Anadlisis elemental C, 83.90; H, 16.10

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 35

Datos de las propiedades basicas del 3-etilpentano

134

Propiedades bésicas

Férmula quimica C7Hi6
Peso molecular 100,2050
Andlisis elemental C, 83.90; H, 16.10

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 36

Datos de las propiedades basicas del 2-metilhexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica C7Hi6
Peso molecular 100,2050
Andlisis elemental C, 83.90; H, 16.10

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 37

Datos de las propiedades basicas del 3-metilhexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica C7Hi6
Peso molecular 100,2050
Andlisis elemental C, 83.90; H, 16.10

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 38

Datos de las propiedades basicas del 2,2,3-trimetilbutano

Propiedades basicas

Férmula quimica C/Hi6
Peso molecular 100,2050
Andlisis elemental C, 83.90; H, 16.10

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 39

Datos de las propiedades basicas del 2,2-dimetilpentano

Propiedades basicas

Férmula quimica C/Hie
Peso molecular 100,2050
Anadlisis elemental C, 83.90; H, 16.10

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 40

Datos de las propiedades bésicas del 3,3-dimetipentano.
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Propiedades bésicas

Férmula quimica C7Hi6
Peso molecular 100,2050
Andlisis elemental C, 83.90; H, 16.10

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 41

Datos de las propiedades basicas del n-heptano.

Propiedades bésicas

Férmula quimica C7Hi6
Peso molecular 100,2050
Andlisis elemental C, 83.90; H, 16.10

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 42

Datos de las propiedades basicas del 1,2-dimetilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica C/H1a
Peso molecular 98,1890
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 43

Datos de las propiedades basicas del 1,3-dimetilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica C/H1a
Peso molecular 98,1890
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 44

Datos de las propiedades basicas del 1-etilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica C/H1a
Peso molecular 98,1890
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 45

Datos de las propiedades basicas del metilciclohexano
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Propiedades bésicas

Férmula quimica C7H1a
Peso molecular 98,1890
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 46

Datos de las propiedades basicas del octano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 47

Datos de las propiedades basicas del tetrametilbutano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 48

Datos de las propiedades basicas del 2,2,3-trimetilpentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 49

Datos de las propiedades basicas del 2,2,4-trimetilpentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Anadlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 50

Datos de las propiedades basicas del 2,3,3-trimetilpentano
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Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 51

Datos de las propiedades basicas del 2,3,4-trimetilpentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 52

Datos de las propiedades basicas del 3-etil-2-metilpentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 53

Datos de las propiedades basicas del 3-etil-3-metilpentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 54

Datos de las propiedades basicas del 2,2-dimetilhexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Anadlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 55

Datos de las propiedades bésicas del 2,3-dimetilhexano
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Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 56

Datos de las propiedades bésicas del 2,4-dimetilhexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 57

Datos de las propiedades basicas del 2,5-dimetilhexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 58

Datos de las propiedades basicas del 3,3-dimetilhexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 59

Datos de las propiedades basicas del 3,4-dimetilhexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Anadlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 60

Datos de las propiedades bésicas del etilhexano
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Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 61

Datos de las propiedades bésicas del 2-metilheptano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 62

Datos de las propiedades basicas del 3-metilheptano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 63

Datos de las propiedades basicas del 4-metilheptano

Propiedades basicas

Foérmula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 64

Datos de las propiedades basicas del n-octano

Propiedades basicas

Formula quimica CsHis
Peso molecular 114,2320
Andlisis elemental C, 84.12; H, 15.88

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 65

Datos de las propiedades basicas del 1,2,3-trimetilciclopentano
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Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 112,2160
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 66

Datos de las propiedades basicas del 1,2,4-trimetilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 112,2160
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 67

Datos de las propiedades basicas del 1-propilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 112,2160
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 68

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-3metilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 112,2160
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 69

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-2-metilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 112,2160
Anadlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 70

Datos de las propiedades basicas del 1,2-dimetilciclohexano

141

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 112,2160
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 71

Datos de las propiedades basicas del 1,3-dimetilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 112,2160
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 72

Datos de las propiedades basicas del 1,4-dimetilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 112,2160
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 73

Datos de las propiedades basicas del 1-etilciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CsHis
Peso molecular 112,2160
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 74

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2-trimetilciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Anadlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 75

Datos de las propiedades basicas del 1,1,3-trimetilciclohexano
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Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 76

Datos de las propiedades basicas del 1,1,4-trimetilciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 77

Datos de las propiedades basicas del 1,2,3-trimetilciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 78

Datos de las propiedades basicas del 1,2,4-trimetilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 79

Datos de las propiedades basicas del 1,3,5-trimetilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 80

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-2-metilciclohexano
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Propiedades bésicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 81

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-3-metilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 82

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-4-metilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 83

Datos de las propiedades basicas del 1-propilciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 84

Datos de las propiedades basicas del 1,2,3,4-tetrametilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Anadlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 85

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,2-tetrametilciclopentano
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Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 86

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,3-tetrametilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 87

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,4-tetrametilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 88

Datos de las propiedades basicas del 1,1,3,3-tetrametilciclopentano

Propiedades basicas

Foérmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 89

Datos de las propiedades basicas del 1,2-dietilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 90

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-2,3-dimetilciclopentano
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Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 91

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-2,4-dimetilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 92

Datos de las propiedades basicas del 1,3-dietilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 93

Datos de las propiedades basicas del 2-metil-1-propilciclopentano

Propiedades basicas

Foérmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 94

Datos de las propiedades basicas del 3-metil-1-propilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 95

Datos de las propiedades basicas del 1-butilciclopentano
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Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 96

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,5-tetrametilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 97

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-2-metilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 98

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-3-metilciclopentano

Propiedades basicas

Foérmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 99

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metilpropil)ciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 100

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-3,4-dimetilciclopentano
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Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 101

Datos de las propiedades basicas del 1-(2-metilpropil)ciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CoHis
Peso molecular 126,2430
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 102

Datos de las propiedades basicas del nonano

Propiedades basicas

Férmula quimica CoH2o
Peso molecular 128,2590
Andlisis elemental C, 84.28; H, 15.72

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 103

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-2,2-dimetilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 104

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,2-tetrametilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 105

Datos de las propiedades basicas del 1,1,3,3-tetrametilciclohexano

148

Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 106

Datos de las propiedades basicas del 1,1,4,4-tetrametilciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 107

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-3,3-dimetilciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 108

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-4,4-dimetilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 109

Datos de las propiedades basicas del 1,2,3,4-tetrametilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 110

Datos de las propiedades basicas del 2-metil-1-propilciclohexano
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Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 111

Datos de las propiedades basicas del 3-metil-1-propilciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 112

Datos de las propiedades basicas del 4-metil-1-propilciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 113

Datos de las propiedades basicas del butilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 114

Datos de las propiedades basicas del 1,2-dietilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 115

Datos de las propiedades basicas del 1,3-dietilciclohexano
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Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 116

Datos de las propiedades basicas del 1,4-dietilciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 117

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-2-metilciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 118

Datos de las propiedades basicas del 1-(1,1-dimetiletil)ciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 119

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-3-metilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 120

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-4-metilciclohexano
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Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 121

Datos de las propiedades basicas del 1,2,3,4,5-pentametilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 122

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,2,3-pentametilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 123

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,2,4-pentametilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 124

Datos de las propiedades basicas del 1,2-dietil-3-metilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 125

Datos de las propiedades basicas del 1,2-dietil-4-metilciclopentano
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Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 126

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,3,3-pentametilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 127

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,4,4-pentametilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 128

Datos de las propiedades basicas del 1,3-dietil-4-metilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 129

Datos de las propiedades basicas del 1,3-dietil-2-metilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 130

Datos de las propiedades basicas del pentilciclopentano
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Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 131

Datos de las propiedades basicas del 1-butil-2-metilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 132

Datos de las propiedades basicas del 1-butil-3-metilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 133

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-2,3,5-trimetilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 134

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-2,3,4-trimetilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Anadlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Tabla 135

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-2-etilciclopentano

Propiedades bésicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 136

Datos de las propiedades béasicas del 1-(1-metiletil)-3-etilciclopentano

Propiedades bésicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 137

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metilpropil)-2-metilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 138

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metilpropil)-3-metilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 139

Datos de las propiedades basicas del 1-(2-metilpropil)-2-metilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Anadlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Tabla 140

Datos de las propiedades basicas del 1-(2-metilpropil)-3-metilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 141

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metilbutil)ciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 142

Datos de las propiedades basicas del 1-(2-metilbutil)ciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 143

Datos de las propiedades basicas del 1-(3-metilbutil)ciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 144

Datos de las propiedades béasicas del 2-etil-1-propilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Tabla 145

Datos de las propiedades basicas del 1-(1,1-dimetiletil)-2-metilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 146

Datos de las propiedades basicas del 1-(1,1-dimetiletil)-3-metilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 147

Datos de las propiedades basicas del 3-etil-1-propilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 148

Datos de las propiedades basicas del decano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CioH20
Peso molecular 140,2700
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 149

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-2,2,6-trimetilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 150

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-1,2,2-trimetilciclohexano
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Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 151

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-2,3,3-trimetilciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 152

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-2,4,4-trimetilciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 153

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-3,4,4-trimetilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 154

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-1,3,3-trimetilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Tabla 155

Datos de las propiedades basicas del 1-etil-1,4,4-trimetilciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 156

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-2,2-dimetilciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 157

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-4,4-dimetilciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 158

Datos de las propiedades basicas 1-(1-metiletil)-3,4-dimetilciclohexano

Propiedades basicas

Foérmula quimica CuH2
Peso molecular 154,2970
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 159

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-2,4-dimetilciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CuH2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Datos de las propiedades basicas del 1,2,3,4,5-pentametilciclohexano
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Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 161

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,3,4-pentametilciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 162

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,4,5-pentametilciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 163

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,2,3-pentametilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 164

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,5,5-pentametilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 165

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,3,3-pentametilciclohexano
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Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 166

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,4,4-pentametilciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 167

Datos de las propiedades basicas del 2,6-dimetil-1-propilciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 168

Datos de las propiedades basicas del 2,5-dimetil-1-propilciclohexano

Propiedades basicas

Foérmula quimica CuH2
Peso molecular 154,2970
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 169

Datos de las propiedades basicas del 2,3-dimetil-1-propilciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CuH2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Datos de las propiedades basicas del 3,4-dimetil-1-propilciclohexano
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Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 171

Datos de las propiedades basicas del 1,2-dietil-3-metilciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 172

Datos de las propiedades basicas del 1,3-dietil-2-metilciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 173

Datos de las propiedades basicas del 1,4-dietil-3-metilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 174

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-4-etilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Tabla 175

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-2-etilciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 176

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-3-etilciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 177

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-2,3-dimetilciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 178

Datos de las propiedades basicas del 1-(1,1-dimetiletil)-2-metilciclohexano

Propiedades basicas

Foérmula quimica CuH2
Peso molecular 154,2970
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 179

Datos de las propiedades basicas del 1-(1,1-dimetiletil)-3-metilciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CuH2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Tabla 180

Datos de las propiedades bésicas del 1-(1,1-dimetiletil)-4-metilciclohexano

Propiedades bésicas

Formula quimica CuH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 181

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-3,3-dimetilciclohexano

Propiedades bésicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 182

Datos de las propiedades basicas del pentilciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 183

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metilbutil)ciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuH2
Peso molecular 154,2970
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 184

Datos de las propiedades basicas del 1-(2-metilbutil)ciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuH2
Peso molecular 154,2970
Anadlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Datos de las propiedades basicas del 1-(3-metilbutil)ciclohexano
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Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 186

Datos de las propiedades basicas del 1-(1,2-dimetilpropil)ciclohexano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 187

Datos de las propiedades basicas del 1-(1,1-dimetilpropil)ciclohexano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 188

Datos de las propiedades basicas del 1-(2,2-dimetilpropil)ciclohexano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 189

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,3,4,5-hexametilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,2,3,3-hexametilciclopentano
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Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 191

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,2,4,5-hexametilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 192

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,2,3,4-hexametilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 193

Datos de las propiedades basicas del 1,1,2,2,3,5-hexametilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 194

Datos de las propiedades basicas del 1,2-dietil-3,4-dimetilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Datos de las propiedades basicas del 1,2-dietil-1,2-dimetilciclopentano
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Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 196

Datos de las propiedades basicas del 1,3-dietil-1,3-dimetilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 197

Datos de las propiedades basicas del 1,2-dipropilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 198

Datos de las propiedades basicas del 1,3-dipropilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 199

Datos de las propiedades béasicas del 3-etil-2-metil-1-propilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Datos de las propiedades basicas del 2-etil-3-metil-1-propilciclopentano
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Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 201

Datos de las propiedades basicas del 2-etil-4-metil-1-propilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 202

Datos de las propiedades basicas del 2-metil-1-pentilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 203

Datos de las propiedades basicas del hexilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 204

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metilpentil)ciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Datos de las propiedades basicas del 1-(2-metilpentil)ciclopentano
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Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 206

Datos de las propiedades basicas del 1-(3-metilpentil)ciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 207

Datos de las propiedades basicas del 1-(4-metilpentil)ciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 208

Datos de las propiedades basicas del 1-(1,2-dimetilbutil)ciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 209

Datos de las propiedades basicas del 1-(1,3-dimetilbutil)ciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Datos de las propiedades basicas del 1-(1,1-dimetilbutil)ciclopentano
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Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 211

Datos de las propiedades basicas del 1-(2,2-dimetilbutil)ciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 212

Datos de las propiedades basicas del 1-(3,3-dimetilbutil)ciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 213

Datos de las propiedades basicas del 1-(2-metilpropil)-2,3-dimetilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional

Tabla 214

Datos de las propiedades basicas del 1-(2-metilpropil)-2,4-dimetilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Tabla 215

Datos de las propiedades basicas del 1-(2-metilpropil)-2,2-dimetilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 216

Datos de las propiedades basicas del 1-(2-metilpropil)-3,3-dimetilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 217

Datos de las propiedades basicas del 1-(1,1-dimetiletil)-2,2-dimetilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 218

Datos de las propiedades basicas del 1-(1,1-dimetiletil)-3,3-dimetilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 219

Datos de las propiedades basicas del 1,2,3-trietilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Datos de las propiedades basicas del 1,2,4-trietilciclopentano
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Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 221

Datos de las propiedades basicas del 1,2-dietil-4,4-dimetilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 222

Datos de las propiedades basicas del 1,2-dietil-3,3-dimetilciclopentano

Propiedades basicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 223

Datos de las propiedades basicas del 1-(1,2-dimetilpropil)-3-metilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 224

Datos de las propiedades basicas del 1-(1-metiletil)-2,3,5-trimetilciclopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CuHz2
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Tabla 225

Datos de las propiedades basicas del 1-(1,2-dimetilpropil)-2-metilciclopentano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH22
Peso molecular 154,2970
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 226

Datos de las propiedades basicas del undecano

Propiedades basicas

Formula quimica CuiH24
Peso molecular 156,3130
Andlisis elemental C, 84.52; H, 15.48

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 227

Datos de las propiedades basicas del mondéxido de carbono

Propiedades basicas

Férmula quimica ({0
Peso molecular 28,0100
Andlisis elemental C, 42,88; O, 57,12

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 228

Datos de las propiedades basicas del di6xido de carbono

Propiedades bésicas

Férmula quimica CO:
Peso molecular 44,0090
Andlisis elemental C, 27.29; 0, 72.71

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 229

Datos de las propiedades basicas del hidrogeno

Propiedades bésicas

Férmula quimica H.
Peso molecular 2,0160
Andlisis elemental H, 100.00

Nota. ChemDraw Professional
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Datos de las propiedades basicas del nitrogeno
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Propiedades basicas

Férmula quimica N2
Peso molecular 28,0140
Andlisis elemental N, 100.00

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 231

Datos de las propiedades basicas del oxigeno

Propiedades basicas

Férmula quimica (o))
Peso molecular 31,9980
Andlisis elemental 0O, 100.00

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 232

Datos de las propiedades basicas del metano

Propiedades basicas

Férmula quimica CH4
Peso molecular 16,0430
Andlisis elemental C, 74.87; H, 25.13

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 233

Datos de las propiedades basicas del etano

Propiedades bésicas

Férmula quimica C2Hs
Peso molecular 30,0700
Andlisis elemental C, 79.89; H, 20.11

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 234

Datos de las propiedades basicas del etileno

Propiedades bésicas

Férmula quimica C2oHy
Peso molecular 28,0540
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
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Tabla 235

Datos de las propiedades basicas del propileno

Propiedades basicas

Férmula quimica CsHe
Peso molecular 42,0810
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 236

Datos de las propiedades basicas del trans-buteno

Propiedades basicas

Férmula quimica CsHsg
Peso molecular 56,1080
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 237

Datos de las propiedades basicas del cis-buteno

Propiedades basicas

Férmula quimica CsHs
Peso molecular 56,1080
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 238

Datos de las propiedades basicas del neopentano

Propiedades bésicas

Férmula quimica CsHi2
Peso molecular 72,1510
Andlisis elemental C, 83.24; H, 16.76

Nota. ChemDraw Professional
Tabla 239

Datos de las propiedades basicas del Sulfuro de hidrégeno

Propiedades bésicas

Férmula quimica H.S
Peso molecular 34,0760
Andlisis elemental H, 5.92; S, 94.08

Nota. ChemDraw Professional
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4.3.3 Generacién automatica de nomenclatura IUPAC

Con el fin de obtener de manera automatica la nomenclatura IUPAC se utiliza el
programa computacional del software ChemDraw Professional, para la generacion
de la nomenclatura IUPAC de todas las moléculas presentes en el flujo de entrada y
salida en el proceso de reforma catalitico, los datos obtenidos se van a presentar en
las siguientes tablas:

Tabla 240

Nomenclatura IUPAC molécula 1-33.

NUumero de molécula Nomenclatura IUPAC

1 Benceno

2 Tolueno

3 Etilebenceno

4 1,4-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno
5 1,3-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno
6 1,2-dimetil-1,3,5-ciclohexatrieno
7 1,2,4-trimetilbenceno

8 1,3,5-trimetilbenceno

9 1-etil-2-metilbenceno

10 1-etil-3-metilbenceno
11 1-etil-4-metilbenceno
12 Propano

13 Isobutano

14 n-butano

15 isopentano

16 n-pentano

17 Ciclopentano

18 Hexano

19 2-metilpentano
20 2,3-dimetilbutano
21 2.2-dimetilbutano
22 3-metilpentano
23 n-hexano

24 metilciclopentano
25 Ciclohexano

26 Heptano

27 2,4-dimetilentano
28 2,3-dimetilpentano
29 3-etilpentano

30 2-metilhexano
31 3-metilhexano
32 2,2,3-trimetilbutano

33 2,2-dimetilpentano




Tabla 241

Nomenclatura IUPAC molécula 34-70.

NUmero de molécula

Nomenclatura IUPAC

34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70

3,3-dimetipentano
n-heptano
1,2-dimetilciclopentano
1,3-dimetilciclopentano
1-etilciclopentano
Metilciclohexano
Octano
Tetrametilbutano
2,2,3-trimetilpentano
2,2,4-trimetilpentano
2,3,3-trimetilpentano
2,3,4-trimetilpentano
3-etil-2-metilpentano
3-etil-3-metilpentano
2,2-dimetilhexano
2,3-dimetilhexano
2.,4-dimetilhexano
2,5-dimetilhexano
3,3-dimetilhexano
3,4-dimetilhexano
Etilhexano
2-metilheptano
3-metilheptano
4-metilheptano
n-octano
1,2,3-trimetilciclopentano
1,2,4-trimetilciclopentano
1-propilciclopentano
1-etil-3-metilciclopentano
1-etil-2-metilciclopentano
1,2-dimetilciclohexano
1,3-dimetilciclohexano
1,4-dimetilciclohexano
1-etilciclohexano
1,1,2-trimetilciclohexano
1,1,3-trimetilciclohexano
1,1,4-trimetilciclohexano
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Tabla 242

Nomenclatura IUPAC molécula 71-106.

NUmero de molécula

Nomenclatura IUPAC

71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86
87
88
89
90
91
92
93
94
95
96
97
98
99
100
101
102
103
104
105
106

1,2,3-trimetilciclohexano
1,2,4-trimetilciclohexano
1,3,5-trimetilciclohexano
1-etil-2-metilciclohexano
1-etil-3-metilciclohexano
1-etil-4-metilciclohexano
1-propilciclohexano
1,2,3,4-tetrametilciclopentano
1,1,2,2-tetrametilciclopentano
1,1,2,3-tetrametilciclopentano
1,1,2,4-tetrametilciclopentano
1,1,3,3-tetrametilciclopentano
1,2-dietilciclopentano
1-etil-2,3-dimetilciclopentano
1-etil-2,4-dimetilciclopentano
1,3-dietilciclopentano
2-metil-1-propilciclopentano
3-metil-1-propilciclopentano
1-butilciclopentano
1,1,2,5-tetrametilciclopentano

1-(1-metiletil)-2-metilciclopentano
1-(1-metiletil)-3-metilciclopentano

1-(1-metilpropil)ciclopentano
1-etil-3,4-dimetilciclopentano
1-(2-metilpropil)ciclopentano
Nonano
1-etil-2,2-dimetilciclohexano
1,1,2,2-tetrametilciclohexano
1,1,3,3-tetrametilciclohexano
1,1,4,4-tetrametilciclohexano
1-etil-3,3-dimetilciclohexano
1-etil-4,4-dimetilciclohexano
1,2,3,4-tetrametilciclohexano
2-metil-1-propilciclohexano
3-metil-1-propilciclohexano
4-metil-1-propilciclohexano
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Tabla 243

Nomenclatura IUPAC molécula 107-142.

NUmero de molécula

Nomenclatura IUPAC

107
108
109
110
111
112
113
114
115
116
117
118
119
120
121
122
123
124
125
126
127
128
129
130
131
132
133
134
135
136
137
138
139
140
141
142

butilciclohexano
1,2-dietilciclohexano
1,3-dietilciclohexano
1,4-dietilciclohexano
1-(1-metiletil)-2-metilciclohexano
1-(1,1-dimetiletil)ciclohexano
1-(1-metiletil)-3-metilciclohexano
1-(1-metiletil)-4-metilciclohexano
1,2,3,4,5-pentametilciclopentano
1,1,2,2,3-pentametilciclopentano
1,1,2,2,4-pentametilciclopentano
1,2-dietil-3-metilciclopentano
1,2-dietil-4-metilciclopentano
1,1,2,3,3-pentametilciclopentano
1,1,2,4,4-pentametilciclopentano
1,3-dietil-4-metilciclopentano
1,3-dietil-2-metilciclopentano
pentilciclopentano
1-butil-2-metilciclopentano
1-butil-3-metilciclopentano
1-etil-2,3,5-trimetilciclopentano
1-etil-2,3,4-trimetilciclopentano
1-(1-metiletil)-2-etilciclopentano
1-(1-metiletil)-3-etilciclopentano
1-(1-metilpropil)-2-metilciclopentano
1-(1-metilpropil)-3-metilciclopentano
1-(2-metilpropil)-2-metilciclopentano
1-(2-metilpropil)-3-metilciclopentano
1-(1-metilbutil)ciclopentano
1-(2-metilbutil)ciclopentano
1-(3-metilbutil)ciclopentano
2-etil-1-propilciclopentano
1-(1,1-dimetiletil)-2-metilciclopentano
1-(1,1-dimetiletil)-3-metilciclopentano
3-etil-1-propilciclopentano
Decano
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Tabla 244

Nomenclatura IUPAC molécula 143-178.

NUmero de molécula

Nomenclatura IUPAC

143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154
155
156
157
158
159
160
161
162
163
164
165
166
167
168
169
170
171
172
173
174
175
176
177
178

1-etil-2,2,6-trimetilciclohexano
1-etil-1,2,2-trimetilciclohexano
1-etil-2,3,3-trimetilciclohexano
1-etil-2,4,4-trimetilciclohexano
1-etil-3,4,4-trimetilciclohexano
1-etil-1,3,3-trimetilciclohexano
1-etil-1,4,4-trimetilciclohexano

1-(1-metiletil)-2,2-dimetilciclohexano
1-(1-metiletil)-4,4-dimetilciclohexano
1-(1-metiletil)-3,4-dimetilciclohexano
1-(1-metiletil)-2,4-dimetilciclohexano
1,2,3,4,5-pentametilciclohexano
1,1,2,3,4-pentametilciclohexano
1,1,2,4,5-pentametilciclohexano
1,1,2,2,3-pentametilciclohexano
1,1,2,5,5-pentametilciclohexano
1,1,2,3,3-pentametilciclohexano
1,1,2,4,4-pentametilciclohexano

2,6-dimetil-1-propilciclohexano
2,5-dimetil-1-propilciclohexano
2,3-dimetil-1-propilciclohexano
3,4-dimetil-1-propilciclohexano
1,2-dietil-3-metilciclohexano
1,3-dietil-2-metilciclohexano
1,4-dietil-3-metilciclohexano
1-(1-metiletil)-4-etilciclohexano
1-(1-metiletil)-2-etilciclohexano
1-(1-metiletil)-3-etilciclohexano

1-(1-metiletil)-2,3-dimetilciclohexano
1-(1,1-dimetiletil)-2-metilciclohexano
1-(1,1-dimetiletil)-3-metilciclohexano
1-(1,1-dimetiletil)-4-metilciclohexano
1-(1-metiletil)-3,3-dimetilciclohexano

Pentilciclohexano
1-(1-metilbutil)ciclohexano
1-(2-metilbutil)ciclohexano
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Tabla 245

Nomenclatura IUPAC molécula 179-214.

NUmero de molécula

Nomenclatura IUPAC

179
180
181
182
183
184
185
186
187
188
189
190
191
192
193
194
195
196
197
198
199
200
201
202
203
204
205
206
207
208
209
210
211
212
213
214

1-(3-metilbutil)ciclohexano
1-(1,2-dimetilpropil)ciclohexano
1-(1,1-dimetilpropil)ciclohexano
1-(2,2-dimetilpropil)ciclohexano
1,1,2,3,4,5-hexametilciclopentano
1,1,2,2,3,3-hexametilciclopentano
1,1,2,2,4,5-hexametilciclopentano
1,1,2,2,3,4-hexametilciclopentano
1,1,2,2,3,5-hexametilciclopentano
1,2-dietil-3,4-dimetilciclopentano
1,2-dietil-1,2-dimetilciclopentano
1,3-dietil-1,3-dimetilciclopentano
1,2-dipropilciclopentano
1,3-dipropilciclopentano
3-etil-2-metil-1-propilciclopentano
2-etil-3-metil-1-propilciclopentano
2-etil-4-metil-1-propilciclopentano
2-metil-1-pentilciclopentano
hexilciclopentano
1-(1-metilpentil)ciclopentano
1-(2-metilpentil)ciclopentano
1-(3-metilpentil)ciclopentano
1-(4-metilpentil)ciclopentano
1-(1,2-dimetilbutil)ciclopentano
1-(1,3-dimetilbutil)ciclopentano
1-(1,1-dimetilbutil)ciclopentano
1-(2,2-dimetilbutil)ciclopentano
1-(3,3-dimetilbutil)ciclopentano
1-(2-metilpropil)-2,3-dimetilciclopentano
1-(2-metilpropil)-2,4-dimetilciclopentano
1-(2-metilpropil)-2,2-dimetilciclopentano
1-(2-metilpropil)-3,3-dimetilciclopentano
1-(1,1-dimetiletil)-2,2-dimetilciclopentano
1-(1,1-dimetiletil)-3,3-dimetilciclopentano
1,2,3-trietilciclopentano
1,2 4-trietilciclopentano

180



Tabla 246

Nomenclatura IUPAC molécula 215-238.

NUmero de molécula

Nomenclatura IUPAC

215
216
217
218
219
220
221
222
223
224
225
226
227
228
229
230
231
232
233
234
235
236
237
238

1,2-dietil-4,4-dimetilciclopentano
1,2-dietil-3,3-dimetilciclopentano
1-(1,2-dimetilpropil)-3-metilciclopentano
1-(1-metiletil)-2,3,5-trimetilciclopentano
1-(1,2-dimetilpropil)-2-metilciclopentano
Undecano
Monoxido de carbono
Dioxido de carbono
Hidrogeno
Nitrogeno
Oxigeno
Metano
Etano
Propano
n-butano
i-butane
n-pentane
i-pentane
Etileno
Propileno
Trans-buteno
cis-buteno
Neopentano
Sulfuro de hidrégeno
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4.3.4 Generacion automatica del c6digo SMILES

Con el fin de obtener de manera automatica el cédigo SMILES se utiliza el
programa computacional ChemDraw Professional, para la generacion del codigo de
todas las moléculas presentes en el flujo de entrada y salida en el proceso de

reforma catalitico, los datos obtenidos se van a presentar en las siguientes tablas:

Tabla 247

Nomenclatura codigo SMILES molécula 1-33.

Numero de molécula Cdédigo SMILES
1 Cl1=CC=CcC=C1
2 CCl=CC=CcC=C1
3 CCcC1=Cc=Cc=C1
4 CCl=CC=C(C)Cc=C1
5 CC1=CC=CC(C)=C1
6 CCl=C(C)Cc=CcC=C1
7 CCl=CC=C(C)C(C)=C1
8 CC1=CC(C)=CC(C)=C1
9 CCl=CC=CcC=Cl1cCC
10 CC1=CcC(CC)=CcC=C1
11 CCl=CcC=C(CC)C=C1
12 CccC
13 CccC
14 CCcCcC
15 CCc(C)C
16 Ccccce
17 CiCcccl
18 CCcCcCcCC
19 Cc(c)ccce
20 CCc(C)c(o)c
21 Cc(c)c)cc
22 CCc(C)cC
23 CCcCcCcCC
24 cciccceel
25 ciccccecel
26 Cccccccece
27 CC(C)cc(c)c
28 Cc(C)c(c)ce
29 Ccc(co)cc
30 cc(c)cccece
31 Ccc(c)ccce
32 CC(C)(C)c(c)C
33 Cc(C)(C)cce

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 248

Nomenclatura cédigo SMILES molécula 34-70.

NUimero de molécula

Cdédigo SMILES

34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70

CCCc(C)(C)cC
cccccecee
Cc1c(c)cccl
CC1CC(C)cCl
CCC1CCCCl
CC1CCCCCl
cccceece
CCC(C)C(C)(C)C
CC(C)(C)c(C)CcC
CC(C)(C)CC(C)C
CC(C)C(C)(C)CC
CC(C)C(C)C(C)C
CC(C)c(Cc)ce
CCCc(C)(Cc)ce
cc(c)(c)ccee
Cc(c)c(c)cce
CC(C)CC(C)CC
CC(C)CCC(C)C
Ccc(c)(c)cce
CCC(C)C(C)CC
cc(cc)ccee
cc(c)ccecee
ccc(c)ccee
cccc(c)cce
cccceece

CC1C(C)C(C)CCl
CC1CC(C)C(C)C1

cccclcceccl
CC1CCc(CC)cCl
ccilc(cc)cecl
ccilc(c)ccecl
cclcc(c)cccl
cclccc(c)cel
cccilccccecl

CC1C(C)(C)CCCCl
CC1CC(C)(C)CCCl
CC1CCC(C)(C)CC1

Nota. ChemDraw Professional
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Tabla 249

Nomenclatura cédigo SMILES molécula 71-106.

NUumero de molécula Codigo SMILES
71 CCi1c(c)c(c)ceen
72 CC1cc(c)c(c)cen
73 CCi1cc(c)cc(e)ecr
74 Ccic(ceyceeel
75 CcCilcc(ceyceel
76 CClccc(ce)eel
77 CCcCc1cccecect
78 CCi1c(C)c(Cc)c(c)c
79 CC1(C)c(c)(c)ccel
80 CC1C(C)C(C)(C)cCl
81 CC1cc(C)Cc(Cc)(C)C1
82 CC1(C)cc(c)(c)cen
83 CCc1c(ce)ceel
84 CC1C(C)c(ce)cel
85 CCi1cc(c)c(ce)e
86 CCcicc(ce)ecel
87 CCCcCi1c(c)ceel
88 CCCcCi1cc(o)ceel
89 CCCccl1cccecl
90 CcCi1ccce(e)er(e)e
91 CC1c(c(c)c)ccecel
92 CC1CCc(C(C)c)cel
93 CCc(c1cceeel)e
94 CCi1c(c)cc(ce)en
95 Cc(C)cciceeel
96 CCcccceecece
97 CcC1(Cc)c(ceyceeel
98 CCi1c(Cc)(c)ceeen
99 CC1(C)CCc(C)(Cc)cccel
100 CC1(C)CCC(C)(C)CC1
101 Cc1(c)cc(ceyeeel
102 Cc1(c)ccce(ce)yeel
103 CC1C(C)c(C)c(C)cCl
104 CCcCci1c(c)ccees
105 CCcCc1cc(e)cees
106 CCcCc1ccece(e)ees

Nota. ChemDraw Professional
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Tabla 250

Nomenclatura c6digo SMILES molécula 107-142.

Numero de molécula Cdbdigo SMILES
107 ccccceiccececee:
108 CCcic(ceyceeer
109 CCcicc(coyeeer
110 CCcCi1ccc(ce)eer
111 Ccilc(ceyceeen
112 CC(c1ccceceey)(c)e
113 CClcc(c(c)ec)eceel
114 CClCcc(c(c)c)eel
115 CClCc(C)c(Cc)c(o)clc
116 CClc(C)(o)c(c)c)eea
117 CClcc(o)(c)c(cyeoe
118 CClc(co)c(ceoyeel
119 CClcc(ce)c(co)ee
120 CCl(C)c(o)c(o)c)eea
121 CCl(c)cc(e)c(ecye)ea
122 CClc(ce)ce(ceo)ee
123 Cccic(coycecercce
124 Cccccceceiccecees
125 Ccilc(cceoyeeer
126 CcClcc(ccecee)eer
127 CClcc(c)c(cyecace
128 CClc(C)c(c)c(co)e
129 CCcCi1c(c(c)c)ceel
130 CCcCi1cc(c(c)c)eel
131 CClc(c(c)ceyceel
132 Cclcc(ceeyees
133 CClc(cc(c)c)eceel
134 CClcc(cc(e)e)eel
135 CCcc(ciceeerce
136 CCc(c)ceicceeer
137 Ccc(c)cceilcceees
138 CCccilc(coyeeer
139 CClc(c(c)c)e)ceel
140 CClCcC(Cc(C)(c)o)cea
141 CCcCcilcc(ce)eer
142 CCcccccecececce

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 251

Nomenclatura codigo SMILES molécula 143-178.

NUimero de molécula

Cdédigo SMILES

143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154
155
156
157
158
159
160
161
162
163
164
165
166
167
168
169
170
171
172
173
174
175
176
177
178

CC1CCCC(C)(C)C1CC
CC1(C)C(C)(Cc)ccecel
CC1(C)C(C)C(Cc)cccel
CC1(C)CC(C)C(CC)CCl
CC1(C)C(C)CC(CC)CCl
CC1(C)CC(C)(CC)CCCl
CC1(C)CCC(C)(CC)CC1
CC1(C)C(C(C)c)ccecel
CC1(C)CCC(C(C)C)CCl
CC1C(C)CC(C(C)C)CCl
CC1CC(C)C(C(C)C)CCl

CC1C(C)CC(C)C(C)C1

CC1C(C)C(C)C(C)(C)CcCl
CC1C(C)CC(C)C(C)(C)C1
CC1C(C)(C)C(C)(C)CCCl
CC1(C)CCC(C)C(C)(C)C1
CC1(C)C(C)C(C)(C)CCCl
CC1(C)CC(C)C(C)(C)CcCl
CCCC1C(C)ccccic

CCCC1C(C)CCC(C)Cl

CCCC1C(C)C(C)CCCl

CCCC1CC(C)C(C)CCl

CC1C(CC)C(CC)cccl

CC1C(CCc)ccecice
CC1CC(CC)CCCclcC

CCC1CCC(C(C)C)CCl

CCC1C(C(C)C)CCccCl

CCC1CC(C(C)C)CCCl
CC1C(C)C(C(C)C)CcCCl
CC1C(C(C)(C)C)CCCCl
CC1CC(C(C)(C)C)CCCl
CC1CCC(C(C)(C)C)CC1
CC1(C)CC(C(C)C)CcCCl

cccccecelccccecl
CCCC(C1CCCCCl)C
CCcc(c)ccicceccel

Nota. ChemDraw Professional
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Tabla 252

Nomenclatura cédigo SMILES molécula 179-214.

NUumero de molécula Codigo SMILES

179 Cc(C)cceiccececece
180 Cc(C)c(c1iceeceer)e
181 CCc(c1ccececeer)(e)e
182 Cc(C)(c)cerceeceel
183 CCl1c(C)c(C)c(o)ci(e)e
184 CC1l(C)C(C)(C)Cc(C)(Cc)cel
185 CCl1c(C)cc(e)(e)ci(e)e
186 CCl1c(C)c(C)(C)c(o)(c)ct
187 CC1CC(C)C(C)(C)C1(C)C
188 CC1C(C)Cc(CC)c(ce)Ccl
189 CC1(co)c(cy(ceyeeel
190 CC1(co)ce(ey(ceyee
191 CCcCci1c(ceceyceer
192 CCcCci1cc(ceo)ees
193 CCcCc1c(c)c(ceyees
194 CCcCc1c(ce)c(eyees
195 CCCC1C(CC)CC(C)C1
196 CCCcCccic(e)ceer
197 CCcccececeiccececel
198 CCCcc(c1ceecen) e
199 CCcCc(Cc)ccicceeen
200 CCc(c)cceicceeen
201 Cc(c)cceceicececece
202 CCc(c)c(ciceeer)e
203 CC(C)CCc(Cc1ccceel)c
204 CCCC(C1CCCC1)(C)C
205 CCc(c)(c)ceiceees
206 Cc(C)(c)ceeiceees
207 CC1Cc(C)c(cc(c)c)ccl
208 CC1CC(C)C(CC(C)C)C1
209 CcC1(Cc)c(cc(eycyeeet
210 CcC1(Cc)cc(ce(eyeyee
211 CC1(C)C(C(C)Cc)cccel
212 CC1(C)CC(C(C)(C)C)CCl
213 CCcCi1c(ce)c(ceyees
214 CCcCi1Ccc(ce)c(co)es

Nota. ChemDraw Professional



Tabla 253

Nomenclatura codigo SMILES molécula 215-238.

NUmero de molécula

Cdédigo SMILES

215
216
217
218
219
220
221
222
223
224
225
226
227
228
229
230
231
232
233
234
235
236
237
238

CC1(C)CC(CC)C(CC)C1
CC1(C)C(CC)C(CC)CC1
CC1CC(C(C)C(C)C)CClL
CC1CC(C)C(C)C1C(C)C
CC1C(C(C)C(C)C)CCCl
CCCCCCCCCCC
[C-]#[O+]
0=C=0
[H][H]
N#N
0=0
C
cc
ccc
ccce
cc(c)C
ccccce
ccc(c)c
c=C
c=Ccc
C=CCC
C=CCC
CC(C)(C)C
[HIS[H]

Nota. ChemDraw Professional
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4.4 Célculo de propiedades fisicoquimicas basicas

4.4.1 Tablas de las propiedades fisicoquimicas de las moléculas.

Con el fin de obtener de manera automatica las propiedades fisicoquimicas
se utiliza la Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME), para la
generacién de las propiedades de todas las moléculas presentes en el flujo de
entrada y salida en el proceso de reforma catalitico, los datos obtenidos se van a

presentar en las siguientes tablas:

En donde en las tablas las moléculas con mayor niumero de atomos pesados
son la 143-153,155-210,212-220 con 11 atomos, y las moléculas con menor nimero
de atomos son la 223 con 0 a&tomos. De la molécula 1-11 tiene 6 &tomos aromaticos
pesados y de las moléculas 12-238 no tiene atomos aromaticos pesados. La
molécula 220 posee mayor numero de enlaces rotativos que son 8, las moléculas
222-225 tienen mas enlaces aceptadores, ninguna molécula tiene enlaces
donadores, las moléculas 1-220, 226-238 tienen menos enlaces aceptadores, la
molécula 220 posee mayor valor de refractividad molar de 54.99, la molécula 224
tiene un area de superficie polar topolégica de 47.58.



Tabla 254.

Propiedades fisicoquimicas de las moléculas 1-20
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Molécula  Férmula MW #atomos # étomos,p_esados Fraccion #Enlgces #Enlaces  #Enlaces MR ASPT
pesados Aromaticos Csp3 rotativos aceptores donadores
1 CeHs 78.11 6 6 0.00 0 0 0 26.44 0.00
2 C7Hs 92.14 7 6 0.14 0 0 0 31.41 0.00
3 CsH1o 106.17 8 6 0.25 1 0 0 36.22 0.00
4 CsHao 106.17 8 6 0.25 0 0 0 36.37 0.00
5 CsHao 106.17 8 6 0.25 0 0 0 36.37 0.00
6 CsH1o 106.17 8 6 0.25 0 0 0 36.37 0.00
7 CoHa2 120.19 9 6 0.33 0 0 0 41.34 0.00
8 CoH12 120.19 9 6 0.33 0 0 0 41.34 0.00
9 CoHa2 120.19 9 6 0.33 1 0 0 41.18 0.00
10 CoH12 120.19 9 6 0.33 1 0 0 41.18 0.00
11 CoH12 120.19 9 6 0.33 1 0 0 41.18 0.00
12 CsHs 44.10 3 0 1.00 0 0 0 16.54 0.00
13 CsHs 44.10 3 0 1.00 0 0 0 16.54 0.00
14 C4H1o 58.12 4 0 1.00 1 0 0 21.34 0.00
15 CsHi2 72.15 5 0 1.00 1 0 0 26.15 0.00
16 CsHa2 72.15 5 0 1.00 2 0 0 26.15 0.00
17 CsHao 70.13 5 0 1.00 0 0 0 24.04 0.00
18 CeH1a 86.18 6 0 1.00 3 0 0 30.96 0.00
19 CeHa4 86.18 6 0 1.00 2 0 0 30.96 0.00
20 CeH1a 86.18 6 0 1.00 1 0 0 30.96 0.00

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformética (SwissADME)



Tabla 255.

Propiedades fisicoquimicas de las moléculas 21-40
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#Atomos

# Atomos pesados

Fraccion

#Enlaces

#Enlaces

#Enlaces

Molecula  Formula MW pesados Aromaticos Csp3 rotativos aceptores donadores MR ASPT
21 CsHu4 86.18 6 0 1.00 1 0 0 30.70 0.00
22 CeH14 86.18 6 0 1.00 2 0 0 30.96 0.00
23 CeH14 86.18 6 0 1.00 3 0 0 30.96 0.00
24 CeH12 84.16 6 0 1.00 0 0 0 28.84 0.00
25 CeH12 84.16 6 0 1.00 0 0 0 28.84 0.00
26 C7Hzs 100.20 7 0 1.00 4 0 0 35.76 0.00
27 C7Has 100.20 7 0 1.00 2 0 0 35.76 0.00
28 C7Has 100.20 7 0 1.00 2 0 0 35.76 0.00
29 C7Hzs 100.20 7 0 1.00 3 0 0 35.76 0.00
30 C7Hzs 100.20 7 0 1.00 3 0 0 35.76 0.00
31 C7Has 100.20 7 0 1.00 3 0 0 35.76 0.00
32 C7Has 100.20 7 0 1.00 1 0 0 35.50 0.00
33 C7Hzs 100.20 7 0 1.00 2 0 0 35.50 0.00
34 C7Has 100.20 7 0 1.00 2 0 0 35.50 0.00
35 C7Has 100.20 7 0 1.00 4 0 0 35.76 0.00
36 C7Hu14 98.19 7 0 1.00 0 0 0 33.65 0.00
37 C7H14 98.19 7 0 1.00 0 0 0 33.65 0.00
38 C7H14 98.19 7 0 1.00 1 0 0 33.65 0.00
39 C7H14 98.19 7 0 1.00 0 0 0 33.65 0.00
40 CeHus 114.23 8 0 1.00 5 0 0 40.57 0.00

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)



Tabla 256.

Propiedades fisicoquimicas de las moléculas 41-60
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#Atomos

, , # Atomos pesados Fraccion  #Enlaces #Enlaces #Enlaces

Molécula  Formula MW pesados Aromaéticos Csp3 rotativos aceptores  donadores MR ASPT
41 CgHis 114.23 8 0 1.00 2 0 0 40.31 0.00
42 CgHis 114.23 8 0 1.00 2 0 0 40.31 0.00
43 CgHis 114.23 8 0 1.00 2 0 0 40.31 0.00
44 CgHis 114.23 8 0 1.00 2 0 0 40.31 0.00
45 CgHis 114.23 8 0 1.00 2 0 0 40.57 0.00
46 CgHis 114.23 8 0 1.00 3 0 0 40.57 0.00
47 CgHis 114.23 8 0 1.00 3 0 0 40.31 0.00
48 CgHis 114.23 8 0 1.00 3 0 0 40.31 0.00
49 CgHis 114.23 8 0 1.00 3 0 0 40.57 0.00
50 CgHis 114.23 8 0 1.00 3 0 0 40.57 0.00
51 CgHis 114.23 8 0 1.00 3 0 0 40.57 0.00
52 CgHis 114.23 8 0 1.00 3 0 0 40.31 0.00
53 CgHis 114.23 8 0 1.00 3 0 0 40.57 0.00
54 CgHis 114.23 8 0 1.00 4 0 0 40.57 0.00
55 CsHis 114.23 8 0 1.00 4 0 0 40.57 0.00
56 CsHis 114.23 8 0 1.00 4 0 0 40.57 0.00
57 CsHis 114.23 8 0 1.00 4 0 0 40.57 0.00
58 CsHis 114.23 8 0 1.00 5 0 0 40.57 0.00
59 CsHie 112.21 8 0 1.00 0 0 0 38.46 0.00
60 CsHie 112.21 8 0 1.00 0 0 0 38.46 0.00

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)



Tabla 257.

Propiedades fisicoquimicas de las moléculas 61-80
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Molécula  Férmula MW #Atomos # Atomos,p_esados Fraccién #Enlqces #Enlaces #Enlaces MR ASPT
pesados Aromaticos Csp3 rotativos aceptores donadores
61 CsHis 112.21 8 0 1.00 2 0 0 38.46 0.00
62 CsHus 112.21 8 0 1.00 1 0 0 38.46 0.00
63 CsHis 112.21 8 0 1.00 1 0 0 38.46 0.00
64 CsHis 112.21 8 0 1.00 0 0 0 38.46 0.00
65 CsHis 112.21 8 0 1.00 0 0 0 38.46 0.00
66 CsHis 112.21 8 0 1.00 0 0 0 38.46 0.00
67 CsHis 112.21 8 0 1.00 1 0 0 38.46 0.00
68 CoHis 126.24 9 0 1.00 0 0 0 43.00 0.00
69 CoHis 126.24 9 0 1.00 0 0 0 43.00 0.00
70 CoHis 126.24 9 0 1.00 0 0 0 43.00 0.00
71 CoHis 126.24 9 0 1.00 0 0 0 43.26 0.00
72 CoHis 126.24 9 0 1.00 0 0 0 43.26 0.00
73 CoHis 126.24 9 0 1.00 0 0 0 43.26 0.00
74 CoHis 126.24 9 0 1.00 1 0 0 43.26 0.00
75 CoHis 126.24 9 0 1.00 1 0 0 43.26 0.00
76 CoHis 126.24 9 0 1.00 1 0 0 43.26 0.00
77 CoHis 126.24 9 0 1.00 2 0 0 43.26 0.00
78 CoHis 126.24 9 0 1.00 0 0 0 43.26 0.00
79 CoHis 126.24 9 0 1.00 0 0 0 42.74 0.00
80 CoHis 126.24 9 0 1.00 0 0 0 43.00 0.00

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)



Tabla 258.

Propiedades fisicoquimicas de las moléculas 81-100
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Molécula  Férmula MW #Atomos # Atomos,p_esados Fraccion ~ #Enlaces #Enlaces #Enlaces o AcpT
pesados Aromaticos Csp3 rotativos aceptores  donadores
81 CoHis 126.24 9 0 1.00 0 0 0 43.00 0.00
82 CoHis 126.24 9 0 1.00 0 0 0 42.74 0.00
83 CoHis 126.24 9 0 1.00 2 0 0 43.26 0.00
84 CoHis 126.24 9 0 1.00 1 0 0 43.26 0.00
85 CoHis 126.24 9 0 1.00 1 0 0 43.26 0.00
86 CoHis 126.24 9 0 1.00 2 0 0 43.26 0.00
87 CoHis 126.24 9 0 1.00 2 0 0 43.26 0.00
88 CoHis 126.24 9 0 1.00 2 0 0 43.26 0.00
89 CoHis 126.24 9 0 1.00 3 0 0 43.26 0.00
a0 CoHis 126.24 9 0 1.00 0 0 0 43.00 0.00
91 CoHis 126.24 9 0 1.00 1 0 0 43.26 0.00
92 CoHis 126.24 9 0 1.00 1 0 0 43.26 0.00
93 CoHis 126.24 9 0 1.00 2 0 0 43.26 0.00
94 CoHis 126.24 9 0 1.00 1 0 0 43.26 0.00
95 CoHis 126.24 9 0 1.00 2 0 0 43.26 0.00
96 CoH2o 128.26 9 0 1.00 6 0 0 45.38 0.00
97 C1oH20 140.27 10 0 1.00 1 0 0 47.81 0.00
98 CoHis 126.24 9 0 1.00 0 0 0 43.00 0.00
99 C1oH20 140.27 10 0 1.00 0 0 0 47.55 0.00
100 C1oH20 140.27 10 0 1.00 0 0 0 4755 0.00

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwisSADME)



Tabla 259.

Propiedades fisicoquimicas de las moléculas 101-119
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A # Atomos .
wolecus  Formia W PR pesados  FEEOT AEees CMAe AECS MR aseT
Aromaticos
101 CioHa0  140.27 10 0 1.00 1 0 0 47.81 0.00
102 CioH20  140.27 10 0 1.00 1 0 0 47.81 0.00
103 CioH20  140.27 10 0 1.00 0 0 0 48.07 0.00
104 CioHa0  140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00
105 CioH2  140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00
106 CioH20  140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00
107 CioHa0  140.27 10 0 1.00 3 0 0 48.07 0.00
108 CioHa0  140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00
109 CioH2  140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00
110 CioH2  140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00
111 CoHis 126.24 9 0 1.00 1 0 0 43.26 0.00
112 CioH20  140.27 10 0 1.00 1 0 0 47.81 0.00
113 CioH2  140.27 10 0 1.00 1 0 0 48.07 0.00
114 CioH0  140.27 10 0 1.00 1 0 0 48.07 0.00
115 CioH0  140.27 10 0 1.00 0 0 0 48.07 0.00
116 CioH20  140.27 10 0 1.00 0 0 0 47.55 0.00
117 CioHa0  140.27 10 0 1.00 0 0 0 47.55 0.00
118 CioHz0  140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00
119 CioH2  140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformética (SwissADME)



Tabla 260.

Propiedades fisicoquimicas de las moléculas 120-139

< # Atomos .
wolecua Formua M PHORCS  pesacos  Facen  Chees SRS Anes WR  aseT
Aromaticos
120 CioH20 140.27 10 0 1.00 0 0 0 4755 0.00
121 CioH20 140.27 10 0 1.00 0 0 0 4755 0.00
122 CioH20 140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00
123 CioH20 140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00
124 CioH20 140.27 10 0 1.00 4 0 0 48.07 0.00
125 CioH20 140.27 10 0 1.00 3 0 0 48.07 0.00
126 CioH20 140.27 10 0 1.00 3 0 0 48.07 0.00
127 CioH20 140.27 10 0 1.00 1 0 0 48.07 0.00
128 CioH20 140.27 10 0 1.00 1 0 0 48.07 0.00
129 CioH20 140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00
130 CioH20 140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00
131 CioH20 140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00
132 CoHis 126.24 9 0 1.00 2 0 0 43.26  0.00
133 CioH20 140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00
134 CioH20 140.27 10 0 1.00 2 0 0 48.07 0.00
135 CioH20 140.27 10 0 1.00 3 0 0 48.07 0.00
136 CioH20 140.27 10 0 1.00 3 0 0 48.07 0.00
137 CioH20 140.27 10 0 1.00 3 0 0 48.07 0.00
138 CioH20 140.27 10 0 1.00 3 0 0 48.07 0.00
139 CioH20 140.27 10 0 1.00 1 0 0 47.81 0.00

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)
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Tabla 261.

Propiedades fisicoquimicas de las moléculas 140-158

; # Atomos g
oo Fomia w8 peseios  Facon  fErlces  stces sces g agpr
Aromaéticos
140 CioH20  140.27 10 0 1.00 1 0 0 47.81 0.00
141 CioH2o  140.27 10 0 1.00 3 0 0 48.07 0.00
142 CioH22  142.28 10 0 1.00 7 0 0 50.18 0.00
143 CuHx  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.62 0.00
144 CuH2  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.36 0.00
145 CuH22  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.62 0.00
146 CuH2  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.62 0.00
147 CuH22  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.62 0.00
148 CuH> 154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.36 0.00
149 CuH22  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.36 0.00
150 CuH22  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.62 0.00
151 CuH2  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.62 0.00
152 CuH22  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.88 0.00
153 CuH2  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.88 0.00
154 CioH2o  140.27 10 0 1.00 0 0 0 48.07 0.00
155 CuH2 154.29 11 0 1.00 0 0 0 52.62 0.00
156 CuH2  154.29 11 0 1.00 0 0 0 52.62 0.00
157 CuH22  154.29 11 0 1.00 0 0 0 52.36 0.00
158 CuH22  154.29 11 0 1.00 0 0 0 52.36 0.00

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinforméatica (SwissADME)
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Tabla 262.

Propiedades fisicoquimicas de las moléculas 159-178

, . #Atomos # Atomos Fraccion  #Enlaces #Enlaces #Enlaces
Molécula  Formula MW pesados A?c?;%?igz s Csp3 rotativos aceptores donadores MR ASPT
159 CuH2  154.29 11 0 1.00 0 0 0 52.36 0.00
160 CuH22  154.29 11 0 1.00 0 0 0 52.36 0.00
161 CuH22  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
162 CuH2  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
163 CuH22  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
164 CuH22  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
165 CuH2  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
166 CuH22  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
167 CuH2>  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
168 CuH2  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
169 CuH22  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
170 CuH22  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
171 CuH2  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.88 0.00
172 CuH2>  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.62 0.00
173 CuH22  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.62 0.00
174 CuH2  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.62 0.00
175 CuH22  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.62 0.00
176 CuH22  154.29 11 0 1.00 4 0 0 52.88 0.00
177 CuH2  154.29 11 0 1.00 3 0 0 52.88 0.00
178 CuH22  154.29 11 0 1.00 3 0 0 52.88 0.00

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinforméatica (SwissADME)
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Tabla 263.

Propiedades fisicoquimicas de las moléculas 179-198

" # Atomos .
wolecun Formuia  ww PAOTOS pesados  FEION ERes MEees GRe wR AseT
Aromaticos
179 CuH22  154.29 11 0 1.00 3 0 0 52.88 0.00
180 CuH22  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
181 CuHz2  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.62 0.00
182 CuHz2  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.62 0.00
183 CuHz2  154.29 11 0 1.00 0 0 0 52.62 0.00
184 CuH22  154.29 11 0 1.00 0 0 0 52.10 0.00
185 CuH22  154.29 11 0 1.00 0 0 0 52.36 0.00
186 CuH22  154.29 11 0 1.00 0 0 0 52.36 0.00
187 CuH22  154.29 11 0 1.00 0 0 0 52.36 0.00
188 CuHz2  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
189 CuH2  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.36 0.00
190 CuH2  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.36 0.00
191 CuH2  154.29 11 0 1.00 4 0 0 52.88 0.00
192 CuH22  154.29 11 0 1.00 4 0 0 52.88 0.00
193 CuH22  154.29 11 0 1.00 3 0 0 52.88 0.00
194 CuH22  154.29 11 0 1.00 3 0 0 52.88 0.00
195 CuH22  154.29 11 0 1.00 3 0 0 52.88 0.00
196 CuHz2  154.29 11 0 1.00 4 0 0 52.88 0.00
197 CuH2  154.29 11 0 1.00 5 0 0 52.88 0.00
198 CuH2  154.29 11 0 1.00 4 0 0 52.88 0.00

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)
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Tabla 264.

Propiedades fisicoquimicas de las moléculas 199-218

" # Atomos .
olecua Formua W FAOTOS pesados I feheces S MSheees W aseT
Aromaticos
199 CuH22  154.29 11 0 1.00 4 0 0 52.88 0.00
200 CuH2  154.29 11 0 1.00 4 0 0 52.88 0.00
201 CuH22  154.29 11 0 1.00 4 0 0 52.88 0.00
202 CuH2  154.29 11 0 1.00 3 0 0 52.88 0.00
203 CuH2  154.29 11 0 1.00 3 0 0 52.88 0.00
204 CuH2  154.29 11 0 1.00 3 0 0 52.62 0.00
205 CuH2  154.29 11 0 1.00 3 0 0 52.62 0.00
206 CuH22  154.29 11 0 1.00 3 0 0 52.62 0.00
207 CuH22  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
208 CuH2  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
209 CuH22  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.62 0.00
210 CuH2  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.62 0.00
211 CioHzo  140.27 10 0 1.00 1 0 0 47.81 0.00
212 CuH2  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.36 0.00
213 CuH22  154.29 11 0 1.00 3 0 0 52.88 0.00
214 CuH2  154.29 11 0 1.00 3 0 0 52.88 0.00
215 CuH2  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.62 0.00
216 CuH2  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.62 0.00
217 CuH22  154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
218 CuH2  154.29 11 0 1.00 1 0 0 52.88 0.00

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinforméatica (SwissADME)
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Tabla 265.

Propiedades fisicoquimicas de las moléculas 219-238

Molécula Férmula MW #Atomos # Atomos,p_esados Fraccion #Enlaces #Enlaces #Enlaces MR ASPT
pesados Aromaticos Csp3 rotativos aceptores donadores
219 Ci1H22 154.29 11 0 1.00 2 0 0 52.88 0.00
220 Ci11Hzs 156.31 11 0 1.00 8 0 0 54.99 0.00
221 CO 28.01 2 0 0.00 0 1 0 4.07 0.00
222 CO; 44.01 3 0 0.00 0 2 0 5.01 34.14
223 H» 2.02 0 0 0.00 0 2 0 0.00 0.00
224 N2 28.01 2 0 0.00 0 2 0 3.45 47.58
225 O, 32.00 2 0 0.00 0 2 0 6.73 34.14
226 CH,4 16.04 1 0 1.00 0 0 0 6.92 0.00
227 C2Hs 30.07 2 0 1.00 0 0 0 11.73 0.00
228 CsHs 44.10 3 0 1.00 0 0 0 16.54 0.00
229 CsH1o 58.12 4 0 1.00 1 0 0 21.34 0.00
230 CsH1o 58.12 4 0 1.00 0 0 0 21.34 0.00
231 CsHiz 72.15 5 0 1.00 2 0 0 26.15 0.00
232 CsHiz 72.15 5 0 1.00 1 0 0 26.15 0.00
233 CoH4 28.05 2 0 0.00 0 0 0 11.25 0.00
234 CsHs 42.08 3 0 0.33 0 0 0 16.06 0.00
235 C4Hs 56.11 4 0 0.50 1 0 0 20.87 0.00
236 C4Hs 56.11 4 0 0.50 1 0 0 20.87 0.00
237 CsHiz 72.15 5 0 1.00 0 0 0 25.89 0.00
238 H».S 34.08 1 0 1.00 0 0 0 10.38 25.30

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformética (SwissADME)
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4.4.2 Tablas de la lipofilia de las moléculas.

Con el fin de obtener de manera automatizada la prediccion de los valores
para lipofilia de todas las moléculas presentes en el flujo de entrada y salida en el
proceso de reforma catalitico, se utiliza la Plataforma del Instituto Suizo de
Bioinformatica (SwissADME) que brinda de manera gratuita el acceso a un conjunto
de modelos predictivos los cuales reflejan el comportamiento de la variable, los

datos obtenidos se van a presentar en las siguientes tablas:

La molécula 197 tiene mayor valor iLOG P que es de 3.29, el mayor valor de
XLOG P3 es de la molécula 168 con 6.10, el mayor valor de WLOG P es de la
molécula 220 con 4.54, el mayor valor de MLOG P es de la molécula 220 con 5.11,
el mayor valor de Silicos-IT es de la molécula 220 con 4.00 y finalmente el mayor

valor promedio Log P es la molécula 220 con 4.56.



Tabla 266.

Lipofilia de las moléculas 1-40.
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Silicos-IT  Promedio

Molécula iLOGP XLOGP3 WLOGP MLOGP

Log P Log P
1 1.58 2.13 1.69 3.17 2.12 2.14
2 1.85 2.73 2.00 3.52 2.44 251
3 2.06 3.15 2.25 3.85 2.70 2.80
4 2.12 3.15 2.30 3.85 2.83 2.85
5 2.12 3.20 2.30 3.85 2.83 2.86
6 2.03 3.12 2.30 3.85 2.83 2.83
7 2.28 3.63 2.61 4.17 3.26 3.19
8 2.34 3.42 2.61 4.17 3.26 3.16
9 2.24 3.53 2.56 4.17 3.13 3.13
10 2.32 3.98 2.56 4.17 3.13 3.23
11 2.33 3.63 2.56 4.17 3.13 3.16
12 1.71 1.84 1.42 2.28 0.45 1.54
13 1.71 1.84 1.42 2.28 0.45 1.54
14 1.94 2.89 1.81 2.73 0.89 2.05
15 2.11 2.64 2.05 3.14 1.17 2.22
16 2.18 3.39 2.20 3.14 1.34 2.45
17 1.94 3.00 1.95 2.75 2.40 2.41
18 2.35 3.90 2.59 3.52 1.78 2.83
19 2.31 3.18 2.44 3.52 1.61 2.61
20 2.27 3.42 2.30 3.52 1.44 2.59
21 2.25 3.82 2.44 3.52 1.46 2.70
22 2.32 3.60 2.44 3.52 1.61 2.70
23 2.35 3.90 2.59 3.52 1.78 2.83
24 2.15 3.37 2.20 3.12 2.27 2.62
25 2.10 3.44 2.34 3.12 2.63 2.73
26 2.65 4.66 2.98 3.87 2.22 3.28
27 2.51 3.43 2.69 3.87 1.88 2.88
28 2.46 3.43 2.69 3.87 1.88 2.87
29 2.49 3.72 2.83 3.87 2.05 2.99
30 2.58 3.72 2.83 3.87 2.05 3.01
31 2.55 3.72 2.83 3.87 2.05 3.00
32 2.39 3.28 2.69 3.87 1.73 2.79
33 2.49 3.57 2.83 3.87 1.90 2.93
34 2.43 3.57 2.83 3.87 1.90 2.92
35 2.65 4.66 2.98 3.87 2.22 3.28
36 2.33 3.21 2.44 3.48 2.23 2.74
37 2.36 3.21 2.44 3.48 2.23 2.74
38 2.35 4.02 2.59 3.48 251 2.99
39 2.30 3.61 2.59 3.48 2.54 2.90
40 2.88 5.18 3.37 4.20 2.67 3.66

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformética (SwissADME)



Tabla 267.

Lipofilia de las moléculas 41-80.
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Silicos-IT  Promedio

Molécula iLOGP XLOGP3 WLOGP MLOGP

Log P Log P
41 2.60 3.82 3.08 4.20 2.17 3.17
42 2.60 3.82 3.08 4.20 2.17 3.17
43 2.62 3.82 3.08 4.20 2.17 3.18
44 2.57 3.82 3.08 4.20 2.17 3.17
45 2.61 3.68 2.93 4.20 2.15 3.12
46 2.63 3.97 3.08 4.20 2.32 3.24
47 2.60 4.11 3.22 4.20 2.34 3.30
48 2.72 4.11 3.22 4.20 2.34 3.32
49 2.71 3.97 3.08 4.20 2.32 3.26
50 2.70 3.97 3.08 4.20 2.32 3.26
51 2.75 3.97 3.08 4.20 2.32 3.26
52 2.66 4.11 3.22 4.20 2.34 3.31
53 2.68 3.97 3.08 4.20 2.32 3.25
54 2.78 4.26 3.22 4.20 2.50 3.39
55 2.78 4.26 3.22 4.20 2.50 3.39
56 2.78 4.26 3.22 4.20 2.50 3.39
57 2.79 4.26 3.22 4.20 2.50 3.39
58 2.88 5.18 3.37 4.20 2.67 3.66
59 2.51 3.46 2.69 3.81 2.23 2.94
60 2.53 3.46 2.69 3.81 2.23 2.94
61 2.54 4.56 2.98 3.81 2.80 3.34
62 2.56 3.75 2.83 3.81 2.52 3.09
63 2.53 3.75 2.83 3.81 2.52 3.09
64 2.46 3.75 2.83 3.81 2.52 3.07
65 2.50 3.75 2.83 3.81 2.52 3.08
66 2.50 4.77 2.83 3.81 2.52 3.29
67 2.50 4.56 2.98 3.81 2.80 3.33
68 2.57 4.15 3.22 4.13 2.92 3.40
69 2.63 4.15 3.22 4.13 2.92 3.41
70 2.63 4.15 3.22 4.13 2.92 3.41
71 2.63 4.01 3.08 4.13 2.53 3.28
72 2.66 4.01 3.08 4.13 2.53 3.28
73 2.70 4.01 3.08 4.13 2.53 3.29
74 2.67 4.30 3.22 4.13 2.82 3.43
75 2.70 4.30 3.22 4.13 2.82 3.43
76 2.70 4.30 3.22 4.13 2.82 3.43
77 2.74 5.10 3.37 4.13 3.10 3.69
78 2.69 3.72 2.93 4.13 2.27 3.15
79 2.56 4.00 3.22 4.13 3.06 3.39
80 2.63 3.86 3.08 4.13 2.66 3.27

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformética (SwissADME)



Tabla 268.

Lipofilia de las moléculas 81-119.
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Molécula ILOGP XLOGP3 WLOGP MLOGp SilicosIT  Promedio

Log P Log P
81 2.65 3.86 3.08 413 2.66 3.28
82 2.63 4.00 3.22 413 3.06 3.41
83 2.73 4.30 3.22 413 2.84 3.44
84 2.71 4.01 3.08 413 2.55 3.30
85 2.74 4.01 3.08 413 2.55 3.30
86 2.76 4.30 3.22 413 2.84 3.45
87 2.77 4.30 3.22 413 2.84 3.45
88 2.79 4.30 3.22 413 2.84 3.46
89 2.82 4.59 3.37 413 3.12 3.61
90 2.60 3.86 3.08 413 2.66 3.27
91 2.68 4.01 3.08 413 2.67 3.31
92 2.72 4.01 3.08 413 2.67 3.32
93 2.72 4.30 3.22 413 2.95 3.46
94 2.74 4.01 3.08 413 2.55 3.30
95 2.75 4.81 3.22 413 2.95 3.57
96 3.06 5.65 3.76 452 3.11 4.02
97 2.78 4.69 3.61 4.43 3.25 3.75
98 2.57 4.15 3.22 413 2.92 3.40
99 2.75 4.54 3.61 4.43 3.36 3.74
100 2.76 4.54 3.61 4.43 3.36 3.74
101 2.83 4.69 3.61 4.43 3.25 3.76
102 2.84 4.69 3.61 4.43 3.25 3.76
103 2.79 4.26 3.32 4.43 2.57 3.48
104 2.90 4.84 3.61 4.43 3.14 3.79
105 2.94 4.84 3.61 4.43 3.14 3.79
106 2.91 4.84 3.61 4.43 3.14 3.79
107 2.97 5.13 3.76 4.43 3.43 3.94
108 2.87 4.84 3.61 4.43 3.14 3.78
109 2.91 5.35 3.61 4.43 3.14 3.89
110 2.91 4.84 3.61 4.43 3.14 3.79
111 2.67 4.30 3.22 413 2.82 3.43
112 2.78 5.04 3.61 4.43 3.10 3.79
113 2.86 4.55 3.47 4.43 2.97 3.66
114 2.86 5.56 3.47 4.43 2.97 3.86
115 2.83 3.97 3.18 4.43 2.33 3.35
116 2.71 4.26 3.47 4.43 3.12 3.60
117 2.74 4.26 3.47 4.43 3.12 3.60
118 2.88 4.55 3.47 4.43 2.90 3.65
119 2.87 4.55 3.47 4.43 2.90 3.64

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformética (SwissADME)
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Tabla 269.

Lipofilia de las moléculas 120-158.

Molécula iLOGP XLOGP3 WLOGP MLOGp Shicos-IT — Promedio

Log P Log P
120 2.74 4.26 3.47 4.43 3.12 3.60
121 2.79 4.26 3.47 4.43 3.12 3.61
122 291 4.55 3.47 4.43 2.90 3.65
123 291 4.55 3.47 4.43 2.90 3.65
124 3.06 5.13 3.76 4.43 3.47 3.97
125 3.00 4.84 3.61 4.43 3.19 3.81
126 2.99 4.84 3.61 4.43 3.19 3.81
127 2.86 4.26 3.32 4.43 2.62 3.50
128 2.89 4.26 3.32 4.43 2.62 3.50
129 2.87 4.55 3.47 4.43 3.01 3.67
130 2.93 4.55 3.47 4.43 3.01 3.68
131 2.87 4.55 3.47 4.43 3.01 3.67
132 2.79 4.30 3.22 4.13 2.84 3.46
133 2.92 4.55 3.47 4.43 3.01 3.68
134 2.95 4.55 3.47 4.43 3.01 3.68
135 2.93 4.84 3.61 4.43 3.30 3.82
136 2.92 4.84 3.61 4.43 3.30 3.82
137 2.99 4.84 3.61 4.43 3.30 3.83
138 2.92 4.84 3.61 4.43 3.19 3.80
139 2.77 4.40 3.47 4.43 2.86 3.59
140 2.82 4.40 3.47 4.43 2.86 3.60
141 2.96 4.84 3.61 4.43 3.19 3.81
142 3.29 5.01 4.15 4.82 3.55 4.16
143 2.90 494 3.86 4.72 3.32 3.95
144 2.84 5.09 4.00 4.72 3.71 4.07
145 2.94 4.94 3.86 4.72 3.32 3.95
146 3.00 494 3.86 4.72 3.32 3.97
147 2.98 4.94 3.86 4.72 3.32 3.96
148 2.92 5.09 4.00 4.72 3.71 4.09
149 2.92 5.09 4.00 4.72 3.71 4.09
150 2.90 494 3.86 4.72 3.43 3.97
151 2.98 494 3.86 4.72 3.43 3.99
152 3.03 4.80 3.71 4.72 3.04 3.86
153 3.01 4.80 3.71 4.72 3.04 3.86
154 2.83 4.26 3.32 4.43 2.57 3.48
155 2.90 4.65 3.71 4.72 3.03 3.80
156 2.94 4.65 3.71 4.72 3.03 3.81
157 2.81 4.80 3.86 4.72 3.43 3.92
158 2.89 4.80 3.86 4.72 3.43 3.94

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)



Tabla 270.

Lipofilia de las moléculas 159-198.
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Molécula iLOGP XLOGP3 WLOGP MLOGpP oiicos-IT  Promedio

Log P Log P
159 2.84 4.80 3.86 4.72 3.43 3.93
160 2.90 4.80 3.86 4.72 3.43 3.94
161 3.01 5.09 3.86 4.72 3.21 3.98
162 3.10 5.09 3.86 4.72 3.21 4.00
163 3.05 5.09 3.86 4.72 3.21 3.99
164 3.10 5.09 3.86 4.72 3.21 4.00
165 2.98 5.09 3.86 4.72 3.21 3.97
166 3.03 5.09 3.86 4.72 3.21 3.98
167 3.07 5.09 3.86 4.72 3.21 3.99
168 3.07 6.10 3.86 4.72 3.32 4.21
169 3.00 5.09 3.86 4.72 3.32 4.00
170 3.06 5.09 3.86 4.72 3.32 4.01
171 2.97 4.80 3.71 4.72 3.04 3.85
172 2.90 4.94 3.86 4.72 3.17 3.92
173 2.98 4.94 3.86 4.72 3.17 3.93
174 2.98 4.94 3.86 4.72 3.17 3.93
175 2.99 4.94 3.86 4.72 3.43 3.99
176 3.21 5.67 4.15 4.72 3.78 4.30
177 3.08 5.38 4.00 4.72 3.60 4.16
178 3.09 5.38 4.00 4.72 3.60 4.16
179 3.14 5.38 4.00 4.72 3.60 417
180 3.01 5.09 3.86 4.72 3.43 4.02
181 2.96 5.58 4.00 4.72 3.45 4.14
182 3.01 5.75 4.00 4.72 3.45 4.19
183 2.93 4.36 3.57 4.72 2.81 3.68
184 2.81 4.65 3.86 4.72 3.59 3.93
185 2.87 4.51 3.71 4.72 3.20 3.80
186 2.87 451 3.71 4.72 3.20 3.80
187 2.85 4.51 3.71 4.72 3.20 3.80
188 3.06 4.80 3.71 4.72 2.98 3.86
189 2.91 5.09 4.00 4.72 3.77 4.10
190 2.98 5.09 4.00 4.72 3.77 411
191 3.20 5.38 4.00 4.72 3.55 417
192 3.23 5.38 4.00 4.72 3.55 4.18
193 3.13 5.09 3.86 4.72 3.26 4.01
194 3.11 5.09 3.86 4.72 3.6 4.01
195 3.15 5.09 3.86 4.72 3.26 4.02
196 3.20 5.38 4.00 4.72 3.55 417
197 3.29 5.67 4.15 4.72 3.83 4.33
198 3.14 5.38 4.00 4.72 3.66 4.18

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinforméatica (SwissADME)
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Tabla 271.

Lipofilia de las moléculas 199-235.

Molécula iLOGP XLOGP3 WLOGP MLOGp SiicostIT  Promedio

Log P Log P
199 3.18 5.38 4.00 4.72 3.66 4.19
200 3.19 5.38 4.00 4.72 3.66 4.19
201 3.16 5.38 4.00 4.72 3.66 4.19
202 3.06 5.09 3.86 4.72 3.49 4.04
203 3.11 5.09 3.86 4.72 3.49 4.05
204 3.03 5.23 4.00 4.72 3.51 4.10
205 3.05 5.23 4.00 4.72 3.51 4.10
206 3.13 5.23 4.00 4.72 3.51 4.12
207 3.10 4.80 3.71 4.72 3.09 3.89
208 3.12 4.80 3.71 4.72 3.09 3.89
209 3.04 494 3.86 4.72 3.49 4.01
210 3.11 4.94 3.86 4.72 3.49 4.02
211 2.77 4.40 3.47 4.43 3.12 3.64
212 2.98 4.80 3.86 4.72 3.33 3.94
213 3.04 5.09 3.86 4.72 3.26 4.00
214 3.11 5.09 3.86 4.72 3.26 4.01
215 3.04 494 3.86 4.72 3.37 3.99
216 3.00 494 3.86 4.72 3.37 3.98
217 3.07 4.80 3.71 4.72 3.21 3.90
218 3.00 451 3.57 4.72 2.81 3.72
219 3.02 4.80 3.71 4.72 3.21 3.89
220 3.59 5.56 4.54 511 4.00 4.56
221 0.00 0.67 -0.04 -1.01 -1.18 -0.31
222 -6.64 0.88 -0.55 -1.24 0.09 -1.49
223 -6.64 0.88 -0.55 -1.24 0.09 -1.49
224 -6.64 0.88 -0.55 -1.24 0.09 -1.49
225 -6.64 0.88 -0.55 -1.24 0.09 -1.49
226 -6.64 0.65 0.64 1.12 -0.48 -1.49
227 1.47 1.30 0.96 1.76 0.01 1.10
228 1.71 1.84 1.42 2.28 0.45 1.54
229 1.94 2.89 1.81 2.73 0.89 2.05
230 1.91 2.09 1.66 2.73 0.72 1.82
231 2.18 3.39 2.20 3.14 1.34 2.45
232 211 2.64 2.05 3.14 1.17 2.22
233 1.30 1.20 0.73 1.61 0.17 1.00
234 1.57 1.44 1.19 2.13 0.44 1.35
235 1.78 2.40 1.58 2.58 0.89 1.85
236 1.78 2.40 1.58 2.58 0.89 1.85
237 2.08 2.49 2.05 3.14 1.01 2.15
238 2.08 2.49 2.05 3.14 1.01 2.15

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)
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4.4.3 Tablas de la solubilidad del agua de las moléculas.

Con el fin de obtener de manera automatizada la prediccion de los valores
para la solubilidad de todas las moléculas presentes en el flujo de entrada y salida
en el proceso de reforma catalitico, se utiliza la Plataforma del Instituto Suizo de
Bioinformatica (SwissADME) que brinda de manera gratuita el acceso a un conjunto
de modelos predictivos los cuales reflejan el comportamiento de la variable; la
solubilidad influye en la absorcidn, los datos obtenidos se van a presentar en las

siguientes tablas:

EI ESOL Log S mayor tiene la molécula 226 con -0.35 y el menor es para la
molécula 168 con -4.51; el ESOL Solubilidad (mol/l) mayor tiene la molécula 227
con 1-43x10°! y el menor es para la molécula 197 con 9.15x10°; la AliLog S

mayor tiene la molécula 226 con -0.23 y la menor es para la molécula 168 con -5.88.



Tabla 272.

Solubilidad del agua de las moléculas 1-20

210

ESOL

. ESOL o . Ali Solubilidad ) Silicos-IT Silicos-IT Clase
Molecula " ’s SO('r‘:]t;”I'/%ad Clase ESOL  AliLog S (mol/l) Clase Ali LogSw  Solubilidad (mol/l)  Silicos-IT
1 241 3.92e-03 1176 1.736-02 227 5.356-03
2 277 1.72¢-03 -2.38 4.136-03 2.69 2.04¢-03
3 297  1.07e-03 2.82 1.51e-03 312 7.59¢-04
4 304  9.17e-04 2.82 1.51e-03 :3.10 7.91e-04
5 307  8.53e-04 2.87 1.34e-03 :3.10 7.91e-04
6 302  9.58¢-04 279 1.63¢-03 :3.10 7.91e-04
7 337  4.31e-04 3.32 4.816-04 351 3.10e-04
8 323 585004 -3.10 7.94¢-04 351 3.10e-04
9 324  580e-04 321 6.11e-04 353 2.97¢-04
10 352  3.020-04 -3.68 2.08e-04 353 2.976-04
11 330  5.020-04 3.3 4.816-04 353 2.97¢-04
12 127 534602 1.46 3.466-02 0.82 1.50e-01
13 -127 534602 1.46 3.466-02 0.82 1.50e-01
14 196  1.11e-02 2,55 2.826-03 1.28 5.216-02
15 188 1.30e-02 -2.29 5.12-03 1135 4.426-02
16 229  512e-03 -3.07 8.53¢-04 173 1.87e-02
17 216  6.84e-03 -2.66 2.176-03 112 7.53¢-02
18 263 2.33e-03 -3.60 2.526-04 217 6.81e-03
19 225  568e-03 -2.85 1.41e-03 1179 1.61e-02
20 246  3.44e-03 -3.10 7.94e-04 1.42 3.80e-02

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformética (SwissADME)

* Poco soluble, ** Moderadamente soluble, *** Soluble, **** Muy soluble



Tabla 273.

Solubilidad del agua de las moléculas 21-40

211

ESOL . . . . . .
. ESOL o Clase AliLog Ali Solubilidad . Silicos-IT Silicos-IT Solubilidad .
Molécula Log S So(l;tg:}(lj)ad ESOL S (molll) Clase Al LogSw (mol/l) Clase Silicos-IT
21 -2.71 1.93e-03 ok -3.52 3.05e-04 ok -1.78 1.67e-02 rxk
22 -2.51 3.09e-03 ok -3.29 5.17e-04 Fxk -1.79 1.61e-02 *xk
23 -2.63 2.33e-03 ok -3.60 2.52e-04 Fxk -2.17 6.81e-03 *xk
24 -2.48 3.27e-03 ok -3.05 8.95e-04 rxk -1.31 4.85e-02 rxk
25 -2.53 2.96e-03 ok -3.12 7.57e-04 ok -1.44 3.66e-02 ok
26 -3.13 7.36e-04 ok -4.39 4.10e-05 *x -2.60 2.52e-03 *xk
27 -2.49 3.23e-03 ok -3.11 7.75e-04 ok -1.85 1.41e-02 ok
28 -2.49 3.23e-03 ok -3.11 7.75e-04 ok -1.85 1.41e-02 ok
29 -2.61 2.47e-03 ok -3.41 3.88e-04 Fxk -2.23 5.96e-03 *xk
30 -2.61 2.47e-03 ok -3.41 3.88e-04 Fxk -2.23 5.96e-03 *xk
31 -2.61 2.47e-03 ok -3.41 3.88e-04 Fxk -2.23 5.96e-03 rxk
32 -2.46 3.45e-03 ok -2.95 1.11e-03 ok -1.83 1.47e-02 ok
33 -2.58 2.64e-03 ok -3.26 5.55e-04 Fxk -2.21 6.19e-03 *xk
34 -2.58 2.64e-03 ok -3.26 5.55e-04 Fxk -2.21 6.19e-03 rxk
35 -3.13 7.36e-04 ok -4.39 4.10e-05 *x -2.60 2.52e-03 rxk
36 -2.47 3.38e-03 ok -2.88 1.31e-03 Fxk -1.50 3.17e-02 *xk
37 -2.47 3.38e-03 ok -2.88 1.31e-03 Fxk -1.50 3.17e-02 *xk
38 -2.92 1.22e-03 ok -3.72 1.89e-04 el -1.75 1.79e-02 ok
39 -2.72 1.89e-03 ok -3.30 5.04e-04 Fxk -1.62 2.39e-02 *xk
40 -3.48 3.30e-04 ok -4.93 1.18e-05 *x -3.03 9.42e-04 Fxk

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

* Poco soluble, ** Moderadamente soluble, *** Soluble, **** Muy soluble



Tabla 274.

Solubilidad del agua de las moléculas 41-60

212

Voiéota ESOL  qgreoo . Clase AliLog AliSolubiidad .  SiicosIT  Silicos-IT Solubilidad o -
Logs oo ESOL S (molll LogSw (mol/l)
41 282 150e-03  ** 352  3.05e-04 2.26 5.48¢-03
42 282 150e-03  ** 352  3.05e-04 2.26 5.48e-03
43 282 150e-03  **  -352  3.05e-04 2.26 5.48e-03
44 28  150e-03  ** 352  3.05e-04 2.26 5.48e-03
45 273  184e-03  ** 337  4.27e-04 -1.90 1.25e-02
46 285 141e03 =+ 367  2.13e-04 2.28 5.27€-03
47 294 115e-03  ** 382  153e-04 2.63 2.32¢-03
48 294 115e-03  ** 382  153e-04 2.63 2.32¢-03
49 285 141e03  ** 367  2.13e-04 2.28 5.27e-03
50 285 141e-03  ** 367  2.13e-04 2.28 5.27€-03
51 285 141e03  ** 367  2.13e-04 2.28 5.27€-03
52 294 115e03  **  -382  153e-04 2.63 2.32¢-03
53  -2.85 141e03  **  -367  2.13e-04 2.28 5.27€-03
54  -2.97 10803  **  -397  107e-04 2.65 2.23¢-03
55 297 108e-03  ** 397  1.07e-04 2.65 2.23¢-03
56 297 108e-03  ** 397  1.07e-04 2.65 2.23¢-03
57  -2.97 10803  **  -397  107e-04 2.65 2.23¢-03
58 -348  3.30e-04 %  -493  1.18e-05 = 3.03 9.42e-04
50 272  193e-03  ** 314  7.22e-04 1.68 2.10e-02
60 272 193e-03  ** 314  7.22e-04 -1.68 2.10e-02

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformética (SwissADME)

* Poco soluble, ** Moderadamente soluble, *** Soluble, **** Muy soluble



Tabla 275.

Solubilidad del agua de las moléculas 61-80

213

ESOL , - .
oiscia EL somica S50 aitogs MO R sicosimiogsn oo SR clse sieosm
61 -3.28 5.29e-04 rx -4.28 5.21e-05 ** -2.17 6.70e-03 rx
62 -2.83 1.47e-03 rx -3.44 3.61e-04 hx -1.93 1.19e-02 ok
63 -2.83 1.47e-03 rx -3.44 3.61e-04 hx -1.93 1.19e-02 ok
64 -2.90 1.26e-03 rx -3.44 3.61e-04 FrE -1.80 1.58e-02 rx
65 -2.90 1.26e-03 rx -3.44 3.61e-04 hx -1.80 1.58e-02 ok
66 -3.54 2.88e-04 FrE -4.50 3.15e-05 * -1.80 1.58e-02 ok
67 -3.34 4.54e-04 rx -4.28 5.21e-05 ** -2.05 8.95e-03 rx
68 -3.24 5.79e-04 rx -3.86 1.39e-04 FrE -2.42 3.76e-03 rx
69 -3.24 5.79e-04 e -3.86 1.39e-04 el -2.42 3.76e-03 rorx
70 -3.24 5.79e-04 el -3.86 1.39e-04 el -2.42 3.76e-03 rorx
71 -3.15 7.10e-04 il -3.71 1.94e-04 rE -1.98 1.06e-02 o
72 -3.15 7.10e-04 ok -3.71 1.94e-04 ol -1.98 1.06e-02 ok
73 -3.15 7.10e-04 ok -3.71 1.94e-04 ol -1.98 1.06e-02 ok
74 -3.27 5.42e-04 rx -4.01 9.70e-05 ** -2.22 5.98e-03 o
75 -3.27 5.42e-04 rx -4.01 9.70e-05 ** -2.22 5.98e-03 o
76 -3.27 5.42e-04 e -4.01 9.70e-05 *x -2.22 5.98e-03 ok
77 -3.70 1.98e-04 rx -4.84 1.43e-05 ** -2.47 3.38e-03 o
78 -2.97 1.08e-03 rx -3.41 3.88e-04 rE -1.85 1.40e-02 ok
79 -3.14 7.20e-04 il -3.70 1.99e-04 il -2.75 1.77e-03 il
80 -3.05 8.82e-04 Frx -3.56 2.78e-04 o -2.30 4.98e-03 ok

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

* Poco soluble, ** Moderadamente soluble, *** Soluble, **** Muy soluble



Tabla 276.

Solubilidad del agua de las moléculas 81-100

214

ESOL

Molecula E?; é SO(';TI}%&O' ESCS)(E AiLogs A SZ?AL(’)?/'I')'dad Clase Ali  Silicos-IT LogSw Soluﬁi'l'i'gg?(jnol jy  Clase Silicos-IT
81 305 8.82e-04 w356 2.78-04 2.30 4.986-03
82 314  7.20e-04 w370 1.99¢-04 2.75 1.776-03 s
83  -320  6.31e-04 w401 9.70e-05 o 235 4.486-03 s
84  -308  8.26e-04 w371 1.94e-04 -2.10 7.936-03
85  -3.08  8.26e-04 w371 1.94e-04 -2.10 7.93e-03 s
86  -320  6.31e-04 w401 9.70e-05 o 235 4.486-03 s
87 320  6.31e-04 w401 9.70e-05 - 235 4.486-03
88  -320  6.31e-04 w401 9.70e-05 - 235 4.486-03
80  -332  4.83e-04 w431 4.85e-05 o -2.60 2 536-03
9  -305  8.82e-04 sk 356 2.78e-04 -2.30 4.986-03
91  -3.08  8.26e-04 w371 1.94e-04 -1.98 1.066-02
92  -308  8.26e-04 w371 1.94e-04 -1.98 1.066-02
93  -320  6.31e-04 w401 9.70e-05 o 2.22 5.986-03
94 308  8.26e-04 w371 1.94e-04 -2.10 7.93-03
95  -352  3.01e-04 sk 454 2.876-05 - 2.22 5.986-03
9  -3.80  1.59e-04 sk 541 3.85€-06 o -3.45 3.566-04
97 360  2.52e-04 w442 3.82¢-05 - 2.84 1.43¢-03
98  -324  579e-04 sk 386 1.39¢-04 2.42 3.766-03
99 357  2.69e-04 k426 5.476-05 o -3.05 8.99¢-04
100  -357  2.69e-04 k496 5.476-05 o -3.05 8.99¢-04

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

* Poco soluble, ** Moderadamente soluble, *** Soluble, **** Muy soluble



Tabla 277.

Solubilidad del agua de las moléculas 101-119

215

ESOL — -
Molécula Ef;é So(l;t:)ill}%ad cose miLogs A S(gi‘j’/'l')'dad Clase Ali  Siicos-IT Logsw ¢ | i€ '(Inol )y Clase Silicos-IT
101 360 252-04 442 3.826-05 o 2.8 1.436-03
102 -3.60 2.526-04 442 3.82¢-05 o 2.8 1.43¢-03
103 -339  4.04e-04 e :3.97 1.07¢-04 215 7.146-03
104 -363 2366-04 e 457 2.67¢-05 o 2.6 2.286-03
105  -363 2.366-04 457 2.676-05 - 2.64 2.286-03
106 -3.63 2.366-04 457 2.676-05 - 2.64 2.286-03
107 -3.74 1.80e-04  * 487 1.336-05 - 2.89 1.29¢-03
108 -3.63 2.366-04 e 457 2.676-05 - 2.6 2.286-03
109 -3.95 113e-04 5.10 7.896-06 - 2.64 2.286-03
110 -3.63 2.36e-04 457 2.67¢-05 - 2.64 2.286-03
111 -3.27 5.42e-04 *xk -4.01 9.70e-05 ** -2.22 5.98e-03 *xk
112 -3.82 1520-04 478 1.65¢-05 - -2.50 3.17¢-03
113 -351 3.00e-04  * 427 5.346-05 - 2.27 5.38¢-03
114 -415  7.14e-05  * 532 4.78¢-06 - 227 5.38¢-03
115 321  6.166-04  * 3.67 2.136-04 2.02 9.466-03
116 -339  4.04e-04  * 3.97 1.07¢-04 2.92 1.19¢-03
117 -339  4.04e-04  * 3.97 1.07¢-04 2.92 1.19¢-03
118 -3.44  3.600-04  * 427 5.34¢-05 - 252 3.02¢-03
119 -344  3.600-04  * 427 5.34¢-05 - 252 3.02¢-03

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformética (SwissADME)

* Poco soluble, ** Moderadamente soluble, *** Soluble, **** Muy soluble



Tabla 278.

Solubilidad del agua de las moléculas 120-139

216

ESOL — -
Molécula Eggoé %g;t;i:i/gad cose pitogs A S(‘;’Agm')'dad Clase Ali ~ Silicos-IT LogSw ¢ Oluﬁ;l'i'ggi'(;ol )y Clase Siicos T
120 339 404604 397 1.076-04 2.92 1.196-03
121 339  404e-04 397 1.07¢-04 2.9 1.19¢-03
122 -344  3.60e-04 427 5.346-05 - 252 3.026-03
123 344  3.60e-04 % 427 5.34e-05 - 252 3.02¢-03
124  -368 210604  ** 487 1.33¢-05 - :3.02 9.64e-04
125 356 275e-04 % 457 2.67¢-05 - 277 1.71e-03
126 -356 275604  **  .457 2.67¢-05 - 2.77 1.71e-03
127 333 470e-04 % 397 1.07¢-04 2.27 5.35¢-03
128 -333 470604 397 1.07¢-04 227 5.35¢-03
129 344  3.60e-04 %  -427 5.34e-05 - -2.40 4.03¢-03
130 -344  3.60e-04 427 5.34¢-05 - -2.40 4.03¢-03
131 344  3.60e-04 %  -427 5.34e-05 - -2.40 4.03¢-03
132 -320 63le-04  **  -401 9.70e-05 - 2.35 4.48¢-03
133 344  3.60e-04 % 427 5.34¢-05 - -2.40 4.03¢-03
134 -344 360604 427 5.34¢-05 - -2.40 4.03¢-03
135  -356 275604  ** 457 2.67¢-05 - 2.64 2.28¢-03
136 -3.56 275604  **  .457 2.67¢-05 - 2.64 2.28¢-03
137 356  2.75e-04 % 457 2.67¢-05 e 2.64 2.28¢-03
138 -356 275604  **  -457 2.67¢-05 - 2.77 1.71e-03
139 342  384e-04 % 412 7.64e-05 e 2.38 4.20e-03

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

* Poco soluble, ** Moderadamente soluble, *** Soluble, **** Muy soluble



Tabla 279.

Solubilidad del agua de las moléculas 140-158

217

ESOL

oscun 5L souwicas B aitogs MUY csenr ST (SIS clas siosa
140 -3.42 3.84e-04 ok -4.12 7.64e-05 *x -2.38 4.20e-03 rx
141 -3.56 2.75e-04 rx -4.57 2.67e-05 *x -2.77 1.71e-03 FrE
142 -3.42 3.83e-04 rx -4.75 1.78e-05 *x -3.87 1.36e-04 FrE
143 -3.84 1.44e-04 rx -4.68 2.10e-05 *x -3.01 9.73e-04 FrE
144 -3.94 1.16e-04 rx -4.83 1.47e-05 *x -3.46 3.45e-04 FrE
145 -3.84 1.44e-04 rx -4.68 2.10e-05 *x -3.01 9.73e-04 FrE
146 -3.84 1.44e-04 rx -4.68 2.10e-05 *x -3.01 9.73e-04 FrE
147 -3.84 1.44e-04 ok -4.68 2.10e-05 *x -3.01 9.73e-04 rx
148 -3.94 1.16e-04 ok -4.83 1.47e-05 *x -3.46 3.45e-04 ok
149 -3.94 1.16e-04 ok -4.83 1.47e-05 *x -3.46 3.45e-04 ok
150 -3.84 1.44e-04 i -4.68 2.10e-05 * -2.89 1.30e-03 rE
151 -3.84 1.44e-04 il -4.68 2.10e-05 e -2.89 1.30e-03 rE
152 -3.75 1.76e-04 i -4.53 2.94e-05 *x -2.44 3.66e-03 rE
153 -3.75 1.76e-04 rx -4.53 2.94e-05 *x -2.44 3.66e-03 FrE
154 -3.39 4.04e-04 rx -3.97 1.07e-04 ek -2.15 7.14e-03 FrE
155 -3.73 1.88e-04 rx -4.38 4.20e-05 *x -2.76 1.72e-03 FrE
156 -3.73 1.88e-04 rx -4.38 4.20e-05 *x -2.76 1.72e-03 FrE
157 -3.82 1.51e-04 rx -4.53 2.94e-05 *x -3.21 6.11e-04 FrE
158 -3.82 1.51e-04 i -4.53 2.94e-05 *x -3.21 6.11e-04 i

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformética (SwissADME)

* Poco soluble, ** Moderadamente soluble, *** Soluble, **** Muy soluble
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Tabla 280.

Solubilidad del agua de las moléculas 159-178

ESOL

Molécula Efgoé So(l;t:)ill}%ad cose mitogs A S(gi‘éﬁj'l')'dad Clase Ali S'L':f;;V'VT Solu;'l'iggj"&ol )y Clase Siicos IT
159 382  15le-04 453 2.946-05 - 321 6.116-04
160  -382  1.5le-04 453 2.946-05 o 321 6.11e-04
161  -3.87  1.34e-04 4,83 1.47¢-05 - 2.81 1.556-03
162  -3.87  1.34e-04 4.83 1.47¢-05 o 281 1.556-03
163 -387  1.34e-04 483 1.47¢-05 o 2.81 1.556-03
164  -387  1.34e-04 4,83 1.47¢-05 o 281 1.556-03
165  -3.87  1.34e-04 483 1.47¢-05 o 2.81 1.556-03
166 -3.87  1.34e-04 483 1.47¢-05 o 2.81 1.556-03
167  -3.87  1.34e-04 4.83 1.47¢-05 o 281 1.556-03
168  -451  3.11e-05 s 5.88 1.31e-06 - -2.69 2.07¢-03
169  -387  1.34e-04 4.83 1.47¢-05 - -2.69 2.07¢-03
170  -3.87  1.34e-04 4.83 1.47¢-05 o -2.69 2.07¢-03
171 375  1.76e-04 453 2.946-05 o 2.44 3.66¢-03
172 -384  1.44e-04 4,68 2.10e-05 o 2.67 2.156-03
173 384  1.44e-04 4,68 2.10e-05 - 2.67 2.15¢-03
174 384  1.44e-04 468 2.10e-05 o 2.67 2.15¢-03
175  -3.84  1.44e-04 4,68 2.10e-05 o -2.89 1.306-03
176 -410  7.86e-05 5.43 3.67¢-06 o 331 4.93¢-04
177  -399  1.03e-04 513 7.346-06 - 2.93 1.17¢-03
178 -3.99  1.03e-04 513 7.346-06 o -2.93 1.17¢-03

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformética (SwissADME)

* Poco soluble, ** Moderadamente soluble, *** Soluble, **** Muy soluble



Tabla 281.

Solubilidad del agua de las moléculas 179-198

219

ESOL

. ESOL o Clase . Ali Solubilidad . Silicos-IT Silicos-IT Solubilida -
Molécula Log S So(lakz;:ll(lj)ad ESOL AliLog S (molll) Clase Ali LogSw (molll) Clase Silicos-IT

179 -3.99 1.03e-04 *kk -5.13 7.34e-06 * -2.93 1.17e-03 kx
180 -3.87 1.34e-04 ok -4.83 1.47e-05 * -2.56 2.76e-03 ok
181 -4.18 6.61e-05 o -5.34 4.55e-06 ** -2.92 1.21e-03 ok
182 -4.29 5.16e-05 o -5.52 3.03e-06 * -2.92 1.21e-03 kx
183 -3.54 2.86e-04 rkk -4.08 8.40e-05 * -2.64 2.28e-03 kx
184 -3.73 1.88e-04 ok -4.38 4.20e-05 ** -3.54 2.87e-04 ok
185 -3.64 2.30e-04 *kk -4.23 5.87e-05 * -3.09 8.09e-04 ok
186 -3.64 2.30e-04 *kk -4.23 5.87e-05 * -3.09 8.09e-04 ok
187 -3.64 2.30e-04 ok -4.23 5.87e-05 * -3.09 8.09e-04 ok
188 -3.69 2.05e-04 ok -4.53 2.94e-05 o -2.69 2.05e-03 ok
189 -3.87 1.34e-04 *kk -4.83 1.47e-05 * -3.59 2.58e-04 *kx
190 -3.87 1.34e-04 *kk -4.83 1.47e-05 * -3.59 2.58e-04 *kx
191 -3.92 1.20e-04 ok -5.13 7.34e-06 o -3.19 6.53e-04 ok
192 -3.92 1.20e-04 *kk -5.13 7.34e-06 * -3.19 6.53e-04 *kx
193 -3.81 1.57e-04 el -4.83 1.47e-05 * -2.94 1.16e-03 il
194 -3.81 1.57e-04 ok -4.83 1.47e-05 o -2.94 1.16e-03 ok
195 -3.81 1.57e-04 ok -4.83 1.47e-05 o -2.94 1.16e-03 ok
196 -3.92 1.20e-04 *kk -5.13 7.34e-06 * -3.19 6.53e-04 *kx
197 -4.04 9.15e-05 o -5.43 3.67e-06 o -3.43 3.69e-04 ok
198 -3.92 1.20e-04 i -5.13 7.34e-06 ** -3.06 8.73e-04 il

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

* Poco soluble, ** Moderadamente soluble, *** Soluble, **** Muy soluble



Tabla 282.

Solubilidad del agua de las moléculas 199-218

220

ESOL Al - - -
Molécula Efgoé So(lubi:}(Ij)ad glsaéi AliLog S So(lubi:i/gad Clase Al S'L"c‘fgg\'/\',T S"'C"S"(Inil?l')”b"'dad Clase Silicos-IT
mo mo
109 392  1.20e-04 513 7.34e-06 = 3.06 8.736-04
200 392  1.20e-04 513 7.34e-06 - -3.06 8.73¢-04
201 392  1.20e-04 513 7.34e-06 s -3.06 8.73¢-04
202 381  1.57e-04 483 1.47¢-05 s 2.69 2.07¢-03
203 381  1.57e-04 483 1.47e-05 s 2.69 2.07¢-03
204  -389  1.28e-04 -4.98 1.05e-05 s :3.04 9.10e-04
205 ~ -389  1.28e-04 -4.98 1.05e-05 s :3.04 9.10e-04
206  -389  1.28e-04 -4.98 1.05e-05 s :3.04 9.10e-04
207 -3.69  2.05e-04 453 2.946-05 s 2,56 2.746-03
208 -3.69  2.05e-04 453 2.946-05 - -2.56 2.746-03
209  -378  1.67e-04 468 2.10e-05 s 3.01 9.73¢-04
210 378  1.67e-04 468 2.10e-05 s 3.01 9.73¢-04
211 342  3.84e-04 412 7.646-05 o -2.60 2 546-03
212 375  1.76e-04 453 2.946-05 s -3.00 1.01e-03
213 -3.81 1.57e-04 *hk -4.83 1.47e-05 i -2.94 1.16e-03 *rk
214 -3.81 1.57e-04 *hk -4.83 1.47e-05 i -2.94 1.16e-03 *hk
215 378  1.67e-04 4,68 2.10e-05 o 314 7.286-04
216 378  1.67e-04 468 2.10e-05 - 314 7.286-04
217 369  2.05e-04 453 2.946-05 s 2.44 3.666-03
218 357  2.68e-04 423 5.87¢-05 s 231 4.846-03

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

* Poco soluble, ** Moderadamente soluble, *** Soluble, **** Muy soluble



Tabla 283.

Solubilidad del agua de las moléculas 219-238

221

ESOL . . . . .
Molécula E5OL  Solubilidad  Clase ESOL Al Log S Ali Solubilidad Clase Ali Silicos-IT - Silicos-IT Solubilidad Clase Silicos-IT
Log S (mol/l (mol/) LogSw (mol/)
219 -3.69 2.05e-04 Fkk -4.53 2.94e-05 ** -2.44 3.66e-03 Fkk
220 -3.78 1.64e-04 *kk -5.32 4.78e-06 ** -4.28 5.21e-05 **
221 -0.44 3.67e-01 Fkkk -0.25 5.67e-01 Fhkk 0.33 2.14e+00 *kk
222 -0.67 2.15e-01 Fkkk -1.18 6.59e-02 Fhokk 0.51 3.21e+00 Fkk
223 -0.67 2.15e-01 Fkkk -1.18 6.59e-02 Fhokk 0.51 3.21e+00 Fkk
224 -0.67 2.15e-01 Fkkk -1.18 6.59e-02 Fhkk 0.51 3.21e+00 *kk
225 -0.67 2.15e-01 Fkkk -1.18 6.59e-02 Fhokk 0.51 3.21e+00 Fkk
226 -0.35 4.48e-01 Fkkk -0.23 5.95e-01 Fhokk 0.48 3.04e+00 Fkk
227 -0.85 1.43e-01 Fkkk -0.90 1.26e-01 Fhkk -0.35 4.49e-01 *kk
228 -1.27 5.34e-02 Fkkk -1.46 3.46e-02 Fhkk -0.82 1.50e-01 *kk
229 -1.96 1.11e-02 Fkdk -2.55 2.82e-03 ki -1.28 5.21e-02 *hk
230 -1.52 3.04e-02 Fhkk -1.72 1.91e-02 Fhkk -0.91 1.23e-01 *hk
231 -2.29 5.12e-03 *kk -3.07 8.53e-04 Fhk -1.73 1.87e-02 *kk
232 -1.88 1.30e-02 *kk -2.29 5.12e-03 ki -1.35 4.42e-02 *hk
233 -0.77 1.70e-01 Tk -0.80 1.60e-01 Fkokk -0.36 4.33e-01 Fkk
234 -1.01 9.82e-02 *kk -1.05 9.01e-02 Fhkk -0.47 3.39e-01 *kk
235 -1.63 2.32e-02 *kk -2.04 9.08e-03 Fhk -0.93 1.17e-01 *kk
236 -1.63 2.32e-02 Tk -2.04 9.08e-03 Fkk -0.93 1.17e-01 Fkk
237 -1.86 1.39e-02 *kk -2.14 7.33e-03 Fhk -1.34 4.59e-02 *kk
238 -1.86 1.39e-02 *kk -2.14 7.33e-03 Fhk -1.34 4.59e-02 *kk

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinforméatica (SwissADME)

* Poco soluble, ** Moderadamente soluble, *** Soluble, **** Muy soluble
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4.4.4 Radar de biodisponibilidad de las moléculas.

Con el fin de obtener de manera automatica los radares de biodisponibilidad;
de todas las moléculas presentes en el flujo de entrada y salida en el proceso de
reforma catalitico, se utiliza la Plataforma del Instituto Suizo de
Bioinformatica (SwissADME); los radares son una unidad grafica de funcién de 6
variables en la cuales el &rea rosa es el rango 6ptimo para cada propiedad, en
donde la lipofilia XLOGP3 debe estar en el rango de -0.7 y +5, y el peso molecular
sera de 150 y 500 g/mol, el TPSA en el rango 20 a 130 4, la solubilidad no debe ser
mayor que 6, la hibridacién debe ser sp y menor a 0.25, la flexibilidad menor a 9; en
donde al analizar los datos obtenidos de las propiedades fisicoquimicas se puede
identificar la flexibilidad y polaridad de la molécula. Las figuras obtenidas se

presentan a continuacion:

Figura 48.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 1
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Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

Figura 49.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 2
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Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)
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Figura 50.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 3
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Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)
Figura 51.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 4

FLEX SIZE

INSATU POLAR
INSOLU

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)
Figura 52.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 5
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Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinforméatica (SwissADME)
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Figura 53.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 6
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Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

Figura 54.
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Figura 173.
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Figura 239.
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Figura 245.
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Figura 254.
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Figura 278.
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Figura 279.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 232

FLEX SIZE

INSATU POLAR

INSOLU

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)
Figura 280.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 233

FLEX SIZE

INSATU * POLAR

INSOLU

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinforméatica (SwissADME)



300

Figura 281.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 234

FLEX SIZE

INSATU POLAR

INSOLU

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)
Figura 282.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 235

FLEX SIZE

g\

INSATU POLAR

INSOLU

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

Figura 283.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 236

FLEX SIZE
INSATU POLAR

INSOLU

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinforméatica (SwissADME)
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Figura 284.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 237

FLEX SIZE

INSATU POLAR

INSOLU

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)
Figura 285.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 238

FLEX SIZE
INSATU POLAR

INSOLU

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)



302

4.5 Célculo y obtencién de estructuras 3D

4.5.1 Figuras con coordenadas 3D sin optimizar

Con el fin de obtener las figuras de manera automatica con coordenadas 3D
sin optimizar para todas las moléculas presentes en el flujo de entrada y salida del
proceso de reforma catalitica, se utiliza el programa Avogadro; una molécula no
optimizada es aquella que no cumple la geometria molecular basica por ende no
posee las coordenadas especificas, las figuras obtenidas se presentan a

continuacion

Figura 286.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 1.

Nota: Chemcraft

Figura 287

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 2.

Nota: Chemcraft
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Figura 288.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 3.

Nota: Chemcraft
Figura 289.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 4.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 290.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 5.

Nota: Chemcraft
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Figura 291.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 6.

¢

«

Nota: Chemcraft
Figura 292.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 7.

Nota: Chemcraft
Figura 293.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 8.

Nota: Chemcraft



Figura 294.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 9.

%

Nota: Chemcraft
Figura 295.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 10.

Nota: Chemcraft
Figura 296.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 11.

Nota: Chemcraft
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Figura 297.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 12.

.

Nota: Chemcraft
Figura 298.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 13.

Nota: Chemcraft

Figura 299.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 14.

«

Nota: Chemcraft
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Figura 300.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 15.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 301.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 16.

«

Nota: Chemcraft
Figura 302.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 17.

Nota: Chemcraft
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Figura 303.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 18.

«

Nota: Chemcraft
Figura 304.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 19.

Nota: Chemcraft
Figura 305.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 20.

Nota: Chemcraft
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Figura 306.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 21

Nota: Chemcraft
Figura 307.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 22.

Nota: Chemcraft
Figura 308.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 23.

¢

Nota: Chemcraft
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Figura 309.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 24.

Nota: Chemcraft
Figura 310.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 25.

Nota: Chemcraft
Figura 311.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 26.

¢

Nota: Chemcraft
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Figura 312.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 27.

Nota: Chemcraft
Figura 313.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 28.

Nota: Chemcraft
Figura 314.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 29.

¢

Nota: Chemcraft
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Figura 315.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 30.

Nota: Chemcraft
Figura 316.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 31.

Nota: Chemcraft
Figura 317.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 32.

Nota: Chemcraft
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Figura 318.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 33.

Nota: Chemcraft

Figura 319.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 34.

(8
¢

¢

Nota: Chemcraft

Figura 320

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 35.

¢

Nota: Chemcraft
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Figura 321.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 36.

Nota: Chemcraft
Figura 322.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 37.

«

Nota: Chemcraft

Figura 323. Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 38.

Nota: Chemcraft
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Figura 324.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 39.

«
¢

Nota: Chemcraft
Figura 325.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 40.

¢

Nota: Chemcraft

Figura 326.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 41.

Nota: Chemcraft
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Figura 327.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 42.

Nota: Chemcraft
Figura 328.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 43.

<

Nota: Chemcraft
Figura 329.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 44

Nota: Chemcraft



Figura 330.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 45.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 331.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 46.

Nota: Chemcraft
Figura 332.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 47.

X

Nota: Chemcraft
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Figura 333.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 48.

Nota: Chemcraft
Figura 334.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 49.

Nota: Chemcraft
Figura 335.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 50.

.

Nota: Chemcraft
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Figura 336.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 51.

Nota: Chemcraft
Figura 337.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 52.

Nota: Chemcraft

Figura 338.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 53.

Nota: Chemcraft
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Figura 339.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 54.

Nota: Chemcraft
Figura 340.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 55.

¢

[ ®

Nota: Chemcraft

Figura 341.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 56.

Nota: Chemcraft
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Figura 342.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 57.

¢

Nota: Chemcraft

Figura 343.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 58.

¢

Nota: Chemcraft

Figura 344.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 59.

Nota: Chemcraft
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Figura 345.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 60.

Nota: Chemcratft.
Figura 346.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 61.

(¥

Nota: Chemcraft

Figura 347.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 62.

Nota: Chemcraft
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Figura 348.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 63.

Nota: Chemcraft

Figura 349.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 64.

Nota: Chemcraft

Figura 350.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 65.

Nota: Chemcraft
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Figura 351.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 66.

Nota: Chemcraft
Figura 352.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 67.

Nota: Chemcraft

Figura 353.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 68.

Nota: Chemcraft



Figura 354.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 69.

&

Nota: Chemcraft
Figura 355.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 70.

Nota: Chemcraft

Figura 356.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 71.

Nota: Chemcraft
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Figura 357.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 72.

Nota: Chemcraft
Figura 358.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 73.

¢

Nota: Chemcraft

Figura 359.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 74.

Nota: Chemcraft
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Figura 360.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 75.

Nota: Chemcraft
Figura 361.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 76.

Nota: Chemcraft
Figura 362.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 77.

Nota: Chemcraft
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Figura 363.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 78.

Nota: Chemcraft
Figura 364.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 79.

Nota: Chemcraft

Figura 365.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 80.

Nota: Chemcraft
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Figura 366.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 81.

Nota: Chemcraft
Figura 367.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 82.

Nota: Chemcraft
Figura 368.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 83.

«

Nota: Chemcraft
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Figura 369.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 84.

Nota: Chemcraft
Figura 370.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 85.

Nota: Chemcraft
Figura 371.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 86.

Nota: Chemcraft
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Figura 372.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 87.

Nota: Chemcraft
Figura 373.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 88.

Nota: Chemcraft
Figura 374.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 89.

¢

Nota: Chemcraft
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Figura 375.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 90.

Nota: Chemcraft
Figura 376.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 91.

Nota: Chemcraft
Figura 377.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 92.

Nota: Chemcraft
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Figura 378.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 93.

Nota: Chemcraft
Figura 379.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 94.

¢

Nota: Chemcraft

Figura 380.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 95.

Nota: Chemcraft
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Figura 381.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 96.

.

Nota: Chemcraft
Figura 382.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 97.

Nota: Chemcraft
Figura 383.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 98.

Nota: Chemcraft
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Figura 384.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 99.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 385.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 100.

«

Nota: Chemcraft
Figura 386.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 101.

Nota: Chemcraft
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Figura 387.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 102.

Nota: Chemcraft
Figura 388.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 103.

Nota: Chemcraft
Figura 389.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 104.

Nota: Chemcraft
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Figura 390.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 105.

Nota: Chemcraft
Figura 391.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 106.

Nota: Chemcraft
Figura 392.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 107.

Nota: Chemcraft



Figura 393.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 108.

Nota: Chemcraft
Figura 394.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 109.

Nota: Chemcraft
Figura 395.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 110.

Nota: Chemcraft
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Figura 396.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 111.

Nota: Chemcraft
Figura 397.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 112.

Nota: Chemcraft
Figura 398.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 113.

Nota: Chemcratft.
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Figura 399.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 114.

Nota: Chemcratft.
Figura 400.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 115.

Nota: Chemcratft.
Figura 401.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 116.

Nota: Chemcratft.
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Figura 402.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 117.

Nota: Chemcratft.
Figura 403.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 118.

Nota: Chemcratft.
Figura 404.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 119.

Nota: Chemcratft.



Figura 405.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 120.

C ¢
(%

Nota: Chemcratft.
Figura 406.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 121.

Nota: Chemcratft.
Figura 407.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 122.

Nota: Chemcratft.
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Figura 408.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 123.

Nota: Chemcratft.
Figura 409.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 124.

«

Nota: Chemcratft.
Figura 410.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 125.

¢

Nota: Chemcratft.
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Figura 411.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 126.

Nota: Chemcratft.
Figura 412.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 127.

Nota: Chemcratft.
Figura 413.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 128.

¢

Nota: Chemcratft.
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Figura 414.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 129.

Nota: Chemcratft.
Figura 415.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 130.

«

Nota: Chemcratft.
Figura 416.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 131.

Nota: Chemcratft.
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Figura 417.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 132.

Nota: Chemcratft.
Figura 418.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 133.

Nota: Chemcratft.
Figura 419.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 134.

Nota: Chemcratft.



Figura 420.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 135.

Nota: Chemcratft.
Figura 421.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 136.

Nota: Chemcratft.
Figura 422.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 137.

¢

Nota: Chemcratft.
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Figura 423.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 138.

Nota: Chemcratft.

Figura 424.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 139.

¢

Nota: Chemcratft.
Figura 425.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 140.

Nota: Chemcratft.



Figura 426.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 141.

¢

Nota: Chemcratft.
Figura 427.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 142.

«

Nota: Chemcratft.
Figura 428.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 143.

Nota: Chemcratft.
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Figura 429.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 144.

Nota: Chemcratft.
Figura 430.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 145.

Nota: Chemcratft.
Figura 431.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 146.

Nota: Chemcratft.
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Figura 432.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 147.

Nota: Chemcratft.
Figura 433.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 148.

«

Nota: Chemcratft.
Figura 434.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 149.

¢

Nota: Chemcratft.
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Figura 435.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 150.

Nota: Chemcratft.
Figura 436.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 151.

Nota: Chemcratft.
Figura 437.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 152.

Nota: Chemcratft.
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Figura 438.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 153.

C¢

Nota: Chemcratft.
Figura 439.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 154.

Nota: Chemcratft.
Figura 440.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 155.

Nota: Chemcratft.
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Figura 441.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 156.

«
¢

Nota: Chemcratft.

Figura 442.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 157.

&

Nota: Chemcratft.
Figura 443.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 158.

Nota: Chemcratft.



Figura 444.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 159.

«

Nota: Chemcratft.
Figura 445.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 160.

¢

¢

Nota: Chemcratft.
Figura 446.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 161.

Nota: Chemcratft.
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Figura 447.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 162.

Nota: Chemcratft.
Figura 448.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 163.

Nota: Chemcratft.
Figura 449.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 164.

Nota: Chemcratft.
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Figura 450.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 165.

sl ‘cg
(W

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 166.

e

¢

Nota: Chemcratft.

Figura 451.

Nota: Chemcratft.
Figura 452.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 167.

Nota: Chemcratft.
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Figura 453.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 168.

Nota: Chemcratft.
Figura 454.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 169.

Nota: Chemcratft.
Figura 455.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 170.

Nota: Chemcratft.
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Figura 456.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 171.

Nota: Chemcratft.
Figura 457.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 172.

Nota: Chemcratft.
Figura 458.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 173.

Nota: Chemcratft.
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Figura 459.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 174.

Nota: Chemcratft.
Figura 460

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 175

Nota: Chemcratft.
Figura 461.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 176.

Nota: Chemcratft.



361

Figura 462.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 177.

S

Nota: Chemcratft.
Figura 463.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 178.

¢

Nota: Chemcratft.
Figura 464.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 179.

Nota: Chemcratft.
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Figura 465.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 180.

Nota: Chemcratft.
Figura 466.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 181.

Nota: Chemcratft.
Figura 467.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 182.

Nota: Chemcratft.
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Figura 468.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 183.

Nota: Chemcratft.
Figura 469.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 184.

¢
‘&

Nota: Chemcratft.
Figura 470.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 185.

Nota: Chemcratft.
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Figura 471.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 186.

¢

Nota: Chemcratft.
Figura 472.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 187.

Nota: Chemcratft.
Figura 473.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 188.

Nota: Chemcratft.
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Figura 474.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 189.

Nota: Chemcratft.
Figura 475.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 190.

Nota: Chemcratft.
Figura 476.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 191.

Nota: Chemcratft.
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Figura 477.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 192.

Nota: Chemcratft.
Figura 478.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 193.

Nota: Chemcratft.
Figura 479.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 194.

Nota: Chemcratft.
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Figura 480.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 195.

Nota: Chemcratft.
Figura 481.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 196.

Nota: Chemcratft.
Figura 482.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 197.

¢

Nota: Chemcratft.
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Figura 483.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 198.

Nota: Chemcratft.

Figura 484. Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 199.

Nota: Chemcratft.
Figura 485.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 200.

Nota: Chemcratft.
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Figura 486.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 201.

LY

Nota: Chemcratft.
Figura 487.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 202.

Nota: Chemcratft.
Figura 488.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 203.

Nota: Chemcratft.
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Figura 489.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 204.

Nota: Chemcratft.
Figura 490.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 205.

Nota: Chemcratft.

Figura 491.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 206.

¢

Nota: Chemcratft.
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Figura 492.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 207.

Nota: Chemcratft.
Figura 493.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 208.

Nota: Chemcratft.
Figura 494.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 209.

Nota: Chemcratft.
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Figura 495.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 210.

Nota: Chemcratft.
Figura 496.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 211.

Nota: Chemcratft.
Figura 497.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 212.

Nota: Chemcratft.
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Figura 498.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 213.

Nota: Chemcratft.
Figura 499.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 214.

Nota: Chemcratft.
Figura 500.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 215.

<

¢

Nota: Chemcratft.
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Figura 501.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 216.

Nota: Chemcratft.
Figura 502.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 217.

Nota: Chemcratft.
Figura 503.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 218.

Nota: Chemcratft.
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Figura 504.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 219.

Nota: Chemcratft.
Figura 505.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 220.

¢

Nota: Chemcratft.
Figura 506.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 221.

Nota: Chemcratft.
Figura 507.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 222.

Nota: Chemcratft.
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Figura 508.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 223.

Nota: Chemcratft.
Figura 509.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 224.

Nota: Chemcratft.
Figura 510.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 225.

Nota: Chemcratft.
Figura 511.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 226.

Nota: Chemcratft.
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Figura 512.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 227.

«

Nota: Chemcratft.
Figura 513.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 228.

.

Nota: Chemcratft.
Figura 514.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 229.

.

Nota: Chemcratft.
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Figura 515.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 230.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 516.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 231.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 517.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 232.

¢

Nota: Chemcraft



Figura 518.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 233.

«

Nota: Chemcraft
Figura 519.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 234.

Nota: Chemcraft
Figura 520.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 235.

(o

Nota: Chemcraft
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Figura 521.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 236.

«

Nota: Chemcraft
Figura 522.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 237.

(¥
«

Nota: Chemcraft
Figura 523.

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 238.

Nota: Chemcraft
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4.5.2 Figuras con coordenadas 3D optimizadas

Con el fin de obtener las figuras de manera automatica con coordenadas 3D
optimizadas para todas las moléculas presentes en el flujo de entrada y salida del
proceso de reforma catalitica, en donde la optimizacion geométrica busca encontrar
la configuracién espacial de minima energia, es decir que van a formar las
interacciones intermoleculares con moléculas similes. Se utiliza el programa

Avogadro, las figuras obtenidas se presentan a continuacion:

Figura 524

Estructura en 3D optimizada de la molécula 1.

Nota: Chemcraft

Figura 525

Estructura en 3D optimizada de la molécula 2.

Nota: Chemcraft



Figura 526

Estructura en 3D optimizada de la molécula 3.

.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 527

Estructura en 3D optimizada de la molécula 4

¢

Nota: Chemcraft
Figura 528

Estructura en 3D optimizada de la molécula 5.

€.

Nota: Chemcraft
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Figura 529

Estructura en 3D optimizada de la molécula 6.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 530

Estructura en 3D optimizada de la molécula 7

(S

Nota: Chemcraft
Figura 531

Estructura en 3D optimizada de la molécula 8.

Nota: Chemcraft
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Figura 532

Estructura en 3D optimizada de la molécula 9

Nota: Chemcraft
Figura 533

Estructura en 3D optimizada de la molécula 10.

¢

¢

Nota: Chemcraft
Figura 534

Estructura en 3D optimizada de la molécula 11.

Nota: Chemcraft
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Figura 535

Estructura en 3D optimizada de la molécula 12.

Nota: Chemcraft
Figura 536

Estructura en 3D optimizada de la molécula 13.

¢

¢

Nota: Chemcraft
Figura 537

Estructura en 3D optimizada de la molécula 14.

.

Nota: Chemcraft



Figura 538

Estructura en 3D optimizada de la molécula 15.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 539

Estructura en 3D optimizada de la molécula 16.

Nota: Chemcraft
Figura 540

Estructura en 3D optimizada de la molécula 17.

—

Nota: Chemcraft

386



387

Figura 541

Estructura en 3D optimizada de la molécula 18.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 542

Estructura en 3D optimizada de la molécula 19.

Nota: Chemcraft
Figura 543

Estructura en 3D optimizada de la molécula 20.

«

Nota: Chemcraft



Figura 544

Estructura en 3D optimizada de la molécula 21.

«

¢

Nota: Chemcraft
Figura 545

Estructura en 3D optimizada de la molécula 22.

Nota: Chemcraft
Figura 546

Estructura en 3D optimizada de la molécula 23.

¢

Nota: Chemcraft
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Figura 547

Estructura en 3D optimizada de la molécula 24.

Nota: Chemcraft
Figura 548

Estructura en 3D optimizada de la molécula 25.

Nota: Chemcraft
Figura 549

Estructura en 3D optimizada de la molécula 26.

¢

Nota: Chemcraft
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Figura 550

Estructura en 3D optimizada de la molécula 27.

€ ¢

Nota: Chemcraft
Figura 551

Estructura en 3D optimizada de la molécula 28.

i,

¢

Nota: Chemcraft
Figura 552

Estructura en 3D optimizada de la molécula 29.

Nota: Chemcraft
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Figura 553

Estructura en 3D optimizada de la molécula 30.

¢
«

Nota: Chemcraft
Figura 554

Estructura en 3D optimizada de la molécula 31.

Nota: Chemcraft
Figura 555

Estructura en 3D optimizada de la molécula 32.

Nota: Chemcraft
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Figura 556

Estructura en 3D optimizada de la molécula 33.

Nota: Chemcraft
Figura 557

Estructura en 3D optimizada de la molécula 34.

Nota: Chemcraft
Figura 558

Estructura en 3D optimizada de la molécula 35.

Nota: Chemcraft



Figura 559

Estructura en 3D optimizada de la molécula 36.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 560

Estructura en 3D optimizada de la molécula 37.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 561

Estructura en 3D optimizada de la molécula 38.

Nota: Chemcraft
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Figura 562

Estructura en 3D optimizada de la molécula 39.

Nota: Chemcraft
Figura 563

Estructura en 3D optimizada de la molécula 40.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 564

Estructura en 3D optimizada de la molécula 41.

Nota: Chemcraft
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Figura 565

Estructura en 3D optimizada de la molécula 42.

Nota: Chemcraft
Figura 566

Estructura en 3D optimizada de la molécula 43.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 567

Estructura en 3D optimizada de la molécula 44.

¢

Nota: Chemcraft
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Figura 568

Estructura en 3D optimizada de la molécula 45.

¢

[
«

Nota: Chemcraft
Figura 569

Estructura en 3D optimizada de la molécula 46.

Nota: Chemcraft
Figura 570

Estructura en 3D optimizada de la molécula 47.

¢ (W

Nota: Chemcraft
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Figura 571

Estructura en 3D optimizada de la molécula 48.

Nota: Chemcraft
Figura 572

Estructura en 3D optimizada de la molécula 49.

Nota: Chemcraft
Figura 573

Estructura en 3D optimizada de la molécula 50.

Nota: Chemcraft



Figura 574

Estructura en 3D optimizada de la molécula 50.

Nota: Chemcraft
Figura 575

Estructura en 3D optimizada de la molécula 52.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 576

Estructura en 3D optimizada de la molécula 53.

Nota: Chemcraft
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Figura 577

Estructura en 3D optimizada de la molécula 54.

¢

¢
¢

Nota: Chemcraft
Figura 578

Estructura en 3D optimizada de la molécula 55.

Nota: Chemcraft
Figura 579

Estructura en 3D optimizada de la molécula 56.

.

Nota: Chemcraft
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Figura 580

Estructura en 3D optimizada de la molécula 57.

Nota: Chemcraft
Figura 581

Estructura en 3D optimizada de la molécula 58.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 582

Estructura en 3D optimizada de la molécula 59.

Nota: Chemcraft
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Figura 583

Estructura en 3D optimizada de la molécula 60.

Nota: Chemcraft
Figura 584

Estructura en 3D optimizada de la molécula 61.

Nota: Chemcraft
Figura 585

Estructura en 3D optimizada de la molécula 62.

Nota: Chemcraft



Figura 586

Estructura en 3D optimizada de la molécula 63.

Nota: Chemcraft
Figura 587

Estructura en 3D optimizada de la molécula 64.

¢
«

Nota: Chemcraft
Figura 588

Estructura en 3D optimizada de la molécula 65.

(%

Nota: Chemcraft

402
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Figura 589

Estructura en 3D optimizada de la molécula 66.

Nota: Chemcraft
Figura 590

Estructura en 3D optimizada de la molécula 67.

«

Nota: Chemcraft
Figura 591

Estructura en 3D optimizada de la molécula 68.

Nota: Chemcraft
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Figura 592

Estructura en 3D optimizada de la molécula 69.

Nota: Chemcraft
Figura 593

Estructura en 3D optimizada de la molécula 70.

Nota: Chemcraft
Figura 594

Estructura en 3D optimizada de la molécula 71.

Nota: Chemcraft



Figura 595

Estructura en 3D optimizada de la molécula 72.

Nota: Chemcraft
Figura 596

Estructura en 3D optimizada de la molécula 73.

«

Nota: Chemcraft
Figura 597

Estructura en 3D optimizada de la molécula 74.

Nota: Chemcraft
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Figura 598

Estructura en 3D optimizada de la molécula 75.

Nota: Chemcraft
Figura 599

Estructura en 3D optimizada de la molécula 76.

Nota: Chemcraft
Figura 600

Estructura en 3D optimizada de la molécula 77.

Nota: Chemcraft
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Figura 601

Estructura en 3D optimizada de la molécula 78.

<

Nota: Chemcraft
Figura 602

Estructura en 3D optimizada de la molécula 79.

C

Nota: Chemcraft
Figura 603

Estructura en 3D optimizada de la molécula 80.

Nota: Chemcraft
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Figura 604

Estructura en 3D optimizada de la molécula 81.

Nota: Chemcraft
Figura 605

Estructura en 3D optimizada de la molécula 82.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 606

Estructura en 3D optimizada de la molécula 83.

Nota: Chemcraft
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Figura 607

Estructura en 3D optimizada de la molécula 84.

Nota: Chemcraft
Figura 608

Estructura en 3D optimizada de la molécula 85.

Nota: Chemcraft
Figura 609

Estructura en 3D optimizada de la molécula 86.

Nota: Chemcraft
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Figura 610

Estructura en 3D optimizada de la molécula 87.

<

Y

Nota: Chemcraft
Figura 611

Estructura en 3D optimizada de la molécula 88.

Nota: Chemcraft
Figura 612

Estructura en 3D optimizada de la molécula 89.

Nota: Chemcraft



411

Figura 613

Estructura en 3D optimizada de la molécula 90.

Nota: Chemcraft
Figura 614

Estructura en 3D optimizada de la molécula 91.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 615

Estructura en 3D optimizada de la molécula 92.

¢
¢

«

Nota: Chemcraft



Figura 616

Estructura en 3D optimizada de la molécula 93.

«
«

Nota: Chemcraft
Figura 617

Estructura en 3D optimizada de la molécula 94.

Nota: Chemcraft
Figura 618

Estructura en 3D optimizada de la molécula 95.

-

Nota: Chemcraft
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Figura 619

Estructura en 3D optimizada de la molécula 96.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 620

Estructura en 3D optimizada de la molécula 97.

Nota: Chemcraft
Figura 621

Estructura en 3D optimizada de la molécula 98.

Nota: Chemcraft

413



Figura 622

Estructura en 3D optimizada de la molécula 99.

Nota: Chemcraft
Figura 623

Estructura en 3D optimizada de la molécula 100.

Nota: Chemcraft
Figura 624

Estructura en 3D optimizada de la molécula 101.

Nota: Chemcraft
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Figura 625

Estructura en 3D optimizada de la molécula 102.

Nota: Chemcraft
Figura 626

Estructura en 3D optimizada de la molécula 103.

Nota: Chemcraft
Figura 627

Estructura en 3D optimizada de la molécula 104.

Nota: Chemcraft



Figura 628

Estructura en 3D optimizada de la molécula 105.

Nota: Chemcraft
Figura 629

Estructura en 3D optimizada de la molécula 106.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 630

Estructura en 3D optimizada de la molécula 107.

Nota: Chemcraft
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Figura 631

Estructura en 3D optimizada de la molécula 108.

Nota: Chemcraft
Figura 632

Estructura en 3D optimizada de la molécula 109.

Nota: Chemcraft
Figura 633

Estructura en 3D optimizada de la molécula 110.

Nota: Chemcraft



418

Figura 634

Estructura en 3D optimizada de la molécula 111.

Nota: Chemcraft
Figura 635

Estructura en 3D optimizada de la molécula 112.

Nota: Chemcraft
Figura 636

Estructura en 3D optimizada de la molécula 113.

Nota: Chemcratft.
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Figura 637

Estructura en 3D optimizada de la molécula 114.

Nota: Chemcratft.
Figura 638

Estructura en 3D optimizada de la molécula 115.

Nota: Chemcratft.
Figura 639

Estructura en 3D optimizada de la molécula 116.

Nota: Chemcratft.
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Figura 640

Estructura en 3D optimizada de la molécula 117.

Nota: Chemcratft.
Figura 641

Estructura en 3D optimizada de la molécula 118.

Nota: Chemcratft.
Figura 642

Estructura en 3D optimizada de la molécula 119.

Nota: Chemcratft.
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Figura 643

Estructura en 3D optimizada de la molécula 120.

Nota: Chemcratft.
Figura 644

Estructura en 3D optimizada de la molécula 121.

Nota: Chemcratft.
Figura 645

Estructura en 3D optimizada de la molécula 122.

Nota: Chemcratft.
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Figura 646

Estructura en 3D optimizada de la molécula 123.

.

Nota: Chemcratft.
Figura 647

Estructura en 3D optimizada de la molécula 124.

¢

Nota: Chemcratft.

Figura 648

Estructura en 3D optimizada de la molécula 125.

¢

Nota: Chemcratft.
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Figura 649

Estructura en 3D optimizada de la molécula 126.

¢

Nota: Chemcratft.
Figura 650

Estructura en 3D optimizada de la molécula 127

Nota: Chemcratft.
Figura 651

Estructura en 3D optimizada de la molécula 128.

¢

Nota: Chemcratft.
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Figura 652

Estructura en 3D optimizada de la molécula 129.

Nota: Chemcratft.
Figura 653

Estructura en 3D optimizada de la molécula 130.

Nota: Chemcratft.
Figura 654

Estructura en 3D optimizada de la molécula 131.

Nota: Chemcratft.



425

Figura 655

Estructura en 3D optimizada de la molécula 132.

Nota: Chemcratft.
Figura 656

Estructura en 3D optimizada de la molécula 133.

Nota: Chemcratft.
Figura 657

Estructura en 3D optimizada de la molécula 134.

Nota: Chemcratft.
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Figura 658

Estructura en 3D optimizada de la molécula 135.

Nota: Chemcratft.
Figura 659

Estructura en 3D optimizada de la molécula 136.

Nota: Chemcratft.
Figura 660

Estructura en 3D optimizada de la molécula 137.

Nota: Chemcratft.



Figura 661

Estructura en 3D optimizada de la molécula 138.

Nota: Chemcratft.
Figura 662

Estructura en 3D optimizada de la molécula 139.

«

«

Nota: Chemcratft.
Figura 663

Estructura en 3D optimizada de la molécula 140.

Nota: Chemcratft.
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Figura 664

Estructura en 3D optimizada de la molécula 141.

¢

Nota: Chemcratft.
Figura 665

Estructura en 3D optimizada de la molécula 142.

«

Nota: Chemcratft.
Figura 666

Estructura en 3D optimizada de la molécula 143.

Nota: Chemcratft.
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Figura 667

Estructura en 3D optimizada de la molécula 144.

Nota: Chemcratft.
Figura 668

Estructura en 3D optimizada de la molécula 145.

Nota: Chemcratft.
Figura 669

Estructura en 3D optimizada de la molécula 146.

Nota: Chemcratft.
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Figura 670

Estructura en 3D optimizada de la molécula 147.

Nota: Chemcratft.
Figura 671

Estructura en 3D optimizada de la molécula 148.

Nota: Chemcratft.
Figura 672

Estructura en 3D optimizada de la molécula 149.

Nota: Chemcratft.
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Figura 673

Estructura en 3D optimizada de la molécula 150.

Nota: Chemcratft.
Figura 674

Estructura en 3D optimizada de la molécula 151.

Nota: Chemcratft.
Figura 675

Estructura en 3D optimizada de la molécula 152.

Nota: Chemcratft.
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Figura 676

Estructura en 3D optimizada de la molécula 153.

Nota: Chemcratft.
Figura 677

Estructura en 3D optimizada de la molécula 154.

«
¢

Nota: Chemcratft.
Figura 678

Estructura en 3D optimizada de la molécula 155.

Nota: Chemcratft.
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Figura 679

Estructura en 3D optimizada de la molécula 156.

«
.

Nota: Chemcratft.
Figura 680

Estructura en 3D optimizada de la molécula 157.

«

Nota: Chemcratft.
Figura 681

Estructura en 3D optimizada de la molécula 158.

Nota: Chemcratft.



Figura 682

Estructura en 3D optimizada de la molécula 159.

Nota: Chemcratft.
Figura 683

Estructura en 3D optimizada de la molécula 160.

¢

¢

Nota: Chemcratft.
Figura 684

Estructura en 3D optimizada de la molécula 161.

Nota: Chemcratft.
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Figura 685

Estructura en 3D optimizada de la molécula 162.

¢

¢ W

¢

Nota: Chemcratft.
Figura 686

Estructura en 3D optimizada de la molécula 163.

Nota: Chemcratft.
Figura 687

Estructura en 3D optimizada de la molécula 164.

Nota: Chemcratft.
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Figura 688

Estructura en 3D optimizada de la molécula 165.

Nota: Chemcratft.
Figura 689

Estructura en 3D optimizada de la molécula 166.

Nota: Chemcratft.
Figura 690

Estructura en 3D optimizada de la molécula 167.

Nota: Chemcratft.
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Figura 691

Estructura en 3D optimizada de la molécula 168.

Nota: Chemcratft.
Figura 692

Estructura en 3D optimizada de la molécula 169.

Nota: Chemcratft.
Figura 693

Estructura en 3D optimizada de la molécula 170.

Nota: Chemcratft.



Figura 694

Estructura en 3D optimizada de la molécula 171.

Nota: Chemcratft.
Figura 695

Estructura en 3D optimizada de la molécula 172.

Nota: Chemcratft.
Figura 696

Estructura en 3D optimizada de la molécula 173.

¢
(¥
C

Nota: Chemcratft.
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Figura 697

Estructura en 3D optimizada de la molécula 174.

¢

Nota: Chemcratft.
Figura 698

Estructura en 3D optimizada de la molécula 175.

Nota: Chemcratft.
Figura 699

Estructura en 3D optimizada de la molécula 176.

Nota: Chemcratft.
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Figura 700

Estructura en 3D optimizada de la molécula 177.

Nota: Chemcratft.
Figura 701

Estructura en 3D optimizada de la molécula 178.

Nota: Chemcratft.
Figura 702

Estructura en 3D optimizada de la molécula 179.

Nota: Chemcratft.
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Figura 703

Estructura en 3D optimizada de la molécula 180.

Nota: Chemcratft.
Figura 704

Estructura en 3D optimizada de la molécula 181.

Nota: Chemcratft.
Figura 705

Estructura en 3D optimizada de la molécula 182.

Nota: Chemcratft.
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Figura 706

Estructura en 3D optimizada de la molécula 183.

¢

Nota: Chemcratft.

Figura 707

Estructura en 3D optimizada de la molécula 184

\

Nota: Chemcratft.
Figura 708

Estructura en 3D optimizada de la molécula 185.

¢
¢

Nota: Chemcratft.
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Figura 709

Estructura en 3D optimizada de la molécula 186.

¢

Nota: Chemcratft.
Figura 710

Estructura en 3D optimizada de la molécula 187.

Nota: Chemcratft.
Figura 711

Estructura en 3D optimizada de la molécula 188.

Nota: Chemcratft.
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Figura 712

Estructura en 3D optimizada de la molécula 189.

Nota: Chemcratft.
Figura 713

Estructura en 3D optimizada de la molécula 190.

%

«

Nota: Chemcratft.
Figura 714

Estructura en 3D optimizada de la molécula 191.

Nota: Chemcratft.
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Figura 715

Estructura en 3D optimizada de la molécula 192.

Nota: Chemcratft.
Figura 716

Estructura en 3D optimizada de la molécula 193.

¢ ¢
Nota: Chemcratft.
Figura 717

Estructura en 3D optimizada de la molécula 194.

Nota: Chemcratft.



Figura 718

Estructura en 3D optimizada de la molécula 195.

Nota: Chemcratft.
Figura 719

Estructura en 3D optimizada de la molécula 196.

Nota: Chemcratft.
Figura 720

Estructura en 3D optimizada de la molécula 197.

Nota: Chemcratft.
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Figura 721

Estructura en 3D optimizada de la molécula 198.

Nota: Chemcratft.
Figura 722

Estructura en 3D optimizada de la molécula 199.

%

Nota: Chemcratft.
Figura 723

Estructura en 3D optimizada de la molécula 200.

Nota: Chemcratft.
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Figura 724

Estructura en 3D optimizada de la molécula 201.

Nota: Chemcratft.
Figura 725

Estructura en 3D optimizada de la molécula 202.

Nota: Chemcratft.
Figura 726

Estructura en 3D optimizada de la molécula 203.

Nota: Chemcratft.
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Figura 727

Estructura en 3D optimizada de la molécula 204.

Nota: Chemcratft.
Figura 728

Estructura en 3D optimizada de la molécula 205.

.

Nota: Chemcratft.
Figura 729

Estructura en 3D optimizada de la molécula 206

Nota: Chemcratft.
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Figura 730

Estructura en 3D optimizada de la molécula 207.

Nota: Chemcratft.
Figura 731

Estructura en 3D optimizada de la molécula 208.

-

Nota: Chemcratft.
Figura 732

Estructura en 3D optimizada de la molécula 209.

<

Nota: Chemcratft.
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Figura 733

Estructura en 3D optimizada de la molécula 210.

Nota: Chemcratft.
Figura 734

Estructura en 3D optimizada de la molécula 211.

Nota: Chemcratft.
Figura 735

Estructura en 3D optimizada de la molécula 212.

Nota: Chemcratft.
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Figura 736

Estructura en 3D optimizada de la molécula 213.

Nota: Chemcratft.
Figura 737

Estructura en 3D optimizada de la molécula 214.

Nota: Chemcratft.
Figura 738

Estructura en 3D optimizada de la molécula 215.

Nota: Chemcratft.



Figura 739

Estructura en 3D optimizada de la molécula 216.

Nota: Chemcratft.
Figura 740

Estructura en 3D optimizada de la molécula 217.

¢

Nota: Chemcratft.
Figura 741

Estructura en 3D optimizada de la molécula 218.

«

Nota: Chemcratft.
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Figura 742

Estructura en 3D optimizada de la molécula 219.

¢

Nota: Chemcratft.
Figura 743

Estructura en 3D optimizada de la molécula 220.

¢
¢

Nota: Chemcratft.
Figura 744

Estructura en 3D optimizada de la molécula 221.

Nota: Chemcratft.
Figura 745

Estructura en 3D optimizada de la molécula 222

Nota: Chemcraft.
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Figura 746

Estructura en 3D optimizada de la molécula 223.

4

Nota: Chemcratft.
Figura 747

Estructura en 3D optimizada de la molécula 224.

Nota: Chemcratft.
Figura 748

Estructura en 3D optimizada de la molécula 225.

Nota: Chemcratft.
Figura 749

Estructura en 3D optimizada de la molécula 226.

Nota: Chemcratft.
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Figura 750

Estructura en 3D optimizada de la molécula 227.

«

Nota: Chemcratft.
Figura 751

Estructura en 3D optimizada de la molécula 228.

.

Nota: Chemcratft.
Figura 752

Estructura en 3D optimizada de la molécula 229.

«

Nota: Chemcratft.



Figura 753

Estructura en 3D optimizada de la molécula 229.

¢

Nota: Chemcraft
Figura 754

Estructura en 3D optimizada de la molécula 231.

.

Nota: Chemcraft

Figura 755

Estructura en 3D optimizada de la molécula 232.

Nota: Chemcraft
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Figura 756

Estructura en 3D optimizada de la molécula 233.

«

Nota: Chemcraft
Figura 757

Estructura en 3D optimizada de la molécula 234.

O

Nota: Chemcraft
Figura 758

Estructura en 3D optimizada de la molécula 235.

|

«

Nota: Chemcraft
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Figura 759

Estructura en 3D optimizada de la molécula 236.

«

Nota: Chemcraft
Figura 760

Estructura en 3D optimizada de la molécula 237.

(¥
«

Nota: Chemcraft
Figura 761

Estructura en 3D optimizada de la molécula 238.

Nota: Chemcraft
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4.5.3 Reporte la energia de optimizacion

Con el fin de obtener la energia de optimizacion de manera automética para
todas las moléculas presentes en el flujo de entrada y salida del proceso de reforma
catalitica, se utiliza el programa Avogadro y el campo MMFF94; en donde el
programa generara la estructura por posea la energia minima en el campo de fuerza
antes mencionado; los valores obtenidos se presentan a continuacién en las
siguientes tablas, en donde las energias positivas son exoenergéticas y las energias

negativas son endoenergéticas.

Tabla 284

Reporte de la energia de optimizacién molécula 1-33.

Energia de optimizacion

Molécula (kd/mol)
1 67,9391
2 77,1107
3 75,6023
4 86,3219
5 86,3156
6 86,3154
7 101,374
8 101,374
9 92,0469
10 84,7816
11 84,7817
12 -20,504
13 -1,99924
14 -1,99924
15 1,38367
16 1,38367
17 6,48009
18 -22,9204
19 -16,8883

20 -14,5541
21 -16,8883
22 67,0158
23 -22,9204
24 23,5362
25 23,5362
26 -23,7798
27 -14,7954
28 -17,7033
29 -12,9691
30 -17,8108
31 14,9513
32 7,8196

33 19,0294

Nota. Avogadro
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Tabla 285

Reporte de la energia de optimizacién molécula 34-70.

Energia de optimizacion

Molécula (kd/mol)
34 18,5869
35 5,41906
36 42,154
37 42,154
38 48,7892
39 50,9098
40 -24,6429
41 -3,7369
42 8,71924
43 -5,75652
44 -15,5069
45 -2,38411
46 -13,8406
47 -12,3567
48 4,4121
49 0,431071
50 1,15545
o1 -2,06444
52 -16,3602
53 -2,89748
54 -16,3602
55 -18,698
56 -15,3144
57 -14,4059
58 -24,6429
59 68,8989
60 68,7681
61 76,2231
62 43,0014
63 43,0014
64 49,8975
65 43,1291
66 41,5196
67 47,0139
68 79,2748
69 74,2825
70 79,2748

Nota. Avogadro
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Tabla 286

Reporte de la energia de optimizacién molécula 71-106.

Energia de optimizacién

Molécula (kd/mol)
71 79,2748
72 79,2748
73 112,154
74 112,154
75 106,975
76 112,154
77 112,154
78 74,2825
79 109,504
80 109,504
81 109,504
82 109,504
83 100,237
84 74,2825
85 74,2825
86 74,2825
87 103,655
88 42,0652
89 51,7471
90 51,9449
91 61,4369
92 2776,94
93 53,2181
94 3216,09
95 51,9449
96 -25,5078
97 95,0842
98 107,518
99 92,3463

100 107,518
101 119,114
102 126,491
103 103,125
104 125,244
105 120,939
106 230,47

Nota. Avogadro
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Tabla 287

Reporte de la energia de optimizacion molécula 107-142.

Molécula Energia de optimizacién (kJ/mol)

107 126,491
108 95,0842
109 95,0842
110 126,491
111 95,0842
112 94,0403
113 64,52

114 63,4307
115 123,921
116 173,744
117 158,682
118 77,9157
119 81,737

120 160,17

121 150,052
122 76,3611
123 74,6394
124 9,62921
125 46,0138
126 46,0138
127 99,2483
128 98,7009
129 77,4821
130 64,52

131 85,874
132 85,874
133 81,7646
134 71,9249
135 58,6696
136 70,3549
137 49,9913
138 52,8338
139 116,998
140 110,304
141 42,3228
142 26,3734

Nota. Avogadro
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Tabla 288

Reporte de la energia de optimizaciéon molécula 143-178.

Energia de optimizacién

Molécula (kd/mol)
143 190,774
144 151,533
145 191,604
146 113,122
147 108,455
148 181,89
149 188,633
150 135,594
151 102,012
152 135,568
153 135,594
154 135,353
155 144,829
156 135,353
157 160,447
158 120,563
159 179,835
160 153,461
161 124,956
162 113,122
163 127,437
164 80,4852
165 67,339
166 139,452
167 73,4242
168 102,012
169 135,594
170 135,568
171 135,594
172 131,083
173 152,275
174 128,413
175 114,673
176 8,36315
177 121,858
178 90,5393

Nota. Avogadro



Tabla 289

Reporte de la energia de optimizacién molécula 179-214

Molécula  Energia de optimizacion (kJ/mol)

179
180
181
182
183
184
185
186
187
188
189
190
191
192
193
194
195
196
197
198
199
200
201
202
203
204
205
206
207
208
209
210
211
212
213
214

126,033
126,343
126,343
87,564
185,513
234,352
193,687
64,7151
211,581
110,543
177,18
139,452
51,8599
41,3685
73,6306
76,9303
84,8174
72,1108
20,1016
57,6528
68,7469
58,6925
43,7052
127,245
127,245
107,765
101,159
86,1367
60,7531
57,0237
60,7531
114,662
180,355
151,991
79,0224
83,7572

Nota. Avogadro
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Tabla 290

Reporte de la energia de optimizacion molécula 215-238.

Energia de optimizacién

Molécula (kd/mol)
215 120,638
216 125,918
217 126,343
218 147,739
219 126,343
220 -20,504
221 1,60225
222 840,918
223 -
224 -3,73E-19
225 -25,5078
226 0,110457
227 19,8218
228 20,9772
229 -21,2521
230 -1,99924
231 -22,0718
232 -18,5972
233 34,3322
234 27,1439
235 32,6231
236 32,6231
237 35,5953
238 1,48E-16

Nota. Avogadro



467

Capitulo V

5. Conclusiones y recomendaciones

5.1 Conclusiones

Se obtuvo una lista de alrededor de 222 compuestos como se indica en la
tabla 2, los cuales se encuentran presentes en el flujo de entrada en el proceso de
reforma catalitica, siendo el principal compuesto el metilciclohexano con un
porcentaje en masa del 7.57%, dicho compuesto es uno de los productos
primordiales provenientes de la destilacion al vacio la cual es la carga de

alimentacion para este proceso.

Mediante la busqueda bibliogréafica se logré recolectar una lista de 242
compuestos que se encuentran en el flujo de salida del proceso reforma catalitica,
los cuales se distribuyeron en tres tablas; en la tabla 3 se muestra la primera salida
de productos con 222 compuestos, el producto principal de esta tabla es el tolueno
con 13,97% en masa, debido a que es el compuesto aromatico con mas alto
octanaje, la tabla 4 es la segunda salida de productos hay 18 compuestos, siendo el
primero el metano con un 49.82% en volumen, y en la tabla 5 hay 2 compuestos
como productos de salida presentes en el proceso de reforma catalitica, siendo el
principal producto propano con 60%en volumen, el cual se mezcla con 40% en

volumen de butano para asi formar el GLP:

Con la ayuda del programa ChemDraw se realizé una tabla completa de
todos los compuestos tanto de entrada como de salida para la generacién de
estructuras en 2D como se indica en la tabla 6, de igual manera dicho programa nos
facilité tanto los cédigos SMILES como las propiedades béasicas que son: nombre
IUPAC, formula quimica, peso molecular y andlisis elemental de cada compuesto
como se sefala desde la tabla 7 a la 253, permitiendo conocer que muchos de estos
compuestos tienen propiedades basicas similares debido a que su férmula quimica
es la misma, como se indica en las tablas 13-17, 19-20, 21-22, 24-31, 32-41, 42-45,
46-64, 65-73, 74-101, 103-148, 149-225, 236-237.

El programa SwissADME (Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformética)

nos facilito las propiedades fisicoquimicas bésicas de cada molécula como se
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denota en las tablas 254-265, de igual manera su Lipofilia en las tablas 266-271 y su
solubilidad del agua en las tablas 272-283, indicando que las moléculas que tienen
la misma formula quimica, tienen propiedades idénticas tanto en las tablas de
Lipofilia como de solubilidad del agua, mientras que en las tablas de propiedades

fisicoquimicas basicas la Unica similitud de dichas moléculas es la fraccion Csp3.

Mediante el software Avogadro se obtuvieron las estructuras en 3D de todas
las moléculas, tanto optimizadas como sin optimizar como se muestran en las
figuras 240-715, ademas dicho software también proporciond las energias de
optimizacion, obteniendo que la molécula nimero 180 es la que requiere mayor
energia de optimizacion con un valor de 173.744 kJ/mol, por otro lado, la molécula
namero 96 es la que requiere una menor energia de optimizacién con un valor de -
25.5078 kJ/mol, dicho valor negativo significa que las moléculas son mas estables y
son las que van a regir las propiedades intermoleculares de acuerdo a las

predicciones hechas por este software.

Usando el programa SwissADME (Plataforma del Instituto Suizo de
Bioinformatica) se obtuvo los radares de biodisponibilidad de cada molécula como se
indica en las figuras 2-239 los cuales indican que la zona coloreada es el espacio

fisicoquimico adecuado para la biodisponibilidad oral.
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5.2 Recomendaciones

Se recomienda que la biblioteca online de la Universidad de las Fuerzas
Armadas adquiera mas libros referentes a la industria petroquimica y refinacion de

petrdleo.

Se sugiere que para la generacion de las propiedades béasicas de las
moléculas orgénicas presentes en el flujo de entrada y salida en el proceso de
reforma catalitica en el programa ChemDraw es necesario utilizar 4 decimales en el
peso molecular para dar mayor confiabilidad y sensibilidad al método, para si en un

futuro se utiliza el para comparar esos datos con masas de altas resolucion.

Se puede procesar las propiedades fisicoquimicas basicas por medio de la
Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformética (SwissADME) de las moléculas
organicas presentes en el flujo de entrada y salida en el proceso de reforma
catalitica, se debe ingresar la estructura 1D (c6digo SMILES) obtenida en el
programa computacional ChemDraw; y a continuacién colocar un nimero o el
nombre de la molécula sin tildes ni comas; para que la plataforma pueda generar las
propiedades, caso contrario no se reconocera el formato que se ingresé al inicio y no

se procesaran los datos.

Se tiene que utilizar Spartan Style del programa computacional Chemcraft
para generar las imagenes con coordenadas 3D optimizadas y no optimizadas, para
las moléculas organicas presentes en el flujo de entrada y salida en el proceso de
reforma catalitica,con una resolucién de imagen de 1064 pixeles para evitar que se

distorsionen al agrandar la imagen.
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Lista de abreviaciones

GLP Gas licuado de petréleo

CDuU Destilacién de petréleo crudo

DAO Aceite desasfaltado

RON indice de octano

WABT Temperatura media ponderada del lecho

WAIT Temperatura media ponderada de entrada

cs Pentanes Plus

BTX Mezcla de benceno, tolueno, xileno

RVP Presién de vapor de Reid

SR Semiregenerativos

SMILES Simplified Molecular Input Line Entry Specification
IUPAC International Union of Pure and Applied Chemistry
MM Mecanica molecular

Ansatz Solucién estimada a una ecuacion inicial

CLOA Combinacion lineal de orbitales atomicos

Cis Sustituyentes en el mismo lado del doble enlace
Trans Sustituyentes en el lado opuesto del doble enlace
Z Sustituyentes juntos

E Sustituyentes opuestos

R Rectus (direccion a las manecillas del reloj)

S Siniestro (direccion en contra a las manecillas del reloj)
D Dextro: presenta el grupo funcional a la derecha
L Levo: presenta el grupo funcional a la Izquierda

N Nitr6geno

H Hidrégeno

@) Oxigeno

Ni Niquel

\Y, Vanadio

HC Hidrocarburos

Si Silicio



As
Pb
Pt

MR

ASPT

Csp3
iLOGP
XLOGP3
WLOGP
MLOGP
Silicos-IT
Consensus Log P
ESOL Log S
Psig

PERC

v

Arsénico

Plomo

Platino

eta

gamma

Renio

Iridio

Estafo

Azufre

Peso molecular

Refractividad molar

Area de superficie polar topolégica

La proporcion de carbonos hibridos sp3.
Programa de prediccién de log P y S implicito
Programa de prediccion de log P y S XLOGP3
Programa de prediccion de log P y S atomistico Wildman
Programa de prediccién de log P y S topoldgico Moriguchi
Programa de prediccibn delogPy S

Valor predictivo promedio para la lipofilia
Programa de prediccionde log Py S

Libra por pulgada cuadrada

Percloroetileno

indice de viscosidad
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