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Pretratamiento de la
alimentacion

Alimentacion del reformado
catalitico.

Condiciones del proceso
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Refineria de
petréleo

Reformado
catalitico
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Materia prima para refinerias
Principales procesos
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Tabla 1
Composicion elemental de los crudos

Composicion (% en

Elemento
peso)
Carbén 83-87
Hidrogeno 10-14
Azufre 0.05-6
Nitrogeno 0.1-0.2
Oxigeno 0.05-2
Ni <120 ppm
V <1200 ppm

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

Fahim, M., Alsahhaf, T., & Elkilani, A. (2010). Fundamentals of Petroleum Refining (1st ed.). ELSEVIER
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— Reawionesdelreformado |

 Deshidrogenacion de nafteno
Isomerizacion de naftenos y parafinas
Deshidrociclizacion de parafina
Hidrocraqueo de parafina
Hidrodesalquilacion de alquil aromaticos

—|_Seperacitny estabilizacion deproduers |

« NUmero de octanos
« \olatilidad o presion de vapor

PETROQUIMIGA
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REACCIONES DEL REFORMADO:

+ 3 H2
PETROQUIMIGA
Ciclohexano (83) Benceno (100)
H;C CH,3
— OO
CH,4
dimetilciclopentano (96) metilciclohexano (104)
CH;
c-c-c-cc-c-Cc — ©/ +  4H,
4—
Heptano (0) Tolueno (120)
C-C-C-C-C-C ——> CH;3-CH,-CH,-CH; + Cc-C
Hexano (25) Butano (93) Etano (118)
©/\ + Hz — © + Csz
Etilbenceno (107) Benceno (100)
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PETROQUIMIGA

Determinar computacionalmente las caracteristicas
fisicoquimicas de todos los posibles componentes

Objetivo quimicos de los flujos de entrada y salida en una
General refineria de petroleo en el proceso de “reforma
catalitica” mediante calculos tedricos

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

)

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

Procesar cada una de las moléculas quimicas de origen organico, desde su
nomenclatura, estructura quimica 2D, codigo SMILES y reporte de propiedades
basicas como formula, peso molecular y composicion elemental.

Objetivos

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

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

Reportar mediante tablas los datos obtenidos para cada molécula quimica procesada en los
pasos anteriores.
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 Generacion de una lista de moléculas organicas presentes en el flujo de entrada y salida
en el proceso de reforma catalitica

PETROQUIMIGA

quimicas basicas

« Calculo de propiedades fisicoquimicas basicas

« Procesamiento y obtencion de la estructura quimica 2D, codigo SMILES y propiedades }
« Calculo y obtencidn de estructuras 3D J
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Tabla 18 @

PETROQUIMIGH

Datos de las propiedades basicas
del propano

N\
Propiedades basicas
Formula quimica C3Hs
Peso molecular 44,0970
Analisis elemental C, 81.71; H, 18.29
Codigo SMILES CCC

Nota. ChemDraw Professional
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PETROQUIMIGHA

Figura 59.

Radar de biodisponibilidad de la
molécula 12

LIPO

INSATU . POLAR
INSOLU

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de
Bioinformatica (SwissADME)
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Figura 297. Q@

Estructura en 3D sin optimizar
de la molécula 12.

PETROQUIMIGHA

N U

Figura 535

¢

Estructura en 3D optimizada de
la molécula 12.

Nota. ChemCraft

¢ Tabla 284

Reporte de la energia de optimizacion
Nota. ChemCraft molécula 1-33.

Energia de optimizacion

Molécula (kJ/mol)

12 27,1439

Nota. Avogadro
14
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ESPE)

METILCICLOHEXANO 0
Tabla 45 Tabla 248
Datos de las propiedades basicas del metilciclohexano Nomenclatura codigo SMILES molécula 34-70.
Propiedades basicas Numero de -
Formula quimica C.Hy, molécula Codigo SMILES
Peso molecular 08,1890 39 CC1CCCCC1
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37

. Nota. ChemDraw Professional
Nota. ChemDraw Professional
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Tabla 255.

Propiedades fisicoguimicas de las moléculas 21-40

' # atomos .
#atomos Fraccion #Enlaces #Enlaces #Enlaces
Molécula Formula MW pesados Cn3 .ro tativos  acentores d.ona dores ME  ASPT
pesados Aromaticos P P
39 C7Hyqg 98.19 7 0 1.00 0 0 0 3365 0.00

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

Tabla 266.
Lipofilia de las moléculas 1-40.

Molécula 1LOGP XLOGP3 WLOGP MLOGP Silicos-IT LogP Promedio Log P
39 2.30 3.61 2.59 3.48 2.54 2.90

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

PETROQUIMIGCA
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Tabla 273.

Solubilidad del agua de las moléculas 21-40

ESOL Al - Silicos-IT Clase
ESOL .. Cl : . Cl Silicos-IT . .
Molécula Log S Solubilidad £ ngi AliLogS Solubilidad ;lje ;_,41:03:; Solubilidad Silicos-
8 (mol/1) (mol/Ty & (mol/1) IT
39 -2.72 1.8%9e-03 A -3.30 5.04e-04 R -1.62 2.39e-02 *Hk

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

* Poco soluble, ** Moderadamente soluble, *** Soluble, **** Muy soluble

PETROQUIMIGCA
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Figura 86.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 39

FLEX SIZE

INSATU POLAR

INSCLU

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de
Bioinformatica (SwissADME)

// .\
.f‘f"?f @ \";}?}
§f %%J ff
!
(EsP E&ﬁ \
\
: \ — /
Flgura324- PETROQUIMIGHA

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 39.

«

.

Nota: Chemcraft
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0 %
Flgura562 Tab|a285 PETROQ:(IIITII;FI
Estructura en 3D optimizada de la molecula 39. Reporte de la energia de optimizacion molécula 34-70.

Energia de optimizacion
(kJ/mol)
39 50,9098

Molécula

[ Nota. Avogadro

Nota: Chemcraft
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Tabla 8

Datos de las propiedades basicas del tolueno

Propiedades basicas

Férmula quimica C7Hs
Peso molecular 92,1410
Analisis elemental C, 91.25;: H, 8.75

Nota. ChemDraw Professional

TOLUENO

o

——

o

ESPE)

O

PETROQUIMIGA

Tabla 247

Nomenclatura codigo SMILES molécula 1-33.

Numero de molécula  Cddigo SMILES

2 CC1=CC=CC=C1

Nota. ChemDraw Professional
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Tabla 254.

Propiedades fisicoquimicas de las moléculas 1-20

# atomos

#atomos Fraccion #Enlaces #Enlaces #Enlaces
Molécula Formula MW pesados Cen3 .rotativcs aceptores d.ona dores MR ASPT
pesados A romticos P P
2 C;Hg 92.14 7 6 0.14 0 0 0 3141 0.00

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

Tabla 266.
Lipofilia de las moléculas 1-40.

Molécula 1LOGP XLOGP3 WLOGP MLOGP Silicos-IT LogP Promedio LogP
2 1.85 2.73 2.00 3.52 244 251

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

PETROQUIMIGCA
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Tabla 272.
Solubilidad del agua de las moleculas 1-20

ESOL Al . Silicos-IT Clase
. ESOL - Cl : - Clase Silicos-IT - -
Molécula Loa 8 Solubilidad - Sa{]gi Al LogS Solubihdad Ai?e ;_.:;;W‘ Solubilidad Silicos-
(mol/1) (mol/1) e (mol/1) IT
2 -2.77 1.72e-03 hk -2.38 4.13e-03 hEE -2.69 2.04e-03 rk

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME)

* Poco soluble, ** Moderadamente soluble, *** Soluble, **** Muy soluble
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Figura 49.

Radar de biodisponibilidad de la molécula 2

LIPO

FLEX SIZE

INSATU POLAR

Nota. Plataforma del Instituto Suizo de
Bioinformatica (SwissADME)

Figura 287.

PETROQUIMIGCA

Estructura en 3D sin optimizar de la molécula 2.

Nota: Chemcraft
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Figura 525

Estructura en 3D optimizada de la molécula 2.

¢

.

Nota: Chemcraft

Tab|a284 PETROQUII‘I‘II;H

Reporte de la energia de optimizacion molécula 1-33.

Energia de optimizacion
(kJ/mol)
2 77,1107

Molécula

Nota. Avogadro
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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 bibliografica 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.
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Con la ayuda del software ChemDraw se realizd una tabla completa de todos los compuestos tanto de entrada
como de salida para la generacion de estructuras en 2D como se indica en la tabla 6, de igual manera dicho programa
nos facilito tanto los codigos SMILES como las propiedades basicas que son: nombre IUPAC, férmula quimica, peso
molecular y analisis elemental de cada compuesto como se sefiala desde la tabla 7-253, permitiendo conocer que

muchos de estos compuestos tienen propiedades basicas similares debido a que su formula quimica es la misma.

La Plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica (SwissADME) nos facilito las propiedades fisicoquimicas
basicas de cada molécula como se 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 moléeculas es la fraccion Csp3.



e ]

BESPE =

UNIVERSIDAD DE LAS FUERZAS ARMADAS 0

INNOVACION PARA LA EXCELENC!IA

Mediante el software Avogadro se obtuvieron las estructuras en 3D de todas las moléculas, tanto PeTRoOvImien
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 180 es la que requiere mayor energia de
optimizacién con un valor de 173.744 kJ/mol, por otro lado, la molécula 96 es la que requiere una menor

energia de optimizacion 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.
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PETROQUIMICA

Se recomienda que la biblioteca online de la Universidad de las Fuerzas Armadas adquiera mas libros referentes

a la industria petroquimica y refinacion de petroleo.

Se sugiere utilizar 4 decimales en el valor del peso molecular obtenido en el Software ChemDraw para dar
mayor confiabilidad y sensibilidad al método. Al aproximarse a la alta resolucion obtenida en equipo e instrumentos

de medicioén.
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Se debe ingresar el codigo SMILES obtenido en el programa computacional ChemDraw; a la
plataforma SwissADME, a continuacion colocar un numero 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 ingreso al inicio y no se procesaran los datos.

Se puede 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 resolucion de imagen de 1064 pixeles para

evitar que se distorsionen al agrandar la imagen.
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