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Resumen

La refineria es un conjunto de varias operaciones unitarias. La polimerizacion es la
conversion de gases de olefina en productos liquidos, como por ejemplo el isobuteno a
cotrimeros de isobuteno. La alquilacion es un proceso de reaccién de las olefinas como:
propileno, butileno y amileno con el isobutano, generando asi un producto llamado
alquilato, que es un componente importante para la mezcla de la gasolina. En este
trabajo se ha generado una lista de moléculas organicas presentes en los flujos de
entrada y salidas de los procesos de polimerizacion y alquilacion, que se ha obtenido
mediante una busqueda bibliografica online por medio de bibliotecas digitales,
repositorios y revistas cientificos relevantes en el &rea de refinacion de crudo. El estudio
in silico se llevé a cabo mediante la quimica computacional, con el objetivo de encontrar
todas las caracteristicas fisicoquimicas de cada molécula. Los programas que se utilizo
para elaborar dichos objetivos fueron; ChemDraw, Avogadro, Chemcraft y la plataforma
gratuita del Instituto Suizo de Bioinformatica SwissADME que proporciona propiedades
fisicoquimicas. Mediante el uso de los programas anteriormente mencionados, se
calculd las propiedades fisicoquimicas, estructuras 2D y se pudo visualizar estructuras
3D para cada molécula de entrada y salida de los procesos de polimerizacion y
alquilacion, donde se mostrd, guardo y se reporté resultados para cada molécula

individual en diferentes secciones con su respectiva clasificacién de propiedades.
Palabras clave:

e POLIMERIZACION
e ALQUILACION
e INSILICO

e COMPUTACIONAL
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Abstract

The refinery is a set of several unit operations. Polymerization is the conversion of olefin
gases into liquid products, such as isobutene, to isobutene cotrimers. Alkylation is a
process of reaction of olefins such as propylene, butylene and amylene with isobutane,
thus generating a product called alkylate, which is an important component for the
gasoline mixture. In this work, a list of organic molecules present in the inflows and
outflows of the polymerization and alkylation processes has been generated, which has
been obtained through an online bibliographic search through digital libraries,
repositories and relevant scientific journals in the crude refining area. The in silico study
was carried out using computational chemistry, in order to find all the physicochemical
characteristics of each molecule. The programs that were used to elaborate these
objectives were; ChemDraw, Avogadro, Chemcraft and the free platform of the Swiss
Institute of Bioinformatics SwissADME that provides physicochemical properties. By
using the aforementioned programs, the physicochemical properties, 2D structures were
calculated and 3D structures could be visualized for each molecule in and out of the
polymerization and alkylation processes, where results were shown, saved and reported
for each molecule individual in different sections with their respective property

classification.

Key words:

e POLYMERIZATION
e ALKYLATION

e INSILICO

e COMPUTATIONAL
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Capitulo |

Introduccién
1.1. Antecedentes
La refineria de petrdleo es un conjunto operaciones integradas cuyo objetivo es
engendrar productos de alto valor agregado como gas licado de petréleo (GLP),
gasolina, combustible de aviacion, aceites lubricantes, entre otros. Las configuraciones
de refineria varian unas de otras dependiendo del tipo de crudo que se procese y por
ende el tipo varia los productos a obtener (Speight, 2013) , por lo tanto en los proceso

de refinacion se tendran operaciones como las descritas a continuacion:

o Destilacion de crudo

o Craqueo Catalitico

o Hidrotratamiento

o Reformado

. Unidad de recuperacion de azufre
. Isomerizacion

o Alguilacion

) Polimerizacion

o Operaciones auxiliares

En afios pasados el proceso de polimerizacion fue usado para la produccién de
gasolinas a partir de olefinas ligeras las cuales a su vez se sintetizaban de la unidad de
craqueo térmico y catalitico, ya que teina la ventaja de requerir un capital de inversion
mucho menor que la inversién en el proceso de alquilacién, pero posterior a esto los

resultados reflejaron que la polimerizacién catalitica produjo la mitad del volumen de
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gasolina que la alquilacién por unidad de volumen de olefina qué reacciono, adicional a
esto, la necesidad de reducir el nUmero de olefinas en la gasolina y elevar la calidad de
la misma se optd por el proceso de alquilacién en cuanto a produccién de gasolinas de

alta calidad (L.Kaes, 2000).

La relevancia del proceso de alquilacion se debe al alto contenido de alquilato
gue se obtiene a partir de las reacciones exotérmicas entre el isobutano y las olefinas,
su produccion se ha aumentado debido a sus propiedades de alquilato como su baja
volatilidad, bajo contenido de azufre, no contiene olefinas y tampoco aromaticos. El
alquilato es fundamental para la produccién de gasolina, este compuesto puede estar
presente normalmente en un 15% en la mezcla y puede llegar hasta el 60% en la

mezcla de gasolina (Treese et al., 2015).

En cada operacién unitaria que se encuentra dentro de una refineria existen
corrientes de entrada y salida de cada proceso, un célculo in silico computacional se
basa principalmente en el desarrollo por computadora, la quimica computacional fue
disefiada para describir o disefiar las estructuras de las moléculas por el computador.
Implica el uso de modelos matematicos para predecir las propiedades quimicas y
fisicas. La investigacion a realizarse se fundamenta en el estudio del comportamiento
de una mezcla, enfocandose en el analisis de las interacciones intermoleculares que se
encuentran dentro de las corrientes de entrada y salida del proceso de polimerizacion y

alquilacion (Cuevas & Cortés, 2003).

1.2. Planteamiento del problema
La creciente demanda de productos derivados del crudo impulsa a desarrollar

tecnologias que sinteticen productos mas amigables con el planeta, incluso en los
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ultimos afios el mundo energético ha experimentado el cambio de la matriz generadora
de energia, apuntando hacia una estructura energética baja en carbono y alta en gas

natural (Kan et al., 2019).

Las economias de los paises en las Américas incluido Ecuador, entre otras
cosas dependen mayormente del sector hidrocarburifero (Haro de Rosario et al., 2016),
ya sea como productor de petréleo & gas o importador de derivados del hidrocarburo,
de modo que, la produccién y refinacién nacional e importada debe cubrir las
demandas (Granda lfiiguez, 2017), en los mercados de cada nacién. Por ejemplo, para
Ecuador el parque automotor ha tenido un crecimiento exponencial en los Gltimos
(Cevallos, 2015) lo cual es un indicativo del incremento consumo de gasolinas en el
pais , asi como la creciente demanda de GLP y otros derivado derivados del petréleo
(Sanchez & Reyes, 2016).

Estos productos de refino de los procesos de polimerizacion y alquilacion estan
formados por un cumulo de moléculas que dan lugar a dichos fluidos, debido a la
naturaleza de cada una de estas especies quimicas, estas posen estructuras quimicas
individuales, diferente composicion en cada flujo y diversas propiedades fisicoquimicas
intrinsecas y configuraciones, que variaran unas de otras de acuerdo diferentes
variables que intervienen en cada uno de los procesos como temperatura, presion

catalizadores entre otros (Speight, 2013).

El comportamiento de las especies quimicas en diferentes condiciones puede
ser predecible al conocer propiedades intrinsecas de cada una de ellas. Con el calculo
in silico computacional de las moléculas que conforman las corrientes de entrada y
salida de estos procesos, sera posible conocer las propiedades estructuras quimicas
2D de cada molécula (Rabanal Sanchez, 2019), propiedades quimicas basicas

mediante el uso del software ChemDraw, el procesamiento a través del cédigo sistema
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simplificado de entrada de lineas moleculares (SMILES) en la plataforma SwissADME
para consecuentemente recuperar las propiedades fisicoquimicas, lipofilicas y
solubilidad en agua de las especies quimicas. Se consigue la obtencién de estructuras
3Dy la elaboracion las coordenadas cartesianas en el espacio de cada molécula al ser

procesadas en el software Chemcratft.

1.3. Justificacion e importancia

Debido a la necesidad de elevar el rendimiento de los productos de refinacion de
mayor demanda en el marcado nacional e internacional , como el GLP, gasolinay
namero de octanos se procura mejorar el desarrollo de procesos de refineria como
alquilacion, polimerizacion e isomerizacion (Hsu et al., 2019).

De modo que se crea la necesidad de contribuir al desarrollo cientifico mediante
el estudio in silico, teérico computacional de las todas las especies quimicas reportadas
en diversas bibliografias de las moléculas que forma parte de las corrientes de ingreso y
salida de los procesos polimerizacién y alquilacion.

De modo que se pueda pronosticar el comportamiento de estas especies
guimicas al formar parte mezclas hidrocarburiferas o cualquier otro proceso quimico
gue potencie el producto de refinado del cual estan formando parte, ademas, de

predecir el posible comportamiento de estas moléculas en caso de ingesta.

En este trabajo se presenta el procesamiento y obtencion de estructuras
guimicas 2D, propiedades quimicas basicas, procesamiento SMILES, calculo y
obtencién de estructuras 3D, asi como la elaboracion de archivos con coordenadas 3D
para las moléculas mas representativas de cada una de las corrientes de entrada y la

salida de los procesos de polimerizacién y alquilacion.
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Objetivos
Objetivos General

Determinar computacionalmente las caracteristicas fisicoquimicas de todos los

posibles componentes quimicos de los flujos de entrada y salida en una refineria de

petréleo “Polimerizacion y Alquilacion” mediante calculos tedricos computacionales.

1.4.2

1.5.

Objetivos Especificos

Establecer una lista de potenciales moléculas quimicas de origen organico
presentes en el flujo de entrada en el proceso de polimerizacion y alquilacién
Establecer una lista de potenciales moléculas quimicas de origen organico
presentes en el flujo de salida en el proceso de polimerizacién y alquilacién.
Procesar cada una de las moléculas quimicas de origen organico, desde su
nomenclatura, estructura quimica 2D, codigo SMILES y reporte de propiedades
basicas como férmula, peso molecular y composicion elemental.

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

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

Reportar mediante tablas los datos obtenidos para cada molécula quimica

procesada en los pasos anteriores.

Hipotesis

El estudio in silico de moléculas organicas presentes en los flujos de entrada y

salida de los proceso de “Polimerizacion y Alquilacién” en una refineria de petréleo

proveera informacion importante acerca de las configuraciones, conformaciones y



potenciales interacciones intermoleculares que pueden presentar en mezcla, lo que
sera evaluado por simulaciones computacionales de propiedades fisicoquimicas y
energéticas, generando el nexo entre la teoria quimica aplicada y los experimentos

medibles in situ.

1.6. Variables de investigacion

1.6.1. Variables independientes

Proceso de polimerizacién

Proceso de alquilacion

1.6.2. Variables dependientes

Especies quimicas

Propiedades fisicoquimicas

Estructuras moleculares

Energias de optimizacion
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Capitulo 1l

Fundamentacion tedrica
2.1. Polimerizacién
El proceso de polimerizacion se define como el proceso en el que atreves de la
conversién de gases de olefina se obtiene productos liquidos que pueden ser
adecuados para la sintesis de gasolina o conocida como gasolina polimérica y otros
combustibles liquidos (Garbrecht et al., 1987), un ejemplo de unidad de polimerizacién

se presenta en la figura 1 (Speight, 2013).
Figura 1

Diagrama de flujo del proceso de polimerizacion

Enfriamiento

C4/C, =
Alimentacion
o de olefinas

Tambor
Reciclo

Estabilizador
‘@

Tamber de flasl

~ A

C4/C,

Tambor de
alimentacién

4 + +
Reciclo l

Gasolina polimerica

Nota. Tomado de (Speight, 2013).

2.2. Proceso de polimerizacion
2.2.1. Polimerizacién térmicay catalitica
Se usa para compuestos como propano y butano cuando no reacciona

cataliticamente. Consiste en craqueo en fase vapor a temperaturas altas alrededor de
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510 °C a 595 °C para conseguir que la reaccién culmine (Speight, 2013). La
polimerizacion catalitica se trata de reacciones de polimerizacion por medio de
catalizadores acidos, en donde los reactivos serdn mayormente olefinas (Speight,

2013).

2.3. Endulzamiento de gas

Cuando la corriente de alimentacién para el proceso de polimerizacién catalitica
se trata de propeno y buteno, debe ser libre de azufre ya que envenena el catalizador y
sin oxigeno porque altera el curso de las reacciones, asi que dicha corriente debe ser
tratada con caustico y soluciones de amina, posterior a esto hace pasar por un flujo
de agua para eliminar céusticos y aminas respectivamente para finalmente ser sacado

con gel de silice o tamiz molecular (Garbrecht et al., 1987).

2.4. Reacciones

Las reacciones de polimerizacion en el procesamiento del petroleo suelen ser
exotérmicas, por lo que el descontrol de temperatura en estos procesos ocurre cuando
hay perdida de refrigerante o agua de enfriamiento en el intercambiador de calor
(Treese et al., 2015), la polimerizacion en ocasiones se usa como alternativa méas

barata que la alquilacion.

2.4.1. Alimentacion de la unidad de polimerizacion

Las olefinas o alquenos son hidrocarburos que tiene por lo menos un enlace
doble carbono-carbono (C-C) y se encuentran en estado gaseoso aquellas moléculas
gue contienen cadenas de dos a cuatro atomos de carbono. Las olefinas ligeras son
usadas para la produccion de combustible de aviones mediante el proceso de
polimerizacion, para dicho proceso se usa mezclas de gases olefinas como las

presentadas en la tabla 1.



36

Tabla 1

Olefinas usadas para alimentacion del proceso de Polimerizacion

Compuesto Férmula Composicion % volumen
hidrégeno H, 0,01
nitrégeno N, 0,606
etileno C,H, 0,102
propano C3Hg 0,172
butano C,Hg 0,039

Nota. Tomado de (Jiang et al., 2016).

Los gases usados para la alimentacion del proceso de Polimerizacion también
pueden ser los gases de refineria obtenidos en la destilacion bruta, agrietamiento,
hidrogenacién destructiva u otro proceso térmico, estas corrientes pueden contener
hasta un 50% de olefinas, con pequeiias cantidades de amilenos en ellas (Stahly,

2019).

2.4.2. Productos de launidad de polimerizacion

Los productos de una unidad de polimerizacion son la nafta de polimerizacion o
nafta pesada, n-Butano y GLP (Al-Qahtani & Elkamel, 2015). Debido a que las
reacciones de polimerizacion son reacciones exotérmica, la relacion entre la
temperatura y las constantes de equilibrio es inversamente proporcional, de modo que

no es beneficioso en polimerizacion de olefinas (Jiang et al., 2016)

Los cortes de isobuteno o isobuteno en refinerias C4 se usan para producir el
dimero (diisobutiloeno) o polimero C5 usado en la preparacién de isooctano. Los altos

rendimientos de la reaccion se deben por la adicion de 50-70% de acido sulfarico sobre
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isobuteno a temperatura alrededor de 180 a 225 °F, no obstante, trimero y polimeros
mas pesados son de utilidad limitada (Munday, John C, J Mcgee, 1948). La
polimerizacién de propeno da el dimero (olefina C6) y (olefina C9), el butileno produce
dimero (olefina C8) y del amileno se sintetiza el dimero (olefina 10) (ver tabla 2)

(L.Kaes, 2000).

2.5. Catalizadores

La composicion de la corriente de alimentacion debe estar libre de azufre para
evitar dafios en el catalizador, debido a que compuestos con azufre envenena el mismo,
las especies quimicas no deben ser basicas ya que neutralizan el catalizador; el
oxigeno es indeseable la composicién de alimentacion porque altera el mecanismo de
reaccién (Speight, 2020). El 4cido fosforico liquido, acido fosférico sobre tierra de
diatomeas, pellets de pirofosfato de cobre, films de acido fosférico sobre cuarzo, solo
los més usados como catalizadores en reacciones de polimerizacion. (Speight, 2013).
Segun (Munday, John C, J Mcgee, 1948) para las reacciones de polimerizacion en
liquida se puede optimizar la cantidad y calidad del polimero sintetizado al usar como

diluyente y disolvente catalitico un disolvente de nafta de petréleo.

2.6. Formacién de coque

El coque es la formacién de carbonatos deficientes en hidrogeno, que suelen
impregnarse en el catalizador envenenandolo, su formacién esta ligada a reacciones de
polimerizacién, condensacion térmica y deshidrogenacion catalitica (Treese et al., 2015)

como se presenta en la reaccion siguiente.

Hidrocarburos < Precursores de coque — coque



Tabla 2

Reacciones quimicas del proceso de polimerizacion
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Reaccion Compuesto Moles de Compuesto Composicion Compuesto Compuesto Composicion
. mondomero reactivo (vol) reactivo producto (vol)
reactivo
p formula
formula
1 propileno 2 C3;Hg 1 Olefina C6 CeHyy 0,78
2 propileno 3 CsHg 1 Olefina C9 CoHzo 0,1
3 butileno 2 C,Hg 1 Olefina C8 CgHig 0,82

Nota. Tomado de (L.Kaes, 2000).



3. Alguilacién

La Alquilacién es un proceso exotérmico utilizado en las refinerias con el fin de

convertir hidrocarburos de bajo peso molecular que son obtenidos de la unidad de la

FCC como propilenos, butilenos y amilenos con isobutano a hidrocarburos de alto peso

molecular (parafinas Cs — C;,) altamente ramificadas llamado alquilato (Mohamed et al.,

2010). Los componentes principales del alquilato son isopentanos e isooctanos como el

2,2,4-trimetilpentano que contiene un alto indice de octano de 100. La olefina més

utilizada es butileno debido a que produce una mayor cantidad de alquilato (Ancheyta,

2011).

Figura 2

Rol del proceso de polimerizacion y alquilacién en la refineria
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Nota. Tomado de (Mohamed et al., 2010).




Figura 3

Diagrama de flujo de la unidad de alquilacion

40

Isobutane Recycle

LPG Propane
>

Product
Separation

n-butane
-

Alkylate
—————»

Isobutane »| Reactor Acid
Settler
Dleﬁns:J -
C3
Ci
Cg Acid Catalyst

Nota. Tomado de (Mohamed et al., 2010).

3.1. Proceso de alquilaciéon

El proceso de alquilacion puede ser llevado a cabo a una temperatura de

reaccion inferior a 500 °C y presion inferior a 30 bares en presencia de catalizadores

acidos como acido fluorhidrico, acido sulfrico o liquidos i6nicos (Treese et al., 2015).

Este proceso también puede llevarse a cabo en ausencia de catalizadores en

condiciones severas T = 500 °C y P = 200-400 bares (Mohamed et al., 2010).

En la industria del petréleo el proceso de alquilacion es catalizada por acido

fluorhidrico y &cido sulftrrico, la principal diferencia en usar estos catalizadores es

debido a que el isobutano es insoluble en acido sulfarico y modernamente soluble en

acido fluorhidrico. Al emplear el proceso de alquilacién el acido sulfarico como

catalizador es beneficiado debido a que el &cido fluorhidrico emite vapor y este vapor es

muy peligroso para el ser humano ya que puede penetrar y dafiar tejidos y huesos

(Fahim et al., 2010).
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La alimentacioén para la unidad de alquilacién generalmente proviene de la
unidad de FCC como se muestra en la tabla 3 que posteriormente reaccionara con la
adicion de isobutano. La reaccién es altamente exotérmica y es catalizada por 4cido
fluorhidrico o &cido fluorhidrico. La tabla 4 muestra una composicién tipica de materia
prima para la unidad de esterificacion que también se puede usar como materia prima
para una unidad de alquilacion, al igual que la alimentacién para la sintesis de TAME
como se muestra en la tabla 5 es asociado al proceso de alquilacion (J. Wauquier,

2004).
Tabla 3

Alimentacion para el proceso de alquilacién que se obtiene a partir de las corrientes de

salida de la unidad de craqueo catalitico.

Nombre Férmula Composicion wt%
propeno CsHg 0,8
isobutano C,Hqg 39,98
n-butano C4Hqg 11,14
isobuteno C4Hg 0,76
1-buteno C,Hg 15,15
2-buteno C4Hg 31,67
penteno CsHyg 0,5
isopentano CsHyg -

Nota. Tomado de (J. Wauquier, 2004).
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Tabla 4

Alimentacion para la unidad de esterificacion asociada al proceso de alquilacion

Nombre Formula Composicion wt%
propano C3Hg 0,1
isobutano C4Hqg 34,6
n-butano C,Hg 11
isobuteno C4Hg 15
1-buteno C,Hg 12,6
2-buteno C4Hg 25,2
1,3-butadieno C4He¢ 0,5

Nota. Tomado de (J.-P. Wauquier, 1994).

Tabla b5

Alimentacion para la sintesis de TAME asociado al proceso de alquilacion.

Nombre Férmula Composicion wt%

1- penteno CsHqg 5
2-penteno CsHyg 18
2-metil-1-buteno CsHqg 9
2-metil-2-buteno CsHyo 16
3-metil-1-buteno CsHqg 1
ciclopenteno CsHg 2
isopentano CsHq, 40

n-pentano CsHy, 8
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Nota. Tomado de (J. Wauquier, 2004).

3.2. Variables de proceso

En el proceso de alquilacién es de suma importancia controlar las variables de
proceso para minimizar las reacciones secundarias ya que puede afectar el producto
deseado que es el alquilato como la calidad y el rendimiento (Gary et al., 2007). Al
hablar de variables de proceso se hace referencia a la temperatura de reaccion, fuerza
del acido, concentracién del isobutano y la velocidad espacial de la olefina (Leffler,

2008).

En la reaccion de alquilacion la temperatura baja presenta una buena calidad de
producto, cuando se utiliza como catalizador acido sulfdrico la temperatura tiene un
mayor efecto en comparacion al acido fluorhidrico. En la alquilacién con acido sulfdrico
la disminucion del octanaje de uno a tres se debe al cambio de temperatura del reactor
de 25 a 55 °F (-4 a 13 °C) y la alquilacién con acido fluorhidrico el aumento de
temperatura del reactor de 60 a 125 °F (16 a 52 °C) produce una disminucion de 3

octanos (Gary et al., 2007).

La fuerza del &cido en el proceso de alquilacion no debe ser menos al 85% en
peso, cuando se ocupa el catalizador de acido sulfdrico la mejor calidad y los
rendimientos mas altos de obtienen con concentraciones de 93 a 95% en peso de
acido, 1 a 2% de agua y el resto de diluyentes de hidrocarburos, cuando la fuerza del
acido aumenta a un 93% en peso eleva la calidad de alquilato en una a dos octanos
(Mohamed et al., 2010). En la alquilacion con &cido fluorhidrico el indice de octano mas
alto se alcanza cuando la fuerza de acidez se encuentra en el rango de 86 a 90% en

peso, con menos del 1% de agua (Gary et al., 2007).
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La concentracion de isobutano debe ser lo suficientemente necesaria para
reaccionar con las olefinas, es decir tener una relacién de isobutano/olefina en la
entrada del reactor de 5:1 o0 15:1 para obtener un alto indice de octano, alto rendimiento

y reducir las reacciones secundarias (Gary et al., 2007).

(Gary et al., 2007), indican que la reduccion de la velocidad espacial de la olefina
aumenta el octanaje y reduce el consumo de &cido, la velocidad espacial representa el
tiempo de reaccién o tiempo de contacto, el tiempo de contacto para la alquilacién con
acido fluorhidrico es de 5 a 25 min y para la alquilacién con acido sulfarico de 5 a 40

min (Mohamed et al., 2010).

El tipo de olefina reacciona con el isobutano en presencia de un catalizador, ya
sea 4cido sulfurico o acido fluorhidrico, indice de octano del alquilato varia segun el
catalizador que se utilice en el proceso de alquilacion. (Mohamed et al., 2010),
menciona que al reaccionar el buteno usando un catalizador de acido sulfarico da los

mejores indices de octano, como se muestra en la siguiente tabla.

Tabla 6

indice de octano del alquilato segun el tipo de olefina

Tipo de olefina  RON (Numero de octano de  MON (NUumero de octanaje del

investigacion) motor)
HF H>SO4 HF H.SO4
propileno 91-93 91-92 89-91 90-92

1-buteno 90-91 97-98 88-89 93-94
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Tipo de olefina RON RON MON MON
2-buteno 96-97 97-98 92-93 93-94
isobuteno 94-95 90-91 91-92 88-89
amileno 90-92 91-92 88-89 89-91

Nota. Tomado de (Mohamed et al., 2010).

3.3. Catalizadores

3.3.1. Alquilacién con catalizador liquido i6nico

(Cho Timken et al., 2018), describe que el catalizador liquido i6nico acido

cloroaluminato de n-butilpiridinio (CsHsNC4,HoAl,Cl;) es efectivo en el proceso de

alquilacion donde la alimentacion de olefinas Cs con isobutano (ver tabla 6) puedo

producir gasolina aquilada de buena calidad. Las condiciones de operacion al utilizar
este catalizador pueden estar a una temperatura entre -20 °C a 100 °C y una presion

entre 300 kPa a 2500 kPa, con una relacion molar de 2 a 16 de isoparafina a olefina

respectivamente, la tabla 7 muestra las composiciones de salida del proceso de

alquilacion. La composicion del catalizador se indica en la tabla 8.

Tabla 7

Componentes y composiciones de entrada para el proceso de alquilacién usando un

catalizador liquido iénico.

Nombre Férmula Composicion wt%
propano C3Hg 0,8
propileno C3Hg 0,9
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Nombre Férmula Composicion wt%
isobutano C4Hqo 17,5
n-butano C4Hqg 3
buteno C,Hg 24,9
isopentano CsHy, 29,8
n-pentano CsHyo 2,1
3-metil-1-buteno CsHqg 14
1-penteno CsHyp 4,5
2-metil-1-buteno CsHqg 6,8
2-penteno CsHyp 6,4
2-metil-2-buteno CsHqg 2,2
ciclopenteno CsHg 0,15
2-metil-1,3-butadieno CsHg 0,11
trans-1,3-pentadieno CsHg 0,04
ciclopentadieno CsHg 0,05

Nota. Tomado de (Cho Timken et al., 2018).

Tabla 8

Componentes y composiciones de salida del proceso de alquilacion usando un

catalizador liquido iénico como el cloroaluminato de n-butilpiridinio.

Nombre Formula Composicion Wt%

pentano CsHyo 6,9

hexano CeH1s 2,8
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Nombre Férmula Composicion wt%
heptano CsH16 4,5
octano CgHig 51,4
nonano CoHyo 26,2
decano CioHz2 3,9
undecano C11Hps 3,9
dodecano C12Hye 0,4

Nota. Tomado de (Cho Timken et al., 2018).

Tabla 9

Composicion del catalizador liquido iénico &cido cloroaluminato de n-butilpiridinio.

Elemento Composicion wt %
aluminio 11,18

cloro 56,50
carbono 25,95
hidrogeno 3,29
nitrégeno 3,32

Nota. Tomado de (Cho Timken et al., 2018).

(Liu et al., 2014), presenta un catalizador diferente al 4cido fluorhidrico y acido
sulfarico debido que al utilizar los mencionados catalizadores da como resultados
problemas de corrosion, seguridad y ambientales, este catalizador i6nico fue
desarrollado por la Universidad de petr6leo de China que fue sintetizado a partir de
clorhidrato de trietilamina Et;NHCL, AlCl; anhidro y CuCly presento ventajas como la no
inflamabilidad, alta estabilidad térmica, baja presion de vapor y un alto rango de

temperatura en fase liquida. Las tablas 9 y 10 muestran las composiciones de la
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alimentacién a la unidad de alquilacion y la tabla 11 muestra las composiciones de

salida en la refineria de Lanzhou, PetroChina.

Tabla 10

Composiciones de isobutano como materia prima a la entrada de la unidad de alquilacion

de la refineria de Lanzhou, PetroChina.

Nombre Formula  Composicion wt%
isobutano C4Hqg 98,2
n-butano C4Hg 1,42

Nota. Tomado de (Liu et al., 2014).

Tabla 11

Composiciones de 2-buteno como materia prima a la entrada de la unidad de alquilacién

de la refineria de Lanzhou, PetroChina.

Nombre Formula Composicion wt%
isobutano C4Hyp 2,78
n-butano C4Hg 3,24
trans-2-buteno C,Hg 46,78
cis-2-buteno C,Hg 43,16
1-buteno C,Hg 1,04
isobuteno C,Hg 1,3

Nota. Tomado de (Liu et al., 2014).

Tabla 12

Componentes y composiciones a la salida de la unidad de alquilacién de la refineria de

Lanzhou.
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Nombre Formula Composicion wt%
n-pentano CsHyg 1,28
n-hexano CeH1s 1,89
n-heptano C,Hig 1,94
2,2,4-trimetilpentano CgHiyg 44,36
2,3,3-trimetilpentano CgHig 18,08
2,3,4-trimetilpentano CgHiyg 17,15
2,3-dimetilhexano CgHqg 1,62
2,4-dimetilhexano CgHyg 1,68
2,5-dimetilhexano CgHyg 3,59
3,4-dimetilhexano CgHyg 0,26
nonano CoHyg 8,15

Nota. Tomado de (Liu et al., 2014).

3.3.2. Alquilacién con acido sulfurico

La alquilacion con acido sulfarico se encuentra disponible en dos procesos, el
proceso de auto-refrigeracion y el proceso de refrigeracion. En el proceso de auto-
refrigeracion la evaporacion de isobutano y el butileno induce el enfriamiento de la
emulsién en el reactor. En el proceso de refrigeracion una unidad de refrigeracion
proporciona el enfriamiento al reactor. El reactor opera a una temperatura de 10 °Cy
una presion de 420 kPa por al menos 20 minutos para el proceso de refrigeracién, para
el proceso de auto-refrigeracion el reactor opera a una temperatura de 5 °C y una

presidn de 90 kPa por al menos 40 minutos (Mohamed et al., 2010).

Segun (P. Leprince, 1995) los productos del proceso de alquilacién de isobutano

con olefinas (C,) catalizadas con acido sulftrico y acido fluorhidrico son mezclas de
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hidrocarburos de 5 a 12 4tomos de carbono por molécula, en la tabla 12 se muestran

los componentes y las composiciones mas representativas de los alquilatos industriales.

3.3.3. Alquilacion con acido fluorhidrico

En la alquilacion de acido fluorhidrico se encuentran el proceso de Phillip. Al
utilizar &cido fluorhidrico como catalizador no se necesita de una agitacion mecanica, en
si este proceso permite un disefio mas simple debido a que el isobutano contiene una
alta solubilidad en presencia del acido y el acido fluorhidrico tiene una baja viscosidad.
El reactor opera a una temperatura aproximada de 30 °C lo que permite el uso de agua
como refrigerante del reactor y el tiempo de residencia del reactor es de 20 a 40

segundos (Mohamed et al., 2010).

Tabla 13

Composicion de alquilatos industriales resultantes de la alquilacion de isobutano con

olefina Ca.
Composiciont Composicion?
Nombre Formula % vol % vol
propano Cs;Hg 0,05 -
isobutano C4Hqg 0,04 0,13
n-butano C4Hqo 0,92 4,87
isopentano CsHqo 8,76 51
n-pentano CsHqg 0,23 0,01
2,2-dimetilbutano CeHis - -
2,3-dimetilbutano CgH1s 5,36 2,38

2-metilpentano CeH1s 1,29 0,91
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Nombre Formula % vol % vol
3-metilpentano CeH1s 0,64 0,4
n-hexano CeHyy - -
2,2-dimetilpentano C,Hye 0,25 0,17
2,4-dimetilpentano C,H46 3,62 1,95
2,2,3-trimetilbutano C,Hye 0,01 -
3,3-dimetilpentano C,H46 0,01 -
2-metilhexano CsH16 0,22 0,24
3-metilhexano C,Hi6 0,14 0,12
3-etilpentano CsH16 0,01 0,01
n-heptano C;Hy6 - -
2,2 ,4-trimetilpentano CgHig 24,2 38,02
2,2-dimetilhexano CgHig 0,04 -
2,4-dimetilhexano CgHig 2,89 4,19
2,5-dimetilhexano CgHig 4,94 3,57
2,2,3-trimetilpentano CgHig 1,53 1,35
3,3-dimetilhexano CgHqg - -
2,3,4-trimetilpentano CgHig 13,15 9,63
2,3-dimetilhexano CgHig 3,41 4,9
4-metilheptano CgHig - -
2-metilheptano CgHqg 0,08 0,09
2,3,3-trimetilpentano CgHig 11,47 8,14
3,4-dimetilhexano CgHig 0,26 0,59




52

Nombre Férmula % vol % vol
3-metilheptano CgHig 0,23 3,2
2,2,5-trimetilhexano CoHyg 7,2 3,2

1Composicién de alquilatos industriales resultantes de la alquilacion de isobutano con
olefina C, en presencia de H,S0, como catalizador.

2Composicion de alquilatos industriales resultantes de la alquilacion de isobutano con
olefina C, en presencia de HF como catalizador.

3.4. Mecanismo de reaccién

(Meyers, 1996). Afirma que el alquilato es uno de los componentes importantes
para gasolina debido a su alto indice de octanaje, que tipicamente es de 96 octanos de
investigacion (RON). La olefina (butileno) reacciona con el isobutano en el proceso de
alquilacion en presencia de un catalizador anteriormente mencionado para formar

isbmeros trimetilpentano de alto octanaje. La reaccion primaria es la siguiente:

Hp804 . .
C,Hio + C,Hg — 2,2,4 trimetilpentano + calor



Tabla 14

Composiciones de alquilato en presencia de HF como catalizador.
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Composicion?

Composiciéon?

Composiciéon?

Composicion®

Nombre
isopentano
dimetilpentano
metilpentano
2,3-dimetilpentano
2,4-dimetilpentano
2,2, 4-trimetilpentano
2,2,3-trimetilpentano
2,3,4-trimetilpentano
2,3,3-trimetilpentano
dimetilhexano

nonano

Formula
CsHyp
C7Hy6
CeHig
C7H16
C7H16
C8H18
C8HlS
C81—118
C81—118
C8Hl8
C9HZO

wt%
0,5
0,8
0,2
2

66,2
12,8
7,1
3,4
5,3

wt%
0,3
0,7
0,2
1,5
48,6
19
22,2
12,9
6,9
4,1

wt%
1
0,8
0,3
1,2
38,5
0,9
19,1
9,7
22,1
5,7

wt%
1
0,3
29,5
14,3
36,3
7,5
4
3,2
3,7

1 Composicion de alquilato a partir de isobutileno puro como materia prima en presencia de HF como catalizador.

2 Composicion de alquilato a partir de 2-Buteno puro como materia prima en presencia de HF como catalizador.

3 Composicion de alquilato a partir de 1-Buteno puro como materia prima en presencia de HF como catalizador.

4 Composicion de alquilato a partir de propileno puro como materia prima en presencia de HF como catalizador.



54

El proceso de alquilacién con acido fluorhidrico como catalizador origina
reacciones entre isoparafinas y olefinas, los carbonos terciarios como el isobutano
reaccionan con el butileno y las reacciones que se dan en el reactor de alquilaciéon son
complejas en la figura 3 se puede observar los productos de reaccion primaria de
olefinas. La alquilacion es una reaccion del mecanismo de ion-carbenio. En esta
reaccidon se encuentra el paso de iniciacion, el paso de propagacion y el paso de

isomerizacion (Meyers, 2003).

En la etapa de iniciacién se generan los cationes butilo terciario que se llevara a
cabo en las reacciones de alquilacion (ver figura 4) (Meyers, 2003). En La etapa de
propagacion el catién butilo terciario reacciona con la olefina para formar un ion
carbenio mas grande que posteriormente este ion debera extraer un hidruro de una
molécula de isobutano para generar una isoparafina mas un carbo cation terciario nuevo
(ver figura 5) (Meyers, 2003). La etapa de isomerizacién es muy importante para
obtener un alto indice de octano en los productos de alquilacion, la isomerizaciéon de 1-
buteno a 2-buteno aumenta la produccion de trimetilpentanos (ver figura 6) (Meyers,

2003).



Figura 4

Reacciones primarias de alquilacion
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Figura 5

Reacciones de iniciacion en el proceso de alquilacion con HF
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Figura 6
Reacciones de propagacion en el proceso de alquilaciéon con HF
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Figura 7

Mecanismo de reaccién de la etapa de isomerizacién.
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3.5. Reacciones tipicas de alquilacion

Etileno + Isobutano « 2,3-Dimetilpentano

Propileno + Isobutano « 2,3-Dimetilpentano

Butileno + Isobutano « 2,2,4-Trimetilpentano

Penteno + Isobutano « 2,2,5-Trimetilhexano

Isobutileno + Isobutano « 2,2,4-Trimetilpentano
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(Mohamed et al., 2010)
cis-2-Butileno+lsobutano « 2,2,4- Trimetilpentano
trans-2-Butileno+ Isobutano « 2,2,4-Trimetilpentano
2-metil-2-butileno + Isobutano < 2,2,5-Trimetilhexano
Isobutileno + Isobutano « 2,2,4-Trimetilpentano
Propileno + Isobutano « 2,2-Dimetilpentano

(Gary et al., 2007).

4. Quimica computacional
4.1. Historia

4.1.1. Primeraera

La quimica computacional tiene sus inicios con fisico austriaco Erwin
Schrddinger (1887-1961) en 1925 cuando desarrolla la ecuacién que lleva su apellido,
en la que se explica el espectro de los sistemas hidrogenoides (M6 & Yafez, 2011),
posterior a esto muchos cientificos relevantes en la quimica cuantica como Douglas
Hartree y Vladimir A. Fok , George G. Hall, John C. Slater, entre otros, intentaron dar

resolucion a dicha ecuacion dando como inicio las eras de la quimica computacional.

4.1.2. Segundaera

El Método de Hartree-Fock provey6 una descripcion cuantitativa de la estructura
electrénica de atomos polielectrénicos, con la aparicion de los métodos ab initio de
concluyo que, este modelo fisico es incorrecto por que odiaba el hecho de que el
movimiento de los electrones correlacionado entre si, ya que al ser particulas con carga

iguales se repelen (M6 & Yafiez, 2011).
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Los Métodos ab initio son el origen de modelos interpretativos, capases de
capaces de advertir fenémenos, por ejemplo, los efectos inductivos, hiperconjugativos o
la resonancia relacionada con la aromaticidad, ademas este método facilito las
geometrias de sistemas para los cuales no habia informacién experimental en lo

absoluto (M0 & Yarfez, 2011).

La metodologia (MPn) (n = 2, 3....6), John A. Pople (1925-2004) (Gordon, 2005)
ganador de premio Nobel de Quimica en 1998, establece los cimientos de la quimica
cuantica moderna al incursionar en el desarrollo de la metodologia MPn (n = 2, 3....6),
con una eficiencia superior al 90% en recuperacion de la correlacion electronica
basando en ellos estudios de funciones de onda Hartree-Fock, ademas hace uso de la
teoria de perturbaciones publicada en 1934 por Christian Mgller y Milton S. Plesset para

afinar sus estudios de la correlacion electronica (Mo & Yafez, 2011).

Figura 8

John Anthony Pople

Nota. Tomado de (Gordon, 2005).

4.1.3. Terceraera
Los avances tecnoldgicos en la computacion para este punto de la historia son

de vital importancia y que surgen el Método CCSD(T), las teorias Gn (n =1-4) de Pople
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y colaboradores (9,10), ademas ya se cuentan con equipos computacionales capaces
de alcanzar la precision quimica requerida, de modo que estos métodos es posible
obtener resultados cuyas de magnitudes termodinamicas tiene una precision de +1

kcal/mol (M6 & Yafiez, 2011).

4.1.4. Cuarta erade laquimica cuantica

A criterio personal de muchos cientificos de este campo cientifico campo
asevera que actualmente se esta viviendo ya en la cuarta era de la quimica cuantica,
debido a la calidad tecnolégica de los equipos que mayormente se utilizan para los
célculos de quimica cuantica, hoy se logran obtener resultados con gran precision y
exactitud, por ejemplo segun (M6 & Yarfiez, 2011) el célculo los estados propios de
rotacion-vibracion de moléculas poliatdmicas y lograr conseguir frecuencias de vibracion

con una precision Unica de hasta 0,001cm™ .

4.2. Optimizaciéon de moléculas o estructuras

La especificacion de la geometria molecular se puede definir mediante una
estructura simplificada con una linea detallada de entrada molecular (SMILES), que es
una forma de escribir una cadena de texto que define los atomos y la conectividad, esta
es importante debido a que se tiene que describir una base de datos importantes del

compuesto (Young, 2001a).

4.3. Energia de optimizacién 3D

La optimizacién de la geometria molecular busca encontrar el menor valor de
energia en la superficie potencial, a fin de tener un equilibrio en la estructura del
sistema molecular, Es por ello que se busca tener un gradiente de cero en la energia, la
superficie de energia potencial esta dada por la variacion de la energia con minimos

cambios en la estructura molecular, de modo que la superficie de energia potencial
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puede ser definida como la relacion entre la estructura molecular y la energia resultante

(Gutiérrez Pérez, 2013).

4.3.1. Campo de fuerza MMFF94

El campo de fuerza molecular MMFF94 es uno de los campos de fuerza mas
populares en el disefio de simulaciones de dindmica molecular que también se utiliza
para la optimizacién de la geometria, funciona bien para una amplia gama de pequefias
moléculas organicas. El usuario puede controlar los factores de escala, distancia de
corte y los términos incluidos en el campo de fuerza (Young, 2001b). El campo de
fuerza MMFF94 no se puede utilizar para completar isémeros ya que no permite una
comparacion significativa entre moléculas con diferentes conectividades (Champagne,

Deleuze, & Proft, 2014).

5. Célculos in silico
5.1. Simulaciones computacionales

La simulacién computacional es mas econémicas y seguras que las tipicas
experiencias en laboratorios. En adicion a ello, segun (Alvear, 2007) las simulaciones
computacionales poseen ventajas y desventajas. La simulacién computacional es mas
econdmicas y seguras que las tipicas experiencias en laboratorios. En adicién a ello,
segun (Alvear, 2007) las simulaciones computacionales poseen ventajas y desventajas

como se presenta a continuacion.

5.1.1. Ventajas
e Con el mismo Modelo matemético se puede realizar varias interacciones
modificando factores o variables de la simulacion.
e En algunas éareas cientificas y no cientificas las simulaciones son las Unicas

formas factibles de analisis o disefio de procesos y o sistemas.
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e En eluso los modelos de simulacion se puede modificar la complejidad y las
restricciones del proceso en cuestidn sin que represente mas inversion

econdmica.

5.1.2. Desventajas

e Para la construccion de los programas de simulacion es requerido qué las
personas que lo disefian tengan experiencia en esa area de estudio, caso
contrario los resultados de dicho programa no seran confiables.

¢ Dependiendo de la complejidad de la simulacién del proceso los resultados
obtenidos seran dificiles de interpretar.

¢ Esimportante considerar que, el programa de simulacién procedera con los
célculos y generara un resultado, el programa como tal no considera errores de
tipeo por parte del programador, por ende, los resultados obtenidos seran

matematicamente correctos, pero, no seran del todo confiables.

6. Quimica pura

La quimica pura se encarga de estudiar los compuestos organicos e inorganicos
de manera distinta, a partir de esto se desenlazan dos ramas de estudio importantes
gue es la quimica organica y la quimica inorgénica. La quimica orgénica estudia los
compuestos de carbono, y la quimica inorganica estudia los compuestos que no poseen

enlaces entre carbono e hidrogeno (Brown, LeMay, Bursten, & Burdge, 2004).

7. Propiedades fisicoquimicas

Las propiedades fisicoquimicas son: “Parte de la Quimica que estudia los
fendmenos quimicos o de interés para la Quimica desde un punto de vista o
metodologia fisico, aunque sin excluir métodos quimicos como, por ejemplo, los

analiticos. La estructura fisicogquimica de los materiales tiene gran importancia
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principalmente en cuanto a la disposicion de los atomos, iones o moléculas que

constituyen el sélido y de las fuerzas de enlace entre ellos” (CEDE, s. f).

7.1. Pesos moleculares

Segun Chang (2002) “La masa molecular algunas veces denominada peso
molecular es la suma de las masas atdmicas en una molécula. En general, es necesario
multiplicar la masa atémica de cada elemento por el nimero de atomos de ese

elemento presente en la molécula y sumar todos los elementos”.

“El peso molecular de una sustancia puede determinarse por varios métodos; la
mayoria de ellos utilizan la ley de Raoult, es decir, los cambios observados en la presion
de vapor después de la adicion de un soluto no volatil a un disolvente puro, implicando
medidas de disminuciones del punto de fusion (método de Rast), aumentos en el punto
de ebullicion, y a la igualacién de la presiéon de vapor (métodos osmomeétricos e
isopiésticos). Los pesos moleculares de sustancias volatiles pueden determinarse por
aplicacion de la ley de los gases ideales, evaporando un peso conocido de sustancia a
temperatura dada y midiendo el volumen y la presion resultante, o por espectroscopia
de masas. Los métodos basados en la espectroscopia de masas son los mas sencillos,

pero requieren de instrumentacion costosa” (CEDE, s. f.).

7.2.  Formulas quimicas

Se las usa para expresar la compaosicion de las moléculas y los compuestos
ibnicos, por medio de los simbolos quimicos. Composicion significa no solamente los
elementos presentes. Sino también la proporcién en la cual combinan los atomos. Es
necesario familiarizarse con dos tipos de férmulas: Férmulas moleculares y férmulas

empiricas.
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7.2.1. Formulas moleculares

Una formula molecular indica el nimero exacto de atomos de cada elemento
gue estan presentes en la unidad mas pequefia de una sustancia. En el andlisis sobre
moléculas, cada ejemplo se presenta con su férmula molecular entre paréntesis. Asi, es
la formula molecular del hidrogeno. O: representa al oxigeno. O, es el ozonoy H
representa al agua. El subindice numérico indica el nimero de atomos de cada
elemento que estan presentes. En el caso H,O no aparece un subindice para el O
debido a que solamente hay un &tomo de oxigeno en una molécula de agua: de esta
manera se omite el subindice "uno" de las formulas. Observe que oxigeno y ozono (O,)
son alétropos del oxigeno. Un alétropo es uno de dos o mas formas diferentes de un
elemento. Dos formas alotropicas del elemento carbono —diamante y grafito—, son
completamente diferentes no solo en sus propiedades quimicas, sino también en su

costo relativo.

7.2.2. FOrmulas empiricas

La férmula molecular del peréxido de hidrogeno. Sustancia que se utiliza como
antiséptico y como agente blanqueador para fibras textiles y decolorante del cabello.
Esta férmula indica que cada molécula de peroxido de hidrégeno contiene dos &tomos
de hidrogeno y dos atomos de oxigeno- La relacion de atomos de hidrégeno a atomos
de oxigeno en esta molécula es 2:2 o 1:1. La férmula empirica del peréxido de
hidrégeno es HO. En consecuencia, la férmula empirica indica cudles estan presentes y
la relacion minima, en nimero entero entre sus &tomos, pero no necesariamente Indica
el nimero real de atomos en una molécula determinada. Como otro ejemplo, considere
el compuesto hidrazina (N2Ha), que se utiliza como combustible para cohetes. La
férmula empirica de la hidrazina es NH,. La relacion entre el nitrdgeno y el hidrégeno es

1:2, tanto en la formula molecular como en la férmula empirica (N2H4); s6lo la formula
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molecular indica el numero leal de atomos de N (dos) y de H (cuatro) presentes en una

molécula de hidrazina.

Las formulas empiricas son las formulas quimicas mas sencillas: se escriben de
manera que los subindices de las formulas moleculares se reduzcan a los nimeros
enteros pequefios que sea posible. Las formulas moleculares son las férmulas
verdaderas de las moléculas. Cuando los quimicos analizan un compuesto
desconocido, generalmente el primer paso consiste con la determinacion de su formula

empirica.

Para muchas moléculas, la formula molecular y la férmula empirica son la
misma. Algunos ejemplos lo constituyan el agua (HO), el amoniaco (NH3), el didxido de

carbono (C0y) y el metano (CH.). (Chang, 2002).

7.2.3. Lipofilia

Dentro de un compuesto la lipofilia es considerada como un importante factor de
disefio debido a que en términos de solubilidad la unién de grupos metilo aumenta
considerablemente y se encuentra relacionado en los procesos de absorcion para
determinar las propiedades de los farmacos y para predecir la permeabilidad (Galbis,
2004). La lipofilia ademas de ser usado para predecir la permeabilidad de los animales
también se puede relacionar con el peso molecular y la capacidad de formar puentes de

hidrogeno (Alvarez, Pérez, & Sanz, 2015).

7.3. Solubilidad

Se denomina solubilidad cuando los iones o0 moléculas de un liquido o solido se
separan para formar enlaces con las moléculas del disolvente, durante la disolucion se
debe suministrar energia para vencer las fuerzas intermoleculares. Los enlaces ion-

dipolo se forman por la atraccion electrostética entre el extremo positivo de la molécula
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polar con un ion negativo y el extremo negativo de la molécula polar con un ion positivo
(Morrison & Boyd, 1998). Por ejemplo, la solubilidad de los alcanos es significativo
debido a que representa una propiedad fisica de interés para un quimico. Log S (ESOL)
y Log S (Ali) describen un método topoldgico simple implementado para calcular la
solubilidad, ademas existe otro método fragmentario por el programa FILTER-IT

(Delaney, 2004).

8. Propiedades estructurales
8.1. Conformeros

La estereoquimica es una rama de la quimica qué tiene por objetivo el estudio
de las moléculas en su distribucién espacial. Las conformaciones moleculares son
resultado de diferentes arreglos atémicos producto de la rotacion de los enlaces que
tienen diferentes disposiciones (Morrison & Boyd, 1998).Los enlaces sigma (o) tiene
forma de cilindro simétrico, por lo que en el caso de tener un plano que atraviesa un
orbital de enlace simple C-C la interseccién parece tener forma de circulo, debido a esto
la rotacién es posible alrededor de los enlaces C-C en molécula. Los conférmeros
estables con aquellos en los que, seis enlaces carbono-hidrégeno (C-H) estan lo mas
lejos posible unos de otros, para alcanos CZ la isomeria conformacional se vuelve mas
compleja, la diferencia energética que tiene cada una de las conformaciones (McMurry,

2012).

8.1.1. Conformaciones del etano

La rotacion alrededor del enlace C-C se da libremente, de modo que cambia
constantemente las relaciones espaciales entre los atomos de hidrogenos y carbono
(McMurry, 2012) , esto de produce debido a la simetria cilindrica del enlace o.

Experimentalmente se ha demostrado que para cada rotacion se requiere una
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determinada cantidad de energia, para el caso del etano oscila entre 12 kJ/

mol a 2,9 kcal/mol , dependiendo de la estabilidad de la conformacion.

Figura 9

Rotacion de una molécula de Etano
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Nota. Tomado de (McMurry, 2012)

Experimentalmente se ha demostrado que para cada rotacion se requiere una
determinada cantidad de energia, para el caso del etano oscila entre 1,9 kcal/mol ,

dependiendo de la estabilidad de la conformacién, como se muestra en la siguiente
figura.

Figura 10

Potencial energia y rotacion para etano
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Nota. Tomado de (McMurry, 2012).
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8.1.2. Conformaciones del propano

La rotacion de para una molécula de propano se produce en torno a dos enlaces
C-C teniendo en cuenta que el grupo metilo es mas grande que el hidrégeno,
posteriormente es dicha rotacion sera libre, para lo cual la energia requerida no sera

mayor a 3,3 kcal/mol. (Morrison & Boyd, 1998)

8.1.3. Conformaciones del butano

El butano Presenta dos estructuras diferentes a considerar el n-butano e
isobutano ya que el n butano tiene una cadena lineal de 4 atomos de carbono mientras
gue la del isobutano tiene una cadena de 3 atomos de carbono con una ramificacién de

un atomo de carbono.

Figura 11

Molécula de n-butano e Isobutano

CH3-CH-CHj
CH3-CH,-CH,-CHj
CHs
a) b)

El n-butano tiene un enlace central C-C y dos sustituyentes metilos, lo cual da
lugar a dos conformaciones anti y oblicuas como se muestra en la figura siguiente,
siguiendo la conformacién anti la mas estable con una energia para rotaciéon

de 0.8 kcal/mol (Morrison & Boyd, 1998).
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Figura 12

Potencial energia y rotacion para n-butano
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Nota. Tomado de (Morrison & Boyd, 1998).

8.2. Isémeros

Los isémeros son compuestos importantes en el proceso de polimerizacion y
alquilacion debido que poseen la misma formula molecular, pero con diferente
estructura, estos compuestos llamados isomeros se dividen en dos grandes grupos
dentro en la isomeria de compuestos organicos que son los isémeros constitucionales o

estructurales y estereoisomeros.

Los isémeros constitucionales o estructurales se encuentran conectados de una
manera distinta, por ejemplo, el isobutano que es el hidrocarburo utilizado como
reactivo en el proceso de alquilacion contiene cuatro carbonos y diez hidrégenos al
igual que es n-butano, estos dos compuestos poseen una misma formula molecular,
con la diferencia que el n-butano posee una estructura lineal y el isobutano una

estructura ramificada.
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Los estereoisémeros unicamente difieren la orientacion de sus atomos en el
espacio. El prefijo cis o trans del but-2-eno determina que orientacion espacial se
encuentra el grupo metilo. El isbmero cis tiene el grupo metilo al mismo lado del enlace
doble, el isbmero trans tiene los grupos iguales en lados opuestos. También son
llamados isémeros geométricos ya que tienen diferente geometria ya sea cis o trans de

un grupo de doble enlace (Wade, 2012).

9. Interacciones intermoleculares

Las fuerzas intermoleculares son fuerzas de atraccion entre las moléculas. Estas
fuerzas son las responsables del comportamiento no ideal de los gases. Ejercen aln
mas influencia en las fases condensadas de la materia, es decir, en los liquidos y los
solidos. A medida que baja la temperatura de un gas disminuye la energia cinética
promedio de sus moléculas. Asi, a una temperatura suficientemente baja, las moléculas
ya no tienen la energia necesaria para liberarse de la atraccion de las moléculas
vecinas. En este momento, las moléculas se agregan y forman pequefas gotas de
liquido. Esta transicion de la fase gaseosa a la fase liquida se conoce como

condensacion.

9.1. London

Si un ion o una molécula polar se acerca a un &omo (o una molécula no polar),
la distribucién electronica del atomo (o molécula) se distorsiona por la fuerza que ejerce
el ion o [a molécula polar, dando lugar a una clase de dipolo. Se dice que el dipolo del
atomo (o molécula no polar) es un dipolo inducido porque la separacién de sus cargas
positiva y negativa se debe a la proximidad de un ion o una molécula polar. La atraccion
entre un ion y el dipolo inducido se conoce como interaccién ion-dipolo inducido, en
tanto que la atraccién entre una molécula polar y el dipolo Inducido se conoce como

interaccién incluido.
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En 1930, Fritz London ofreci6 una interpretacion de los dipolos temporales
desde el punto de vista de la mecéanica cuantica. London demostré que la magnitud de
esta fuerza de atraccion es directamente proporcional al grado de polarizacién de'
atomo o molécula. Como se esperarla, [as fuerzas de dispersion pueden ser muy
débiles. Esto es valido para el helio, que tiene un punto de ebulliciéon de s6lo 4.2 Ko —

269 °C. (Chang, 2002)

9.2. Puente de hidrégeno

Se forman puentes de hidrogeno entre dos atomos electronegativos, es decir
ocurre cuando un atomo electronegativo el cual cede el puente de hidrégeno se une de
forma covalente con otro &tomo electronegativo que recibe el puente de hidrégeno, por
ejemplo, de este modo se forman el agua y otras especies quimicas como alcoholes,

acidos, éteres entre otros (Diaz & Pena 2002).

En el caso de alcoholes y éteres son los puentes de hidrégeno los que les
confieren la caracteristica de solubilidad en agua mientras en los hidrocarburos esto no
ocurre, asi mismo en los puntos de ebullicion de los hidrocarburos y de alcoholes
Presentan caracteristicas similares por efectos de dichos enlaces, aunque los puntos
ebullicion de los alcoholes son mayores qué el de los hidrocarburos las dos especies
guimicas comparten qué, la temperatura del punto de ebullicibn aumenta conforme
aumenta el nimero de carbonos en su estructura. (Morrison & Boyd, 1998) como se

muestra en la tabla 2.

Tabla 15

Puntos de ebullicion de algunos alcanos y alcoholes
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Formula Nombre IUPAC Punto de ebulliciéon °C
CH, metano -161,5
C,H, etano -172
CoHg propano -42,1

pentano 36

CsHyp
metanol 64,5

CH;0H
1-butanol 117

C4H100
1-pentanol 138

CsH;,0

Nota. Tomado de (Morrison & Boyd, 1998).

9.3. Enlace covalente

Los enlaces covalentes ocurren cuando dos atomos o grupos de atomos

electronegativamente iguales se unen compartiendo electrones con el fin de alcanzar la

regla del octeto en su ultimo nivel de energia (Cardenas 2003), cabe recalcar que en los

enlaces covalentes se pueden compartir dos y hasta tras pares de electrones.

9.3.1. Enlace covalente puro no polar

Son aquellos que permiten la existencia de moléculas diatdmicas ya que

comparte electrones dos atomos de la misma especie, por ejemplo, el cloro tiene siete

electrones de valencia en su ultimo nivel de energia procura buscar completar la ley del

octeto, por lo cual obtiene el &tomo faltante con otro atomo semejante, como se muestra

en la figura para el caso del cloro diatémico (Cardenas 2003).
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Figura 13

Cloro enlace covalente

:Cl--Cl: = CI-Cl = Cl,

9.3.2. Enlace covalente polar y covalente coordinado

Enlace covalente polar ocurre cuando, en un par de atomos los electrones se
comparten de forma no equitativa y al ser polar presenta diferencias en las cargas
(Audesirk, Audesirk, Byers, 2003). El enlace covalente coordinado Se produce cuando
dos electrones son contribuidos por un Unico atomo, por ejemplo, el ion amonio

(Cérdenas 2003).

9.4. Enlace covalente simple

Los enlaces covalentes simples se representan cuando el &tomo de carbono
comparte sus cuatro electrones valencias con atomos de hidrogeno u otros 4tomos
formando cuatro enlaces covalentes simples. Los hidrocarburos llamados alcanos
forman enlaces covalentes simples, es por ello que se denominan hidrocarburos
saturados porque casa carbono se encuentra enlazado con un atomo de hidrogeno. Su

formula general se representa C,,H,,,., (Moore et al., 2011).

Figura 14

Estructura molecular del butano

Nota. Tomado de (Moore et al., 2011).
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9.5. Enlace covalente doble

Los enlaces covalentes de dobles hacen referencia a los hidrocarburos llamados
alquenos u también conocidos como olefinas que poseen un doble enlace (C=C) entre
dos carbonos, que son caracterizados por las reacciones de su doble enlace. Debido al
doble enlace, a los alquenos se les puede considerar como un grupo funcional. Su

formula general se representa C,, H,, (Wade, 2012).

Figura 15

Estructura molecular del eteno

~.
PN

Nota. Tomado de (Wade, 2012).

9.6. Enlace covalente triple

Los enlaces covalentes de triples hacen referencia a los hidrocarburos llamados
alquinos o acetilenos que poseen un triple enlace (€ = C) entre dos atomos de carbono
y su grado de saturacién es de dos, estos alquinos no son muy comunes en la
naturaleza y poseen reacciones similares a la de los alquenos. Su férmula general se

presenta C,H,,_, (Wade, 2012).

Figura 16

Estructura molecular del etino

Nota. Tomado de (Wade, 2012).
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Capitulo 1l

Metodologia

3.1. Generacion de moléculas presentes en los flujos de entrada a los procesos
3.1.1. Busqueda de datos internacionales

Para la generacion de la lista de especies quimica presentes en los flujos de
entrada y salida de los procesos de polimerizacién y alquilacion, se ha realizado un
estudio en diferentes bibliografias online relacionados al area de refinacién de crudo
internacional, recopilando asi varios compuestos quimicos reportados por diversos
autores internacionales obtenidos en diferentes temperaturas, diferentes tipos de

catalizador, y métodos de obtencion.

3.1.2. Busqueda de datos del petréleo ecuatoriano

La informacion correspondiente a petrdleo ecuatoriano ha sido tomada de una
de las tesis que se encuentra en el repositorio de la Universidad Central del Ecuador en
el apartado correspondiente a la facultad de ingenieria en geologia, minas, petréleos y
ambiental. La composicion de gas dulce reportada es apta para el proceso de
polimerizacion y corresponde a la planta de planta de gas Shushufindi en Ecuador (Brito
& Cevallos, 2013), los analisis cromatograficos muestran que en el gas ecuatoriano
mencionado tiene hasta la olefina C; y carece de hidrégeno, oxigeno, agua, &cido

sulfhidrico.

3.1.3. Obtencién, organizacidon y reporte de resultados

A través de la investigacién bibliografica la informacién recopilada para las
corrientes de ingreso en el proceso de polimerizacion y alquilacién se presenta en el
capitulo 4 del presente trabajo. En la cual se muestra una lista general de los

componentes organicos en las corrientes de alimentacion para dichos procesos.
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3.2 Generacién de moléculas presentes en los flujos de salida a los procesos

3.2.1. Busqueda de datos internacionales

Para el proceso de polimerizacion los productos tipicos de una unidad de
polimerizacion es nafta de polimerizacion o nafta pesada, n-Butano y gas licuado de
petréleo (Al-Qahtani & Elkamel, 2015). Los compuestos mayoritarios del GLP son
propano y butano (Raslavi€ius et al., 2014) las composiciones de los otros compuestos
son tan pequefias que son despreciables par algunos autores, pero son identificables
mediante cromatografia de gases (Pasban et al., 2017). Para el caso olefinas C8 y
olefinas C9 (Jiang et al., 2016) consisten principalmente sus diversos isémeros como

se muestra en la tabla 21.

Para el proceso de alquilacion los componentes y composiciones a la salida del
proceso de alquilacion que comprende una alimentacion de olefinas con isobutano
usando un catalizador liquido iGnico como el cloroaluminato de N-butilpiridinio (Cho
Timken et al., 2018), asi también composicion de alquilatos industriales resultantes de
la alquilacion de isobutano con olefina C, en presencia de H,S0, y HF como catalizador

(P. Leprince, 1995).

Componentes y composiciones a la salida del proceso de alquilacién a partir de
propileno, isobutileno, 2- Buteno y 1-Buteno puro como materia prima en presencia de
HF como catalizador (Meyers, 2003). En la refineria de Lanzhou, PetroChina se tiene
componentes y composiciones utilizando un catalizador liquido i6nico compuesto de

clorhidrato de trietilamina (Liu et al., 2014).
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3.2.2. Busqueda de datos del petréleo ecuatoriano
3.2.3. Obtencién, organizacion y reporte de resultados

Ecuador tiene tres refinerias la de Esmeraldas, La Libertad y Amazonas
(Shushufindi), no se ha encontrado bibliografia que registra el proceso de
polimerizacion y alquilacion en las refinerias ecuatorianas por lo que no ha sido posible
generar una lista de moléculas organicas presentes en el flujo de salida del proceso de

polimerizacién y alquilacion.

3.3 Procesamiento y obtencién de estructuras quimicas 1D 2D y propiedades
quimicas bésicas
3.3.1. Generacién de estructuras quimicas en 2D

La generacion de estructuras quimicas en 2D se hizo posible gracias a la ayuda
del programa ChemDraw que es un software que dibuja moléculas y proporciona
informacién textual, muy facil de usar ya que se puede copiar y pegar faciimente en
documentos de Word, ademas a eso tiene la opcién de guardar las moléculas dibujas
en diferentes formatos. Para generar una estructura quimica en 2D se realiza los

siguientes pasos:
Paso 1: ingresar al programa ChemDraw.

Figura 17

icono del software ChemDraw

ChemDraw

Nota. Tomado del software ChemDraw.



Paso 2: en la pantalla inicial de ChemDraw seleccionar en Structure.

Figura 18

Pantalla inicial de herramientas del software ChemDraw

©] Flle Edit View Object | Structure | Test Curves Colors Search Add-ins Window Help

BEoR=0ry R Qe

Nota. Tomado del software ChemDraw.

Paso 3: seleccionar Convert Name to Structure.

Figura 19

Pestafia Structure del software ChemDraw

@:E”E Edit View Object | Structure | Text Curves Colors Search  Add-ins Window Help

Atom Properties... ] Q Q
Bond Properties...
|B IU |C][3 X,

Bracket Properties...

Check Structure

Clean Up Structure Shift+Ctrl+K
Clean Up Reaction Shift+Ctrl+X
Clean Up Biopolymer

Expand Label

Contract Label

Expand Generic Structure

Toggle Aromatic Display Alt+K

Add Multi-Center Attachment
Add Variable Attachment

R-Logic Query...
Add 3D Property r
Enhanced Stereochemistry r

Map Reaction Atoms
Clear Reaction Map

Analyze Stoichiometry
Autonumber Reaction

Clear Reaction Numbers

Predict *H-NMR Shifts
Predict **C-NMR Shifts

Make Spectrum-5Structure Assignment

Add Structure to Dictionary...

Define Nickname...

Convert Name to Structure Shift+Ctrl+ N
Convert Structure to Name Alt+Ctrl+N

Nota. Tomado del software ChemDraw.
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Paso 4: escribir el nombre del compuesto quimico para generar la estructura en 2D.
Figura 20

Ventana para insertar el nombre de la estructura

Insert Structure whose name is:

Paste name below structure

Nota. Tomado del software ChemDraw.
Paso 5: para terminar de generar la estructura quimica se utiliz6 como ejemplo el
isobutano que es un compuesto importante en el proceso de alquilacion.

Figura 21

Estructura del isobutano

Isobutane

Nota. Tomado del software ChemDraw.
3.3.2. Procesamiento de propiedades béasicas

Para obtener resultados de las propiedades basicas de un componente en el
software ChemDraw se tiene que dibujar y seleccionar la molécula. Al momento de
generar o dibujar la molécula en la pestafia View da la opcidon de Show Analysis

Windows que permite la obtencion de datos basicos como la formula quimica, peso
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molecular y analisis elemental. A continuacién, se muestra a detalle los pasos para

obtener dicha informacion.
Paso 1: seleccionar en el siguiente icono para marcar el compuesto.

Figura 22

Opcidén para marcar el compuesto

Toolsﬂ
© |

@-“l

Marquee [Spacebar] i

Nota. Tomado del software ChemDraw.

Paso 2: marcar el compuesto.
Figura 23

Estructura de isobutano marcado

Isobutane

Nota. Tomado del software ChemDraw.

Paso 3: seleccionar la pestafia View.

Figura 24

Pantalla inicial de herramientas del software ChemDraw

& ChemDraw
2] File Edit | View | Object Structure Text Curves Colors Search  Add-ins  Window Help

Baoel=0x iy [[100% v & €
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Nota. Tomado del software ChemDraw.

Paso 4: desplegar la pestafia View y seleccionar la opcién Show Analysis Windows.
Figura 25

Opciones de la pestafia View

]

&) File Edit | View | Object Structure Text Curves

Show Crosshair Ctrl+H P
Show Rulers F11

Show Main Toclbar |

Show HELM Monomer Toolbar
Show BicDraw Toolbar
Show General Toolbar
Show Style Teolbar
Show Object Toolbar
Show Structure Toolbar

Show Analysis Window

Nota. Tomado del software ChemDraw.

Paso 5: seleccionar la opcion férmula, peso atémico y andlisis elemental, colocar 4

decimales.
Figura 26
Ventana para generar las propiedades basicas

Analysis ﬂﬁ
Formula: C4Hyp

[]Exact Mass: 58.0783
[#]Mol. Wt.: 58,1240

Cmfz: 58.0733
(100.0%),
59.0816 (4.3%)
Elem. Anal.: C, 82.65; H, 17.34
Paste

Dedmals: |4

Nota. Tomado del software ChemDraw.

Paso 6: seleccionar Paste para generar los resultados.

Figura 27

Generacion de las propiedades basicas
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Analysis ﬂ ﬁ
Formula: CaHyg
[]Exact Mass: 58.0783 )
Dedmals: |4
Mol. Wt.:  58.1240
[myz: 58.0783
(100.0%),

59,0816 (4.3%)
[¥|Elem. Anal.: C,82.66;H, 17.34

Paste

Nota. Tomado del software ChemDraw.

Paso 7: resultados generados de las propiedades basicas.

Figura 28

Datos de las propiedades basicas

Isobutane

Chemical Formula: CyHy,
Molecular Weight: 58 1240
Elemental Analysis: C, 82.66: H, 17.34

Nota. Tomado del software ChemDraw.

Paso 8: seleccionar el siguiente icono para editar el texto
Figura 29

Opcidn para editar el texto

Toolsﬂ

Nota. Tomado del software ChemDraw.
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3.3.3. Generacion automatica de nomenclatura [IUPAC

La obtencién de la nomenclatura IUPAC en el programa ChemDraw de los
compuestos organicos a la entrada del proceso de polimerizacion y alquilacion es
posible dandole clic derecho en la molécula marcada y seleccionando la opcién
Analysis seguidamente de la palabra Name y automéaticamente se genera la

nomenclatura IUPAC. A continuacion, se detalla los pasos a seguir.

Paso 1: marcar la molécula dibujada.

Figura 30

Estructura de isobutano marcada

Nota. Tomado del software ChemDraw.
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Paso 2: generar clic derecho en la molécula marcada y en Analysis seleccionar Name.

Figura 31

Opcidén Analysis para generar el nombre IUPAC

Name

Chemical Formula
Exact Mass
Molecular Weight
m/z

Elemental Analysis
All

Nota. Tomado del software ChemDraw.

Paso 3: generacion de nombre IUPAC.

Text
Bracket
Curves
Table
TLC Plate
Molecule
Analysis
Group
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Figura 32

Estructura del isobutano

isobutane

Nota. Tomado del software ChemDraw.
3.3.4. Generacién automatica del codigo SMILES

El software ChemDraw es un programa que dibuja moléculas y a partir de la
generacion de las moléculas ayuda a obtener el codigo SMILES que se utiliza para
pegar en la pagina web SwissADME y posteriormente generar calculos como las
propiedades fisicoquimicas, lipofilia y solubilidad del agua. A continuacion, se muestran

los pasos a desarrollar para obtener el codigo SMILES.

Paso 1: marcar la molécula dibujada.

Figura 33

Estructura de isobutano marcada

Isobutane

Nota. Tomado del software ChemDraw.

Paso 2: seleccionar la pestafia Edit.
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Figura 34

Pantalla inicial de herramientas del software ChemDraw

ﬁj Eile View Object Structure Text Curves Colors Search  Add-ins Window Help

BESOBE=@xc2Xkgi|[wv qq

Nota. Tomado del software ChemDraw.

Paso 3: seleccionar Copy As con la opcion SMILES

Figura 35

Generacion del codigo SMILES en el software ChemDraw

@Eilegiew Object  Structure Text Curves Colors Search  Add-ins Window Help

:n:o o ilabl Shift (C:tr:+§ rJ l. j.. | Q Q
edo not available ift+Crl+ Z|12 V|EEEEE§|B I .[_J|CH=X:
Cut Ctrl+X
Copy Ctrl+C =
Paste Ctrl+V T ™1
Clear Del 1 1
Select All Ctrl+ A L
Invert Selection Shift+ Ctrl+| T
Repeat Move Ctrl+Y Tsobutans
Copy As 3 SMILES Alt+Ctrl+ C
Paste Special 3 SLN
Get 30 Model nch
Insert File... il sy
Insert Object... CDXML Text Crl4D |
Objeto MOL Text Alt+Shift+ Crl+ O
MOL V3000 Text
HELM Alt+Ctrl+E
HELM (Matural Analog)

Nota. Tomado del software ChemDraw.
3.4. Calculo de propiedades fisicoquimicas béasicas
3.4.1. Estudio de la interfaz de la plataforma SwissADME
SwissADME es una plataforma virtual del instituto suizo de bioinformatica, este
software es una herramienta web gratis gratuita que permite obtener propiedades de las

moléculas como radar de biodisponibilidad, propiedades fisicoquimicas, lipofilia,
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solubilidad en agua entre otras. En la presente seccién es describe en detalle el uso de
dicha plataforma ademas de la exportacién de datos que genera al procesar las

moléculas introducidas.

Figura 36

Logo de la pagina web SwissADME

P

Swiss Institute of
Bioinformatics

Nota. Tomado de la plataforma suiza bioinformatica SwissADME

3.4.2. Procesamiento através del codigo SMILES

El procesamiento de moléculas quimicas a través del cédigo es SMILES se lo
realiza de forma virtual con acceso a internet, al ingresar en la pagina se debe colocar
el codigo de una o varias moléculas ya que la pagina generara propiedades como
propiedades fisicoquimicas, lipofilia, solubilidad en agua entre otras, de manera
ordenada otorgando a cada codigo SMILES el nombre de Molécula 1, Molécula 2, etc.
Si el usuario incluye el nombre de la molécula junto con el cédigo precedido de un
espacio, las propiedades calculadas tendran como titulo el dicho nombre, finalmente se
tendra una matriz de datos con todos compatibles con Excel de Microsoft. A

continuacion, se especifica paso a paso el uso de SwissADME.
Paso 1: colocar en el buscador la palabra SwissADME

Paso 2: la pagina acceder tiene la siguiente interfaz.


http://swissadme.ch/index.php
http://swissadme.ch/index.php
http://swissadme.ch/index.php

Figura 37
Interfaz de la pagina web SwissADME

=
SiB) SwissADME
Swiss Institute of
Bioinformatics
T
a8 x 06 & ° e ALES e

R

Fillwith an example | ( Ciear |

s

Nota. Tomado de SwissADME

Paso 3: colocar el cédigo es SMILES de la molécula en la regién resaltada.

Figura 38

Procesamiento de moléculas quimicas en pagina web SwissADME

Enter a list of SMILES here

([Fillwith an example ) ( Clear Run! ]

Notar. Tomado de la plataforma suiza bioinformatica SwissADME
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Paso 4: ejemplificacién para el isobutano

Figura 39

Procesamiento isobutano en pagina web SwissADME

Enter a list of SMILES here:
ce(e)e

Fill with an example ﬂ]“
Nota. Tomado de la plataforma suiza bioinformatica SwissSADME
Paso 5: presionar el botdn rojo run

Figura 40

Generacion propiedades quimicas de isobutano en pagina web SwissADME

Nota. Tomado de la plataforma suiza bioinformética SwissADME

Paso 6: obtencion de resultados


http://swissadme.ch/index.php
http://swissadme.ch/index.php
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Figura 41

Presentacién de propiedades quimicas de isobutano por pagina web SwissADME

®
" (0] @ Water Solubility
Log S (ESOL) 152
Solubility 1.77e+00 mg/ml ; 3.04e-02 mol/l
C|'|3 FLEX Class Very soluble
Log S (Al) -1.72
|_|3C Solubility 1.11e+00 mg/mil ; 1.91e-02 mol/l
Class Very soluble
Log S (SILICOSHT) -0.91
CHS e Solubility 7.17e+00 mg/ml ; 1.23e-01 mol/l
Class Soluble
Pharmacokinetics
Gl absorption Low
SMILES CC(C)C BBB permeant No
Physicochemical Properties P-gp substrate No
Formula C4H10 CYP1A2 inhibitor No
Molecular weight 5812 g/mol CYP2C19 inhibitor No
Num. heavy atoms 4 CYP2C9 inhibitor No
Num. arom. heavy atoms 0 CYP2D6 inhibitar No
Fraction Csp3 1.00 CYP3A4 inhibitor No
MNum. rotatable bonds 0 Log Kp, (skin permeation) -5.17 cmis
Num. H-bond acceptors 0 .
Num. H-bond donors 0 Drugllifenéss
Molar Refractivity 2134 Lipinski Yes, 0 violation
TPSA 0.00 A2 Ghose No; 3 violations: MW<160, MR<40, #atoms<20
Lipophilicity Veber Yes
Log Py, (LOGP) 1.91 Egan ves
No; 3 violations: MW<200, #C<5,
Log Pgpy (XLOGP3) 2.09 Muegge Heteroatoms<2
Log Py (WLOGP) 1.66 Bioavailability Score 0.55
Log Py (MLOGP) 273 Medicinal Chemistry
Log Pgjy (SILICOS-IT) 072 PAINS O aler
Brenk 0 alert
Consensus Log Pojw 182 Leadikeness No; 1 violation: MW=250
Synthetic accessibility 1.00

Nota. Tomado de la plataforma suiza bioinformatica SwissADME

3.5. Calculo y obtencion de estructuras 3D

El software Avogadro es una plataforma grafica con un método computacional
que sirve para optimizar, construir, analizar y visualizar moléculas en diferentes estudios
en interacciones entre el carbono y el hidrégeno con la ayuda de la herramienta
automatica que posee dicho programa. Avogadro puede importar su informacion en
cualquier formato de archivo, este software puede leer datos CML (Chemical Markup
Language) y mostrar la geometria molecular en una, dos o tres dimensiones (Avery et

al., 2018) (De Jong et al., 2013) (Salha et al., 2020).


http://swissadme.ch/index.php
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3.5.1. Elaboracién de archivos con coordenadas 3D sin optimizar

Para la elaboracién de archivos con coordenadas 3D no optimizadas de los
componentes de entrada y salida del proceso de polimerizacion y alquilacion se
requiere del programa Avogadro, en el cual es posible abrir archivos en formato MDL
Molfile (*.mol), el cual es generado por el procesamiento de moléculas en el software

ChemDraw. A continuacion, se detallan los pasos para obtener dicha informacion.
Paso 1: ingresar programa Avogadro.

Figura 42

icono del programa Avogadro

Nota. Tomado del programa Avogadro.

Paso 2: abrir el archivo generado en el software ChemDraw en formato MDL Molfile

(*.mol).
Figura 43

Pantalla inicial para abrir el archivo

A untitled.cml - Avogadro
File | Edit View Build Select Extensions Crystallography Settings Help
9 New Ctrl+N Be Edquit (| e b kD B 5 % |Tool Settings... | Display Settings...
4 Open Ctrl+ 0 [5
view 1
Open Recent r b
9 Close Ctrl+W 3
= Save Ctrl+5 3
W savess.. Ctrl+Shift+5
Revert To Saved 4
B v
Import L
Export v E

Quit CulvQ |8 x
Element: |Carbon (6) -
Bond Order: Single
Adjust Hydrogens




Nota. Tomado del programa Avogadro.
Paso 3: seleccionar el archivo y abrir.
Figura 44

Ventana para abrir el archivo MDL Molfile (*.mol)

O New Open fdSave | @Cose EJQuit (| £ 4 l0 & Kk D § ¥ X [Tool Settings... | Display Settings. .

Display Types 8 x

View 1
Aues Ry
Ball and Stick &
[] Cartoon -~
(] Dipole o A Open File
F p
R — . @ v 1 L molpmeipgama . » Esds v G B »
1t abel sy _
Organizar ~  Nueva carpeta = - @
Add Duplcate | | Remove B
A Nombre Fechs de modifica.. Tipo
Draw Settings & x % Este cquipo 5
5 | Propano.mol PM  Archivo MOL
escargss
Sement: [Carbon (6)  + e 9 Propilenc.mol PM__ Archivo MOL
Documentos =
Bond Order: [Snge + .
[] Adiust Hydrogens £l Imagenes
B Masica
® persenal (pc)
8 Videos
&, Discolocal ()
s respaldos (D)
G Red
1 pC v < >
Nombre:  Propileno.mel | | Commen melecule formats (% +
Abrir Cancelar

Nota. Tomado del programa Avogadro.
Paso 4: abrir y seleccionar Yes
Figura 45

Generacion de la molécula propileno en 3D

O New Open | Save | OClse Edquit -| £ [0 & K D E 5 N |ToolSettings... | Display Settings. .
Display Types & x
View 1
Axes
Ball and Stick
[] Cartoon
] Dipole
[ Force
[ Hydrogen Bond Pl

Add Dupicate: Remove
Dran Settings 8 x
Element: [Carbon (5} ~ Avogadro
Bond Order: |Sngle =

This file does not contain 3D coordinates.

Adjust Hydrogens.
Do you want Avagadro to build a rough
geometry?




Nota. Tomado del programa Avogadro.

Paso 5: seleccionar en la pestafa cinta de opciones Extensions y en la ventana

emergente elegir la opcién Gaussian.

Figura 46

Generacion de coordenadas 3D no optimizadas del molecular propileno.

A

Propileno.mol - Avogadro

File Edit View Build Select | Edensions | Crystallography Settings Help

ONew fdopen |fsave 9 Animation...
Display Types Optimize Geometry  Ctrl+Alt+O
Axes Molecular Mechanics

Ball and Stick

GAMESS
[] Dipole Abinit...
O Force Dalton...
[ Hydrogen Bond GAMESS-UC
Add Duplicate Ref Gaussian.
MOLPROQ...
Navigate Settings MOPAC...
Display visual cues NWChem...
PSK...
Q-Chem.
LAMMPS...

Molecular Orbitals...
Orea

QTAIM

GLSL Shaders...

Spectra..

Create Surfaces...

Nota. Tomado del programa Avogadro.

€ %2 |ToolSettings...| |Display Settings.
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Paso 6: Recuperar las coordenadas cartesianas en 3D no optimizadas generadas por

Avogadro de la molécula del propileno.

Figura 47

Obtencién de las coordenadas 3D sin optimizar del propileno



ONew f40pen fdSave @cose Edquit || A blle & K D E 5l & [tod settings... | [Display Settings.

Display Ty 8 x
SPoy TYpes View 1

Axes y - -
Ball and Stick y Gaussian Input
[ Cartoon -~

[] Dipole P ] Title:
[] Force

[] Hydrogen Bend

jon: | Geometry Optimization ~

Add Duplicate Theary BiYP ~ asis: 6-316(d) v

Charge: 0 |3 Mulbplicity: |1 [+

Navigate Settings
Display visual cues output:  |Standard v Checkpoint: [

Format: | Cartesian
Title ~
01

v

Generate. ., Close

Nota. Tomado del programa Avogadro.

3.5.2. Elaboracion de archivos con coordenadas 3D optimizadas

Para la elaboracion de archivos con coordenadas 3D no optimizadas de los
componentes de entrada y salida del proceso de polimerizacion y alquilacién se
requiere del programa Avogadro, en el cual es posible abrir archivos en formato MDL
Molfile (*.mol), el cual es generado por el procesamiento de moléculas en el software
ChembDraw., mediante el uso de la herramienta de optimizacién automatica Auto
Optimize la cual optimiza la geometria molecular a campos de fuerza exclusivos para

hidrocarburos. A continuacion, se detallan los pasos para obtener dicha informacion.

Paso 1: ejecutar todos los pasos del apartado 3.5.1.

Paso 2: seleccionar en la pestafia cinta de opciones Auto Optimization Tool
Figura 48

Representacion del icono Auto Optimization Tool
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File Edit View Build Select Extensions Crystallography Settings Help

Y New {=! Open Hsave 9 dgze E4 Quit f - |ﬂ & .‘ -‘-f < |Tool Settings... ||Display Settings...

Display T T X
o= View 1 Auto Optimization Tool
A Auxes g Navigstion Functions when click ¢
: avigation Functions when clicking in empty space,
Ealr‘tand Stick ’: Left Mouse:  Rotate Space
artoon o
[_] Dipole P ¥y
[ Force Double-Click: Reset View
[] Hydrogen Bond )
e When running:
Add Duplicate Remove Left Mouse:  Click and drag atorns to move them.
Navigate Settings 0 X

Display visual cues

Nota. Tomado del programa Avogadro.

Paso 3: en las opciones desplegadas de AutoOptimization Setting, se selecciona el
campo de fuerza MMFF94 para hidrocarburos, e iniciar el calculo al seleccionar Star.
Figura 49

Seleccion del campo de fuerza MMFF94
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A

File Edit Wiew Build 5elect Extensions Crystallography Settings Help

Onew Ldopen |fsave ©close Edout || b0 & kD E |
Display Types [ 4

View 1

Axes A
Ball and Stick
[] Cartoon

[] Dipole

[] Force

[] Hydrogen Bond :‘:' o

&
&
&
&

Add Duplicate Remove

AutoOptimization Settings B X

Force Field: |UFF -

GAFF
Steps per Update: | Ghemical

Algorithm:

Steepest Descent
[ ] Fixed atoms are movable
[] 1anored atoms are movable

Start

Nota. Tomado del programa Avogadro.

Paso 4: repetir reiteradamente los pasos 5 y 6 del apartado 5.3.1. para la generaciéon y

obtencion de las coordenadas 3D optimizadas.

3.5.3. Reporte la energia de optimizacién

Para obtener la energia de optimizacion de cada molecular presente en la
entrada y salida del proceso de polimerizacién y alquilacion es necesario realizar la
optimizacion de la molécula y automéaticamente se generara el valor en la parte superior
del lado izquierdo de la pantalla principal del programa Avogadro cuando el diferencial
de energia llega a cero. Se muestra la energia de optimizacion reportada para la

molécula del propileno en unidades de KJ/mol que se ilustro en el apartado 3.5.2.

Figura 50

Obtencion de la energia de optimizacion de la molécula del propileno
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Eile Edit View Build 5elect Extensions Crystallography Settings Help
Onew [hopen |gfsave ©ciose Edqut | # b0 & K D|E D S

Display Types q X .
View 1

¥

Hes M
Ay AutoOpt: E = 27. 1439 kJfmal (dE = 0)

Ball and Stick
[] Cartoon

O Dipole

[] Force

[] Hydrogen Bond p

LYWL WY

Num Constraints: 0

Nota. Tomado del programa Avogadro.

3.5.4. Elaboracién de las iméagenes con coordenadas 3D sin optimizar y
optimizadas

Para la elaboracion de las imagenes 3D de los componentes organicos que se
encuentran presentes en los flujos de entrada y salida del proceso de polimerizacion y
alquilacion, se la pudo obtener usando los programas PyMOL o Chemcraft, donde
inicialmente las estructuras fueron graficadas como imagenes en 3D sin optimizar y
optimizadas. El procedimiento para Chemcraft se fundamenta en la visualizacion por
estilos, dichos estilos de presentaciéon de las moléculas procesadas en 3D se detallan

como plantillas disponibles y modificables a la vez.

Tabla 16

Molécula de propileno los estilos en 3 dimensiones disponibles en Chemcraft

Nombres de estilos Presentaciéon en 3D
Basic 1 I\
(. ?
-
Y ¢
Basic 2 oL @
(.
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Nombres de estilos

Presentacion en 3D

Basic 3

Cpk Coloring

Simple

Big Atoms

Sticks

Publication 1

Publication 2
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Nombres de estilos

Presentacion en 3D

Publication 3

Quick

Gaussview Style

Hyperchem Style

Spartan Style

-
f
e
® \

Nota. Tomado del software Chemcraft.

Paso 1: ingresar en el programa Chemcratf

Figura 51

icono del programa Chemcraft

Chemcraft
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Nota. Tomado del programa Chemcratf.

Paso 2: seleccionar en la pestafia cinta de opciones File y en la ventana emergente
elegir la opcidn Open, para abrir el archivo en formato MDL SDfile(*.mol) que se obtuvo

del programa Avogadro.

Figura 52

Ventana principal para abrir los archivos MDL SDfile(*.mol)

£

File Edit Wiew Display Tools  Help

Clear

Open Ctrl+0 :_

Reopen [ ﬁ
Open multiple files |

Save as »

Save multiple files 3

Exit

Nota. Tomado del programa Chemcratf.

Paso 3: para mostrar el tipo de atomos se presiona el botdén H, de la cinta de opciones

de la pestafia Image.
Figura 53
Cinta de opciones de la pestafia Image del programa Chemcratf.

File Edit  View Display Tools Help

Image Abstract Source Coord Image/abs.

8 ® i ¥ woee0 £ 08 @3x

Nota. Tomado del programa Chemcratf.
Figura 54

Propeno en 3D en del programa Chemcratf



i Fle  Edt View Diplny Teck Help

v+ OpenBabel031021091530
image  Abstract  Source

Coord | Imagelabs,

|8 o S EE e elokwlol B o & s

L e ] -

il

BlE <> O

b4 e

Nota. Tomado del programa Chemcratf.
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Paso 3: elegir un estilo en 3D conveniente en la pestafia cinta de opciones Display, en

este caso se trabajé con Basic 2.

Figura 55

Eleccion del formato de presentacion de la imagen 3D obtenida

File Edit Yiew Display Tools Help

| Abstr:

|

Basic 1

Basic 2

Basic 3

CPK coloring

Simple

Big atoms

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 atorns)

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

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

Quick

GaussView style

Hyperchem style

Spartan style

Customize

Nota. Tomado del programa Chemcratf.
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Paso 4. guardar en formato correspondiente para tener la imagen de buena calidad y

visualizacion.
Figura 56

Paso para guardar la imagen 3D de la molécula de propileno

File Edit Yiew Display Tools  Help

Gtz purce Coord Image/abs.

Open Ctrl+Q [

Reopen 3 ﬁ W@ e1|B®|O p ﬂl@ @I Bl
Open multiple files

Save as 3 Save structure (as XYZ or XMOL file) Ctrl+5

Save multiple files [ Save xyz file with multiple structures from muly-job output

Save xyz file with multiple structures from Scan/IRC job

Save .mfj file (MOBCAL input)

Save .sdf file

Save Tinker file (.tnk)

Save MDL Mol file 3

Exit

Save image

Nota. Tomado del programa Chemcratf.

PyMOL es un software de visualizacién de estructuras moleculares 3D. Para el
presente trabajo los resultados que se presentaran en el capitulo 5 han sido procesados
con el software Chemcratf, no obstante, en esta seccién se muestra cémo llevar a cabo
la elaboracion de las imagenes con coordenadas 3D sin optimizar y optimizadas en
PyMOL, la generacién de las imagenes en 3D sin optimizar y optimizadas llevan el

mismo procedimiento.
Paso 1: arrastrar el archivo en formato MDL Molfile (*.mol) de la molécula al icono
del programa PyMOL

Figura 57

Creacion de archivos en el programa PyMOL
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Monoethanolamina.mol
Mondéxido de carbono.mol
n-Butano.mol

n-Butileno.mol

Nitrogeno.mol =
PyM)

<+ Abrir con PyMOL

Nonano.mol
n-Pentano (amilenos).mol
Octana.mol
Oxigeno.mol
Propano.mol
Propano2.mol

Bl Propeno
Propeno.mol

| Propileno.mol 14/2/2021 17:26 Archivo M v W
< >

Nota. Tomado del programa PyMOL.

Paso 2: seleccionar en la pestafia cinta de opciones Ay en la ventana emergente elegir

la opcidn hydrogens, y a su vez add.

Figura 58

Adicion de hidrogeno a la molécula de propileno

Propilen ge

Nota. Tomado del programa PyMOL.
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Figura 59

Visualizacion por defecto de la molécula de propeno en PyMOL

B | PyMOL Viewer - a X

B [ T [
Propileno Fropil E[

PuMOL> _

Nota. Tomado del programa PyMOL.

Paso 3: para mejor presentacion, elegir la pestafia cinta de opciones Sy en la ventana

emergente elegir la opcién sticks.

Figura 60

Presentacion 3D en PyMOL de la molécula de propeno
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Nota. Tomado del programa PyMOL.

Paso 3: para tener la imagen de buena calidad y visualizacién, escribir la palabra ray

seguido de la resolucion deseada, por ejemplo “ray 900,600”.

Figura 61

Barra de acceso rapido de la interfaz del programa PyMOL e imagen mejorada

7%

File Edit Buld Movie Display Setting Sceme Mouse Wizard Plugin delp‘
Please Visit NTLP:,/www.pymol.org/funding. ntml for more information and _2|[ Reset [ zoom [ Orient [ Draw | Ray
contact salest g when you are ready s bscription.

Unpick | Desclect | Rock | GetView

i b 1d integr n n n-source PyM .
This Executal d integrates and extends Open-Source PymOL 1.3 1< [ < Stop | Py | > | >1 | MOear

ExecutivelLoad Petroqumi ca\8\UIC\1\C1culos\CHEMDRAW\mo1\Entradas\Propileno.mol1"
loaded as "Propileno”, through state 1.
PYMOL>ray 1000,500 . L
Ray: render time: 0.15 sec. = 23841.1 frames/hour (0.15 sec. accum.). Rebuid| Abort]
PyMOL>ray 200,600
Ray: render time: 0.31 sec. = 11726.4 frames/hour (0.46 sec. accum.). -
PyMOL> [ray 900,600
= [m] X

51 PyMOL Viewer
n

S TR TH
[Propilenc Propil B[ H™

Nota. Tomado del programa PyMOL.

Paso 4: recuperar la molécula guardando desde la barra de acceso rapido de la interfaz
de PyMOL o capturando la imagen con las herramientas del ordenador desde la interfaz

del programa.
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Figura 62

Propeno en 3D en del programa PyMOL.

Nota. Tomado del programa PyMOL.



106

Capitulo IV

Resultados y discusidn

4.1. Generacion de una lista de moléculas organicas presentes en el flujo de
entrada en el proceso de polimerizacion y alquilacion
4.1.1. Busqueda de datos internacionales

En la bibliografia reportada se ha encontrado especies quimicas que se repiten,
esto ocurre debido los diversos enfoques de investigacion de cada autor ya que en las
refinerias los procesos a emplearse difieren mucho entre ellas al depender de las
necesidades de produccién, el crudo disponible entre otros factores, de modo que se ha
recopilado las especies quimicas involucradas en las corrientes de ingreso a los
proceso de polimerizacion y alquilacion de forma general en las tablas 16 y 17,en las
gue se muestra la numeraciéon por molécula en la columna 1y en la columna dos el

nombre IUPAC obtenido en ChemDraw.

Proceso de polimerizacion

Se ha recopilado una lista general de compuestos quimicos para la corriente de
entrada del proceso de polimerizacion de diversos autores procedentes de diferentes
fuetes, la cual se detalla en la tabla 17 donde se estructura el nimero de molécula y el
compuesto quimico que servira posteriormente para realizar los calculos

correspondientes.



Tabla 17
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Moléculas organicas presentes en el flujo de entrada en el proceso de polimerizacion

NUmero de molécula

Compuesto quimico

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

sulfuro de hidrégeno
agua
2-metilbut-2-eno
etano
etileno
heptano
hexano
hidrégeno
isobutano
isobutileno
isopentano
metano
monoxido de carbono
butano
but-1-eno
nitrégeno
nonano
pentano
octano

oxigeno
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Numero de molécula Compuesto quimico

21 propano
22 (e)-but-2-eno
23 prop-1-eno

Proceso de alquilacion

A partir de la busqueda bibliogréafica en diferentes articulos cientificos, libros y
patentes se logra obtener una lista general de compuestos quimicos para la corriente de
entrada del proceso de alquilacion, la cual se detalla en la tabla 18 donde se estructura
el nimero de molécula y el compuesto quimico que servird posteriormente para realizar

los céalculos correspondientes.

Tabla 18

Moléculas orgéanicas presentes en el flujo de entrada en el proceso de alquilacion

Numero de molécula Componente de entrada

1 Propano

2 Propileno

3 Isobutano

4 n-butano

5 Buteno

6 Isopentano

7 n-pentano

8 3-metil-1-buteno

9 1-penteno




Nimero de molécula

Componente de entrada

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

2-metil-1-buteno
2-penteno
2-metil-2-buteno
Ciclopenteno
2-metil-1,3-butadieno
trans-1,3-pentadieno
Ciclopentadieno
Isobuteno
1,3-butadieno
trans-2-buteno

cis-2-buteno

4.1.2. Busqueda de datos del petréleo ecuatoriano
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Los datos presentados en la tabla 19 son producto de la planta de planta de gas

Shushufindi en Ecuador, en racion a la lista de compuestos internacionales se observo

gue, debido a la diferencia del tipo yacimiento y grado api de crudo, el gas ecuatoriano

mencionado tiene hasta la olefina C; y carece de otras especies quimicas como C4*

hidrégeno, oxigeno, agua, acido sulfhidrico.

Tabla 19

Datos de gas dulce ecuatoriano

NUmero de molécula

Compuesto quimico

6

etano
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NUumero de molécula Compuesto quimico

14 metano

15 mondxido de carbono
16 nitrégeno

22 propano

4.2. Generacién de una lista de moléculas orgénicas presentes en el flujo de
salida en el proceso de polimerizacion y alquilacion
4.2.1. Busqueda de datos internacionales
Proceso de polimerizacion

A partir de la busqueda bibliogréafica en diferentes articulos cientificos, libros y
patentes se logra obtener una lista general de compuestos quimicos para la corriente de
salida del proceso de polimerizacion, la cual se detalla en la tabla 20 donde se
estructura el nimero de molécula y el compuesto quimico que servira posteriormente

para realizar los célculos correspondientes.

Tabla 20

Moléculas organicas presentes en el flujo de salida en el proceso de polimerizacion

Numero de molécula Compuesto quimico

1 2,2,5-trimetilhexano
2,2-dimetilpropano

2,3,5-trimetilhexano

2,4-dimetilheptano

2
3
4 2,3-dimetilhexano
5
6 2,4-dimetilhexano
7

2,5-dimetilheptano
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NUmero de molécula

Compuesto quimico

8
9
10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34

2,5-dimetilhexano
2,6-dimetilheptano
2-metilbutano
2-metilheptano
2-metiloctano
2-metilpropano
3,4-dimetilheptano
3-etil-2,4dimetilpentano
3-metilheptano
3-metiloctano
4-metiloctano
but-1-eno
2,4,4,6,6,8,8,10,10,12,12-undecametiltridec-2-eno
2,4,4-trimetilpent-1-eno
Etanotiol
hept-1-eno
hex-1-eno
dec-1-eno
undec-1-eno
dodec-1-eno
tridec-1-eno
tetradec-1-eno
pentadec-1-eno
pent-1-eno
Eteno
Propano

2,4,4,6,6-pentametilhept-2-eno
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Proceso de alquilacion

A partir de la busqueda bibliogréafica en diferentes articulos cientificos, libros y
patentes se logra obtener una lista general de compuestos quimicos para la corriente de
salida del proceso de alquilacion, la cual se detalla en la tabla 21 donde se estructura el
ndamero de molécula y el compuesto quimico que servira posteriormente para realizar

los calculos correspondientes.

Tabla 21

Moléculas orgéanicas presentes en el flujo de salida en el proceso de alquilacion

Numero de molécula Componentes de salida

1 Propano

2 Isobutano

3 n-butano

4 Isopentano

5 n-pentano

6 2,2-dimetilbutano
7 2,3-dimetilbutano
8 2-metilpentano

9 3-metilpentano
10 n-hexano

11 2,2-dimetilpentano
12 2,4-dimetilpentano
13 2,2,3-trimetilbutano

14 3,3-dimetilpentano




NUmero de molécula

Componentes de salida

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

2,3-dimetilpentano
2-metilhexano
3-metilhexano
3-etilpentano
n-heptano
2,2 ,4-trimetilpentano
2,2-dimetilhexano
2,4-dimetilhexano
2,5-dimetilhexano
2,2,3-trimetilpentano
3,3-dimetilhexano
2,3,4-trimetilpentano
2,3-dimetilhexano
4-metilheptano
2-metilheptano
2,3,3-trimetilpentano
3,4-dimetilhexano
3-metilheptano
2,2,5-trimetilhexano
n-octano
nonano
decano

undecano

113
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Numero de molécula Componentes de salida

38 dodecano

4.2.2. Blusqueda de datos del petroleo ecuatoriano

En la bibliografia revisada para la elaboracion de este trabajo no se ha
encontrado datos de los procesos de polimerizacion y alquilacion, esto se atribuye a
que en Ecuador las refinerias en su mayoria no poseen procesos cataliticos, y a su vez
los reportes generados de las unidades de procesos de dichas refinerias no son de

acceso publico.

4.3. Procesamiento y obtencion de estructuras quimicas 2D y propiedades
guimicas basicas
4.3.1. Generacion de estructuras quimicas en 2D y procesamiento de propiedades
basicas

La generacion de estructuras 2D y la obtencion de las propiedades basicas se
realiza mediante del software ChemDraw de facil de uso y donde es posible insertar o
dibujar moléculas organicas que se encuentran presentes en los flujos de entrada y
salida del proceso de polimerizacién y alquilacién que son reportadas en las tablas a

continuacion.

Proceso de polimerizacion

De la lista general de la corriente de alimentacion al proceso de polimerizacion
se ha investigado que, los compuestos representativos de dicha corriente son el
propileno, iso-butileno, n-butileno y 2-metilbut-2-eno o amilenos. Por lo tanto, se
presentara parra tres de estas moléculas las estructuras en 2D y el procesamiento de
propiedades bésicas de estas tres de estas moléculas, mientras que el procesamiento

del resto de moléculas se mostrara en el Anexo 1.
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La generacion de estructuras quimicas en 2D y procesamiento de propiedades
basicas de propileno, muestra su estructura esquelética o lineoangular en la que
simboliza los enlaces de los atomos de carbono mediante lineas rectas, en forma de
zigzag, omitiendo en la presentacion los atomos de hidrégeno, se muestra también la
formula molecular C;Hg, el peso molecular de 42,0810 y el correspondiente andlisis
elemental donde se tiene que, la composicion de carbono en la molécula es de 85,63%

y 14,37% para el hidrogeno.

Tabla 22

Generacion de estructuras quimicas en 2D y procesamiento de propiedades basicas de

propileno.

Molécula 23

RN

Férmula quimica:
C3Hg
Peso molecular: 42,0810
Analisis elemental: C, 85,63; H, 14,37

Se presenta para el n-butileno su estructura lineoangular en la que simboliza los
enlaces de los atomos de carbono mediante lineas rectas en forma de zigzag, se
muestra también la féormula molecular C,Hg, el peso molecular de 56,1080 y el
correspondiente andlisis elemental donde se tiene que, la compaosicion de carbono en la

molécula es de 85,63% y 14,37% para el hidrégeno.
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Tabla 23

Generacion de estructuras quimicas en 2D y procesamiento de propiedades basicas de

n-butileno.

Molécula 15

Férmula quimica: C4Hg
Peso molecular: 56,1080
Analisis elemental: C,
85,63; H, 14,37

En relacién al 2-metilbut-2-eno su estructura se la presenta de forma esquelética

o lineoangular, omitiendo en la presentacion todos los atomos de hidrogeno, se muestra
también la formula molecular CsH,,, el peso molecular de 70,1350 y el correspondiente
analisis elemental donde se tiene que, la composicién de carbono en la molécula es de

85,63% y 14,37% para el hidrégeno.
Tabla 24

Generacion de estructuras quimicas en 2D y procesamiento de propiedades basicas de

2-metilbut-2-eno.

Molécula 3

X

Férmula quimica: CsHyq
Peso molecular: 70,1350
Analisis elemental: C, 85,63;
H, 14,37

Segun (Al-Qahtani & Elkamel, 2015) los productos de salida de polimerizacién

son: es nafta pesada, n-Butano y GLP , debido a esto se presentara las estructuras
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quimicas en 2D y procesamiento de propiedades basicas de etanotiol y 2-metilpropano
puesto que son los componentes mayoritarios de GLP (Raslavi€ius et al., 2014) y al
cotrimeros de isobuteno (Munday, John C, J Mcgee, 1948) es un producto de
refinacion en los cortes de isobuteno, los demas compuestos quimicos presentes en la

corriente de salida del proceso de polimerizacién se muestra en el Anexo 1.

La generacion de estructuras quimicas en 2D y procesamiento de propiedades
bésicas de etanotiol muestra su estructura lineoangular omitiendo en la presentacion
todos los atomos de hidrégeno, se muestra también la formula molecular C,HgS, el peso
molecular de 62,1300 y el correspondiente analisis elemental donde se tiene que, la
composicion de carbono en la molécula es de 38,66%, el porcentaje de hidrégeno es de

9,73 y 51,60% para el azufre.

Tabla 25

Generacion de estructuras quimicas en 2D y procesamiento de propiedades basicas de

etanotiol.

Molécula 22

/\SH

Férmula quimica: C,HgS
Peso molecular: 62,1300
Analisis elemental: C, 38,66; H, 9,73; S,
51,60

Para el producto de polimerizacién 2-metilpropano muestra su estructura
lineoangular, también la formula molecular C,H,, €l peso molecular de 58,1240y el
correspondiente andlisis elemental donde se tiene que, la compaosicion de carbono en la

molécula es de 82,66% y 17,34% para el hidrégeno.
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Tabla 26

Generacion de estructuras quimicas en 2D y procesamiento de propiedades basicas de

2-metilpropano.

Molécula 13

Formula quimica: C4H¢q
Peso molecular: 58,1240
Analisis elemental: C, 82,66; H, 17,34

Para el cotrimeros de isobuteno o 2,4,4,6,6,8,8,10,10,12,12-undecametiltridec-2-

eno se muestra los enlaces de los atomos de carbono mediante lineas rectas en forma
de zigzag, omitiendo en la presentacion todos los atomos de hidrogeno; es decir su
estructura lineoangular, se presenta también la férmula molecular C,,H,g, €l peso
molecular de 336,6480 y el correspondiente analisis elemental donde se tiene que, la

composicion de carbono en la molécula es de 85,63% y 14,37% para el hidrégeno.
Tabla 27

Generacion de estructuras 2D y propiedades basicas de cotrimeros de isobuteno

Molécula 20
=

Férmula quimica: Co4Hyg
Peso molecular: 336,6480
Analisis elemental: C, 85,63; H, 14,37
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Proceso de alquilacion

El isobutano es un componente de entrada que se encuentra presente en la
alimentacién del proceso de alquilacion. La estructura quimica 2D y las propiedades
fisicas del isobutano se presenta en la tabla 29 de manera esquelética o lineoangular,
en donde se muestra la férmula molecular C,H,, el peso molecular de 58,1240 y el
correspondiente andlisis elemental donde se tiene que, la compasicion de carbono en la

molécula es de 82,66% y 17,34% para el hidrogeno.

Tabla 28

Estructura quimica 2D y procesamiento de propiedades béasicas de la molécula

isobutano

Molécula 3

Férmula quimica: C4Hqq
Peso molecular: 58,1240
Analisis elemental: C, 82,66; H, 17,34

El isopentano es una molécula organica presente en la corriente de entrada al
proceso de alquilacion. La tabla 21 muestra su estructura quimica 2D y las propiedades
fisicas del compuesto de manera esquelética o lineoangular, en donde se indica su
férmula molecular C5H,,, el peso molecular de 72,1510 y el correspondiente analisis
elemental donde posee 83,24% de composicion de carbono y 16,76% de composicién

de hidrégeno.
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Tabla 29

Estructura quimica 2D y procesamiento de propiedades basicas de la molécula

isopentano

Molécula 6

Férmula quimica: CsHq5
Peso molecular: 72,1510
Analisis elemental: C, 83,24; H, 16,76

El proceso de alquilacion se da en base a una reaccion entre el isobutano y las
olefinas, en la tabla 31 se detalla la estructura quimica 2D y las propiedades fisicas de
1-buteno de manera esquelética o lineoangular, en donde se reporta la férmula
molecular C,Hg, el peso molecular de 56,1080 y el correspondiente analisis elemental
donde se tiene que, la compaosicion de carbono en la molécula es de 85,63% y 14,37%

para el hidrégeno.

Tabla 30

Estructura quimica 2D y procesamiento de propiedades basicas de la molécula 1-

buteno

Molécula 5

Férmula quimica: C4Hg
Peso molecular: 56,1080
Analisis elemental: C, 85,63; H, 14,37
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El 2,2-dimetilbutano es un componente de salida que se encuentra presente
como producto del proceso de alquilacion. La estructura quimica 2D y las propiedades
fisicas del 2,2-dimetilbutano se presenta en la tabla 32 de manera esquelética o
lineoangular, en donde se muestra también la férmula molecular C4H, 4, €l peso
molecular de 86,1780 y el correspondiente andlisis elemental donde se tiene que, la

composicion de carbono en la molécula es de 83,62% y 16,38% para el hidrégeno.

Tabla 31

Estructura quimica 2D y procesamiento de propiedades basicas de la molécula 2,2-

dimetilbutano

Molécula 6

Férmula quimica: CgHq4
Peso molecular: 86,1780
Analisis elemental: C, 83,62; H, 16,38

El 2,2-dimetilpentano es una molécula organica presente en la corriente de

salida del proceso de alquilacion. La tabla 33 muestra su estructura quimica 2D y las
propiedades fisicas del compuesto de manera esquelética o lineoangular en donde se
muestra la formula molecular C;H,¢, €l peso molecular de 100,2050 y el correspondiente
analisis elemental donde posee 83,90% de composicién de carbonoy 16,10% de

composicion de hidrégeno.

Tabla 32

Estructura quimica 2D y procesamiento de propiedades bésicas de la molécula 2,2-

dimetilpentano
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Molécula 11

Férmula quimica: C;H4g
Peso molecular: 100,2050
Analisis elemental: C, 83,90; H, 16,10

Los productos del proceso de alquilacion se obtienen de la reaccion entre el
isobutano y las olefinas, en la tabla 34 se detalla la estructura quimica 2D y las
propiedades fisicas de 2,2,4-trimetilpentano de manera esquelética o lineoangular, en
donde se muestra la formula molecular CgH;g, €l peso molecular de 114,2320 y el
correspondiente andlisis elemental donde se tiene que, la composicion de carbono en la

molécula es de 84,12% y 15,88% para el hidrégeno.

Tabla 33

Estructura quimica 2D y procesamiento de propiedades bésicas de la molécula 2,2,4-

trimetilpentano

Molécula 20

Férmula quimica: CgH4g
Peso molecular: 114,2320
Analisis elemental: C, 84,12; H, 15,88

La molécula organica 2,2,5-trimetilhexano presente en la corriente de salida del
proceso de alquilacion, muestra su estructura quimica 2D y las propiedades fisicas del
compuesto de manera esquelética o lineoangular en la tabla 35, donde indica su

férmula molecular CyH,,, €l peso molecular de 128,2590 y el correspondiente analisis
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elemental donde posee 84,28% de composicién de carbono y 15,72% de composicién
de hidrégeno.
Tabla 34

Estructura quimica 2D y procesamiento de propiedades basicas de la molécula 2,2,5-

trimetilhexano

Molécula 33

Férmula quimica: CgHyq
Peso molecular: 128,2590
Analisis elemental: C, 84,28; H, 15,72

En el Anexo 2 se encuentra la estructura quimica 2D y procesamiento de

propiedades basicas de los demas compuestos de entrada y salida del proceso.

4.3.2. Generacion automética de nomenclatura IUPAC
Proceso de polimerizacion

Con el uso del software ChemDraw se hizo posible la generacién automatica de
la nomenclatura IUPAC para todos los compuestos quimicos. A continuacion, se
muestran las tablas 36 y 37 una lista general de todas las moléculas presentes en los
flujos de entrada y salida del proceso de polimerizacion donde se indica el numero de

molécula, los componentes de entrada y su nomenclatura IUPAC.

Tabla 35

Nomenclatura IUPAC para los componentes de entrada del proceso de polimerizacion



Numero

Componentes de entrada

Nomenclatura IUPAC

A W N

»

10
11
12
13
14
15
16

17

18
19
20
21
22
23

acido sulfhidrico

agua

amilenos (2-methyl-2-butene)

etano
etileno

heptano

hexano
hidrégeno

iso-butano
iso-butileno
iso-pentano
metano
mondxido de carbono
n-butano
n-butileno

nitrégeno
nonano

n-pentano (amilenos)
octano
oxigeno
propano
propeno

propileno

sulfuro de hidrégeno
agua
2-metilbut-2-eno

etano
etileno

heptano

hexano
hidrégeno

isobutano
isobutileno
isopentano
metano
mondxido de carbono
butano
but-1-eno

nitrégeno
nonano

pentano
octano
oxigeno
propano
(e)-but-2-eno

prop-1-eno

Tabla 36

Nomenclatura IUPAC para los componentes de salida del proceso de polimerizacion
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Numero Componentes de entrada Nomenclatura IUPAC
1 2,2 ,5-trimetilhexano 2,2 ,5-trimetilhexano
2 2,2-dimetilpropano 2,2-dimetilpropano
3 2,3,5-trimetilhexano 2,3,5-trimetilhexano
4 2,3-dimetil-hexano 2,3-dimetilhexano
5 2,4-dimetilheptano 2,4-dimetilheptano
6 2,4-dimetil-hexano 2.,4-dimetilhexano
7 2,5-dimetilheptano 2,5-dimetilheptano
8 2,5-dimetil-hexano 2,5-dimetilhexano
9 2,6-dimetilheptano 2,6-dimetilheptano
10 2-metilbutano 2-metilbutano
11 2-metil-heptano 2-metilheptano
12 2-metil-octano 2-metiloctano
13 2-metilpropano 2-metilpropano
14 3,4-dimetilheptano 3,4-dimetilheptano
15 3-etil-2,4-dimetilpentano 3-etil-2,4dimetilpentano
16 3-metilheptano 3-metilheptano
17 3-metil-octano 3-metiloctano
18 4-metil-octano 4-metiloctano
19 butileno but-1-eno
20 cotrimeros de isobuteno  2,4,4,6,6,8,8,10,10,12,12-undecametiltridec-2-eno
21 diisobutileno 2,4, 4-trimetilpent-1-eno
22 etanotiol etanotiol
23 hepteno hept-1-eno
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Numero Componentes de entrada

Nomenclatura IUPAC

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

hexeno
olefina c10
olefina c11
olefina c12
olefina c13
olefina c14
olefina c15

penteno
polietileno

propano

triisobuteno

hex-1-eno
dec-1-eno
undec-1-eno
dodec-1-eno
tridec-1-eno
tetradec-1-eno
pentadec-1-eno
pent-1-eno
eteno

propano

2,4,4,6,6-pentametilhept-2-eno

Proceso de alquilacion

Mediante el manejo del software ChemDraw se hizo posible la generacion

automatica de la nomenclatura IUPAC para todos los compuestos quimicos. A

continuacién, se muestran las tablas 38 y 39 una lista general de todas las moléculas

presentes en los flujos de entrada y salida del proceso de alquilacién donde se indica el

namero de molécula, los componentes de entrada y su nomenclatura IUPAC.

Tabla 37

Nomenclatura IUPAC para los componentes de entrada del proceso de alquilacion



NUmero

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

Componentes de

entrada

propano
propileno
isobutano
n-butano
buteno
isopentano
n-pentano
3-metil-1-buteno
1-penteno
2-metil-1-buteno
2-penteno
2-metil-2-buteno
ciclopenteno
2-metil-1,3-butadieno
trans-1,3-pentadieno
ciclopentadieno
isobuteno
1,3-butadieno
trans-2-buteno

cis-2-buteno

Nomenclatura
IUPAC

propano
prop-1-eno
isobutano
butano
but-1-eno
isopentano
pentano
3-metilbut-1-eno
pent-1-eno
2-metilbut-1-eno
trans-2-penteno
2-metilbut-2-eno
ciclopenteno
isopreno
trans-1,3-pentadieno
ciclopenta-1,3-dieno
2-metilprop-1-eno
buta-1,3-dieno
trans-but-2-eno

cis-but-2-eno

Tabla 38

Nomenclatura IUPAC para los componentes de salida del proceso de alquilaciéon
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Nimero de molécula

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

Componentes de
entrada

propano
isobutano
n-butano
isopentano
n-pentano
2,2-dimetilbutano
2,3-dimetilbutano
2-metilpentano
3-metilpentano
n-hexano
2,2-dimetilpentano
2,4-dimetilpentano
2,2,3-trimetilbutano
3,3-dimetilpentano
2,3-dimetilpentano
2-metilhexano
3-metilhexano
3-etilpentano
n-heptano
2,2,4-trimetilpentano
2,2-dimetilhexano

2,4-dimetilhexano

Nomenclatura IUPAC

propano
isobutano
butano
isopentano
pentano
2,2-dimetilbutano
2,3-dimetilbutano
2-metilpentano
3-metilpentano
hexano
2,2-dimetilpentano
2,4-dimetilpentano
2,2,3-trimetilbutano
3,3-dimetilpentano
2,3-dimetilpentano
2-metilhexano
3-metilhexano
3-etilpentano
heptano
2,2,4-trimetilpentano
2,2-dimetilhexano

2,4-dimetilhexano
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Nimero de molécula

Componentes de

entrada

Nomenclatura IUPAC

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

2,5-dimetilhexano
2,2,3-trimetilpentano
3,3-dimetilhexano
2,3,4-trimetilpentano
2,3-dimetilhexano
4-metilheptano
2-metilheptano
2,3,3-trimetilpentano
3,4-dimetilhexano
3-metilheptano
2,2,5-trimetilhexano
n-octano
nonano
decano
undecano

dodecano

2,5-dimetilhexano
2,2,3-trimetilpentano
3,3-dimetilhexano
2,3,4-trimetilpentano
2,3-dimetilhexano
4-metilheptano
2-metilheptano
2,3,3-trimetilpentano
3,4-dimetilhexano
3-metilheptano
2,2,5-trimetilhexano
octano
nonano
decano
undecano

dodecano

Proceso de polimerizacion

Mediante la utilizacién de software ChemDraw se hizo posible la generacion

4.3.3. Generaciéon automatica del cédigo SMILES

automatica del cédigo unidimensional para la representacion de estructuras quimicas

que se encuentran en los flujos de entrada y salida del proceso de polimerizacién con
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caracteres alfanuméricos de tipo ASCII. A continuacion, se muestran las tablas 40 y 41

una lista general de todas las moléculas con su correspondiente cédigo SMILE.

Tabla 39

Codigo SMILES para los componentes de entrada del proceso de polimerizacion

NUmero

10

11

12

13

14

15

16

17

18

Componentes de
entrada
sulfuro de hidrogeno

agua
2-metilbut-2-eno
etano
etileno
heptano
hexano
hidrégeno
isobutane
isobutileno
isopentano
metano
mondxido de carbono
butano
but-1-eno
nitrégeno
nonano

pentano

Codigo SMILES

[HIS[H]
[HIO[H]
C/C(C)=CIC
cC
c=C
cccecce
cccecce
[HIH]
cc(c)c
C=C(C)C
Ccc(C)C
C
[C-J#[O+]
ccce
c=ccc
N#N
cccecceccee

CCcCcC
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Numero Componentes de Cddigo SMILES
entrada
19 octano Cccccececece
20 oxigeno 0=0
21 propano CCcC
22 (e)-but-2-eno C=CC
23 prop-1-eno C=CC

Tabla 40

Codigo SMILES para los componentes de salida del proceso de polimerizacion

2,4-dimetilheptano

NUmero de Componentes de entrada SMILES
molécula
2,2,5-trimetilhexano Cc(c)(cycece(e)e
2,2-dimetilpropano CC(C)(C)C
2,3,5-trimetilhexano Cc(oc)c(c)ecioe
2,3-dimetilhexano Cc(c)c(e)eece

CC(C)(C)CC(C)=C

2,4-dimetilhexano Cc(Cc)cc(e)ee
2,5-dimetilheptano Cc(c)cce(e)ce
2,5-dimetilhexano cc(c)cce(eo)e
2,6-dimetilheptano cc(c)ceece(ec

2-metilbutano

cc(c)cc
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Numero de Componentes de entrada SMILES
molécula
11 2-metilheptano cc(cycececece
12 2-metiloctano Cc(C)ccececece
13 2-metilpropano CC(C)C
14 3,4-dimetilheptano CCc(C)c(ec)cece
15 3-etil-2,4dimetilpentano Cc(oc)c(coxe(oc
16 3-metilheptano Ccc(c)cecece
17 3-metiloctano CCc(C)cccecece
18 4-metiloctano Cccc(c)cecece
19 but-1-eno C=CcCC
20 2,4,4,6,6,8,8,10,10,12,12- CIC(C)=CIC(C)(CC(C)(C)CC(C)(C)
undecametiltridec-2-eno Cc(o)ye)eco)o)ec

21 2,4,4-trimetilpent-1-eno Cc(Cc)(c)cec(eo)=C
22 etanotiol CCS
23 hept-1-eno C=CccCcCccC
24 hex-1-eno C=CcCcCcCcC
25 dec-1-eno C=Ccccccecee
26 undec-1-eno C=Ccccececececec
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Numero de Componentes de entrada SMILES
molécula
27 dodec-1-eno C=Cccccececececce
28 tridec-1-eno C=CcCccccceececcecce
29 tetradec-1-eno C=CCCcCcccccecececece
30 pentadec-1-eno C=CcCccccceccececececececcce
31 pent-1-eno C=CcCcCC
32 eteno Cc=C
33 propano CCC
34 2,4,4,6,6-pentametilhept-2-eno CI/C(C)=C/C(CC(C)(C)C)(C)C

Proceso de alquilacion

Utilizando el software ChemDraw se hizo posible la generaciéon automatica del

cbdigo unidimensional para la representacion de estructuras quimicas que se

encuentran en los flujos de entrada y salida del proceso de alquilacién, con caracteres

alfanuméricos de tipo ASCII. A continuacion, se muestran las tablas 42 y 43 una lista

general de todas estas moléculas su correspondiente codigo SMILE.

Tabla 41

Codigo SMILES para los componentes de entrada del proceso de alquilacion



NUmero

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

Componentes de

entrada

propano
propileno
isobutano
n-butano
buteno
isopentano
n-pentano
3-metil-1-buteno
1-penteno
2-metil-1-buteno
2-penteno
2-metil-2-buteno

ciclopenteno

2-metil-1,3-butadieno

trans-1,3-pentadieno

ciclopentadieno
isobuteno
1,3-butadieno
trans-2-buteno

cis-2-buteno

Codigo SMILES

ccc
c=cc
cc(c)C
ccce
c=CcccC
CCcc(C)C
cccce
c=Ccc(c)c
c=Ccccc
c=c(c)cc
cc=CcccC
CIC(C)=CIC
C1=CCCCl
C=C(C)C=C
C=C/C=CIC
C1=Cc=CC1
Cc=C(C)C
c=CC=C
C/C=CIC

C/C=C\C
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Tabla 42

Codigo SMILES para los componentes de salida del proceso de alquilacion

Numero de molécula Componentes de entrada SMILES
1 propano CCC
2 isobutano CCc(C)C
3 n-butano CCcCC
4 isopentano CCC(C)C
5 n-pentano ccccce
6 2,2-dimetilbutano Cc(Cc)c)ee
7 2,3-dimetilbutano Cc(C)C(c)c
8 2-metilpentano cc(c)cece
9 3-metilpentano CCc(c)cc
10 n-hexano CCcCcCcCcC
11 2,2-dimetilpentano Cc(c)(e)ecece
12 2,4-dimetilpentano Cc(C)cc(o)c
13 2,2,3-trimetilbutano CC(C)(c)ec(o)e
14 3,3-dimetilpentano CCc(c)(c)cc
15 2,3-dimetilpentano Cc(o)c(e)ece
16 2-metilhexano cc(c)cccece
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Numero de molécula Componentes de entrada SMILES

17 3-metilhexano Ccc(c)ccce
18 3-etilpentano Ccc(co)cce
19 n-heptano Ccccccece
20 2,2,4-trimetilpentano CCc(Cc)(c)cec(e)e
21 2,2-dimetilhexano Cc(c)(c)ceee
22 2,4-dimetilhexano CC(C)cc(ec)ce
23 2,5-dimetilhexano Ccc(c)cce(eo)e
24 2,2,3-trimetilpentano Cc(C)ye)yc(eyece
25 3,3-dimetilhexano CCc(c)c)ececce
26 2,3,4-trimetilpentano Cc(C)c(o)e(ee
27 2,3-dimetilhexano Cc(c)c(e)eece
28 4-metilheptano Cccc(e)ecece
29 2-metilheptano cc(cycececece
30 2,3,3-trimetilpentano CC(C)c(cyeyece
31 3,4-dimetilhexano CCc(c)c(o)ece
32 3-metilheptano ccc(e)cecece
33 2,2,5-trimetilhexano Cc(c)(cycece(e)e
34 n-octano CCccccecece
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Numero de molécula Componentes de entrada SMILES
35 nonano CCcccccceec
36 decano ccccceecececece
37 undecano Ccccceececececce
38 dodecano CCcccececcececcece

4.4. Célculo de propiedades fisicoquimicas bésicas
4.4.1. Procesamiento através del codigo SMILES

Las propiedades fisicoquimicas obtenidas a través de la plataforma suiza
bioinforméatica SwissADME son confiables debido a que se consigue resultados
equivalentes a los que se reporten en la bibliografia, por ejemplo, para el caso del
etileno el peso molecular segun (Gallant & Yaws, 1992) es 28,054 g/mol, mientras que
el valor Tomado de la plataforma es 28,05 g/mol, esto se cumple de manera similar
para todos los compuestos quimicos presentados a continuacién para los procesos de

polimerizacion y alquilacion.

Proceso de polimerizacion

Los radares de biodisponibilidad para las moléculas representativas de las
entrada y salida del proceso de polimerizacion tablas 44 y 45, muestran el
comportamiento teérico que tendria en el organismo humano estos compuestos
organicos en caso de ingesta (Daina et al., 2017), es decir, las coordenadas en zona
roza de los radares muestran que, aunque dichas moléculas conservarian sus
propiedades fisicoquimicas, lipofilicas y de solubilidad en agua aun dentro del cuerpo

humano o en contacto con él (Maray Mateos, 2020), ninguna estas es compatible con


http://swissadme.ch/index.php
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ninguno de los érganos que forman al ser humano ya que no poseen caracteristicas

farmacocinéticas en lo absoluto y por lo tanto seria muy perjudiciales para la salud en

caso de consumo o contacto directo con grandes cantidades de dichas moléculas.

Tabla 43

Radar de biodisponibilidad de las moléculas de entrada del proceso de polimerizacion

Nombre de la molécula Estructura2D Radar de biodisponibilidad

propileno HC CH,

X~

INSATU

2-metilbut-2-eno CH;

.

H;C CH,

POLAR
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Nombre de la molécula Estructura2D Radar de biodisponibilidad

metano CH,

Nota. Tomado de la plataforma suiza bioinformética SwissADME

Tabla 44

Radar de biodisponibilidad de las moléculas de entrada del proceso de polimerizacion

Nombre de la molécula Estructura2D Radar de biodisponibilidad

etanotiol
SH
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Nombre de la molécula

Estructura 2D

Radar de biodisponibilidad

2-metilpropano

diisobutileno

CHs
e

CHy

HyC
: CH;
HaC
H,C
CH,

INSO

INSOL

SIZE

Los datos que se genera mediante el procesamiento a través del codigo
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SMILES, en las propiedades fisicas para cada molécula, también se proporciona mas

informacién relevante como nimero de atomos pesados, nimero de atomos pesados

aromaticos, entre otros, para posteriores andlisis, como el uso de estos compuestos en

mezclas de hidrocarburos requeridas en la industria del petréleo (Wauquier, 2004). La

molécula 12 correspondiente al metano se la consider6 para este apartado debido a

que, es el componente mayoritario del gas dulce para el caso da la busqueda de

petroleo internacional, asi como también para el petréleo ecuatoriano, tabla 46.

Tabla 45

Propiedades fisicoquimicas de los compuestos selectos de la corriente de entrada al

proceso de polimerizacién
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Propiedades fisicoquimicas

Nombre de la molécula propileno  butileno penteno Metano
Formula CsHy C,Hg CsHy, CH,
Peso molecular (g/mol) 42,08 56,11 72,15 16,04
Numero de atomos pesados 3 4 5 1
Numero de 4tomos arométicos 0 0 0 0
pesados

Fraccién de carbono sp3 0,33 0,50 1,00 1,00
Numero enlaces rotativos 0 1 2 0
Numero aceptores de enlaces H 0 0 0 0
Numero donantes de bonos H 0 0 0 0
Refractividad molar 16,06 20,87 26,15 6,92
TPSA 0,00 A2 0,00 Az 0,00 Az 0,00 A2

El andlisis global muestra que ninguno de las moléculas tiene &tomos
arométicos pesados esto se debe al previo proceso de tratamiento del gas, ya que para
la corriente de ingreso del proceso de polimerizacion la presencia de azufre es
indeseable. En cuanto a las propiedades fisicoquimicas de las especies quimicas de
entrada del proceso de polimerizacion el nonano presenta el maximo peso molecular de

128,26 g/mol, el menor valor es del hidrogeno de 2,02 g/mol.

Segun (Al-Qahtani & Elkamel, 2015) los productos de salida de polimerizacion
son es nafta pesada, n-Butano y GLP , debido a esto se presentaran las propiedades
fisicoquimicas basicas resaltantes del procesamiento a través del cédigo SMILES del 3-
etil-2,4-dimetilpentano que esta formando parte de la nafta de polimerizacién (Al-
Qahtani & Elkamel, 2015) , del 2-metilpropano que es uno de los componentes
mayoritarios de GLP (Raslavicius et al., 2014) y al cotrimeros de isobuteno (Munday,
John C, J Mcgee, 1948), y los demas compuestos quimicos presentes en la corriente de

salida del proceso de polimerizacién se muestra en el Anexo 2.
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De las todas moléculas de los compuestos selectos de la corriente de salida del
proceso de polimerizacién analizadas con la plataforma suiza bioinformatica
SwissADME, la especie quimica mas liviana es el eteno con 28,05 g/mol y la mas
pesada corresponde al cotrimeros de isobuteno que tiene 336,64 g/mol, mientras que el

peso promedio es de 122,12 g/mol.

Tabla 46

Propiedades fisicoquimicas de los compuestos selectos de la corriente de salida del

proceso de polimerizacién

Nombre de la molécula 3-etil-2,4- 2- Cotrimeros

dimetilpentano metilpropano de isobuteno

Férmula CyH C,Hyg Co4Hyg
Peso molecular (g/mol) 128,26 g/mol 58,12 g/mol 336,64 g/mol
Numero de atomos pesados 9 4 24
NUmero de atomos aromaticos

pesados 0 0 0
Fraccion de carbono sp3 1,00 1,00 0,92
Numero enlaces rotativos 3 0 9
Numero aceptores de enlaces H 0 0 0
Numero donador de enlaces de H 0 0 0
Refractividad molar 45,38 21,34 115,71

TPSA 0,00 Az 0,00 Az 0,00 Az

Para la lipofilia se presenta una sola tabla debido a la similitud en el
comportamiento fisico quimico de las moléculas presentes en los flujos de entrada y
salida del proceso de polimerizacion, debido su naturaleza hidrocarburifera, éstas
moléculas estan impedidas de moverse a través de compartimentos bioldégicos

(Clemente, 2011) como se menciona al inicio de este apartado, no obstante se


http://swissadme.ch/index.php

143

presentan los valores en lipofilia obtenidos por la plataforma bioinformética SwissADME

calculados en diferentes métodos

Tabla 47

Datos de lipofilia para de los compuestos selectos de la corriente de entrada y salida al

proceso de polimerizacion

Lipofilia
Nombre de la molécula propileno  butileno penteno metano

log pow (ilogp) 1,57 1,78 2,02 0,00

log pow (Xlogp3) 1,44 2,40 2,41 0,65

log pow (Wlogp) 1,19 1,58 1,97 0,64

log pow (Mlogp) 2,13 2,58 2,99 1,12

log pow (silicos-it) 0,44 0,89 1,33 -0,48
Registro de consenso P 1,35 1,85 2,14 -0,3

Para las especies quimicas en la entrada al proceso de polimerizacion la
solubilidad en agua esta en el rango de muy soluble y soluble para las 23 moléculas
presentadas en la tabla 17 , para el método de calculo ESOL Log S el valor minimo es
de -3,8 que corresponde a las moléculas de octano y oxigeno catalogado como Soluble
, mientras que el valor maximo es del metano -0,35 muy soluble, para el método de
calculo ESOL el minimo valor es del nonano con -5,41 es moderadamente soluble ,
para este mismo método el valor maximo es del metano -0,23 muy soluble, finalmente
para el tipo Log S (SILICOS-IT) el menor valor reportado por SwissADME es del
nonano con -3,45 soluble, el valor maximo para este método continta siendo el metano

con un valor de -0,48 es decir del tipo soluble.
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Tabla 48
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Datos de solubilidad para de los compuestos selectos de la corriente de entrada y salida

al proceso de polimerizacién

Solubilidad en agua

NUmero de

Molécula
log S (ESOL)

tipo

log S (ALD)

NUmero de

Molécula

tipo

log S (SILICOS-
IT)

tipo

octano

-3,48

soluble

-4,93

octano

Moderadamente

soluble

-3,03

soluble

oxigeno

-3,48

soluble

-4,93

oxigeno
Moderadamente
soluble

-3,03

soluble

nonano

-1,66

muy

soluble
-2,05

nonano

Soluble

-1,38

soluble

metano

-3,80

soluble

5,41

metano

Moderadamente

soluble

-3,45

soluble

Las especies quimicas en la salida del proceso de polimerizacién segun los

datos recuperados de SwissADME, para el método de calculo ESOL Log S el valor

minimo es de -7,96 catalogado como poco soluble , mientras que el valor maximo es del

eteno -0,77 muy soluble, para el método de céalculo ESOL el minimo valor es de -10,47

es insoluble , para este mismo método el valor maximo es de -0,8 muy soluble,

posteriormente para el tipo Log S (SILICOS-IT) el menor valor reportado es -6,83 poco

soluble, el valor maximo para este método es de -0,36 es decir del tipo soluble. Para


http://swissadme.ch/index.php

todos los métodos de analisis los valores minimos corresponden al cotrimeros de

isobuteno y los valores maximos pertenecen al eterno

Tabla 49

Datos de solubilidad en agua para de los compuestos selectos de la corriente de

entrada al proceso de polimerizacion

Solubilidad en agua

NUmero de Molécula 3-etil-2,4- eteno

dimetilpentano
log S (ESOL) -3,10 -0,77

NUmero de Molécula 3-etil-2,4- eteno

dimetilpentano

tipo Soluble Muy soluble
log S (ALI) -3,93 -0,80
tipo Soluble Muy soluble
log S (SILICOS-IT) -2,33 -0,36
tipo Soluble Soluble

cotrimeros de

isobuteno
-7,96

cotrimeros de
isobuteno

Poco soluble

-10,47

Insoluble

-6,83

Poco soluble

Proceso de alquilacion

Para realizar los calculos de las propiedades fisicoquimicas bésicas, lipofilia y
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solubilidad en agua se utiliz6 la plataforma gratuita del Instituto Suizo de Bioinformatica

SwissADME, donde es posible la obtencion de datos ingresando un codigo SMILES en

dicha plataforma. Se muestra la estructura 2D, radar de biodisponibilidad y tablas de las
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propiedades fisicoquimicas basicas, lipofilia y solubilidad en agua de los compuestos
organicos mas representativos en la corriente de entrada y salida del proceso, de igual
manera en el Anexo 2 se encuentra las propiedades fisicoquimicas para los demas

compuestos de entrada y salida del proceso.

A continuacion, se muestra una tabla de los componentes organicos a la entrada
al proceso de alquilacién, como la estructura bidimensional y el radar de
biodisponibilidad, donde este a simple vista presenta seis propiedades fisicoquimicas
como la lipofilia, tamafio, polaridad, solubilidad, flexibilidad y saturacién. El area rosa
presenta un rango 6ptimo a ser considerado para cada propiedad fisica anteriormente

mencionada.

Los componentes organicos representativos dentro de la corriente de entrada al
proceso de alquilacion, en la zona rosa del radar de biodisponibilidad, todos los
componentes se dirigen a la propiedad fisicoguimica lipofilia, esta propiedad hace
referencia al modelo predictivo XLOGPS3, que es un método atomistico, que se
encuentra en el rango entre -0.7 y +0.5, es decir estos componentes son lipidos, por lo
que también se evidencia que el compuesto organico 1-buteno presenta una direccién a

la propiedad fisicoquimica insaturada por ser un alqueno.

Tabla 50

Estructura 2D y radar de biodisponibilidad de los componentes organicos mas

representativos en la corriente de entrada del proceso de alquilacién
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Nombre de la Estructura 2D Radar de biodisponibilidad
molécula
isobutano cH,
CH; &\
isopentano H,C
ch LEX E
CH, '[\\
B}
I
1-buteno
T\
_CHZ LEX E
/A\
)

INSATU POLAR

INSOLU

Con respecto a las propiedades fisicas de los componentes mas
representativos, en porcentaje en masa de la corriente de entrada al proceso de
alquilacion se observa que el 1-buteno presenta una fraccién de carbono sp3 de 0.50 a
diferencia del isobutano e isopentano que tienen un valor de 1 de fraccién de carbono
sp3. Ademas, a esto se aflade que ninguno de los tres componentes organicos posee

un area de superficie polar topolégica.

Tabla 51
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Propiedades fisicoquimicas de los componentes organicos mas representativos en la

corriente de entrada del proceso de alquilacion

Propiedades fisicoquimicas

Nombre de la molécula isobutano isopentano 1-buteno
Férmula CsH1o CsHi2 CsHs
Peso molecular (g/mol) 58,12 72,15 56,11
Numero de atomos pesados 4 5 4
NUmero de atomos aromaticos pesados 0 0 0
Fraccion de carbono sp3 1,00 1,00 0,50
Numero enlaces rotativos 0 1 1
Numero aceptores de enlaces H 0 0 0
Numero donador de enlaces de H 0 0 0
Nombre de la molécula isobutano isopentano 1-buteno
Refractividad molar 21,34 26,15 20,87
TPSA (A2 0,00 0,00 0,00

En referencia a la propiedad fisicoquimica de lipofilia, se observa que se
muestran cinco métodos computacionales para generar un consenso de las cinco
predicciones, en relacion al isobutano, isopentano y 1-nuteno el método topolégico
MLOGP arroga un mayor valor de exactitud para una mejor prediccion del consenso o

serie quimica en relacion a los otros cuatro modelos predictivos.

Tabla 52

Datos de lipofilia de los componentes organicos mas representativos en la corriente de

entrada del proceso de alquilacion

Lipofilia

Nombre de la molécula isobutano isopentano  1-buteno
Log Pow (iLOGP) 1,91 2,11 1,78
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Nombre de la molécula isobutano isopentano  1-buteno
Log Pow (XLOGP3) 2,09 2,64 2,40
Log Pow (WLOGP) 1,66 2,05 1,58
Log Pow (MLOGP) 2,73 3,14 2,58
Log Pow (SILICOS-IT) 0,72 1,17 0,89
Registro de consenso P 1,82 2,22 1,85

La solubilidad de los componentes organicos de entrada al proceso de

alquilacion es importante debido a que representa una propiedad fisica de interés para

ser estudiada. Log S (ESOL) y Log S (Ali) describen un método topolégico simple

implementado para calcular la solubilidad, con correlaciones lineales de R?=0.69 y

R?=0.81 respectivamente, ademas existe otro método fragmentario por el programa

FILTER-IT con una correlacion lineal de R?=0.75. El isobutano presenta clase muy

soluble y el isopentano como el 1-buteno posee una clase soluble segun el método

topoldgico Log S (Ali).

Tabla 53

Datos de solubilidad de los componentes organicos mas representativos en la corriente

de entrada del proceso de alquilacion

Solubilidad en agua

Nombre de la molécula isobutano

Log S (ESOL) -1,52
Clase Muy soluble
Log S (Ali) -1,72
Clase Muy soluble
Log S (SILICOS-IT) -0,91

Clase Soluble

isopentano
-1,88

Muy soluble
-2,29
Soluble
-1,35
Soluble

1-buteno
-1,63

Muy soluble
-2,04
Soluble
-0,93
Soluble
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En la siguiente tabla se muestra el nombre de la molécula en la primera
columna, estructura bidimensional en la segunda columna y por ultimo el radar de
biodisponibilidad, donde este a simple vista presenta seis propiedades fisicoquimicas
como la lipofilia, tamafio, polaridad, solubilidad, flexibilidad y saturacién. El area rosa
presenta un rango 6ptimo a ser considerado para cada propiedad fisica anteriormente

mencionada.

Los componentes organicos representativos dentro de la corriente de salida del
proceso de alquilacion, en la zona rosa del radar de biodisponibilidad, todos los
componentes se dirigen a la propiedad fisicoquimica lipofilia, esta propiedad hace
referencia al modelo predictivo XLOGPS3, que es un método atomistico, que se

encuentra en el rango entre -0.7 y +0.5, es decir estos componentes son lipidos.

Tabla 54

Estructura 2D y radar de biodisponibilidad de los componentes organicos mas

representativos en la corriente de salida del proceso de alquilaciéon

Nombre de la Estructura 2D Radar de biodisponibilidad

C LPO
H CH;
H,C FLEX SiZE

ch, i

molécula

2,2-dimetilbutano

INSATU POLAR
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Nombre de la

molécula

Estructura 2D

Radar de biodisponibilidad

2,2-dimetilpentano

2,2 ,4-trimetilpentano

2,2 ,5-trimetilhexano

H3C CHs
_\—'—CH3

CHy

HC
: CH,
H,C

H;C

HC

INSATU

INSATU

INSOLU

INSOLU

INSOL

POLAR

Con respecto a las propiedades fisicoquimicas de los isémeros de Cs a Co, que se

encuentra en la corriente de salida del proceso de alquilacion, todos los componentes

organicos presentan un valor de 1 en la fracciéon de carbono sp3. Ademas, a esto se

afiade que ninguno de los cuatro componentes organicos posee un area de superficie

polar topoldgica.

En referencia a la propiedad fisica de la lipofilia, se observa que se muestran

cinco métodos computacionales para generar un consenso de las cinco predicciones,

en relacion al 2,2-dimetilbutano presenta un valor mayor 3.82 con el método atomistico
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a comparaciéon de los componentes organicos como 2,2-dimetilpentano ademas de
2,2,4-trimetilpentano y finalmente 2,2,5-trimetilhexano el método topolégico MLOGP
arroga un mayor valor de exactitud para una mejor prediccion del consenso o serie

quimica en relacién a los otros cuatro modelos predictivos.

La solubilidad de los componentes organicos a la salida del proceso de
alquilacion es importante debido a que representa una propiedad fisica de interés a ser
estudiada. Log S (ESOL) y Log S (Ali) describen un método topoldgico simple
implementado para calcular la solubilidad, con correlaciones lineales de R?=0.69 y
R?=0.81 respectivamente, ademas existe otro método fragmentario por el programa
FILTER-IT con una correlacion lineal de R?=0.75. El 2,2-dimetilbutano ademas del 2,2-
dimetilpentano y finalmente el 2,2,4-trimetilpentano presenta clase muy soluble, y el

2,2 ,5-trimetilhexano moderadamente soluble segun el método topolédgico Log S (Ali).



Tabla 55
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Propiedades fisicoquimicas de los componentes organicos mas representativos en la corriente de salida del proceso de alquilacion

Nombre de la molécula

Férmula

Peso molecular (g/mol)

Numero de atomos pesados
NUmero de atomos aromaticos pesados
Fraccion de carbono sp3
Numero enlaces rotativos
Numero aceptores de enlaces H
Numero donantes de bonos H
Refractividad molar

ASPT (A2

Propiedades fisicoquimicas

2,2-dimetilbutano

CeH1a
86,18

30,70
0,00

2,2-dimetilpentano

C7Hi6

100,20

35,50
0,00

2,2, 4-trimetilpentano

CsHis

114,23

40,31
0,00

2,2 5-trimetilhexano
CoHa2o
128,26

45,12
0,00




Tabla 56

Datos de lipofilia de los componentes organicos mas representativos en la corriente de salida del proceso de alquilaciéon

Lipofilia
Nombre de la molécula 2,2-dimetilbutano  2,2-dimetilpentano  2,2,4-trimetilpentano  2,2,5-trimetilhexano
Log Pow (LOGP) 2,25 2,49 2,62 2,89
Log Pow (XLOGP3) 3,82 3,57 3,82 4,37
Log Pow (WLOGP) 2,44 2,83 3,08 3,47
Log Pow (MLOGP) 3,52 3,87 4,20 4,52
Log Pow (SILICOS-IT) 1,46 1,90 2,17 2,61

Registro de consenso Py 2,70 2,93 3,18 3,57

Tabla 57

Datos de solubilidad de los componentes organicos mas representativos en la corriente de salida del proceso de alquilacion

Solubilidad del agua

Nombre de la molécula 2,2-dimetilbutano  2,2-dimetilpentano  2,2,4-trimetilpentano  2,2,5-trimetilhexano
Log S (ESOL) -2,71 -2,58 -2,82 -3,19
Clase Soluble Soluble Soluble Soluble

Log S (Ali) -3,52 -3,26 -3,52 -4,09
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Nombre de la molécula

2,2-dimetilbutano

2,2-dimetilpentano

2,2, 4-trimetilpentano

2,2 5-trimetilhexano

Clase
Log S (SILICOS-IT)

Clase

Soluble
-1,787
Soluble

Soluble
-2,21
Soluble

Soluble
-2,26
Soluble

Moderadamente soluble
-2,68
Soluble
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4.5. Céalculo y obtencién de estructuras 3D
4.5.1. Elaboracion de archivos con coordenadas 3D no optimizada y optimizada
La elaboracién de los archivos con coordenadas 3D no optimizada y
optimizada para las moléculas de entrada y salida del proceso de polimerizacion y
alquilacion se lleva a cabo mediante el uso del programa Avogadro, previamente se
dibuja la molécula en el software ChemDraw y se guarda en formato MDL Molfile
(*.mol) para asi poder abrir en el programa Avogadro. Se utiliza el campo de fuerza
MMFF94 para la obtencién de la molécula optimizada, el apartado 3.5.1.y 3.5.2.

muestran paso a paso la elaboracién de la molécula no optimizada y optimizada.

Proceso de polimerizacion
Coordenadas 3D no optimizada y optimizada para los componentes selectos de
entrada del proceso de polimerizacion. Las coordenadas de los compuestos en su

totalidad se presentan en el Anexo 3

Tabla 58

Coordenadas cartesianas de la molécula de propileno

Molécula no optimizada

Atomo Eje x Ejey Eje z
0,97223 0,04476 -
2,30975 0,07200 -
3,09843 0,72214 -
0,45447 -0,44448 -
0,36469 0,50597 -
2,87694 -0,40385 -
2,45595 1,17646 -
3,73759 1,50514 -
3,73759 -0,01837 -

I T T T T T O O O
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Molécula optimizada

Atomo Eje x Ejey Eje z

C 0,97900 -0,06180 -0,06250
C 2,31650 -0,09940 -0,10060
C 3,10470 -0,99100 -1,00300
H 0,46150 0,60910 0,61650
H 0,37110 -0,69400 -0,70240
H 2,88400 0,55280 0,55950
H 2,46200 -1,61370 -1,63320
H 3,74390 -1,65140 -0,40900

H 3,74390 -0,38920 -1,65620

Nota. Tomado del programa Avogadro

Tabla 59

Coordenadas cartesianas de la molécula de butileno

Molécula no optimizada

Atomo Ejex Ejey Eje z
C 0,97900 0,05517 -
C 2,31798 0,06913 -
C 3,11136 0,78277 -
C 4,61145 0,63809 -
H 0,44010 -0,47244 -
H 0,39340 0,56698 -
H 2,85871 -0,45946 -
H 2,85521 1,84859 -
H 2,85521 0,37903 -
H 4,91552 1,05634 -
H 5,15831 1,16901 -
H 4,91553 -0,41378
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Molécula optimizada

Atomo Eje x Ejey Eje z

C 1,00660 0,09850 -0,01470
C 2,34550 0,12290 -0,01840
C 3,13920 1,38350 -0,20670
C 4,63920 1,12760 -0,16850
H 0,46750 -0,83350 0,12460
H 0,42110 1,00280 -0,14980
H 2,88610 -0,81100 0,12120
H 2,88310 2,09940 0,58290
H 2,88310 1,83730 -1,17120
H 4,94320 0,69900 0,79250
H 5,18620 2,06540 -0,30860
H 4,94320 0,43670 -0,96220

Nota. Tomado del programa Avogadro

Tabla 60

Coordenadas cartesianas de la molécula de metano

Molécula no optimizada

Atomo Eje x Ejey Eje z
0,97307 0,05393 -

H 2,06527 0,05393 -

H 0,60901 0,63057 -

H 0,60900 0,50445 -

H 0,60900 -0,97323 -

Molécula optimizada

Atomo Ejex Ejey Eje z
0,96940 -0,05620 0,07680

H 2,06160 -0,05620 0,07680

H 0,60530 -0,66400 0,90810

H 0,60530 -0,47220 -0,86510

H 0,60530 0,96760 0,18760




Nota. Tomado del programa Avogadro
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Coordenadas 3D no optimizada y optimizada para los componentes selectos

de salidas del proceso de polimerizacion, las coordenadas para las especies quimicas

en su totalidad se presentan en el Anexo 3.

Tabla 61

Coordenadas cartesianas de la molécula de etanotiol

Molécula no optimizada

Atomo Ejex Ejey Eje z
C 1,00778 0,01194 -

C 0,48114 0,27919 -

S 2,82103 0,06116 -

H 0,67725 -0,97136 -

H 0,62781 0,76502 -

H 0,82963 -0,47598 -

H 0,78548 1,26699 -

H -0,61356 0,25065 -

H 3,01525 -0,96394 -

Molécula optimizada

Atomo Ejex Ejey Eje z
C 1,04740 0,08060 -0,04910
C 0,52060 1,33710 -0,71650
S 2,86070 0,09390 0,00370
H 0,71710 -0,80670 -0,59750
H 0,66740 0,00940 0,97440
H 0,86970 1,41990 -1,75130
H 0,82410 2,23840 -0,17320
H -0,57410 1,31640 -0,73760
H 3,05500 0,10630 -1,32330

Nota. Tomado del programa Avogadro



Tabla 62

Coordenadas cartesianas de la molécula de 2-metilpropano

Molécula no optimizada

Atomo Ejex Ejey Eje z
C 0,93701 0,01815 -

C 2,46379 -0,00599 -

C 2,98714 -1,31860 -

C 2,98680 0,20109 -

H 0,55893 -0,10107 -

H 0,51810 -0,78755 -

H 0,55869 0,96994 -

H 2,82949 0,81722 -

H 2,64957 -2,17731 -

H 2,63752 -1,45639 -

H 4,08214 -1,32744 -

H 2,64919 -0,59735 -

H 4,08179 0,21333 -

H 2,63696 1,15542 -

Molécula optimizada

Atomo Eje x Ejey Eje z
C 0,96790 -0,05790 -0,07440
C 2,49470 -0,08780 -0,06800
C 3,01810 -0,49130 1,30870
C 3,01760 -1,03970 -1,14150
H 0,58990 0,64570 0,67480
H 0,54900 -1,04560 0,14680
H 0,58960 0,25920 -1,05190
H 2,86040 0,92140 -0,29400
H 2,68050 -1,49610 1,58470
H 2,66850 0,20640 2,07710
H 4,11310 -0,48560 1,32500
H 2,68000 -2,06630 -0,96260
H 4,11260 -1,04160 -1,15910
H 2,66770 -0,73620 -2,13380

Nota. Tomado del programa Avogadro
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Tabla 63

Coordenadas cartesianas de la molécula de etileno

Molécula no optimizada

Atomo Ejex Ejey Eje z
C 0,98232 0,07430 -
C 2,31811 0,07430 -
H 0,42243 0,79854 -
H 0,42243 -0,64995 -
H 2,87799 0,79854 -
H 2,87799 -0,64995 -

Molécula optimizada

Atomo Eje x Ejey Eje z

C 0,96840  0,08600  0,02590
C 2,30420  0,08600  0,02590
H 0,40850  0,97640  0,29440
H 0,40850  -0,80430  -0,24250
H 2,86410  0,97640  0,29440
H 2,86410  -0,80430  -0,24250

Nota. Tomado del programa Avogadro

Proceso de alquilacion

Coordenadas 3D no optimizada y optimizada para los componentes
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representativos de la corriente de entrada del proceso de alquilacion. En el Anexo 3 se

puede apreciar las coordenadas optimizadas y no optimizadas de los compuestos

restantes presentes en la corriente de entrada.



Tabla 64

Coordenadas 3D no optimizada y optimizada del isobutano

Molécula no optimizada

Atomo  Eje X EjeY Eje Z
C 0.88820 0.00508 -
C 2.41498 -0.00393 -
C 2.93829 -1.40974 -
C 2.93813 0.98548 -
H 0.51002 -0.68213 -
H 0.46936 -0.29845 -
H 0.50991 1.00590 -
H 2.78061 0.30617 -
H 2.60074 -1.76938 -
H 2.58860 -2.11661 -
H 4.03328 -1.42567 -
H 2.60059 0.72086 -
H 403312 1.00281 -
H 2.58832 1.99991 -

Molécula optimizada
Atomo Eje X Eje Y Eje Z

C 0.88820 0.00508 0.02995

C 2.41498 -0.00393 0.00094

C 2.93829 -1.40974 -0.28513

C 2.93813 0.98548 -1.03797

H 0.51003 -0.68214 0.79416

H 0.46936 -0.29844 -0.93561

H 0.50991 1.00590 0.26358

H 2.78062 0.30618 0.98749

H 2.60076 -1.76937 -1.26318

H 2.58859 -2.11661 0.47471

H 4.03328 -1.42567 -0.27793

H 2.60059 0.72086 -2.04589

H 4.03312 1.00281 -1.04123

H 2.58831 1.99991 -0.81917

Nota. Tomado del programa Avogadro
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Tabla 65

Coordenadas 3D no optimizada y optimizada del isopentano

Molécula no optimizada

Atomo Eje X Eje Y Eje Z
C 0.89910 -0.04392 -
C 2.41734 0.05820 -
C 2.95329 0.87589 -
C 2.49629 2.33474 -
C 4.48236 0.81352 -
H 0.58753 -0.71997 -
H 0.50944 -0.43735 -
H 0.43505 0.92812 -

H 2.82634 -0.95863 -

H 2.76886 0.49096 -

H 2.58316 0.42789 -

H 2.78546 2.81416 -

H 1.41011 2.41500 -

H 2.94360 2.90568 -

H 491331 1.25169 -

H 4.88033 1.35920 -

H 4.82877 -0.22277 -

Molécula optimizada

Atomo  Eje X Eje Y Eje Z
C 0.89893 -0.04757 -0.02140
C 2.41684 0.06132 -0.05095
C 2.95237 0.87733 -1.24024
C 2.49865 2.33719 -1.19648
C 4.48124 0.81166 -1.26894
H 0.58739 -0.72248 0.78244
H 0.51475 -0.44602 -0.96563
H 0.42960 0.92297 0.16343
H 2.83036 -0.95389 -0.09768
H 2.76324 0.49908 0.89331
H 2.57942 0.43006 -2.17039
H 2.79294 2.81648 -0.25668
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Atomo  Eje X Eje Y Eje
H 1.41220 2.41983 -1.29643
H 2.94372 2.90669 -2.01964
H 491521 1.24939 -0.36344
H 4.82516 -0.22546 -1.34299
Nota. Tomado del programa Avogadro
Tabla 66
Coordenadas 3D no optimizada y optimizada del 1-buteno
Molécula no optimizada
Atomo Eje X EjeY Eje Z
C 0.93125 -0.06627 -
C 2.27023 -0.08746 -
C 3.06378 -1.17955 -
C 4.56384 -0.95794 -
H 0.39221 0.74115 -
H 0.34577 -0.84963 -
H 2.81082 0.72157 -
H 2.80772 -1.22893 -
H 2.80772 -2.14350 -
H 4.86784 -0.01559 -
H 5.11083 -1.77041 -
H 4.86783 -0.93050 -
Molécula optimizada
Atomo  Eje X Eje Y Eje Z
C 0.93125 -0.06627 -0.03988
2.27023 -0.08746 -0.05265
C 3.06379 -1.17955 -0.70995
C 4.56384 -0.95794 -0.57656
H 0.39221 0.74115 0.44608
H 0.34577 -0.84963 -0.51137
H 2.81082 0.72157 0.43429
H 2.80772 -1.22893 -1.77466
H 2.80772 -2.14350 -0.25514
H 5.11083 -1.77041 -1.06557
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Atomo  Eje X Eje Y Eje Z
H 4.86783 -0.93050 0.47534
Nota. Tomado del programa Avogadro

Coordenadas 3D no optimizada y optimizada para los componentes
representativos de la corriente de salida del proceso de alquilacién. En el Anexo 3 se
puede apreciar las coordenadas optimizadas y no optimizadas de los compuestos

restantes presentes en la corriente de salida.

Tabla 67

Coordenadas 3D no optimizada y optimizada del 2,2-dimetilbutano

Molécula no optimizada
Atomo Eje X Eje Y Eje Z

C 2.48200 -0.08933 -
C 2.99123 -0.47462 -
C 2.55792 -1.84331 -
C 3.01942 1.31479 -
C 2.99230 -1.07668 -
H 0.54600 0.61674 -
H 0.58953 0.31998 -
H 0.50806 -1.04032 -
H 4.08853 -0.44043 -
H 2.65539 0.27970 -
H 2.92125 -2.64917 -
H 2.97081 -2.01140 -
H 1.46996 -1.92015 -
H 2.66967 2.05804 -
H 4.11518 1.33131 -
H 2.68822 1.63888 -
H 2.57145 -2.07766 -
H 2.71442 -0.74831 -
H 4.08413 -1.16201 -

Molécula optimizada




Atomo

I I r r T I T T T T T T IT O O OO OO

H

Eje X
0.94555
2.48199
2.99136
2.55799
3.01925
2.99231
0.54585
0.58929
0.50835
4.08869
2.65565
2.92112
2.97108
1.47004
2.66942
4.11499
2.68792
2.56961
2.71659
4.08397

EjeY
-0.04800
-0.08934
-0.47442
-1.84297

1.31482
-1.07688
0.61453
0.32190
-1.04105
-0.44021
0.28004
-2.64892
-2.01109
-1.91964
2.05812
1.33144
1.63870
-2.07722
-0.74744
-1.16407

EjeZz
0.13812
0.09404

-1.31887
-1.83036
0.43292
1.15642
-0.63763
1.10653
-0.00839
-1.32948
-2.04240
-1.18676
-2.83068
-1.90857
-0.29240
0.42681
1.42611
1.01715
2.16489
1.12264

Nota. Tomado del programa Avogadro

Tabla 68

Coordenadas 3D no optimizada y optimizada del 2,2-dimetilpentano

Molécula no optimizada

Atomo

C

I T T OO OO

Eje X
3.00169
2.55182
3.09704
3.05368
3.01361
0.56835
0.62189
4.09967

EjeY
1.21087
1.47070
2.79496

-0.19854
-1.33428
0.71757
-1.05056
1.22871

Eje Z
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Atomo Eje X Eje Y Eje Z

H 2.66719 2.05024 -

H 1.45925 1.49747 -

H 2.90062 0.67052 -

H 2.74279 3.63088 -

H 2.76691 2.96396 -

H 4.19164 2.79970 -

H 2.70453 0.64477 -

H 4.14945 -0.18384 -

H 2.73148 -1.12062 -

H 2.58238 -1.37837 -

H 2.74717 -2.26944 -

Molécula optimizada

Atomo  Eje X EjeY Eje Z
C 3.00159 1.21051 -0.70992
C 2.55187 1.47073 -2.15184
C 3.09741 2.79521 -2.66763
C 3.05361 -0.19841 1.36053
C 3.01341 -1.33453 -0.86426
H 0.56778 0.72036 0.49999
H 0.62155 -1.04765 0.52916
H 0.52099 -0.20040 -1.01283
H 4.09959 1.22818 -0.68002
H 2.66733 2.04990 -0.08501
H 1.45925 1.49753 -2.21382
H 2.90067 0.67066 -2.81259
H 2.74346 3.63066 -2.05519
H 2.76735 2.96536 -3.69725
H 4.19203 2.79970 -2.65687
H 2.70462 0.64518 1.96676
H 4.14938 -0.18385 1.36633
H 2.73137 -1.12026 1.85798
H 2.57841 -1.38105 -1.86787
H 4.10367 -1.30850 -0.96957

Nota. Tomado del programa Avogadro

Tabla 69
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Coordenadas 3D no optimizada y optimizada del 2,2,4-trimetilpentano

Molécula no optimizada

Atomo Eje X Eje Y Eje Z

C 2.90205 -1.30048 -

C 2.53282 -2.56512 -

C 1.03181 -2.83852 -

C 3.22337 -3.78076 -

C 3.21627 1.15475 -

C 3.04092 0.29491 -

H 0.58450 0.06910 -

H 0.80795 1.44842 -

H 0.48096 -0.12933 -

H 3.99392 -1.31488 -

H 2.48857 -1.39917 -

H 2.92172 -2.47651 -

H 0.55175 -2.70662 -

H 0.54452 -2.18240 -

H 0.83252 -3.86250 -

H 2.88107 -3.93762 -

H 3.01409 -4.69252 -

H 4.31036 -3.64755 -

H 2.87401 1.06774 -

H 4.30569 1.03252 -

H 2.99977 2.17500 -

H 2.54154 -0.38183 -

H 2.85740 1.31693 -

H 4.11936 0.11129 -

Molécula optimizada

Atomo  Eje X EjeY Eje Z
C 2.87906 -1.29973 -0.49650
C 2.60439 -2.56430 0.34949
C 1.12638 -2.81963 0.63220
C 3.19266 -3.78538 -0.37183
C 3.28410 1.15917 -0.73983
C 2.90413 0.24371 1.55127

168



Atomo

I r* r*r r r r r* r r* r* T I I I I IT I

I

Eje X
0.68388
0.79564
0.37829
3.96023
2.40312
3.12987
0.52420
0.73943
0.97378
2.70552
3.06505
4.26575
3.03698
4.36683
3.04819
2.31638
2.74120
3.96358

EjeY
0.25083
1.45584

-0.19999
-1.29363
-1.41846
-2.47771
-2.73665
-2.11909
-3.82303
-3.94769
-4.69248
-3.65569
1.09677
1.02289
2.17481
-0.41650
1.26825
0.00665

Eje Z
-1.12597
0.16138
0.55654
-0.69858
-1.48000
1.30795
-0.27838
1.37577
1.04531
-1.33947
0.22871
-0.54846
-1.80578
-0.63818
-0.40185
2.19681
1.90533
1.69918

Nota. Tomado del programa Avogadro

Tabla 70

Coordenadas 3D no optimizada y optimizada del 2,2,5-trimetilhexano

Molécula no optimizada

Atomo

@]

T T T T OO O OO0

Eje X
2.96621
2.55079
4.59876
2.50715
2.97497
2.94945
0.50959
0.54590
0.46879
4.06096

EjeY
0.41426
1.79077
2.10932
3.41423

-1.32845
1.08083
-0.65794
-0.31171
1.01600
0.35227

Eje Z
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Atomo

Eje X

EjeY

Eje Z

I

T T T I I I I T T T T T I I =T

2.62515
1.45695
2.90634
2.70989
5.01582
5.02744
4.93490
2.83344
2.83870
141231
2.62725
4.07085
2.63828
2.52171
2.67632
4.04064

-0.35476
1.85516
2.57988
1.29091
2.81390
1.12212
2.41412
4.24200
3.62535
3.39864
-2.09127
-1.34794
-1.62345
2.07582
0.77300
1.17230

Molécula optimizada

Atomo

I I T T T T T T OO OO OO O OO0

Eje X
0.90602
2.44263
2.99846
2.60174
3.06240
4.58539
2.49953
2.98324
2.90466
0.54110
0.52357
0.45842
4.09310
2.66991
151171
3.01724
2.65828

EjeY
0.00778
0.06995
0.44107
1.82784
2.08158
2.08180
3.41609

-1.32413
1.07652
-0.66083
-0.36667
0.99379
0.37727
-0.31653
1.93186
2.60637
1.28832

Eje Z
-0.13655
-0.14307

1.25934
1.78733
3.23737
3.37762
3.73372
-0.51894
-1.20936
0.65098
-1.09321
0.02349
1.22221
1.98332
1.75321
1.13681
3.87899
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Atomo Eje X Eje Y Eje Z
5.04642 2.80865 2.70039
4.88097 2.33894  4.40064
2.87096 4.25266 3.13201
2.78402 3.59536 4.77603
1.40557 3.42064 3.68278
2.66874  -2.07995 0.20962
4.07857  -1.32809  -0.55347
2.61950  -1.64004  -1.50332
2.47310 2.06914  -1.04403
2.60048 0.75528  -2.21225
H 3.99557 1.17835  -1.20986

Nota. Tomado del programa Avogadro

I T T T T T I I =T

4.5.2. Reporte de Energias de optimizacién y elaboracion de estructuras 3D

La obtencién de la energia de optimizacion para las moléculas organicas de
entrada y salida del proceso de polimerizacién y alquilacion se lleva a cabo mediante
el uso del programa Avogadro, previamente se dibuja la molécula en el software
ChembDraw y se guarda en formato MDL Molfile (*.mol) para asi poder abrir en el
programa Avogadro. Cabe resaltar que el reporte de la energia de optimizacion se

encuentra en unidades de kJ/mol.

La elaboracion de las estructuras 3D para las moléculas orgénicas de entrada y
salida del proceso de polimerizacién y alquilacion se lleva a cabo mediante el uso del
programa Chemcraft, previamente se dibuja la molécula en el software ChemDraw y
se guarda en formato MDL Molfile (*.mol) para asi poder abrir en el programa

Chemcratft.

Proceso de polimerizacion
Las moléculas etileno, n-butano, nonano, n-pentano, octano y propileno se repiten en

las corrientes de salida y entrada del proceso de polimerizacion se modo que, se
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presentan los valores de las energias de optimizacion y elaboracion de estructuras 3D

Gnicamente en la tabla siguiente.

Tabla 71

Energias de optimizacion y estructuras 3D para los componentes de entrada del

proceso de polimerizacion

Energias de Estructuras 3D
N.° Optimizacién
[kJ/mol]
1 1,55E-16 &
H
2 3,29E-15
3 1,20E+09 *
(W /“



https://es.thefreedictionary.com/n%C2%BA
https://es.thefreedictionary.com/n%C2%BA
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E. Optimizacion

Estructuras 3D

[kd/mol]
-19,8218
- r
§ée
34,3322 ®
& @
-23,7798 P
@ « 8
C £\‘K£\£ p
o N xS
oy S
-22,9204
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N.° E. Optimizacién Estructuras 3D
[kJd/mol]
| I
9 -1,99924
. 9
0 | '
g *
¢ Fe
10 31,4064 )
X e
T
» I
K £\ W
G)E \@ @
11 1,38367
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N.° E. Optimizacion Estructuras 3D
[kd/mol]
12 0,110457 ?
_AC .
v
13 1,61E-18
14 -21,2521
L
K [ &z\ ~
‘N @Y
4 y
"
15 32,6231 Q
“ /0
’ £\£ B
@ 1 ¢ o
16 1,58E-19
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Estructuras 3D

E. Optimizacion

N.°

[kd/mol]

-25,5078

17

-22,0718

18

-24,6429

19

7,91E-20

20

-20,504

21



https://es.thefreedictionary.com/n%C2%BA
https://es.thefreedictionary.com/n%C2%BA

177

N.° E. Optimizacion Estructuras 3D
[kd/mol]
22 28,3886

23 27,1439

Nota. Tomado del programa Chemcraft


https://es.thefreedictionary.com/n%C2%BA
https://es.thefreedictionary.com/n%C2%BA

178

Tabla 72

Energias de optimizacion y estructuras 3D para los componentes de salida del proceso

de polimerizacién

N.° Energias de Estructuras 3D

Optimizacion

[kJ/mol
. 4599 o
64,
092\\ “‘aﬂ* w t“‘v
o« * c\‘}/& G /v \0
v '\‘@"\' @"’\“
v e
2 35,5953
e .
Ly
C C
ﬁSg_ 6:2—;»&
é ®
3 85,0849 *
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N.° E. Estructuras 3D
Optimizacion
[kd/mol]
4 42,841 :
g =<
' ®
e\f‘%\ﬁ —e®
¢ Ve
@
“© -
"
5 49,9414 \
X
<2
? os (£9
&‘e_w {,0
® ‘\24 fﬁ\w
@
6 51,2007
™ 8
@“2\6 f*“@
9\% € o e
«* B e
@
7 36,8479
@l* 4 3&4
& @ “—e
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N.° E. Estructuras 3D

Optimizacion

[kd/mol]

8 23,4995 Kﬁ?ﬁ
' ¢ 9

9 21,8194
G\J

co ¢ ‘
@ \\?/\ =
e de |

10 1,38367

11 -0,987215 f
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N.°

E.

Optimizacion

Estructuras 3D

[kd/mol]
12 10,1088
- Py R
2oeke Ty
@,
13 -1,99924
, '’
o,
ot w
@
14 59,3026 )
] te
" 0/“6‘5 ey
% @
e
15 102,407 ﬁ
@ ‘\%
w\g
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N.°

E.

Optimizacion

Estructuras 3D

[kd/mol]
16 13,9709
G\ ® ? ?
% co e\? e
17 13,0648 . . ﬁ
o o $ -
" é
e c @
@
18 13,3462 :
¥
o ?
2% 3
w ‘°"‘gi"”‘£‘
&i’y ic—@
‘i W
19 32,6231
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N.° E. Estructuras 3D
Optimizacion
[kd/mol]
20 519,946
b
o 2 < - &
Q_v& & ’ & .
@ ~E & ) 4
¢ O e
¢ - ®
T
21 95,4461
K ¢
¢ €9
od &;f:‘%
% @
22 -3,91094
&Lifb\ﬁ
d“@
25 17,6392
RSP I W e
¢ e e gc& & e
26 16,773 ® ¢
, o @
- N NP 3 4
& & & B O
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N.° E. Estructuras 3D
Optimizacion
[kd/mol]
27 15,9068 0\{\0 ? " ?Q “ w
- % “w O/G‘Q/VSL/%
FEETITN
28 15,0405
ﬁ? & ¢ » ¢ ?ﬁ p “o-e
@— e/bg ﬁ/\c' ‘g/\‘: ~ e/f‘\&/wﬁ ——&
¢ (¢ § % N $
29 14,1743 g ‘
‘\\ ﬁt ® ? ® ? @ ?0 ? ?
o Ve ¢ ¢ $ ¢ G C
® ® M w M ¢
30 13,3077 ®
W U U5
PadB ol I S e
¢ e “
31 31,9192
% :,{ ; <:
<
@ ¢ o
¢ )
32 34,3322 :
Q @
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N.° E.

Optimizacién

Estructuras 3D

[kd/mol]
33 -20,504
&‘C # “ M
W c v
“ e
34 189,91

Nota. Tomado del programa Chemcraft

Proceso de alquilacion

La energia de optimizacion y la estructura 3D de los compuestos organicos de

entrada del proceso de alquilacion es calculado con el programa de visualizacion
Chemcraft, donde la tabla a continuacién muestra el nimero de molécula que se
obtiene por una busqueda bibliografica y se reporta en el apartado 4.1.1.2. los

nombres de dichas moléculas.


https://es.thefreedictionary.com/n%C2%BA
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Tabla 73
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Energias de optimizacion y estructuras 3D para los componentes de entrada del proceso

de alquilacién

Energia de

N.- optimizacion

Estructura 3D

[kd/mol]
“ o
1 -20.504 @ \.c, W
&F
@ |
2 27.1439 //& <9
H //
H
T
o a/&@
3 -1.99924 @\ 9 \@
e &
e i’ “
4 212521 /'E\ e
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N.°

Energia de

optimizacion

Estructuras 3D

[kd/mol]
) I
5 32.6231 e\“% '9\&/%
¢«
W\ﬁ
6  1.38367 ? c ;ﬂt
. @ @
Q\ Ld ?@
7 220718 N N /<
¢° §
0»!0
P
8 37.597 e %2__0
@
QQP o M
9 319192 oo
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N.°

Energia de

optimizacion

Estructuras 3D

[kJ/mol]
f \
g
10 20.936 “’\__% 0 {:'
s
x 9
11 15.7544 v : /£~f/£\®
B
%
o
12 41.7601 LN 'E\& %@
@i $
g
13 29.5395
C =g
é e
“\& o
¢
14 45.0953 S N
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N.° Energiade Estructuras 3D

optimizacion

[kd/mol]
¢ ¢ 9
C -
15 152177 V"é\& ~g 9@
" @
‘K o
F\
16 44.1907 & FCo
@ ®
I
17 31.4064 W o e
® @,
@
“ ¢
o S
18 20.0432 & Q\Q ¢
é @
¢
@\“é ‘£\ /?éﬁ
19  28.3886 » "W
@
20  30.1994 X

Nota. Tomado del programa Chemcraft
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La energia de optimizacion y la estructura 3D de los compuestos organicos de
salida del proceso de alquilacién es calculado con el programa de visualizacion
Chemcraft, donde la tabla a continuacion muestra el nUmero de molécula que se
obtiene por una busqueda bibliografica y se reporta en el apartado 4.2.1.2. los

nombres de dichas moléculas.

Tabla 74 Energias de optimizacién y estructuras 3D para los componentes de salida

del proceso de alquilaciéon

Energia de
N.- optimizacion Estructura 3D
[kd/mol]
R oF
¢ <
1 -20.504 “ £ h
[
H
QKfc i q' W
. i A&
-
2 -1.99924 “\c R \@
"%
Y “E ®
3 -21.2521 ;o £
@ é {\“
H
4 1.38367 % *
C
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Energia de

optimizacion

Estructura 3D

[kd/mol]
Rﬁﬁﬁ Yo ®
& /e\ /&
-22.0718 »gb N
«* 2
ol o
4 @
o —o—
42.8532 j f—£2
@’ﬁ
LS
1.
27.7672 o —
g *9°
e
Lo » *
" ‘
0.773895 ¢ "E\ _’@
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Energia de
N.- optimizacion Estructura 3D

[kJ/mol]

9 15.8191 & \&& ;

10 -22.9204 #% é 89&

@
11 423244 <€ t—@f*ﬁ
12 34.9972 Lol W */&

13 72.8256
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Energia de
N.- optimizacion Estructura 3D
[kJ/mol]
w /0
@ .
TS
14 49.3172 o €
@ ;
S e
®
Pe_
o ¢
W i
15 43.8369 é ey
¢c -
@
* ..l
16 -0.107135 @ oc o e
o ¢
@
Ts
N }i r%{“
17 14.9513 Co < /~E ‘
@ é \Lc/a
Wi
o
[
cvg
® ..
18 21,5196 .’ ‘{;ﬁ"




194

Energia de
N.- optimizacion Estructura 3D
[kd/mol]
e & & of
19 -23.7798 O &’\c e
o & %
. Ce
Qf kz\g
20 78.2345 - ®
w
o
§ “t e K
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Capitulo V

Conclusiones y recomendaciones

5.1. Conclusiones

Se establecié una lista de moléculas organicas mediante la realizacién de una
busqueda bibliografica de diferentes fuentes cientificas, es asi que, se pudo obtener y
reportar tablas de las moléculas estudiadas, las cuales fueron categorizadas por
entradas al proceso, salidas del proceso, composicion en peso y composicion el
volumen.

En relacién a lo expuesto sobre el proceso de alquilacion, la olefina més usada
son los butilenos como el isobutileno y el 2-buteno como reactivos para la reaccion,
estos componentes organicos posteriormente reaccionaran con el isobutano para
obtener el componente principal para la gasolina llamado alquilato (Mohamed et al.,
2010).

Se aprendio a utilizar un nuevo programa computacional como el software
ChembDraw para dibujar molecular quimicas y de esta forma se logré obtener las
propiedades basicas para cada una de las moléculas quimicas de origen orgéanico, y
se evidencio que, en la corriente de entrada del proceso de polimerizacion, los
hidrocarburos insaturados en especifico, las moléculas de propileno; n-butileno y 2-
metilbut-2-eno presentan igual resultados de andlisis elemental en cuanto a su
porcentaje de carbono e hidrégeno.

Frente a la evidencia recaudada, se encontrd que una de las corrientes de
salida del proceso de alquilacion es el alquilato, los componentes organicos que se
encuentran mayoritariamente en dicha corriente son los isooctanos, por lo que se
realiz6 un andlisis de propiedades fisicoquimicas de los isomeros del isooctano y se
encontré que el 2,2,4-trimetilpentano ademas de 2,2,3-trimetilpentano y finalmente
2,3,3-trimetilpentano presentan las mismas propiedades fisicoquimicas en referencia a

los demas.
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En la energia de optimizacién encontrada para los componentes de salida del
proceso de polimerizacién, se encontré que, mientras méas grande es la cadena de
carbonos del hidrocarburo, mas tiempo le toma en llegar al diferencial de energia al
valor de cero, como se presentd en la molécula 20 perteneciente al cotrimeros de
isobuteno; determinando que hay una relacién directamente proporcional entre la
cantidad de atomos y enlaces, con el volumen estérico que ocupa ésta en el espacio,

y a su vez el tiempo para la generacién de coordenadas optimizadas.

Una vez culminado el andlisis de las energias de optimizacion para el proceso
de polimerizacién, se concluye, que mediante la experimentacion la molécula 19 de la
corriente de entrada, correspondiente al octano posee un minimo valor, y para la
molécula 20, correspondiente al oxigeno posee el mayor valor. Lo que nos da a
entender que, bajo el principio basico termodinamico de la energia libre de Gibbs, todo
aquel valor que sea negativo es exotérmico/exoenergético, mientras que los que son

positivos seran endotérmicos/endoenergéticos.

Se calculé las estructuras 3D de cada una las moléculas organicas, esto se
logré mediante la utilizacion previa de las moléculas organicas en 2D las mismas que
a través de los programas utilizados en esta investigacion, se pudo determinar que
mediante uno de ellos; el programa Avogadro, permite generar las coordenadas
faltantes del eje Z, ademas de optimizar mediante la geometria molecular las
coordenadas en los ejes X, Y, Z.

Mediante el uso de la plataforma gratuita del Instituto Suizo de Bioinformatica
SwissADME, se calcul6 las propiedades fisicoquimicas, lipofilia y solubilidad en agua
para cada molécula de entrada y salida del proceso de polimerizacion y alquilacion,
donde se mostro, guardo y se pudo compartir resultados por cada molécula individual

para diferentes secciones con su respectiva imagen de radar de biodisponibilidad.

Al terminar el andlisis de las energias de optimizacién para el proceso de

alquilacion, se concluye, que mediante la experimentacion la molécula 7 de la
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corriente de entrada, correspondiente al n pentano posee un minimo valor, y para la
molécula 14, correspondiente al 2-metil-1,3-pentadieno posee el mayor valor. Lo que
nos da a entender que, bajo el principio basico termodinamico de la energia libre de
Gibbs, todo aquel valor que sea negativo es exotérmico/exoenergético, mientras que

los que son positivos seran endotérmicos/endoenergéticos.

La energia de optimizacion encontrada para los componentes de salida del
proceso de alquilacion, se encontré que, mientras mas ramificaciones tenga la
molécula del hidrocarburo, mas tiempo le toma en llegar al valor de cero el diferencial
de energia, como se evidencia en las moléculas 13, 20, 24, 26, 30, 33 presentes en la
tabla 73, determinando que hay una relacién directamente proporcional entre la
cantidad de atomos y enlaces, con el volumen estérico que ocupa ésta en el espacio,

y a su vez el tiempo para la generacion de coordenadas optimizadas.

5.2. Recomendaciones
Se recomienda realizar la busqueda bibliografica en el idioma inglés, ya que la

mayoria de los escritos relevantes en el area cientifica se encuentran en dicho idioma.

La elaboracion de las moléculas 2D presentes en las corrientes de entrada y
salida de los procesos de polimerizacién y alquilacion se realiza por medio del
programa ChemDraw, lo que por defecto dibuja moléculas ya sea pequefias o muy
grandes, y proporciona informacion en el idioma inglés, se sugiere que, con la opcion:
configuracion de documento y Text Tool editar dicha informacién de manera que,

pueda obtener resultados en un formato con mejor visualizacion.

Para el procesamiento de las moléculas en cada uno de los programas, es
necesario que se creen archivos individuales para cada especie quimica, en especial
para el programa ChemDraw, ya que, para hacer correcciones en las estructuras

generadas, se crea por defecto un hipervinculo de acceso directo a la interfase de
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dicho programa, lo que puede repercutir en alterar el andlisis de alguna otra estructura

de forma errénea.

Para el uso de la plataforma SwissADME, se recomienda tomar en cuenta la
diferencia horaria entre Suiza y la local, debido a que, si muchos usuarios estan a la

vez en la plataforma los resultados que se generan tomaran mas tiempo de lo normal.

Cuando se esté usando el software Avogadro se sugiere que, en el ordenador
Unicamente se esté trabajando con este programa, porque, la saturacion de la
memoria RAM influye en los resultados que se obtengan en cuanto a la generaciéon de

la energia de optimizacion de las moléculas.

En base a la obtencion de la energia de optimizacion de las moléculas
organicas presentes en las corrientes de entrada y salida de los procesos de
polimerizacion y alquilacion, se necesita utilizar un campo de fuerza, por lo que se
recomienda utilizar el campo de fuerza MMFF94, debido a que, éste asigna ha sido
disefiado para andlisis te hidrocarburos, el mismo asigna un codigo a cada a&tomo en

la molécula segun al tipo que pertenece.

La creacion de las moléculas en 3D de los componentes organicos presentes
en las corrientes de entrada y salida de los procesos de polimerizacion y alquilacion se
generan con ayuda del programa Chemcraft, por lo que se aconseja, abrir en formato
MDL SDfile(*.mol) y escoger la opcién Display, Basic 2 y mostrar el tipo de atomo que

se encuentra presente en los compuestos organicos para una mejor visualizacion.

Las coordenadas 3D optimizadas y no optimizadas de los compuestos
organicos presentes en las corrientes de entrada y salida de los procesos de
polimerizacién y alquilacion se obtiene del programa Avogadro, por lo tanto, se
recomienda optimizar la molécula antes de generar los valores de energia de

optimizacion.
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