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FUNDAMENTACION TEORICA
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POLIMERIZACION
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POLIMERIZACION

ALIMENTACION CATALIZADORES PRODUCTOS

Catalizadores acidos
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VARIABLES DEL PROCESO

H,SO, HF
|
{ Temperatura | 25a55°F 60a125°F
- |
ﬂ SRR | 93295 W% 86 a 90 W%
" . ] = 7
Concentracion del isobutano ‘ Relacion molar de
J Isobutano/olefina 5:1
o 0o ]
Tiempo de reaccion |
J 5a40min 5a25 min
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QUIMICA COMPUTACIONAL

Disefia moléculas asistidas por computador

Impulsada por las empresas farmacéuticas

~ Predicen las propiedades quimicas y

Describe la estructura de la molécula Heinac
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Propiedades
fisicoquimicas

Masa moleculares

QUIMICA

Formulas quimicas

Lipofilia

Solubilidad
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INTERACCIONES INTERMOLECULARES

Puente de hidrogeno _>

\ Fuerzas de van der waals ‘
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CONFIGURACIONES Y CONFORMACIONES

Configuraciones Conformaciones

Quiral Aquiral

Proyecciones de Newman
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OBJETIVO GENERAL

» Determinar computacionalmente las caracteristicas fisicoquimicas
de todos los posibles componentes quimicos de los flujos de
entrada y salida en una refineria de petroleo de los procesos de
“Polimerizacion y Alquilacion” mediante céalculos tedricos

1 computacionales
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OBJETIVOS ESPECIFICOS

Establecer una lista de potenciales moléculas quimicas de origen organico
presentes en el flujo de entrada y salida en los procesos de polimerizacion y
alquilacion.

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

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

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

Reportar mediante tablas los datos obtenidos para cada molécula quimica
procesada en los pasos anteriores.
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LISTADO

/ﬂ Flujo de entrada en los procesos de polimerizacion y
alquilacion

\/ » Bibliotecas online

* Repositorios de tesis

... 4 Flujo de salida en los procesos de polimerizacion y
<< 201 alquilacion

ok - Revistas de articulos cientificos

» Reportes cromatograficos

g

energy,‘:‘fuels = m : Steven A. Treese
Peter R. Pujadé

! David S.J. Jones
Catalytic Upgrading of Light Naphtha to Gasoline Blending o Editors
Components: A Mini Review -

Abdullah Aitani, Muhammad Naseem Akhtar,’ Sulaiman Al-Khattaf \.\mmg ']m. - - s o
Omer Koseoglo,” and Michael T. Klein H db k f
1;1:.| . A ) : hd Petroleum & Minerals, Dhahran 31261, Saudi abu. an OO O
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PROCESAMIENTO DE ESTRUCTURAS QUIMICAS 2D Y PROPIEDADES
QUIMICAS BASICAS

/
Generacion de
estructuras
guimicas en 2D
- / ChemDraw
/~ i
Calculo de +)
propriedades
fisicoquimicas
basicas Swiss Institute of
\_ Yy, Bioinformatics
/Optlmlzamon la |
geometria
molecular y
energia de

\_ optimizacion )
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CALCULO DE LAS ESTRUCTURAS 3D DE CADA UNA LAS MOLECULAS
ORGANICAS

Estructura 2D

Formula quimica

ChemDraw

ChemDraw Peso molecular

Analisis elemental

)\/\< Codigo SMILES

 2,2,4-trimetilpentano
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CALCULO DE LAS ESTRUCTURAS 3D DE CADA UNA LAS MOLECULAS
ORGANICAS

El archivo MOL, un formato de archivo de estructura quimica ampliamente
utilizado, contiene:

Blogue de atomos:

chemdraw-Dec-2016.cdx
ChemDrawl12011615112D

9 9 0 0 0 0 0 0O O 0999 V2000 2,2,4-trimeti|pentano

-1.4289 -0.0000 0.0000]C
-1.4289 -0.8250 0.0000]C
-0.7145 -1.2375 0.0000]C
0.0000 -0.8250 0.0000]C
0.0000 -0.0000 0.0000]C
-0.7145 0.4125 0.0000]C
0.7145 0.4125 0.0000)C
1.4289 0.0000 0.0000]0
0.7145 1.2375 0.0000]0
SR T N -

5 7 1 0

2 :X, Y, Z coordinates | Atom symbol

M END
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CALCULO DE LAS PROPIEDADES FISICOQUIMICAS BASICAS DE CADA

MOLECULA DE ORIGEN ORGANICO
Caodigo SMILES é

Swiss Institute of Propiedades
Bioinformatics fisicoquimicas
|
SwissADME Lipofilia ‘

SCIENTIFIC REP;I;}RTS Solubilidad.

SwissADME: a free web tool to
evaluate pharmacokinetics, drug-
likeness and medicinal chemistry
friendliness of small molecules

Antoine Daina?, Olivier Michielin¥*? & Vincent Zoete!?
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AVOGADRO Y ENERGIA DE OPTIMIZACION

Campo de fuerza

MMFF94
Energia de
Avogadro optimizacion
AutoOptimization Settings F X | COO.rd.enadaS
optimizadas
Force Field: | UFF -

Steps per Update: |4 |5

CAMPOS DE FUERZA

Algorithm:
Orgénicos compuestos por

e T UFF ¥ _~"C,N,O,H S PFClBrel.
[ | Fixed atoms are movable L GAFF

Movil Ghermical
[ | 1gnored atoms are movable MMFFS4

/ MMFFS4s
Start Estatico Inorgénicos
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PyMOL

ESTRUCTURAS 3D

Elaboracion

& s - W estructuras 3D de los
e componentes

sf l organicos que se
(N encuentran presentes
en los flujos de
Chemcraft entrada y salida de los
proceso de

polimerizacion y

Alquilacion.
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RESULTADOS Y DISCUSION

s ppasgepe

V- :a >

P

Gas dulce argentino -

propano 1-penteno
propileno 2-metil-1-buteno
isobutano 2-penteno
n-butano 2-metil-2-buteno
buteno 2-metil-1-buteno Gas dulce ecuatoriano
. etano
isopentano 2-penteno
metano
n-pentano ciclopenteno monaoxido de carbono
. _ _ nitrégeno
3-metil-1-buteno 2-metil-1,3-butadieno
propano
ciclopentadieno trans-1,3-pentadieno
isobuteno ciclopenteno
1,3-butadieno cis-2-buteno Polimerizacion
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NUumero de molécula
1

© 00 ~NO O & WD

N el o ol
~N~No oM wWNPRO
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RESULTADOS Y DISCUSION

Componente en la corrientes de salida del proceso de polimerizacion

Compuesto quimico
2,2,5-trimetilhexano
2,2-dimetilpropano
2,3,5-trimetilhexano
2,3-dimetilhexano
2,4-dimetilheptano
2,4-dimetilhnexano
2,5-dimetilheptano
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

Numero de molécula
18
19

20

21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33

34

Compuesto quimico
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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RESULTADOS Y DISCUSION

Componentes de la corrientes de salida del proceso de alquilacion

Numero de molécula Componentes de salida NUumero de molécula Componentes de salida
1 propano 19 n-heptano
2 isobutano 20 2,2, 4-trimetilpentano
3 n-butano 21 2,2-dimetilhexano
4 isopentano 22 2,4-dimetilhexano
5 n-pentano 23 2,5-dimetilhexano
6 2,2-dimetilbutano 24 2,2,3-trimetilpentano
7 2,3-dimetilbutano 25 3,3-dimetilhexano
8 2-metilpentano 26 2,3,4-trimetilpentano
9 3-metilpentano 27 2,3-dimetilhexano
10 n-hexano 28 4-metilheptano
11 2,2-dimetilpentano 29 2-metilheptano
12 2,4-dimetilpentano 30 2,3,3-trimetilpentano
13 2,2,3-trimetilbutano 31 3,4-dimetilhexano
14 3,3-dimetilpentano 32 3-metilheptano
15 2,3-dimetilpentano 33 2,2,5-trimetilhexano
16 2-metilhexano
17 3-metilhexano
18 3-etilpentano {\) E S p E
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Estructuras quimicas 2Dy propiedades basicas

isobutano

A

Farmula quimica: C4Hqq
Feso molecular: o8 1240
Analisis elemental. C, 82 66 H, 17,34

32

1-buteno

2,2,4-trimetilpentano

A N

Formula quimica: C4Hg
Feso molecular: 56 1080
Analisis elemental: C, 8563, H, 14 37

A X

Formula quimica CzHqz
Peso molecular. 14,2320
Analisis elemental: C, 84,12; H, 15,88
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GENERACION AUTOMATICA DE NOMENCLATURA IUPAC

Nomenclatura IUPAC para los componentes de entrada del proceso de polimerizacion

Componentes de entrada Nomenclatura [UPAC
agua agua
amilenos 2-metilbut-2-eno
etano etano

Nomenclatura IUPAC para los componentes de entrada del proceso de alquilacion

Componentes de entrada Nomenclatura IUPAC
propano propano
propileno prop-1-eno
isobutano iIsobutano
n-butano butano

— @ ESPE
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CODIGO SMILES

Codigo SMILES para los componentes de salida del proceso de polimerizacion

Componentes de entrada SMILES
2,2,5-trimetilhexano CC(C)(C)cce(o)c
2,2-dimetilpropano CC(C)(C)C
2,3,5-trimetilhexano CC(C)Cc(C)cc(o)c
2,3-dimetilhexano CC(OC)Cc(C)ccce
2,4-dimetilheptano CC(C)(C)cc(C)=C
2,4-dimetilhexano CC(C)Cc(C)cC
2,5-dimetilheptano CC(C)ccc(e)ce
2,5-dimetilhexano CC(C)CcCc(O)C
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Calculo de propiedades fisicoquimicas basicas

 Procesamiento a través del codigo SMILES de las propiedades
fisicoquimicas de los compuestos selectos de la corriente de entrada al
proceso de polimerizacion y alquilacion.

Propiedades fisicoquimicas

Nombre de la molécula propileno butileno penteno metano
Formula CsHg C,Hg CsHy» CH,
Masa molecular (g/mol) 42,08 56,11 72,15 16,04
Numero de atomos pesados 3 4 5 1
NUumero de atomos aromaticos 0 0 0 0

pesados

— @ ESPE
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Obtencidon de las coordenadas en estructuras 3D

Molécula no optimizada
Coordenadas cartesianas de la molécula de propileno  #°™ Ele x Eley Flez
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

4 o Molécula optimizada
‘/ £ L Atomo Eje x Eje y Eje z
0,97900 -0,06180  -0,06250
2,31650 -0,09940  -0,10060
3,10470  -0,99100  -1,00300
0,46150 0,60910 0,61650
0,37110 -0,69400  -0,70240
2,88400 0,55280 0,55950
2,46200 -1,61370 -1,63320
3,74390  -1,65140  -0,40900
3,74390 -0,38920  -1,65620

I T T T T T O O O
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Energia de optimizacion

2,3,3-trimetilpentano

“- ?'b
91.0836 kJ/mol A I
i o
cacs @
@ W
¢ -®
0//
:fs 1 2,2, 4-trimetilpentano
-2 78.2345 kJ/mol
AR |
| ¢
S. *
C ]
R\c - Eﬁz
2,3,4-trimetilpentano V@ i ®
@ co
79.1602 kJ/mol @ ‘@
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CONCLUSIONES

Se realiz6 un analisis de propiedades fisicoquimicas de los isbmeros del isooctano y
se encontrd6 que el 2,24-trimetilpentano ademas de 2,2,3-trimetilpentano y
finalmente 2,3,3-trimetilpentano presentan las mismas propiedades fisicoquimicas en
referencia a los demas aun teniendo el mismo nimero de atomos.

Los compuestos organicos presentes a la salida de los procesos de polimerizacion y
alquilaciéon presentan fuerzas de London.

En la energia de optimizacion, mientras mas grande es la cadena de carbonos del
hidrocarburo, mayor sera el valor de la energia de optimizacion.
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RECOMENDACIONES

» Uso de la plataforma SwissADME.

» Resultados con el software Avogadro

42
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