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OBJETIVO GENERAL 

• Obtener moléculas refrigerantes a través de la optimización de la estructura

molecular.
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OBJETIVOS ESPECÍFICOS 

• Buscar funciones objetivo que permitan maximizar la entalpía de vaporización y 

minimizar el valor del calor latente de vaporización de la molécula candidata.

• Determinar nuevas moléculas de refrigerante mediante solver de Excel.
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OBJETIVOS ESPECÍFICOS 

• Elaborar un programa en Matlab que permita optimizar la estructura molecular a 

través de programación no lineal.

• Buscar nuevas moléculas de refrigerante mediante Matlab con la correspondiente 

comparación de resultados con los obtenidos con solver de Excel.
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Datos 
considerados 
inicialmente
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METODOLOGÍA

Nota. Tomado de Product and Process Design Principles (Tercera ed.) (p.71) por Seider, W. D., Seader, J., Lewin, D. R., & Widagdo, S. (2009), John 

Wiley & Sons, Inc. . Los datos de las filas 14, 15 y 16 son tomado de Estimation of pure-component properties from group-contributions (p. 233-243) 
por Joback, K. G., & Reid, R. C. (1987), Chemical Engineering Communications.

Datos complementarios

x1
x2
x3
x4
x5
x6
x7
x8
x9
x10
x11
x12
x13
x14
x15
x16

Variables



ECUACIONES DE LAS PROPIEDADES FÍSICAS (Joback & Reid, 1987)

1) Temperatura normal de ebullición 3)     Presión crítica

2) Temperatura crítica
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𝑛𝐴: número total de átomos en la molécula
𝑛𝑗: cantidad total de cada grupo molecular

𝑁: total de grupos considerados

La temperatura se mide en K y la presión en bar



ECUACIONES DE LAS PROPIEDADES FÍSICAS (Joback & Reid, 1987)

4) Presión reducida de vapor 5)     Calor específico del líquido
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𝐺, ℎ 𝑦 𝑘 son parámetros de correlación

𝑐𝑝𝑙 está en unidades de J/mol K. Esta ecuación es estimada 

en base a la temperatura promedio del caso de estudio, 70 °F 
(21,1 °C).



ECUACIONES DE LAS PROPIEDADES FÍSICAS (Joback & Reid, 1987)

6)    Calor latente de vaporización a cualquier temperatura
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METODOLOGÍA

El calor latente de vaporización está en J/mol, n es un 

parámetro adimensional de correlación de la entalpía y 

temperatura normal de ebullición y R es la constante 

universal de los gases.



ECUACIONES DE LAS PROPIEDADES FÍSICAS

7)     Calor latente de vaporización a la temperatura normal de ebullición
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METODOLOGÍA

en donde 𝑺𝒗𝒃 es la entropía de vaporización a la temperatura normal de ebullición en J/(mol K) 

y M es la masa molar en g/mol del grupo enlazante correspondiente (Duvedi & Achenie, 1996).



Restricciones de construcción de la estructura molecular (Duvedi & Achenie, 1996).

1) Restricción de asignación

El valor de las variables debe ser entero positivo.

2) Restricción de viabilidad estructural (regla del octeto)



𝑗

2 − 𝑣𝑗 𝑛𝑗 = 2𝑚 = 2

𝒎 = 𝟏 𝐩𝐚𝐫𝐚 𝐦𝐨𝐥é𝐜𝐮𝐥𝐚𝐬 𝐚𝐜í𝐜𝐥𝐢𝐜𝐚𝐬
𝑚 = 0 para moléculas monocíclicas
𝑚 = −1 para moléculas bicíclicas
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Restricciones de construcción de la estructura molecular 

3) Restricción de formación de enlaces múltiples



𝑖

𝑛𝑗 ≥ 𝑛𝑗 𝑣𝑗 − 1 + 2

4) Restricción de la cantidad de grupos moleculares

2 ≤

𝑗

𝑛𝑗 ≤ 𝑛𝑚𝑎𝑥

𝑛𝑚𝑎𝑥 = 14; por la expresión CnH2n+2
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Restricciones de construcción de la estructura molecular

5) Restricción de coexistencia de grupos alcohol, halógenos y aminas

0 ≤ 

𝑗

𝑛𝑗 ≤ 𝑓𝑚𝑎𝑥

𝑓𝑚𝑎𝑥 = 10 para una cadena de 4 carbonos

6) Restricción de coexistencia de grupos halógenos y nitrógeno

0 ≤ 𝑛𝑅 + 𝑓𝑚𝑎𝑥 𝑛𝑁𝐻2 + 𝑛𝑁𝐻 + 𝑛𝑁 ≤ 𝑓𝑚𝑎𝑥

𝑓𝑚𝑎𝑥 = 1
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RESTRICCIONES DE LAS PROPIEDADES FÍSICAS DE LAS MOLÉCULAS REFRIGERANTES (Tawarmalani, 2002)

Se toma como base las propiedades físicas del refrigerante R-12 que tiene una temperatura de 
evaporación de 30 °F (-1,1 °C) y una temperatura de condensación de 110 °F (43,3 °C)

∆𝐻𝑣 ≥ 18400
𝐽

𝑚𝑜𝑙
(a 30 °F)

𝑐𝑝𝑙 ≤ 32,2
𝐽

𝑚𝑜𝑙 𝐾
; (a 70 °F)

𝑃𝑠𝑖 ≥ 1,4; (a 30 °F)

𝑃𝑠𝑖 ≤ 14 𝑏𝑎𝑟; (a 110 °F)

Nota. Tomado de Convexification and Global Optimization in Continuous and Mixed-Integer 

Nonlinear Programming (p.251, 252), por Tawarmalani, M. (2002), Springer Science.



Planteamiento de las 
funciones objetivo
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Planteamiento de las 
funciones objetivo
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Planteamiento de las 
funciones objetivo
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Planteamiento de las 
funciones objetivo
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Planteamiento de las 
funciones objetivo
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Planteamiento de las 
funciones objetivo
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Planteamiento de las 
funciones objetivo. 
Se analizan en total 
234 funciones 
objetivo.
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Se combinan los datos, 
cálculos, restricciones y 
funciones objetivo en un 
problema de MINLP para 
obtener los resultados con 
Solver de Excel 
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El método de resolución 
empleado es el GRG no 
lineal (gradiente reducido 
generalizado)
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Se traduce todo el problema 
a matrices y vectores y se 
utiliza la función “ga” 
(genetic algorithm) para 
resolver el problema MINLP
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Programación en Matlab



Se traduce todo el problema 
a matrices y vectores y se 
utiliza la función “ga” 
(genetic algorithm) para 
resolver el problema MINLP
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Programación en Matlab
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Se obtuvo un total de treinta y 
nueve moléculas diferentes que 
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Se obtuvo un total de treinta y 
nueve moléculas diferentes que 
cumplen con las restricciones 
propuestas para este problema 
y que son estructuralmente 
factibles

RESULTADOS

16



38

Se encontró que seis de las treinta y nueve moléculas halladas, no están reportadas 
como candidatas a refrigerantes en bibliografía científica oficial.

RESULTADOS
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Se encontró que seis de las treinta y nueve moléculas halladas, no están reportadas 
como candidatas a refrigerantes en bibliografía científica oficial.

RESULTADOS

16

RESULTADOS CON SOLVER DE MATLAB
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Se encontró que tres de las treinta y nueve moléculas halladas, no están reportadas 
como candidatas a refrigerantes en bibliografía científica oficial.

RESULTADOS

16

COMPARACIÓN DE RESULTADOS
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En el caso de las moléculas el CH2 = CFCH3, F2O2 y CH2OF2 pueden ser consideradas 
como candidatas a refrigerantes puesto que cumplen con todas las restricciones de las 
propiedades físicas expuestas en el trabajo de Duvedi & Achenie (1996).

RESULTADOS

16

COMPARACIÓN DE RESULTADOS
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Para la molécula CH2OF2, un isómero con la misma fórmula molecular es reportado por 
el National Center for Biotechnology Information (NCBI, 2021) en la forma de F2CHOH, 
sin embargo, la molécula encontrada por Solver de Excel es de la forma FCH2OF por la 
combinación de los grupos moleculares considerados, lo que hace que dicha molécula 
sea un nuevo resultado.

RESULTADOS

16

COMPARACIÓN DE RESULTADOS
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CONCLUSIONES 

• Se puede encontrar un satisfactorio conjunto de funciones matemáticas que con su

correspondiente optimización permiten encontrar moléculas de refrigerante.

• Relacionar la entalpía de vaporización ∆Hv con el calor específico del líquido

(Cpl) de una molécula refrigerante por medio de una función matemática diferente

a las ya propuestas en la literatura referente al estudio extiende las posibilidades de

hallar nuevas moléculas que se puedan usar en aplicaciones de refrigeración,

además se puede relacionar las presiones de vapor en funciones matemáticas para

obtener nuevos resultados.
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CONCLUSIONES 

• Las moléculas candidatas a refrigerantes CH2=CFCH3, F2O2, y CH2OF2 cumplen

con todos los requerimientos estimados en el planteamiento de este problema gracias

al uso de la herramienta solver de Excel que proporciona valores satisfactorios en la

optimización de todas las funciones objetivo evaluadas durante la investigación.

Solver demostró una gran adaptabilidad y facilidad de manejo en el planteamiento y

resolución de problemas de programación no lineal de enteros mixtos (MINLP por sus

siglas en inglés), adicionalmente éstas no han sido reportadas en la literatura como

moléculas candidatas a refrigerantes.
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CONCLUSIONES 

• En la evaluación con Matlab de las funciones objetivo que proporcionaron las

nuevas moléculas de refrigerante usando Solver de Excel se encuentran las

moléculas: FCH = CHCH3, FCl, 𝑦 SF2 que cumplen con las propiedades físicas

del problema pero que ya han sido reportadas en bibliografía, esto debido a la

diferencia de cada algoritmo al iniciar el proceso de búsqueda de la mejor

solución.
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RECOMENDACIONES 

• Explorar la mayor cantidad de modificaciones factibles a las restricciones y

ecuaciones que relacionen las propiedades físicas de interés como la entalpía de

vaporización o el calor específico del líquido aumentará la posibilidad de

encontrar nuevos resultados, se puede elegir entre varios modelos matemáticos

que estén reportados en la literatura y modificarlos de acuerdo a los

requerimientos. El alcance de dicho análisis se limitó al tiempo disponible para el

proceso de realización de el presente trabajo de titulación pero se recomienda

continuar con el análisis en trabajos futuros para encontrar más moléculas

candidatas a refrigerantes.
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RECOMENDACIONES 

• Se recomienda además que las funciones objetivo modificadas o planteadas relacionen

únicamente dos variables como por ejemplo la entalpía de vaporización y el calor

específico del líquido o la relación de las presiones de vapor a la mayor y menor

temperatura.

• Para continuar ampliando la región de soluciones factibles en el problema de diseño de

refrigerantes se recomienda probar el uso de algoritmos diferentes al GRG no lineal

usado en este trabajo; puede usarse el algoritmo Simplex LP o Evolutionary en el caso

de que se cumplan las condiciones necesarias para usar cada uno de dichos algoritmos

integrados en Solver de Excel.
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