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Resumen

El presente trabajo es una investigacion bibliografica-computacional acerca de los
componentes que forman el petréleo crudo en una refineria y los productos refinados
gue se obtienen a la salida de un proceso de destilacion atmosférica, con el objetivo de
encontrar las propiedades fisicas y quimicas de todos los compuestos conseguidos y
obtener una vista de su estructura molecular en 2D y en 3D. Para ello se empled
programas computacionales con diferentes herramientas que permitian obtener multiples
propiedades y comportamientos moleculares, uno de ellos fue Chemdraw usado para la
obtencion de las propiedades quimicas basica, el cédigo SMILES y una modelizacién en
2D de las moléculas. A partir de estos cddigos se pudo encontrar las propiedades
fisicoquimicas como la lipofilicidad, solubilidad en agua y el radar de biodisponibilidad de
las moléculas mediante la plataforma web SwissADME. El programa Pymol a través de
las moléculas 2D permitié alcanzar una visualizacion tridimensional de las moléculas a
partir de una optimizacion previa de la molécula en Avogadro. Todo este proceso se
realizé para un total de 421 compuestos, cuya informacion se organizé y reporté en tablas
para su respectiva interpretacion. De esta forma, a partir de la estructura molecular de
cada componente se puede relacionar muchas de las propiedades de cada compuesto y
predecir cdmo serd su comportamiento con la interaccion con otras moléculas en

cualquier proceso quimico.
Palabras clave:

e COMPONENTES
e DESTILACION ATMOSFERICA

¢ PROGRAMAS COMPUTACIONALES
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Abstrac

The present work is a bibliographic-computational research about the components that
form crude oil in a refinery and the refined products obtained at the exit of an atmospheric
distillation process, with the objective of finding the physical and chemical properties of all
the compounds obtained and to obtain a view of their molecular structure in 2D and 3D.
For this purpose, computer programs with different tools were used to obtain multiple
properties and molecular behaviors, one of them was Chemdraw used to obtain the basic
chemical properties, the SMILES code and a 2D modeling of the molecules. From these
codes it was possible to find the physicochemical properties such as lipophilicity, water
solubility and the bioavailability radar of the molecules using the SwissADME web
platform. The Pymol program through 2D molecules allowed to reach a three-dimensional
visualization of the molecules from a previous optimization of the molecule in Avogadro.
This whole process was carried out for a total of 421 compounds, whose information was
organized and reported in tables for their respective interpretation. In this way, from the
molecular structure of each component it is possible to relate many of the properties of
each compound and predict how its behavior will be with the interaction with other

molecules in any chemical process.

Key words:

e COMPONENTS
e ATMOSPHERIC DISTILLATION

e COMPUTER PROGRAMS
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CAPITULO |

Generalidades

1.1. Introduccion

En la actualidad el crudo aun teniendo una gran importancia en nuestro dia a
dia, sigue siendo una materia prima compleja y mal entendida. Esta mezcla liquida
compleja esta formada por diferentes atomos como el carbono, hidrogeno, oxigeno,
nitrégeno, azufre y metales pesados, pero siendo el &tomo de carbono el mas
importante en la mezcla (Valencia & Garcia, 2010) . Una de las propiedades
importantes que presenta el crudo es la gravedad API, que permite determinar la
calidad del crudo, diferenciandolo en cuatro grupos: ligero, mediano, pesado y muy
pesado. Una vez que se obtiene el petréleo, este se transporta a través de oleoductos
a las refinerias, donde se obtienen productos refinados después de que hayan pasado
por diferentes procesos como es la unidad de destilacion atmosférica (Fahim et al.,

2010).

En una unidad de destilacion atmosférica el petroleo sufre una separacion de
sus compuestos debido a la diferencia de los puntos de ebulliciébn de los componentes.
Las diferentes fracciones de petroleo estan constituidos de diferentes moléculas que
componen las corrientes de salida de esta unidad, obteniendo por el topping de la torre
los elementos menos pesados como son los que forman el gas combustible (metano,
etano, propano y butano), mientras que los otros componentes mas pesados se van
obteniendo por la parte lateral de la torre siendo estas nafta, gasolina, queroseno, diésel

y los residuos (asféltenos y resinas) (Valencia & Garcia, 2010).

Aunque el petréleo es una fuente importante de energia, también tiene que

cumplir ciertas normas ambientales o regulaciones de calidad de los productos, sin
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tener pérdidas, por lo que se debe maximizar la produccion y minimizar los costos de
operacion. De ahi surge el interés creciente en la industria petrolera de adquirir
conocimientos en el campo de la quimica computacional tanto en simulaciones como a
nivel molecular, en términos de interacciones entre atomos y moléculas individuales

(Verruschi et al., 2009).

Los afios setenta puede ser el origen del calculo de propiedades moleculares a
partir de modelos cuantitativos de la mecanica cuantica. A partir de reglas y métodos
semiempiricos de Woodwar, Hiickel y Hoffmann, se pudo predecir el comportamiento
molecular. De ahi surgen programas que permiten dar un sentido amplio a la geometria
molecular pudiendo representar a la molécula con angulos de enlace y distancia entre
los &tomos, ademas de dar informacion acerca de las moléculas como son las
propiedades quimicas basicas, las propiedades fisicoquimicas, propiedades

espectroscopicas, entre otras propiedades (Suéarez, 2012).

Gracias a estas aplicaciones, que sirven como herramientas de estudio por
investigadores se puede representar moléculas en 2D como es el caso del software
ChembDraw, obtener propiedades ADME de la pagina de Swissadme o visualizar y

construir moléculas en 3D en tiempo real como es el caso del Pymol y Avogadro.

1.2. Planteamiento del problema

Desde el punto de vista de la investigacién, se desea contribuir al conocimiento
cientifico mediante la aplicacién de los conocimientos enfocados en la quimica pura, y
afianzados en los célculos tedricos computacionales lo que le dan el soporte para la
discusion de los resultados. Asi se lograra predecir el comportamiento global en una
mezcla, ademas, de posibles y potenciales interacciones intermoleculares entre ellas

para explicar comportamientos de las propiedades fisicoquimicas que presentan las
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moléculas organicas que conforman las corrientes de entrada y salida en el proceso de

destilacion atmosférica.

Debido a que la industria petrolera es el principal pilar para la economia ecuatoriana, las
leyes que regulan la contaminacion de cada una de estas empresas son severas, lo que
hace que parte del capital que producen esté destinado a la implementacién de

sistemas que eliminen o disminuyan el nivel de contaminacion que emiten.

1.3. Justificacion e importancia

Conocer las estructuras quimicas y las propiedades fisicoquimicas que tienen todas las
moléculas organicas presentes en una mezcla de crudo y en las corrientes de salida de
un proceso de destilacion atmosférica es de suma importancia, ya que a partir de
propiedades como el peso molecular, volatilidad, punto de ebullicion, solubilidad en el
agua, conformaciones moleculares y el nimero de cadenas carbonadas, se puede
predecir cuales seran las propiedades de los productos refinados en una refineria de
petréleo, y que procesos necesitan pasar para obtener productos de calidad con las

propiedades fisicoquimicas adecuadas para su utilizacion en la sociedad.

1.4. Hipétesis

El estudio de propiedades fisicoquimicas basicas y de estructuras quimicas
mediante la utilizacion de programas y plataformas basadas en estudios teoricos
computacionales, permitird predecir propiedades (punto de ebullicion, volatilidad,
solubilidad en el agua) de las mezclas en las corrientes de entrada y salida del proceso
de destilacion atmosférica, analizando sus posibles y potenciales interacciones

intermoleculares.
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1.5. Objetivos

1.4.1. Objetivo general
Determinar computacionalmente las caracteristicas fisicoquimicas de todos los posibles
componentes quimicos de los flujos de entrada y salida en una refineria de petréleo

“proceso de destilacion atmosférica” mediante calculos tedricos computacionales.

1.4.2. Objetivos especificos

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

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

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

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

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

finales.
1.6. Variables de investigacion

1.6.1. Variable independiente
Moléculas orgénicas presentes en la corriente de entrada y salida del proceso de

destilacion atmosférica en una refineria de petrdleo.

1.6.1. Variable dependiente

Estudio tedrico computacional de las propiedades fisicoquimicas de las mezclas
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CAPITULO II

Fundamento Tedrico

2.1. Petrdleo

El petréleo crudo es una mezcla liquida muy compleja formada de varios
compuestos de hidrocarburos que consisten en mayor cantidad de carbono e hidrégeno
y pequefias cantidades de compuestos organicos que contienen azufre, oxigeno,
nitrégeno y metales como vanadio, niquel, hierro y cobre. Las propiedades fisicas del
petréleo crudo se ven afectadas por las diferentes proporciones de hidrégeno a
carbono. A medida que disminuye la relacion de hidrégeno a carbono, aumenta la
gravedad y el punto de ebullicién de los compuestos de hidrocarburos. Ademas, cuanto
mayor es la relacion de hidrégeno a carbono de la materia prima, mayor es su valor

para una refineria porque se requiere menos hidrégeno (Fahim et al., 2010).

2.1.1. Propiedades del petréleo crudo

Segun (Gary & Handwerk, 2003) el petréleo es una mezcla muy compleja de
varios compuestos organicos sobre el cual se realizan pruebas analiticas relativamente
sencillas y los resultados de las mismas se utilizan junto con correlaciones empiricas
para la evaluacion del crudo de petroleo como materia prima de la refineria en
particular. Cada crudo se diferencia de otras materias primas disponibles por las
diferentes propiedades que presentan y, basandose en el andlisis del producto se les

asigna un valor. Las propiedades mas utiles son:

a. Gravedad API

La gravedad API se expresa como la relacion desarrollada por el American

Petroleum Institute, como:



33

(141,5)
°API = — —
peso especifico

131,5

Es un parametro util para caracterizar fluidos de petréleo, para determinar la
composicion, la calidad de un combustible (esto hace referencia al contenido de azufre)
y para estimar otras propiedades como constantes criticas, densidad a diversas

temperaturas, viscosidad o conductividad térmica (Riazi, 2005).

Tabla 1

Clasificacion de crudos

Categoria del crudo Gravedad
Crudo ligero API > 38
Crudo mediano 38> API > 29
Crudo pesado 29> APl >8,5
Crudo muy pesado APl < 8,5

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

b. Punto de fluidez

El punto de fluidez (Tp), también conocido como punto de vaciado y el punto de
fusion (TM) tienen usos limitados en ceras y aceites pesados parafinicos para
determinar el grado de solidificacién y el contenido de cera, se relaciona con la
temperatura mas baja a la cual el crudo deja de fluir y estas condiciones son
determinadas segun el ASTM estandar. Existe un maximo contenido de aromaticos y un

minimo contenido de parafinas cuando el punto de fluidez es méas bajo (Riazi, 2005).
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c. Punto de ebullicién

Las curvas de punto de ebullicion (Tb) se utiliza para determinar la volatilidad y
estimar parametros de caracterizacion como el punto de ebullicion promedio, el peso
molecular, la composicion y muchas propiedades fisicas (es decir, constantes criticas,

presion de vapor, propiedades térmicas, propiedades de transporte) (Riazi, 2005).

d. NUmero de octano

Un namero de octano es una medida de la tendencia a la detonacion de los
combustibles de gasolina en los motores de encendido por chispa. Se da un alto indice
de octanaje a la capacidad de un combustible para resistir la autoignicion durante la
compresion y antes del encendido por chispa. El indice de octano de un combustible se
determina midiendo su valor de detonacién en comparacion con la de una mezcla de n-
heptano e isooctano (2,2,4-trimetil pentano). Al n-heptano puro se le asigna un valor de
octano cero, mientras que al isooctano se le asigna 100 octanos. Por lo tanto, una
mezcla de isooctano al 80% en volumen tiene un indice de octano de 80 (Fahim et al.,

2010).

Se pueden realizar pruebas de dos octanos para la gasolina. El indice de
octanaje del motor (MON) indica el rendimiento del motor en condiciones de carretera
con altas velocidades (900 rpm). Por otro lado, el indice de octanaje de la investigacién
(RON) es indicativo de conduccion urbana a baja velocidad (600 rpm) (Fahim et al.,

2010).

e. Nimero de cetano

El indice de cetano es lo opuesto al indice de octano ya que este mide la
capacidad de autoignicion a diferencia del indice de octano que resiste la autoignicion.

El indice de cetano es el porcentaje de cetano puro (n-hexadecano) en una mezcla de
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cetano y alfa metil naftaleno que coincide con la calidad de ignicién de una muestra de
combustible diesel. Esta calidad se especifica para combustibles destilados medios

(Fahim et al., 2010).

2.1.2. Composicion del petroleo

Los compuestos en el petrdleo crudo son principalmente carbono en 83% - 87%
e hidrégeno en 10% - 14%, y el resto son elementos inorganicos: azufre (0,05% - 6%),
nitrégeno (0,1 - 0,2%), oxigeno (0,05% - 2%) y compuestos organometalicos de niquel,
vanadio, arsénico, plomo y otros metales en trazas (en partes por millon o partes por mil
millones de concentracién). Las sales inorganicas de cloruro de magnesio, cloruros de
sodio y otras sales minerales también se acompafian con petréleo crudo del pozo, ya
sea debido al agua de la formacion o al agua y a los productos quimicos inyectados

durante la perforacion y la produccion (Chaudhuri, 2016).

Tabla 2

Composicién elemental de petrdleo crudo

Elemento Composicion (%w)
Carbono 83 — 87
Hidrogeno 10-14
Azufre 0,05-6
Nitr6geno 0,1-0,2
Oxigeno 0,056-2
Niquel < 120 ppm
Vanadio <1200 ppm

Nota. Tomado de (Fahim et al., 2010).
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De acuerdo con (Fahim et al., 2010) existen tres clases principales de
hidrocarburos presentes en el petroleo crudo los cuales se basan en el tipo de enlaces
carbono-carbono presentes: parafinas, naftenos, aromaticos y ademas hay un cuarto
tipo, las olefinas que se forman en el proceso de deshidrogenacién de parafinas

normales.

a. Parafinas

Las parafinas también conocidas como alcanos se caracterizan por la unién de
sus atomos de carbono con enlaces sencillos, su formula general es CnH2n+2, donde n
es el nimero de atomos de carbono. Se dividen en dos grupos las isoparafinas y las

parafinas normales (Riazi, 2005).

Cuando el nimero de &tomos de carbono en la molécula es mayor que tres,
pueden existir varios hidrocarburos que contengan el mismo nimero de atomos de
carbono e hidrégeno pero que tienen estructuras diferentes. Esto es debido a que el
carbono es capaz de formar no solo cadenas sino también de formar cadenas
ramificadas sencillas o dobles las cuales conducen a isémeros que poseen propiedades

significativamente distintas (Gary & Handwerk, 2003).
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Figura 1

Ejemplos de n-parafinas e isoparafinas

N N

n- butano n- pentano

1sopentano isobutano neopentano

Nota. Tomado de ChemDraw.

b. Olefinas

Las olefinas reaccionan facilmente con acidos, alcalis, halégenos, agentes
oxidantes, etc, no estan presentes en el petréleo crudo, pero se producen por
descomposicion térmica y catalitica o deshidrogenacion de parafinas normales. Como
las parafinas, las olefinas pueden ser (iso) hidrocarburos de cadena lineal (normal) o de
cadena ramificada, su férmula general es CyHzn. Generalmente las olefinas son
indeseables en los productos acabados debido a que los dobles enlaces son reactivos y
los compuestos se oxidan y polimerizan més facilmente. Se convierten facilmente en
diolefinas en presencia de oxigeno y forman una sustancia gomosa. Pero pueden

eliminarse mediante absorcion en acido sulfarico (Chaudhuri, 2016).
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Figura 2

Ejemplos de olefinas
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Nota. Tomado de ChemDraw.

c. Naftenos

Los naftenos o cicloalcanos son hidrocarburos saturados ciclicos o de anillo con
la férmula general CH2n. Por lo general el ciclopentano (CsHio), el ciclohexano (CeHai2) vy
sus derivados, se encuentran normalmente en los petréleos crudos, son compuestos
deseables para la produccién de aromaticos y aceites base de aceite lubricante de

buena calidad (Riazi, 2005).
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Figura 3

Ejemplos de olefinas mas representativas

ciclopentano .
P ciclohexano

metilciclopentano ethilciclohexano

Nota. Recuperado de ChemDraw.

d. Aromaticos

Los aromaticos son una serie importante de hidrocarburos que se encuentran en
casi todas las mezclas de petréleo de cualquier parte del mundo, son quimicamente
muy activos en comparacion con otros grupos de hidrocarburos, ademas son
hidrocarburos ciclicos insaturados que comienzan con la molécula de benceno (CeHs) ¥
contienen dobles enlaces carbono-carbono. Su formula general es CyHzns. EIl nombre
aromatico se refiere al hecho de que tales hidrocarburos suelen tener olores fragantes.
Los arométicos inferiores, como el benceno, el tolueno y los xilenos, son buenos
disolventes y precursores de muchos productos petroquimicos. Los aromaticos de los
productos del petréleo se pueden separar mediante extraccion con disolventes como

fenol, furfurol y dietilenglicol (Riazi, 2005);(Chaudhuri, 2016).



40
Figura 4

Ejemplos de aromaticos mas representativos

F

tolueno xileno estireno

Nota. Tomado de ChemDraw.

e. Compuestos de azufre

El contenido de azufre de los petréleos crudos se expresa como tanto por ciento
en peso Yy varia desde menos de 0,05 a mas de 6% en peso. Los crudos con menos del
1% en peso de azufre se denomina bajo en azufre o dulce, y el que tiene mas del 1% en
peso de azufre se denomina alto en azufre o acido y generalmente requieren un

procesado mas extensos (Fahim et al., 2010).

Figura 5

Ejemplos de compuestos de azufre mas representativos

SH S
8
fenil mercaptano tiofeno dibenzotiofeno

Nota. Tomado de ChemDraw.
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f. Compuestos de oxigeno

El contenido de oxigeno del petréleo crudo suele estar en un rango de 0,05% al
2% en peso. Cuando el aceite del crudo se ve expuesto a una prolongada exposicién a
la atmosfera el contenido de oxigeno se vuelve extraordinariamente alto. El oxigeno en
el petréleo crudo se presenta de muchas formas las cuales incluyen alcoholes, éteres,
acidos carboxilicos, compuestos fendlicos, cetonas, ésteres y anhidridos. La presencia
de tales compuestos hace que el crudo sea acido con los consiguientes problemas de
procesamiento como la corrosion. El oxigeno también actlia como veneno para muchos
catalizadores. Esto puede eliminarse mediante hidrogenacion catalitica. El exceso de
compuestos de oxigeno puede incluso provocar una explosion (Fahim et al.,

2010);(Chaudhuri, 2016).

Figura 6

Ejemplos de compuestos de oxigeno mas representativos

OH (0]
(0]
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acetato de fenilo benzofurano

Nota. Tomado de ChemDraw.
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g. Compuestos de nitrégeno

Los compuestos de nitrégeno en los hidrocarburos se encuentran generalmente
en las partes mas pesadas del petréleo crudo en un porcentaje en peso entre 0,1% a
0,2%. Un contenido alto de nitrdgeno es indeseable ya que son responsables de la
inestabilidad del color y el envenenamiento de ciertos catalizadores. El nitrégeno en los
combustibles derivados del petréleo provoca la generacion de 6xidos de nitrégeno
(NOx), que también son fuertes contaminantes de la atmésfera. Si la cantidad de
nitrégeno en el crudo es superior al 0,25% se requiere hidrogenacién catalitica para
eliminarlo. Al igual que el azufre, el nitrégeno de las partes mas pesadas del petréleo no
se puede eliminar sin reacciones severas de agrietamiento o hidrogenacion (Chaudhuri,

2016).

Figura 7

Ejemplos de compuestos de nitrgeno més representativos

H
N N
= |N X
piridina quinolina carbazol

Nota. Tomado de ChemDraw.

h. Compuestos metalicos

Los compuestos metalicos de vanadio, niquel, plomo, arsénico, etc., también se
encuentran en el petréleo crudo y su contenido varia desde unas pocas partes por
millon hasta mas de 1000 ppm. El vanadio y el niquel se encuentran en forma de

compuestos organometalicos principalmente en las fracciones mas pesadas del
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petréleo crudo, cantidades diminutas de estos metales pueden afectar severamente a
los catalizadores. Los combustibles derivados del petréleo que contienen estos
compuestos metalicos pueden dafiar los quemadores, las lineas y las paredes de las

camaras de combustién (Chaudhuri, 2016).

i. Asfaltenos

Los asfaltenos son sélidos negros brillantes que no tienen un punto de fusién
definido y por lo general dejan residuos carbonosos al calentarlos. Comprenden una
acumulacion de capas aromaticas polinucleares condensadas unidas por enlaces
saturados. Estas capas se doblan, creando una estructura sélida conocida como micela.
Sus pesos moleculares abarcan una amplia gama, pueden variar desde 100 a 100000.
Los asfaltenos se obtienen en el laboratorio por precipitacion del pentano y el n-
heptano. Las fracciones de petréleo licuado (propano y butano) se utilizan

comercialmente en residuos de desasfaltado y aceites lubricantes (Fahim et al., 2010).

Por lo general la industria del refinamiento de petréleo busca eliminar los
asfaltenos o convertirlos en materiales mas livianos porque la presencia de grandes
cantidades de estos heteroelementos en el crudo causan graves problemas de
contaminacion, por ejemplo, azufre y nitrégeno, envenenamiento del catalizador y
corrosion (formacion de vanadatos metdlicos durante la combustion) y también tienden
a provocar problemas de transporte ya que atribuyen al aumento de la gravedad y la

viscosidad en los crudos de petréleo (Wauquier, 1995).

j. Resinas

Las resinas son moléculas polares y se las denomina “compuestos polares”, son
insolubles en propano liquido, pero solubles en n-heptano, tienen caracteristicas

aromaticas y contienen heterodtomos. Se encuentran en el rango de peso molecular de
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500 a 1000. Se piensa que las resinas son responsables de disolver y estabilizar las
moléculas soélidas de asfaltenos en el petréleo. Debido a que cada asfaltenos esta
rodeado por una serie de moléculas de resina, el contenido de resinas en los petréleos

crudos es mayor que el de los asfaltenos (Fahim et al., 2010).

2.1.3. Refineria de petroleo.

La refinacién de petréleo es muy importante en la vida de ser humano ya que a
partir de esta la mayoria de los vehiculos de transporte funcionan los mismos que
requieren de productos refinados tales como la gasolina, diésel, queroseno y fuel oil. En
la figura 7 se muestra un esquema de una refineria moderna con los procesos
necesarios para obtener productos terminados a partir del refinamiento de petréleo

crudo (Fahim et al., 2010).



Figura 8

Refineria moderna
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Nota. Tomado de (Fahim et al., 2010).

En la tabla 3 se muestra algunas de las fracciones de petréleo que se obtienen

en los diferentes procesos del refinamiento del petréleo crudo, en la cual se especifica

los rangos aproximados de hidrocarburos que contienen, asi como también el rango

aproximado de ebullicion que necesitan para separarse.
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Tabla 3

Rango de hidrocarburos y de ebullicion de fracciones de petréleo

Fraccion de petroleo Rango de hidrocarburos  Rango de ebullicion (°C)
Gases ligeros C,-C4 -90al
Gasolina Cs—Cuo -1 a 200
Naftas Cs—Cun -1 a 205
Combustible de aviacion Co—Cus 150 a 255
Queroseno Ci1-Cus 205 a 255
Combustible diésel Ci1-Cis 205 a 290
Gasodleo ligero Cia-Cis 255 a 315
Gasoéleo pesado Cis—Czs 315a425
Cera Cis— Cas 315 a 500
Aceite lubricante > Cos > 400
Gasoleo de vacio C2s — Css 425 a 600
Residuo > Css > 600

Nota. Tomado de (Riazi, 2005)

2.2. Destilacion atmosférica

2.2.1. Definicion

Segun (Matar & Hatch, 2000), define destilacién atmosférica como:

“Operacion unitaria encargada de separar una mezcla compleja (crudo) en
diferentes fracciones con rangos de ebullicion relativamente estrechos. Esta separacién
se basa principalmente en la diferencia de los puntos de ebullicion de los componentes

qgue forman esta mezcla.”
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2.2.2. Descripcién del proceso

La unidad de destilacion de crudo atmosférico es el primer proceso que se
encuentra en cualquier refineria. En esta unidad se destila el crudo para producir
corrientes destiladas, las cuales estan sujetas a un tratamiento posterior o0 seran
material de alimentacion para otros procesos. Desde la alimentacion se bombea el
petréleo crudo mediante un intercambio con las corrientes de productos calientes en la
unidad de crudo, la alimentacion se calienta aproximadamente a 320°C a medida que

pasa por el tubo calentador (Jones & Pujad6, 1996).

Se inyecta agua al crudo para disolver la sal que generalmente se encuentra
presente, para ello la mezcla entra a un tambor desalador que contiene un precipitado
electrostatico que ayuda a separar el agua salada del crudo. El agua del tambor se
envia a un separador de agua agria para limpiarla antes de ser retirada al alcantarillado.
Una vez que el petréleo crudo sale del desalador, entra a un tambor de compensacion,
donde parte de este petréleo se dirige a la zona de evaporacion de la torre de
destilacion, mientras que la otra parte se dirige a un tren de intercambiadores de calor,
donde el petréleo crudo se calienta en un horno a una temperatura que vaporizara los
productos destilados en la torre de crudo. Esto se realiza para agregar calor adicional al
crudo para vaporizar un 5% mas de los requerido en las corrientes de destilado, a esto
se le conoce como over fhas. También se usa para asegurar buenas corrientes de

reflujo en la torre de destilacion (Jones & Pujadd, 1996).

El crudo calentado entra a la torre de fraccionamiento en una seccion inferior
llamada zona flash, los vapores destilados suben por la torre en contacorriente con una
corriente liquida proveniente del reflujo, mientras que por el fondo desciende la porcién

no volatil (Jones & Pujadd, 1996).
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La torre esta dividida en varias secciones horizontales mediante bandejas o
placas metalicas, y cada una equivale a un alambique. Estos obligan a un vapor
ascendente a pasar a través de un charco de liquido descendente. Por lo tanto, cuantas
mas bandejas, mas redestilacion y, por tanto, mejor es el fraccionamiento o separacion
de la mezcla alimentada a la torre (Speight & Wyoming, 2006). En las bandejas de
fraccionamiento se da la transferencia de calor y masa. En estas secciones de la torre,
los productos destilados se retiran de las bandejas de extraccion y estos flujos se
eliminan y se envian al almacenamiento. Parte del vapor de nafta sale por la parte
superior de la torre para que se condense y se recoja en el tambor superior en forma de
reflujo, mientras que el resto se entrega a los procesos ligeros para estabilizar y destilar

(Jones & Pujadd, 1996).

Figura 9

Una unidad tipica de destilacion de crudo atmosférico
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Nota. Tomado de (Jones & Pujadd, 1996).
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2.2.3. Productos obtenidos de la unidad de destilacion de crudo atmosférico

La temperatura de las bandejas de la torre es progresivamente mas fria de abajo
hacia arriba (Figura 10). A medida que los vapores calientes pasan hacia arriba en la
torre, se produce la condensacion en las bandejas hasta el momento en que se
produce el reflujo (ebullicién simultanea de un liquido y condensacién del vapor). Los
vapores continlan pasando hacia arriba a través de la torre, mientras que el liquido de
cualquier bandeja en particular se derrama sobre la bandeja de abajo, y asi
sucesivamente, hasta que el calor en un punto particular es demasiado intenso para
gue el material permanezca liquido. Luego se convierte en vapor y se une a los otros

vapores que pasan hacia arriba a través de la torre (Speight & Wyoming, 2006).

Asi, toda la torre simula una coleccion de varios (0 muchos) alambiques, con la
composicion del liquido, en cualquier punto o en cualquier bandeja, permaneciendo
bastante consistente. Esto permite que parte del liquido en reflujo se extraiga en varios
puntos como productos de corriente secundaria. Por lo tanto, en la destilacion del
petréleo crudo, la nafta ligera y los gases se eliminan como vapor de la parte superior
de la torre, la nafta pesada, el queroseno y el gaséleo se eliminan como productos de la
corriente secundaria y el crudo reducido se extrae del fondo de la torre (Speight &

Wyoming, 2006).
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Figura 10

Representacion de perfiles de temperatura dentro de una torre de destilacion atmosférica
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Nota. Tomado de (Speight & Wyoming, 2006).

a. Nafta

Es un término genérico que se usa en la industria del petréleo para llamar a la
fraccion liquida que se obtiene en la parte superior de la torre. El rango de ebullicion de
destilacion directa de la nafta ligera (LSR) es aproximadamente de 35-90°C, mientras
gue los rangos para la nafta de destilacion directa pesada (HSR) es aproximadamente
80-200°C. Su composicion varia dependiendo del tipo de crudo y de qué proceso se le
obtiene, ya que puede ser obtenida de otras unidades de procesamiento de refinerias
como las unidades de craqueo catalitico, hidrocraqueo y coquizacién (Matar & Hatch,

2000).

La nafta que proviene de la unidad de destilacion atmosférica se caracteriza por

la falta de compuestos olefinicos. Dependiendo del origen del crudo, los principales
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constituyentes de la nafta son parafinas de cadena lineal y ramificada, cicloparafinas
(naftenos) y aromaticos. En la Tabla 4 se puede observar un andlisis tipico de nafta de
dos tipos de petroleo. El principal uso de la nafta en la industria del petréleo es la

produccién de gasolina (Matar & Hatch, 2000).

Tabla 4.

Andlisis tipicos de dos fracciones de nafta pura de dos tipos crudos

Marine Balayem Bakr-9
Propiedades
Egypt Egypt

Punto de ebullicién °C 58-170 71-182
Peso especifico 60/60°F 0,7485 0,7350
°API 57,55
Contenido de azufre % en peso 0,0055 0,26
Tipos de hidrocarburos% vol
Parafinas 62,7 80,2
Naftenos 29,1 11
Aromaticos 8,2 8,8

Nota. Tomado de (Matar & Hatch, 2000).

De las unidades de destilacion atmosférica e hidrocraqueo sale nafta pesada con
un indice de octanaje bajo, el cual se utiliza como materia prima para la unidad de
reformado catalitico. El indice de octanaje de los combustibles de gasolina es una
propiedad relacionada con la ignicion espontanea de los gases no quemados. La nafta

es una materia prima importante para los procesos de craqueo al vapor y reformado al
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vapor, ya que se obtienen productos de gran interés como gases con gran contenido de

olefinas (eteno) o la produccion de sintesis del metanol (Matar & Hatch, 2000).

b. Queroseno

Es un producto mas pesado que la nafta y se obtiene de destilado atmosférico, puede
obtenerse como producto a partir de unidades de craqueo que suelen ser menos estables
que las producidas a partir de la destilacion a presion atmosférica debido a la presencia
de constituyentes olefinicos. El queroseno es un liquido transparente e incoloro que no
deja de fluir excepto a temperaturas muy bajas, aproximadamente de -30°C. Los
principales componentes del queroseno obtenidos de los procesos de destilacion
atmosférica e hidrocraqueo son las parafinas, cicloparafinas y aromaticos. El queroseno
con alto contenido en n-parafinas son materia primas adecuadas para la produccién de
detergentes biodegradables. Actualmente se utiliza el queroseno para producir

combustibles para aviones y combustible para calefaccion (Matar & Hatch, 2000).

c. Gasodleo (diésel)

Es una fraccion de petréleo mas pesada que el queroseno. Se puede obtener a
parir de la destilacion atmosférica, destilacién al vacio o procesos de craqueo e
hidrocraqueo. La densidad y el contenido de azufre del gaséleo atmosférico son
relativamente mas bajos que el producido por la unidad de destilacién al vacio. El
contenido de arométicos del gaséleo varia dependiendo del tipo de crudo y del proceso
gue haya sido sometido. En la Tabla 5 se observa un analisis tipico de gaséleos
atmosféricos y de vacio. Un uso principal del gaséleo es como combustible para
motores diésel. Los gases producidos a partir de estos procesos son fuentes adecuadas

para olefinas y GLP (Matar & Hatch, 2000).
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Tabla 5

Caracteristicas del gasoéleo atmosférico tipico (AGO) y gaséleo de vacio (VGO)

Gasoleo
Atmosférica Vacio
Propiedades
AGO VGO
Punto de ebullicion °C 232-327 299-538
Peso especifico 15/15°C 0,832 0,876
Peso especifico. °API 38,6 30
Hidrégenos % en peso 13,7 13
Arométicos % en peso 24 28

Nota. Tomado de (Matar & Hatch, 2000).

d. Aceite combustible residual

Se le conoce generalmente como el producto de fondo de la unidad de
destilacion atmosférica. Este aceite combustible es inestable cuando es producido por
unidades de craqueo, cuando se utilizan como combustibles producen humo y bloquea
los orificios del quemador. Los componentes que forman este tipo de combustible
residual son mas complejos que el gasdéleo. La mayor parte de compuestos que forman
el petréleo crudo como aromaticos polinucleares, los asfaltenos y los metales pesados

se encuentran en el residuo (Matar & Hatch, 2000).

El principal uso del combustible residual es para la generacion de energia, ya
gue se quema en hornos de combustion directa y se le utiliza como combustible en
procesos quimicos y petroleros. Debido al bajo valor de mercado se le utiliza como

materia prima en unidades de craqueo catalitico y térmico, siempre y cuando los niveles
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de metales pesados no sean altos. Los combustibles residuales con alto con alto
contenido de metales pesados pueden servir como materia prima para procesos de
cragueo térmico como la coquizacion retardada. Los gases del producto de las unidades
de cragqueo se pueden utilizar como fuente de olefinas ligeras y GLP para la produccion

petroquimica (Matar & Hatch, 2000).

2.2.4. Equipos que forman la unidad de destilacion atmosférica

a. Columna

Son varios los componentes que forman una columna de destilacién y cada uno
de ellos se usa para transferir energia térmica o mejorar su transferencia de masa. Una
columna de destilacion caracteristica esta formada de varias partes (Speight &

Wyoming, 2006):

e Carcasa vertical, donde se da la separacion de los componentes.

e Bandejas, placas o empaquetaduras que sirven para mejorar la separacion de
los componentes.

¢ Rehervidor: encargado de proporcionar la vaporizacion necesaria.

e Condensador: enfria y condensa el vapor que sale de la parte superior de la
columna.

e Tambor de reflujo: encargado de contener el vapor condensado de la parte
superior de la columna y permite que se pueda recircular el liquido (reflujo) de

regreso a la columna.

En una columna de destilacion de petréleo, generalmente la mezcla liquida se
introduce en el centro de la columna (bandeja de alimentacion), donde se divide la
columna en una seccién superior (enriquecimiento) y otra inferior (decapado). La fuente

de calor que se suministra al rehervidor puede ser cualquier fluido, aunque normalmente
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es vapor. En las refinerias las fuentes de calor son los flujos de salida de otras
columnas. El vapor que sube del rehervidor se reintroduce a la columna, mientras que el
liquido que se extrae del rehervidor se le conoce como fondos (Speight & Wyoming,

2006).

El vapor que sube por la columna hasta la parte superior, entra al
condensador donde la mezcla se enfria y se almacena en un recipiente de
almacenamiento llamado tambor de reflujo. Parte de este liquido se recicla y la otra se
elimina del sistema (destilado o producto). Por tanto, hay flujos internos de vapor y
liquido dentro de la columna, asi como flujos externos de alimentaciones y corrientes de

producto, dentro y fuera de la columna (Speight & Wyoming, 2006).

Figura 11

Partes individuales de una columna de destilacion atmosférica
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b. Embalajes

Segun (Speight & Wyoming, 2006), los embalajes en una columna de destilacién
crea un area para que el liquido se propague, proporcionando asi un area de superficie

alta para la transferencia de masa entre el liquido y el vapor.

c. Bandejas

Por lo general, estas bandejas son de metal, planas y se colocan a una distancia

regular en una columna vertical cilindrica. Las bandejas tienen dos partes principales:

1. La parte donde el liquido y el vapor estan en contacto.
2. La parte donde se separa el vapor y el liquido después de haber estado en

contacto.

Las bandejas se clasifican segun:

=

Tipo de bandeja utilizada en el &rea de contacto

2. Tipo y nimero de bajantes que componen el area.

w

Trayectoria y direccion del liquido que fluye a través del area de contacto.

»

El flujo de vapor que pasa a través de los orificios de la placa.
5. Presencia de deflectores, empaquetaduras u otros componentes adicionales de

area de contacto con el fin de mejorar el rendimiento de la separacion.

Las bandejas que tienen mdltiples bajantes suelen tener varias geometrias de
disefio y pueden extenderse en paralelo o de pared a pared. El patron de disposicion
del tubo, ya sea 90 o 180 grados, determina la disposicion de la trayectoria del flujo
liquido y su direccion en el area de contacto de las bandejas. De esta forma se controla

el caudal, la direccion del flujo liquido, asi como su altura (Speight & Wyoming, 2006).
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El parametro mas importante que se tiene en cuenta en una bandeja es el
rendimiento de separacion, ya que es la base del rendimiento de la columna, para ello

hay que tener en cuenta varios factores (Speight & Wyoming, 2006):

1. Nivel de eficiencia de la bandeja en el rango de operacion normal.
2. Tasa de vapor en la parte superior de la columna (carga maxima).
3. Tasa de vapor en la parte inferior de la columna (carga minima).

4. Caida de presion en la bandeja.

La calidad de separacion de la mezcla se puede juzgar a partir del nivel de
pureza de las corrientes superior e inferior. El grado de recuperacién de los productos
puros establecen los objetivos para una columna de destilacion con una operacion

exitosa (Speight & Wyoming, 2006).

2.2.5. Desarrollo del balance de masa para la unidad de destilacién de crudo
Para cualquier proceso de refinacion el conocimiento sobre el balance de
materia es importante para asegurar su correcto disefio y funcionamiento. Para ello se
debe tomar en cuenta la cantidad de reflujo que se generard, en que parte se generara
el reflujo, las temperaturas de extraccion del destilado, las condiciones en la parte
superior de la torre, las condiciones de la zona de evaporacién y similares. El buen
funcionamiento de las columna en general serd fundamental para el rendimiento de

unidades posteriores como el craqueo y reformado catalitico (Jones & Pujado, 1996).

El balance de masa comienza con un examen y analisis en profundidad en la
corriente de alimentacién del crudo. Para ello se debe dividir la curva de destilacion de
TBP (True Boiling Point) de la alimentacion en sus pseudocomponentes y asignar las
caracteristicas del producto en relacion con el punto de ebullicibn medio de cada

componente. Estas propiedades se proporcionan en los datos de ensayo que da la
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gravedad en funcion del porcentaje del punto de ebullicion medio, como se puede
observar en la Figura 12. Estas propiedades formaran la base de cualquier proceso de
disefio o trabajo de estudio definitivo, por lo que se debe tomar todas las precauciones

necesarias para establecerlas con la mayor precision posible (Jones & Pujadé, 1996).

Figura 12

Puntos de ebullicion VS peso molecular y gravedad (-API)
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Nota. Tomado de (Jones & Pujadd, 1996).

Una vez que se divide la curva de destilaciéon TBP de la alimentacion, se
establece el punto de corte del residuo. Esa es la temperatura en la curva TBP a la que
se pretende separar el residuo de destilado total. Posteriormente, la parte destilada se
divide en sus cortes de productos tales como el gasoéleo, queroseno y la nafta de la

parte superior. El rendimiento de cada producto que se producira como porcentaje del
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crudo total representan los rangos de temperatura y el volumen de estos cortes (Jones

& Pujado, 1996).

Una vez gue se tiene los puntos de corte de cada uno de los productos se
desarrolla las curvas ASTM. Se fija un punto de ebullicién inicial (IBP) por la capacidad
de fraccionamiento de la unidad de destilacion. Se entiende como capacidad de
fraccionamiento a la diferencia de temperatura entre el punto de volumen del 95% de
destilacion ASTM del corte mas ligero y el punto de volumen del 5% del corte mas
pesado adyacente. Segun los productos se vuelven mas pesados, la capacidad de
separacion de las fracciones disminuye hasta que haya una superposicion en la curva

(Jones & Pujadd, 1996).

Figura 13

TBP y puntos de corte de producto para un crudo tipico de Oriente Medio
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2.3. Quimica computacional

La quimica computacional se llevé acabo con el objetivo de desarrollar
moléculas que pudiesen mostrar la actividad biol6gica deseada a través de
computadoras. Este objetivo fue impulsado por las compariias farmacéuticas mas
importantes del mundo y coincidio con el desarrollo acelerado de la informatica

(Cuevas, 2005).

2.3.1. Definicion.

El término de quimica computacional es un término muy utilizado, pero es una
palabra subjetiva y arbitraria, ya que diferentes autores tienen una definicion propia de
este término. Existe también un uso equivoco del término, ya que se emplea de forma
erronea el uso del término quimica tedrica para referirse a la quimica computacional

(Cuevas, 2005).

Segun (Cuevas, 2005), lo define como:

"La disciplina que comprende todos aquellos aspectos de la investigacion en

quimica que se benefician de la aplicacién de las computadoras.”

Segun (Lewars, 2011), lo define como:

"La quimica computacional, también llamada modelizacion computacional, es un

conjunto de técnicas para investigar problemas quimicos en un ordenador.”

Lo que esta claro es que la quimica computacional no se centra en el desarrollo
de nuevos métodos tedricos, sino en la obtencién de resultados relevantes para ciertos
problemas quimicos. Claramente hay una relacion entre la quimica tedrica y la quimica
computacional, ya que los modelos teéricos permiten el estudio de nuevos problemas,

independientemente de su complejidad, y la quimica computacional brinda las técnicas



61

operacionales para resolver los modelos tedricos y comprobar su validez con los datos

experimentales (Jensen, 2007).

2.3.2. Modelos Computacionales.
Segun (Jensen, 2007), existen diferentes modelos informaticos que les sirve de

herramientas a los quimicos computacionales. Estos modelos son:

1. La mecéanica molecular: basado en un modelo de moléculas formadas por bolas
(&tomos) y resortes (enlaces), que permite calcular la energia de un conjunto de
bolas, asi como permite hacer una optimizacion de la geometria de una
molécula determinada.

2. Los célculos ab initio: es un modelo que se basa en la ecuacién de Schradinger,
esta ecuacion describe el comportamiento de electrones en una molécula,
permitiendo obtener una funcién de onda con la que puede utilizarse para
calcular la distribucién de los electrones. Con este dato se puede saber la
polaridad de una molécula o que partes de ella es capaz de ser atacada por
nucledfilos o por electrolitos.

3. Métodos semiempiricos: al igual que el anterior modelo, se basa en la ecuacion
de Schradinger, pero parametrizada con valores experimentales. Es una mezcla
de teoria y experimento por lo que se dice que es un método semiempirico. Los
calculos aplicados a este modelo tardan 100 veces mas que el calculo de la
mecanica molecular.

4. Teoria funcional de la densidad (DFT): este modelo se basa en los modelos ab
initio y semiempricos, con la diferencia que este modelo obtiene directamente la
distribucion de electrones evitando asi la funcion de onda.

5. Modelo de dindmica molecular: aplica leyes de movimiento a las moléculas y de

esta forma simular el movimiento de una enzima o el movimiento de una
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molécula de agua alrededor de un soluto. También permite simular reacciones

guimicas reales.

2.3.3. Estructura de optimizacion.

La estructura de optimizacion es la caracterizacion de la ubicacion o localizacion
de un punto estacionario en una superficie de energia potencial (PES). Para la
optimizacion de una estructura se debe empezar con la entrada de una estructura que
se asemeje al punto estacionario deseado y posteriormente, esta estructura se somete
a un algoritmo informatico que ayuda a llegar al punto estacionario deseable (Lewars,

2011).

2.3.4. Programas computacionales.

a. ChemDraw

El Chemdraw es un software de gran ayuda como herramienta de dibujo
seleccionada por investigadores para dibujar componentes quimicos, convertir formulas
guimicas y nombres quimicos en estructuras quimicas en 2D, predecir propiedades
guimicas, construir nombres IUPAC correctos, prever propiedades quimica-fisicas y

calcular la estequiometria de las reacciones (Raiyn & Rayan, 2015).

b. Pagina de Swissadme

Para acceder a esta pagina de presentacion de SwissADME se debe colocar en

el navegador web http://www.swissadme.ch. Una vez que se ha entrado a la pagina se

pueden colocar las moléculas que se quieren obtener las propiedades ADME y
fisicoquimicas. A través de esta pagina y con la ayuda de los c6digos SMILE se
obtienen datos como la forma en la que se ha calculado las predicciones (métodos
computacionales), muestra el radar de biodisponibilidad , lipofilia, tamafio, polaridad,

solubilidad, flexibilidad y saturacién (Daina et al., 2017).


http://www.swissadme.ch/

Figura 14
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Nota. En la parte superior se observa un encabezado de color rojo donde se muestra el

nombre de la molécula y debajo del encabezado se encuentra la estructura quimica

junto con el radar de biodisponibilidad correspondiente a la molécula que se quiere

representar. Tomado de (Daina et al., 2017).

c. Avogadro

Avogadro es un programa usado para la visualizacion molecular y la simulacion

de moléculas en 3D, ya que permite ver las moléculas desde todos los angulos y

perspectivas imaginables. Esta diseflado para su uso en diferentes areas como en la

guimica computacional, ciencia de los materiales o bioinformatica, entre otros. Este

programa tiene una muy buena interfaz gréfica que ayuda al usuario crear sus propias



64

estructuras moleculares con sus propios colores y comprender de mejor forma las leyes

de la quimica (Rayan & Rayan, 2017).
Figura 15

La interfaz grafica de Avogadro

Nota. Tomado de (Rayan & Rayan, 2017).
d. Pymol

Gracias a los avances en tecnologia, hardware e internet se ha podido
desarrollar este software que consta de un sistema gratuito de graficos moleculares
multiplataforma. Tiene grandes herramientas que permite representar estructuras
comunes macromoleculares, asi como sus enlaces, superficies sélidas y de malla de
alambre. Pymol permite construir estructuras 3D en tiempo real y guardar o importar las
imagenes en diferentes formatos. Es un programa editable en los que se puede mostrar

las etiquetas para los &tomos, distancias de enlace de hidrogeno, la superficie puede
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ser transparente, cambiar el fondo de trabajo, entre otras muchas opciones mas

(Delano, 2002).

2.4. Propiedades quimicas béasicas

2.4.1. Nombres sistematicos o de la IUPAC

En la busqueda de un sistema para poder nombrar compuestos que fueran facil
de memorizar y de utilizar, en 1892 se reunieron un grupo de quimicos de diferentes
paises conocidos como Unién Internacional de Quimica Pura y Aplicada, en inglés
International Union of Pure and Applied Chemistry, por lo que la abreviacion quedo

como IUPAC (L. Wade, 2011).

Este comité puso reglas para nombrar de forma estandar los compuestos

organicos. Las reglas establecidas son las siguientes:

Regla 1: la cadena de 4&tomos de carbono mas larga es la que da el nombre

base al compuesto.

¢ Regla 2: se enumera la cadena mas larga, empezando por el extremo de la
cadena que mas cerca esté un sustituyente.

¢ Regla 3: nombrar los grupos alquilo dependiendo del nimero de atomo de
carbono en que se encuentre.

¢ Regla 4: cuando haya dos 0 mas sustituyentes, se los ordena por orden

alfabético y si hay dos o més sustituyentes alquilo similares se debe utilizar

prefijos como por ejemplo di-, tri-, tetra-, etcétera.

2.4.2. Formula molecular
A través de la formula estructural se puede obtener la formula molecular de

cualquier compuesto proporcionando asi el nimero de &tomos de cada elemento que
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compone el compuesto. Un ejemplo es el compuesto butan-1-ol, donde la formula

molecular correspondiente seria C4H100 (L. Wade, 2011).

2.4.3. Peso molecular

En la mayoria de petroleos crudos el peso molecular promedio se encuentra
entre 100 a 500. Las relaciones termodinamicas siempre producen cantidades molares
(es decir, densidad molar), mientras que en la practica se necesitan valores especificos
de masa (es decir, densidad absoluta). El peso molecular también se utiliza para
caracterizar los aceites, predecir la composicién y calidad de los aceites y predecir
propiedades fisicas como la viscosidad. El método mas adecuado para medir el peso
molecular se basa en la depresioén del punto de congelacion (Riazi, 2005);(Fahim et al.,

2010).

2.4.4. Composicidn en porcentaje
Segun (Harris, 2003), mediante la siguiente formula se puede calcular el
porcentaje en peso de cualquier compuesto, sabiendo que el porcentaje de un

componente de un soluto o disolucidn se expresa asi:

masa de soluto

Porcentaje en peso (%w) = - -
J p (%ow) masa total de mezcla o de disolucion

2.4.5. Andlisis elemental

El objetivo del analisis elemental es conocer la proporcién y naturaleza de los
elementos que contienen los compuestos organicos. Los principios de este analisis son
la averiguacion de los elementos, la proporcién en la que se encuentran, la
determinacion de la sustancia analizada y la posterior deduccion de la formula
experimental. Actualmente el analisis elemental se suele realizar en los laboratorios de

andlisis quimico a una escala micro (Beyer & Wolfgang, 1987).
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2.5. Propiedades fisicoquimicas
2.5.1. Hibridacién sp®

La mayoria de compuestos organicos tienen carbonos que se encuentran
enlazados a otros 4&tomos. Si estos 4&tomos se estan enlazados de tal forma que se
encuentren lo mas alejados posible conforman un tetraedro regular con angulos de
enlace de 109,5°. Este tetraedro esta formado por una combinacion de orbitales, un
orbital s y tres orbitales p. a este tipo de orbitales se les conoce como orbitales hibrido

sp® (L. Wade, 2011)

Figura 16

Diversas vistas del metano.
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Nota. El metano tiene una geometria tetraedrica; utiliza cuatro orbitales hibridos sp® para

formar enlaces sigma con los cuatro &tomos de hidrogeno. Tomado de (L. Wade, 2011).

2.5.2. Refractividad molar
Segun (Cirilo et al., 2004), la refractividad molar abreviada como MR es una

propiedad fisicoquimica que se determina a partir de la ley de aditiva de refractividades
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Opticas de Lorentz-Lorentz. Esta propiedad depende del peso molecular (PM), la

densidad (d) y el indice de refraccidn (n). La expresion es la siguiente:

PM * (n? — 1)
MR=—— 2
d*(n?+2)

2.5.3. Lipofilicidad

log Po

La lipofilia se describe por la particion entre el n-octanol y agua ( ) Existen

varios métodos computacionales que sirven para estimar el rendimiento de este
parametro, utilizando métodos precisos que permiten generar un estimacioén aproximada

para una determinada serie quimica (Daina et al., 2017).
Segun (Daina et al., 2017), swissadme tiene acceso a cinco modelos predictivos:

1. XLOGP3: es un método atomistico en el que se incluye una biblioteca de
conocimiento y factores correctivos.

2. WLOGP: este modelo se basa principalmente en el sistema fragmentario de
Widman y Crippen.

3. MLOGP: se basa en una relacion lineal con 13 descriptores moleculares.

4. SILICOS-IT: es un método hibrido basado en 27 fragmentos y 7 descriptores
topoldgicos.

5. ILOGP: este método se basa en la energias libres de solvatacion del n-octano y

agua en un modelo de superficie accesibles a solventes.

2.5.4. Solubilidad de compuestos organicos

Se conoce como solubilidad a la capacidad de una sustancia a disolverse en un
liquido. La solubilidad de los compuestos organicos viene determinada por las fuerzas
intermoleculares. Al momento cuando un soluto se disuelve ocurre una separacion de

moléculas o iones, en el que estas moléculas quedan distribuidas y rodeadas por las
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moléculas del disolvente, a este proceso se le llama solvatacién. El efecto de la
salubridad de un compuesto también viene determinada por la polaridad del soluto y del

disolvente (Tovar & Grande, 2019).

2.6. Interacciones intermoleculares

Las fuerzas intermoleculares afectan las propiedades fisicas de los compuestos
organicos, cuando dos moléculas se aproximan se atraen o se repelen entre si. Las
fuerzas son de atraccion hasta el punto en que se acercan tanto que la pequefa fuerza
de atraccion se convierte de manera inmediata en una gran fuerza de repulsién y las

moléculas se rechazan entre si (L. G. Wade, 2012).

De acuerdo con (L. G. Wade, 2012), cuando los compuestos estan en fase
liquida y solida las atracciones entre las moléculas se vuelven mas importantes ya que
en estas fases, las moléculas estan en contacto continuo una de otra. Las propiedades
de los compuestos organicos que dan a conocer los efectos que tienen estas fuerzas en
las moléculas son los puntos de fusién, los puntos de ebullicién y las solubilidades.
Existen tres tipos de fuerzas de atraccidn que ocasionan que las moléculas se asocien

en liquidos y solidos:

2.6.1. Fuerzas dipolo-dipolo

Las fuerzas dipolo-dipolo, son fuerzas intermoleculares de atraccion de
moléculas polares que en sus momentos dipolares permanentes provocan atraccion en
los extremos positivos y negativos de dicha molécula. Cuando dos extremos negativos o
dos positivos se acercan, se repelen, pero pueden girar y orientarse ellos mismos hacia
el arreglo positivo-negativo mas estable, ya que en el caso de un liquido o un sélido la

fuerza neta es de atraccion (L. G. Wade, 2012).
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2.6.2. Fuerzas de dispersion de London

Para las moléculas no polares, la fuerza de atraccion principal es la fuerza de
dispersién de London, que se da de momentos dipolares temporales, cuando una
molécula se aproxima a otra molécula en la que los electrones estan ligeramente
desplazados de un arreglo simétrico se produce un pequefio momento dipolar temporal.
Los electrones de la molécula que se aproximan son desplazados ligeramente, de tal

manera que se genera una interaccion dipolo-dipolo de atraccion (L. G. Wade, 2012).

2.6.3. Enlace por puente hidrégeno

Los enlaces por puente de hidrdgeno son considerados un tipo de atraccién
dipolo-dipolo particularmente fuerte, en el cual un atomo de hidrogeno sirve como
puente entre dos atomos electronegativos, sujetando a uno con un enlace covalente y al
otro con fuerzas puramente electrostaticas. Estos enlaces son representados por una
linea de puntos, y es importante tomar en cuenta que los enlaces por puente de
hidrogeno se dan a partir de los elementos fltor (F), oxigeno (O) y nitrégeno (N), ya que
el hidrogeno es lo suficientemente positivo cuando se une a uno de estos tres
elementos, que son lo suficientemente negativos para que exista la atraccion necesaria

(Morrison & Boyd, 1998).



71

CAPITULO 1l

Metodologia

3.1. Generacién de una lista de moléculas organicas presentes en el flujo de
entrada en el proceso de destilacién atmosférica

Para la busqueda de compuestos organicos que forman la entrada de la unidad
de destilacion atmosférica se hizo una investigacion bibliografica, exactamente de los
libros de "Tecnologia y margen de refino del petréleo” de José Lluch Urpiy
"Fundamentals of Petroleum Refining” de Mohamed A., fueron los textos de donde se
encontraron los compuestos principales que constituyen el petréleo crudo. Sabiendo
gue el crudo esta formado por atomos de carbono, hidrogeno, oxigeno, azufre,
nitrégeno y metales pesados se obtuvieron diferentes compuestos formados por dichos
atomos, entre los cuales se encontré parafinas e isoparafinas, naftenos, aromaticos,
compuestos sulfurados, compuestos con oxigeno y compuestos nitrogenados. Junto a
la busqueda de los compuestos, también se obtuvo los nimeros API de los compuestos
formados por carbono e hidrogeno, que sirvio para determinar qué tipo de petroleo
puede conformar dicho compuesto. Para los compuestos sulfurados, oxigenados y
nitrogenados se encontré el porcentaje en masa de cada compuesto, ya que todos
estos compuestos constituyen una minima parte de toda la masa que forma el petréleo

crudo.

3.1.1. Obtencion, organizacion y reporte de resultados

Una vez obtenidos los compuestos de entrada a la unidad de destilacién
atmosférica se prosiguio a organizar esta informacion en tablas, ordenando de menor a
mayor los compuestos segun el nimero de atomo de carbono que tenga y el tipo de

hidrocarburo que sea. Los resultados obtenidos fueron seis tablas con sus diferentes
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compuestos que conforman la corriente de entrada a la columna de destilacién en una

refineria.

Esquema l

Diagrama de flujo para la obtencion de componentes presentes en el crudo

|

Investigacion Obtener una lista de Son compuestos Organlztacl!nn
Bibliografica compuestas presentes en que ingresan a una unidad de si—p| Y fellzﬂtf‘e e Fin
el petroleo crudo destilacion atmosférica ’93‘:6& a?ss en

Nota. Realizada por el autor.

3.2. Generacion de una lista de moléculas organicas presentes en el flujo de
salida en el proceso de destilacion atmosférica

Para la busqueda de compuestos organicos que forman la salida de la unidad de
destilacion atmosférica se hizo una investigacion bibliogréafica, para ello se indagé
cuantas y cudles eran las corrientes de salida de una columna de destilacion en una
refineria, obteniendo un total de seis corrientes de salida. Las corrientes de salida que
se encontraron fueron: gas combustible, gasolina, nafta, queroseno, diésel y residuo
atmosférico. Posteriormente se busco los componentes que conformaban cada
corriente, asi como una propiedad esencial con la que ayudaba a determinar el
compuesto predominante en cada corriente, por ejemplo el nimero RON, MON, el
octanaje, el cetaje o el porcentaje en peso. Para la obtencion de esta informacion fueron
de gran ayuda los textos de Simanzhenkov, Antos, Bacosa, Czylkowski y Creton.
3.2.1. Obtencion, organizacion y reporte de resultados

Una vez obtenidos los compuestos de salida de la unidad de destilacion

atmosférica se prosiguié a organizar esta informacion en tablas. Los resultados
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obtenidos fueron seis tablas con sus diferentes compuestos que conforman cada una de

las corrientes de salida de la columna de dtstilacién en una refineria.

Esquema 2

Diagrama de flujo para la obtencion de compuestos orgénicos presentes en las

corrientes de salida de la columna de destilacion

Investigacion
Bibliografica

Determinar las corrientes
de salida de una unidad de
destilacién atmosférica

Obtener una lista
de compuestos
de cada una de
las corrientes de
salida

Son compuestos
que estan en los productos
refinados de una destilacion
atmosférica

Organizacion

y teporte de

resultados en
tablas

Nota. Realizada por el autor.

3.3. Procesamiento y obtencion de estructuras quimicas 2D y propiedades
guimicas basicas
3.3.1. Generacion de estructuras quimicas en 2D

Con la ayuda del software ChemDraw, se pudo obtener las estructuras quimicas
en 2D pertenecientes a cada compuesto que constituyen las corrientes de entrada y de
salida de la columna de destilacién. Para ello con el nombre del compuesto obtenido en
la revision bibliogréafica se procedi6 a graficar la estructura en 2D con la opcion
“structure” y “Convert name to structure” de dicho programa, para que la estructura
resalte, se aplicd6 ACS Document 1996 y se edito el ancho de linea y el estilo de letra,

como se muestra en la figura 17.
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Figura 17

Ventana para la edicion de texto, longitud, colores..etc.

Docurnent Settings for Microsoft Word - C\Users\TOSHIBA\Desltophunidad de titulacionh... @

Layout - Drawing

Header. ooter Bonds

Text Captions Fixed Length: | 0,508 cm Spacing: ™ % of length| 18 il
Atom Labels

Property Labels (" absolute 0,127 cm
Biopolymer Display

Reaction Display Line Width: 0,024 cm Bold Width: 0,071 cm
Colors
Margin Width: | 0,056 cm Hash Spacing: | 0,088 am

Chains

Angle: ’T:l degrees

Indicators

Atoms: Bonds:

[+ Show Query Indicators [¥ Show Query Indicators
| Show Stereochemistry | Show Stereochemistry

v Show Enhanced Stereochemistry W Show Reaction Indicators
[ Show Atom Mumbers

Display Units: ||:m j | oK Cancel

Nota. Tomado de ChemDraw.

3.3.2. Procesamiento de propiedades basicas

Las propiedades basicas que se reportan en el software ChemDraw, se
encuentran en la ventana “Analysis Window”, donde se indica la formula quimica de
compuesto que se quiere generar, representado por el nUmero de atomos que forman la
molécula; el peso molecular expresado en términos de unidades de masa atomica y el
andlisis elemental donde se analiza la fraccién de masa de carbono, hidrogeno,

nitrégeno y heteroatomos de cada componente, como se muestra en la figura 18.
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Figura 18

Ventana de las propiedades quimicas basicas

Analysis =| x|
[w Formula: CeHia
[ Exact Mass: 86,1096
¥ Mol. Wt.: 86,1780

™ mfz 86,1096
(100.0%),
87,1129 (6.5%)

[v Elem. Anal.: C, 83.62; H, 16.38

Paste

Decimals; F ill

Nota. Tomado de ChemDraw.

3.3.3. Generacion automética del codigo SMILES

Con la estructura quimica generada en 2D de todos los compuestos, se procedid
a generar el c4digo SMILES seleccionando la estructura del componente y copiando
dicho cédigo en la plataforma SwissADME para obtener las propiedades fisicoquimicas
de todos los componentes. El archivo que se cred de cada una de las moléculas se lo
guardo en formato (.mol) para que posteriormente se pueda visualizar la molécula

tridimensionalmente en el software de Avogadro.

3.3.4. Obtencion, organizacion y reporte de resultados

Una vez obtenidos todos los datos de cada compuesto se procedio a organizar
dicha informacion en tablas, los cuales se estructuran con la generacién de la molécula
en 2D en la primera fila, seguida de la formula quimica, peso molecular, andlisis
elemental y por ultimo el codigo SMILES, como se puede observar en las tablas del

capitulo de resultados y el Apéndice 1.
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Esquema 3

Diagrama de flujo para la generacién de estructuras 2D, propiedades quimicas basicas

y cbdigos SMILES.

Lista de compuestos presentes en las
corrientes de entrada y salida de una columna de
destilacion atmosférica

Aplicar Poner ACS -
Document - Do:;géem —{ Fin
Abrir archivo Setting from
ChemDraw
r Clic en Cambiar
Document Drawing and ——{ Fin
| Dirigirse a Guardar Sitting Atoms Labels
Structure :
larchivos en,
. mol
no 4
Convert Copiar las
Name to propiedades ~
Structure quimicas Obter_u:lorl‘y -
Visualizar la basicas en organizacién |—| Fin
molécula en word de resultados
2D
! iar
El nombre \ Abrir COQ al
del compuesto esta . cadigo
Analysis
en nomemclatura Window SMILES en
IUPAC word

Nota. Realizada por el autor.

3.4 Célculo de propiedades fisicoquimicas basicas

Mediante la utilizacion de la plataforma SwissADME (http://www.swissadme.ch/)
del Instituto Suizo de Bioinformatica, se calcul6 las propiedades fisicoquimicas basicas
de cada una de las moléculas organicas presentes en la corriente de entrada y salida

del proceso de destilacién atmosférica en una refineria de petroleo.

3.4.1. Procesamiento através del codigo SMILES
Para el procesamiento de las propiedades fisicoquimicas basicas de las
moléculas se utilizo el codigo SMILES obtenido en pasos anteriores mediante la ayuda

del programa ChemDraw, el mismo que se copia en la plataforma para obtener el


http://www.swissadme.ch/
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respectivo analisis como se muestra en la figura 19 y se procedié a correr el programa

para posteriormente dar con los resultados de las propiedades deseadas.

Figura 19

Cédigo SMILES en la plataforma SwissADME

Nota. Tomado de la plataforma gratuita SwissADME.

3.4.2. Obtencion, organizacion y reporte de resultados

Enter a list of SMILES here:

cc(cy(cyccc
CC{Cy(Cyc(c)c
CC(C)(CICC(C)C
c1Ccccl

cciccocl

c1Cccocl

cC1ccoccl
c1=CC=CC=C1
CC1=CC=CC=C1
CCC1=CC=CC=C1
CC1=CO=CC(C)=C1
CC1=CC=C(C)C=C1
CC1=CC=CC=C1C
CC1=CC=CC(CC)=C1
CC1=CC(C)=CC(C)=C1
CC1=CC=C(C)C{C)=C1
C/C=C/cC
C/C({Cy=C/C
C/C{Cy=CNEC
C1=CCocl

CC1=CCocl
C1=CC=CC1
C12C=CCC1C3C=CC203
co

cCo

(e gs)1e

[ Fill with an example ] [ Clear | “

Después del analisis de SwissADME se obtiene un resumen de las propiedades

fisicoquimicas de las moléculas como se puede observar en la figura 20, se da a

conocer el radar de biodisponibilidad que describe el espacio fisicoquimico dentro de

rangos optimos para cada propiedad en las que se incluye la lipofilia, tamafio, polaridad,

flexibilidad, solubilidad y saturacion. También se obtiene datos de la lipofilicidad el cual

se mide con el coeficiente de particion entre n-Octanol y agua (Log Po/w) y datos de la
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solubilidad en agua el cual se mide con el logaritmo de la solubilidad molar en agua de

la molécula (Log S), dichas tablas se reportan en capitulo de resultados y en el

Apéndice 2.

Figura 20

Ejemplo del analisis de una molécula en SwissADME

Hes

SMILES C

Formula

Molecular weight
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P_.
Consensus Log Py,

Physicochemical Properties

CH4

16.04 gfmol

1

0

1.00

0

0

0

6.92

0.00 A=
Lipophilicity
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Solubility
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Log 5 (Ali)
Solubility
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Log S (SILICOS-IT)
Solubility
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Gl absorplion

BEE permeant
P-gp substrate
CYP1A2 inhibitor
CYP2C19 inhibitor
CYP2CY inhibitor
CYP2D6 inhibitor
CYP3A4 inhibitor

Log ."(.p ({skin permeation)

Lipinski
Ghose
WVeber
Egan
Muegge

Bicavailability Score

PAINS

Brenk

Leadlikeness
Synthetic accessibility

 Metaro _____________________________________________________________Jo

Water Solubility

-0.35

7.18e+00 mg/ml ; 4.4532-01 moll
Very soluble

-0.23

9 54e+00 mg/ml ; 5.95e-01 moll
Very soluble

0.43

4 538e+01 ma/ml ; 3.04e+00 mold
Soluble

Pharmacokinetics

-5.94 cmfs
Druglikeness
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Mo; 3 violations: MW=160, MR=40, #atoms=20
Wes
fes

Mo; 3 violations: MW=200, #C=5
Heteroatoms=2

Medicinal Chemistry
0 alert
0 alert
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Nota. Tomado de la plataforma gratuita SwissADME.
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Esquema 4

Diagrama de flujo para la obtencion de propiedades fisicoquimicas, lipofilia, solubilidad

en el agua y radar de biodisponibilidad
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Organizar los
resultados en
word

FIN

Nota. Realizada por el autor.

3.5 Calculo y obtencidon de estructuras 3D

3.5.1. Elaboracion de archivos con coordenadas 3D optimizadas y reporte de la
energia de optimizacién
Con la ayuda del software Avogrado se obtiene las estructuras quimicas 3D de las

moléculas presentes en la entrada y salida del proceso de destilacién atmosférica de una
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refineria de petréleo. A continuacién se muestran los pasos a seguir para la obtencién de

la estructura 3D de una molécula y de su respectiva energia de optimizacion.

Paso 1. Se abre en el software Avogadro el archivo en formato de coordenadas
extension (.mol) de la estructura quimica 2D de una molécula obtenida en pasos
anteriores por medio del software ChemDraw, con la opcion de “file” y “open”, para que
el programa genere la estructura en 3D sin optimizar de dicha molécula, como se

observa en la figura 21 .

Figura 21

Estructura 3D sin optimizar de una molécula en el software Avogadro

A 1.mol - Avogadre - 0 X
File Edit View Build Select Bxtensions Crystallography Settings Help

ONew f4Open ffSave @close Edqut < # bl R D E U O [ToolSettings... | Display Settings...

Navigate Settings & x

View 1

Display visual cues

Messages

Nota. Tomado del software Avogadro.

Paso 2. Para optimizar la molécula y generar su respectiva energia de
optimizacion, se acudio a la utilizacién de los campos de fuerzas (MMFF94s) que es el

campo mas Optimo para moléculas organicas, obteniendo asi el valor de la energia de
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optimizacion en KJ/mol (dE), como se muestra en la figura 22 y se procedié a guardar el

archivo generado en extension (.mol).

Figura 22

Estructura 3D optimizada de una molécula en el software Avogadro

A 1.mal* - Avogadro — [} ot

ile  Edit  View Builld Select Extensions Crystallography Settings J
- iOpen fsave Ocose ERqut S 4l Sk o L Tocu'f-e‘.'.n{.‘s....DrsﬂdySel‘.ﬂ.‘:s...
AutoOptimization Settings & X Viewe 3

Sheps per Upclate: (4 %

fd AutoOot: E = -22.0718 kinol (dE = 0)
Algarithm: Mum Constraints: 0

Stespest Descent -
] Fived atoms are mowvable

[ Tgnered atoems are movabile

Stop

MERSIQEs

Nota. Tomado del software Avogadro.

Paso 3. Mediante el visor molecular de c6digo abierto PyMOL se abri6 el archivo
con coordenadas 3D optimizadas para la obtencién de imagenes de mejor calidad, en el
mencionado programa se procedié a mejorar la estructura 3D, con la opcion “Display” y

“Background” se cambio el color de fondo del programa, en la opcién “Show” y “Sticks”
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se mejord el tamano de la molécula y con el codigo “ray 1500, 1000” se obtuvo una
estructura 3D mas nitida, como se puede ver en la figura 23, finalmente se procedi6 a

guardar el archivo de la imagen en extension (.JPG o .PNG).
Figura 23

Estructura 3D de una molécula en el sistema grafico molecular PyMOL

jettng  Sgene Mguse  Yizard  Blugn bet

01 .0rg, rundmg)h:ﬂ for more information and | F!!'SH ] Toom ] Orent | Drani | Ray
/ TO pUFchase a SubscripTion, x| fiock | catites
|<[<[5L‘m|P1ﬂr|}|}' MCiesr

Please wisit hitp
CONTACT Salesdpymol.org W"f“ ¥oU arE ra

This Ewecutable Build integrates and extends Open-Source PysOL
Executiveload: "C! Users/ PO /OeSkToR/ Tes15/00IETIVO & opris) 4'It5-¢'-| 1 1" Toaded as " J

1%, through STate 1.

PyMOLxray 1000, 1500

Ray: render Time: 1.217 SeC, = 1843.6 Trames/Mour (1.27 SeC. ACCum. ).
ay 1504k, 1000
= .94 sec. = FB42.0 frames/hour {3.30 sec. accum.}.

wﬂr

Image size = 1500 x 1000

Nota. Tomado del software Avogadro.
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3.5.2. Obtencidn, organizacion y reporte de resultados

Una vez obtenidas todas las imagenes en extension (.JPG o .PNG) de las
estructuras 3D de cada compuesto, se procedié a organizar dicha informacién en el
capitulo de resultados para su posterior discusién, asi como también se encuentran
reportadas en el Apéndice 3, junto con la imagen de cada molécula se menciona la

respectiva energia de optimizacién como una nota.
Esquema5

Diagrama de flujo para la optimizacion de la molécula y visualizacion de la molécula en

I Obtener la
Obtencién de archivos Abrir sofware File and ; O‘ﬂ::'ia’ y z er;ergla [,h," Fin
en ChemDraw Avogadro Open < enformato > nar OpUMIZACION || 1
mol MMFF94s dela
. molécula

Cambiar el Abrir el Guardar
rallurel Visualizar la hi molécula
Wit & I arcnvo Abrir Pymol optimizada

blanco en molécula en obtenido del |~
3D Avogadro en formato
Blackground “mol
Cambiar la
Poneren la d;;n;';?:éizlie ianggr:]a;:]a Organizar los
opcién Show - . . resultados en |———»-| Fin
Stick 3D poniendo formato wiord
y Stieks "Ray 1500, JPG 0 PNG
1000"

Nota. Realizada por el autor
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CAPITULO IV

Resultados y discusion

4.1. Generacién de una lista de moléculas organicas presentes en el flujo de

entrada en el proceso de destilacién atmosférica

4.1.1. Compuestos Parafinicos

Tabla 6

Lista de moléculas organicas de hidrocarburos parafinicos

N° Compuestos Formula °API
1 metano CH, 340
2 etano CyHg 265,76
3 propano C;Hg 147.,6
4 n-butano C,Hqp 110,79
5 iso-butano C4Hy, 119,89
6 n-pentano CsHys 92,7
7 iso-pentano CsHy, 95,01
8 n-hexano CoH1s 81,66
9 iso-hexano CoHq4 79,65

10 2,3-dimetilbutano CoHy4 75,46
11 n-heptano C;Hqg 74,11
12 iso-heptano C;Hqg 73,28
13 n-octano CgHyg 68,65
14 2,2, 4-trimetilpentano CgHyg 66,95

15 n-nonano CyH,g 64,52




N° Compuestos Formula °API

16 n-decano Ci0H32 61,22
17 n-undecano C11Hy, 58,56
18 n-dodecano Ci2Hyg 56,48
19 n-tridecano Ci3H,g 54,26
20 n-tetradecano C14Hs30 53,87
21 n-pentadecano CisHs, 51,75
22 n-hexadecano CigHs3s 50,56
23 n-heptadecano C17H3g 49,99
24 n-octadecano CigHsg 48,31
25 n-nonadecano Ci9Hyo 47,1

26 n-eicosano CooHay 46,41
27 n-heneicosano Co1Hys 45,79
28 n-docosano CyyHyg 45,79
29 n-tricosano Cy3Hyug 45,28
30 n-tetracosano Cy4Hsg 44,82
31 n-pentacosano CysHso 44,79
32 n-hexacosano CogHsy 43,64
33 n-heptacosano Cy7Heg 43,5

34 n-octacosano CygHsg 43,17
35 n-nonacosano CyoHgg 42,76
36 n-triacontano C3oHeg> 425

Nota. Tomado de (Lluch Urpi, 2012).
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En la presente tabla se muestra los compuestos parafinicos existentes en el
crudo, son compuestos saturados que tienen la formula general C,H,,.,, donde n es el
namero de a&tomos de carbono que componen la molécula. En la tabla se presentan dos
tipos de compuestos parafinados: las parafinas normales y las isoparafinas. Estos dos
tipos de parafinas difieren en la estructura molecular y en sus propiedades quimicas y

fisicas.

Se puede observar como el valor del nimero °API va disminuyendo segun va
incrementando el numero de atomos de carbono en cada compuesto hasta un nimero
méaximo de 30 atomos de carbono que se muestran en la tabla, siendo el metano el
compuesto con mayor valor de °API (340) y el n-tricontano el compuesto con menor

valor de °API (42,5).

4.1.2. Compuestos Nafténicos

Tabla 7

Lista de moléculas organicas de hidrocarburos nafténicos

[\ Nombre Formula °API
1 ciclopentano CsHy 54,61
2 metilciclopentano CoHq, 56,17
3 ciclohexano CeHy, 49,1
4 etilciclopentano C;Hiy 51,98
5 metilciclohexano C;Hiy 51,13
6 cicloheptano C;Hiy 42,24
7 etilciclohexano CgHig 47,14

8 ciclooctano CgHig 36,86




N° Compuestos Formula °API

9 n-propilciclohexano CyHyg 45,79
10 ciclononano CyHig 34,86
11 etilcicloheptano CyHyg 45,55
12 n-pentilciclopentano Ci0H0 46,41
13 n-butilciclohexano C10Hzo 44,64
14 decalin CioH1g 44,25
15 n-hexilciclopentano Ci11H,» 45,24
16 n-pentilciclohexano C11Hy, 43,69
17 n-heptilciclopentano CioH,4 44,26
18 n-hexilciclohexano Ci2Hoy 42,86
19 n-octilciclopentano Ci3Hyg 43,45
20 n.heptilciclohexano Ci3H56 42,94
21 n-nonilciclopentano Ci14Hg 42,73
22 n-octilciclohexano Ci4Hyg 41,55
23 n-nonilciclohexano CisHs3g 41,02
24 n-decilciclohexano Ci6H3> 40,57
25 n-undecilciclohexano Ci7Hzy 40,14
26 n-dodecilciclohexano CigHsg 39,8

27 n-tridecilcliclohexano Ci9Hs3g 39,45
28 n-tetradecilciclohexano CaoHao 39,18

Nota. Tomado de (Lluch Urpi, 2012).
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En la presente tabla se muestran los cicloalcanos que forman el crudo, los
cuales son hidrocarburos saturados que forman un anillo de &tomos de carbono. Su
férmula general es C, H,,,. Los naftenos presentes en la tabla son anillos con cinco

hasta nueve atomos de carbono, los cuales algunos tienen sustituyentes alquilicos
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unidos a ellos. Los anillos de naftenos mdltiples como el decalin estan presentes en las

partes mas pesadas del petrdleo crudo. La mayoria de los compuestos tienen un valor

medio de °API entre 56,17 y 34,86.

4.1.3. Compuestos Aroméaticos

Tabla 8

Lista de moléculas organicas de hidrocarburos aromaticos

Ne Nombre Formula °API

1 isopreno CsHg 53,65
2 benceno C¢Hg 28,77
3 tolueno C,Hg 30,34
4 etilbenceno CgHqp 30,32
5 1,3-dimetilbenceno CgHy 28,4

6 1,2-dimetilbenceno CgHy 31,26
7 1,4-dimetilbenceno CgHyg 31,78
8 estireno CgHg 24,22
9 n-propilbenceno CyH;, 31,45
10 isopropilbenceno CyH;, 31,43
11 o-etiltolueno CyH;, 28,43
12 m-etiltolueno CyH;, 31,43
13 p-etiltolueno CyH;, 32,04




N° Compuestos Formula °API

14 n-butilbenceno CioHqa 31,9

15 o-dicetilbenceno C3gHg 28,59
16 n-hexilbenceno Ci2H1g 32,64
17 ciclohexilbenceno Ci,Hyg 17,88
18 n-heptilbenceno Ci3Hyg 32,87
19 n-octilbenceno Ci14H,» 32,99
20 fenantreno C14H1g 32,34
21 n-nonilbenceno CisHyy 33,06
22 n-decilbenceno CigH2g 33,17
23 pireno Ci6H10 33,59
24 n-undecilbenceno Ci7H,g 33,28
25 n-.dodecilbenceno CigH3g 33,94
26 n-tridecilbenceno Ci9H3, 33,25
27 n-tetradecilbenceno CooHsy 33,29
28 3,4-bencilpireno Cy3Hyy 32,65
29 n-pentadecilbenceno Cy1Hsg 33,29
30 n-hexadecilbenceno CyyHsg 33,31

Nota. Tomado de (Lluch Urpi, 2012).

En la tabla 8 se muestra los compuestos aromaticos que forman el crudo en la
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corriente de entrada, siendo compuestos ciclicos insaturados formados por uno o varios

anillos de benceno. Se puede observar que el crudo esta formado por compuestos que

contienen monoaromaticos, que tienen un anillo de benceno sustituido por otro atomo o

grupos alquilo. La tabla muestra compuestos formados con 5 atomos de carbono hasta



un maximo de 22 y un °API con un rango pequefio de valores, a diferencia de las

parafinas.

4.1.4. Compuestos organicos con contenido de azufre.

Tabla 9

Lista de moléculas orgénicas del crudo de petréleo con contenido de azufre

N° Nombre Formula % Masa
1 metanaotiol CH,S 3,56

2 1-butantiol C,H{yS 1,564
3 tiofenol CoHeS 1,256
4 tiofeno C,H,S 0,164
5 benzotiofeno CgH¢S 0,985
6 dibenzitiofeno Ci,HgS 0,059

Nota. Tomado de (Mohamed et al., 2010)
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En esta tabla se muestra los componentes organicos que contiene azufre y son

compuestos que forman el crudo al reaccionar el azufre elemental con los compuestos

hidrocarbonados. Los compuestos que se muestran en la tabla son mercaptanos y

tioles, con un porcentaje en masa promedio de 1,37.



4.1.5. Compuestos organicos con contenido de oxigeno

Tabla 10

Lista de moléculas organicas del crudo de petréleo con contenido de oxigeno

Ne Nombre Formula % Masa
1 metanol CH,LO 0,0264
2 2-propanol C3HgO 0,0162
3 fenol CeHgO 0,0054
4 etil metil eter C3HgO 0,0152
5 difenil eter Ci2H,,0 0,0654
6 tetrahidropirano CsHqo0 0,0048
7 acido etanoico C,H,0, 0,0058
8 acido benzoico C,Hg0, 0,0694
9 anhidrido acético C,Hg04 0,0314
10 Etanoato de fenilo C,Hg0, 0,0846
11 acetato de fenilo CgHg0, 0,0348
12 propanona C3Hg0 0,0684
13 furano C,H,0 0,6913
14 benzofurano CgHg0 0,0085
15 criseno C17H140- 0,542

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

91

En la presente tabla se muestra los compuestos con oxigeno que se encuentran

en el crudo. Este contenido de oxigeno en el petrdleo crudo suele ser inferior al 2% en

peso como se puede observar. Si el petrdleo crudo tiene un alto porcentaje en oxigeno,
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indica que el petréleo ha sufrido una exposicién prolongada a la atmdsfera. En la tabla
se encuentran compuestos como alcoholes, éteres, &cidos carboxilicos, cetonas y
anhidridos.

4.1.6. Compuestos orgéanicos con contenido en nitrégeno

Tabla 11

Lista de moléculas orgéanicas del crudo de petrdleo con contenido de nitrégeno

N° Nombre Formula % Masa
1 piridina C,HsN 0,0484
2 pirrol CyH;N 0,0096
3 isoquinolina CoH,N 0,0085
4 quinolina C,HsN 0,0542
5 indole CgH,;N 0,0064
6 carbazol Ci2HoN 0,00054

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

La presente tabla muestra algunos de los compuestos que contienen nitrégeno y
los cuales forman el petréleo crudo. Se observa que el porcentaje en masa que
contiene el crudo es muy pequefio. Esta tabla esta formada por compuestos

nitrogenados basicos como las piridinas y los compuestos no bésicos como el pirrol.



4.2. Generacion de una lista de moléculas organicas presentes en el flujo de

salida en el proceso de destilacion atmosférica

4.2.1. Gas combustible

Tabla 12

Lista de moléculas orgénicas del gas combustible

N° Compuestos Formula % Masa
1 metano CH, 86
2 etano CyHg 10
3 propano CsHg 3
4 butano C,Hqp 1
Total 100 %

La presente tabla se muestra los compuestos que forman el gas combustible,
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siendo el metano su mayor componente con un 86% en masa, estos compuestos son

hidrocarburos parafinicos con una estructura lineal. Estos compuestos son los que

forman el gas combustible porque son los mas livianos y se evaporan sin necesidad de

agregar calor.



4.2.2. Gasolina

Tabla 13

Lista de moléculas orgénicas de la gasolina

N° Compuestos Férmula RON MON
1 n-pentano CsHy» 62 66
2 n-hexano CeH1s 19 22
3 n-heptano C;Hyq 0 0
4 n-octano CgHqg -18 -16
5 n-decano CioH22 -41 -38
6 n-dodecano Ci2Hy6 -88 -90
7 n-tetradecano C14H3p -90 -99
8 2-metilpropano C,Hq 122 120
9 2-metilbutano CsHqo 100 104

10 2-metilpentano CoHqq 82 78

11 3-metilpentano CeH1s 86 80

12 2-metilhexano C;Hqg 40 42

13 3-metilhexano C;Hyg 56 57

14 2,2-dimetilpentano C,Hyq 89 93

15 2,2,3-trimetilbutano C;Hyg 112 112

16 2,2,4-trimetilpentano CgHyg 100 100

17 ciclopentano CsHy 141 141

18 metilciclopentano CeHy, 107 99

19 ciclohexano CeH» 110 97

20 metilciclohexano CyHpy 104 84
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N° Compuestos Férmula RON MON

21 benceno C¢Hy 98 91

22 tolueno C,Hg 124 112
23 etilbenceno CgHqg 124 107
24 meta-xileno CgHy 162 124
25 para-xileno CgHyg 155 126
26 orto-xileno CgH1p 126 102
27 3-etiltolueno CoH15 162 138
28 1,3,5-trimetilbenceno CoHy, 170 136
29 1,2,4-trimetilbenceno CoH1, 148 124
30 2-penteno CsHyg 154 138
31 2-metilbuteno-2 CsHy 176 140
32 2-metilpenteno-2 CeH12 159 148
33 ciclopenteno CsHg 171 126
34 1-metilciclopenteno CeH1o 184 146
35 1,3-ciclopentadieno CsHg 218 149
36 diciclopentadieno Ci0H12 229 167
37 metanol CH;0H 133 105
38 etanol C,HsOH 129 102
39 2-propanol C3Hg0 118 98

Nota. Tomado de (Simanzhenkov & ldem, 2003)

En la siguiente tabla se presenta los compuestos que conforman la gasolina,
como se puede observar esta compuesto por parafinas, isoparafinas, naftenos,

aromaticos y alcoholes. Estos compuestos vienen dados por el RON (research octane



number) y el MON (motor octane number). EI nimero de octano viene dado por el
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volumen de octanaje en una mezcla de heptano y octano de ahi que los nUmeros RON

y MON en el heptano sea cero. Para la produccion de gasolina se prefieren compuestos

con altos numeros de octanaje por lo que los compuestos que cumplen este requisito
son las parafinas, las cuales tienen un valor alto de niumero de RON y MON cuando el

namero de atomos de carbono es pequefio, como por ejemplo el 2-metilpropano.

4.2.3. Nafta

Tabla 14

Lista de moléculas organicas de la nafta

N° Compuestos Férmula % Masa
1 2,4-dimetilpentano C;Hig 0,018
2 3,3-dimetilpentano C,Hyq 0,078
3 2-metilhexano C,Hig 2,287
4 2,3-dimetilpentano C;H16 1,14
5 1,1-dimetilciclopentano C;Hy, 0,716
6 3-metilhexano C,Hyq 3,216
7 cis-1,3-dimetilciclopentano CyHypy 1,742
8 trans-1,3-dimetilciclopentano CsHyy 1,65
9 trans-1,2-dimetilciclopentano CyHypy 3,328

10 n-heptano C,Hyq 7,902

11 metilciclohexano CyHypy 17,38

12 1,1,3-trimetilciclopentano CgHyg 0,866

13 2,2-dimetilhexano CgHyg 0,105

14 etilciclopentano CsHypy 1,056




N° Compuestos Formula % Masa
15 2,2,3-trimetilpentano CgHyg 0,409
16 2,4-dimetilhexano CgHyg 0,595
17 cis-1,2,4-trimetilciclopentano CgHyg 0,99
18 3,3-dimetilhexano CgHyg 0,137
19 1,2,3-trimetilpentano CgHqg 1,051
20 2,3,4-trimetilpentano CgHig 0,162
21 tolueno C,Hg 6,765
22 1,1,2-trimetilciclopentano CgH1g 0,308
23 2,3-dimetilhexano CgHyg 0,452
24 2-metil-3-etilpentano CgHig 0,18
25 2-metilheptano CgHqg 2,741
26 4-metilheptano CgHig 0,888
27 3,4-dimetilhexano CgHyg 0,123
28 cis-1,3-dimetilciclohexano CgH1g 2,904
29 3-metilheptano CgHig 1,699
30 3-etilhexano CgHig 1,664
31 1,1-dimetilciclohexano CgHyg 0,454
32 trans-1-etil-3-metilciclopentano CgH1g 0,374
33 cis-1-etil-3-metilciclopentano CgHyg 0,413
34 trans-1-etil-2-metilciclopentano CgHyq 0,733
35 1-metil-1-etilciclopentano CgHyg 0,107
36 tans-1,2-dimetilciclohexano CgHyq 1,649
37 cis-1,2,3-trimetilciclopentano CgHqg 0,023
38 cis-1,4-dimetilciclohexano CgHyq 0,914
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N° Compuestos Formula % Masa
539 n-octano CgHyg 5,263
40 isopropilciclopentano CgHyg 0,065
41 cis-2-octeno CgHyg 0,066
42 cis-1-etil-2-metilciclopentano CgHyq 0,154
43 2,2-dimetilheptano CyH, 0,089
44 cis-1,2-dimetilciclohexano CgH1g 0,279
45 2,2,3-trimetilhexano CyH, 0,106
46 2,4-dimetilheptano CoH, 0,276
47 4,4-dimetilheptano CyH, 0,035
48 etilciclohexano CgH1g 3,255
49 2-metil-4-etil-hexano CyH 0,038
50 2,6-dimetilheptano CoH,y 0,719
51 1,1,3-trimetilciclohexano CyHyg 0,918
52 1,1,4-trimetilciclohexano CoH,g 0,136
53 2,5-dimetilheptano CyHs 0,394
54 3,5-dimetilheptano CoH,y 0,205
55 etilbenceno CgHy 1,265
56 trans-1,2,4-trimetilciclohexano CoH1g 0,472
57 m-xileno CgHy 3,039
58 p-xileno CgHy 0,927
59 2,3-dimetilheptano CyHs 0,86
60 3,3-dimetilheptano CyH, 0,09
61 4-etilheptano CyHs 0,105
62 4-metiloctano CyH, 0,433
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N° Compuestos Férmula % Masa
63 2-metiloctano CyH, 0,57
64 3-etilheptano CoH, 0,157
65 3-metiloctano CoH, 0,571
66 o-xileno CgHy 1,26
67 n-nonano CoH;g 2,226
68 isopropilbenceno CoH;» 0,547
69 isopropilciclohexano CoH;g 2,74
70 2,2-dimetiloctano CioHz> 0,549
71 n-propilciclohexano CyHyg 0,519
72 n-butilciclopentano CoH,g 0,096
73 3,3-dimetiloctano Ci0H52 0,25
74 n-propilbenceno CoH,, 0,278
75 2,6-dimetiloctano Ci0H52 0,145
76 1-metil-3-etilbenceno CoH,, 0,383
77 1-metil-4-etilbenceno CyH;, 0,15
78 1,3,5-trimetilbenceno CoH,, 0,166
79 4-metilnonano Ci0H2> 0,025
80 1-metil-2-etilbenceno CoH1» 0,225
81 3-etiloctano Ci0Hy2 0,094
82 3-metilnonano Ci0H,» 0,073
83 1,2,4-trimetilbenceno CoH1» 0,281
84 isobutilciclohexano Ci0H,0 0,745
85 isobutilbenceno CioH1s 0,037
86 secbutilbenceno CioH1a 0,055
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N° Compuestos Formula % Masa
87 n-decano Ci0H,» 0,947
88 1,2,3-trimetilbenceno CoH,5 0,079
89 1-metil-3-isopropilbenceno CioH14 0,087
90 1-metil-4-isopropilbenceno CioH1a 0,132
91 n-butilciclohexano C10H20 0,036
92 1,3-dietilbenceno Ci0H14 0,012
93 1-metil-3-n-propilbenceno Ci0H14 0,026
94 1-metil-4-n-propilbenceno Ci0H14 0,009
95 n-butilbenceno CioH14 0,012
96 1,3-dimetil-5-etilbenceno Ci0H14 0,009
97 1-metil-2-n-propilbenceno CioH14 0,015
98 1,4-dimetil-2-etilbenceno Ci0H14 0,015
99 1,2-dimetil-4-etilbenceno CioH1a 0,013
100 n-undecano Ci11H,4 0,058
Total 100 %

Nota. Tomado de (Antos et al., 2004)
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La presente tabla muestra los compuestos que componen la nafta, formada por

hidrocarburos parafinicos, aromaticos y naftenos. El componente mayoritario en la

composicion de la nafta es el metilciclohexano con un porcentaje en mas de 17,38. Hay

otros componentes que también sobresalen en la composicién de la nafta a diferencia

de otros compuestos que contribuyen a un pequefio valor en su composicién, estos

componentes son: 2-metilhexano, 3-metilhexano, n-heptano, tolueno, n-octano, m-xileno

entre otros.



4.2.4. Queroseno

Tabla 15

Lista de moléculas orgénicas del queroseno

N° Compuestos Férmula % Peso
1 n-decano Ci0H52 19,6
2 n-dodecano Ci2Hog 27,2
3 n-hexadecano Ci6Hs34 31,7
4 n-octadecano CigHsg 1,35
5 tolueno C,Hg 0,15
6 etilbenzeno CgHy 0,71
7 naftaleno Ci0Hg 7,43
8 acenafteno Ci2Hyo 9,87
9 fluoreno Ci3Hqp 0,72
10 n-hexano CoHqq

11 isohexano CeH1s

12 3-metilpentano CoHy4

13 2,3-dimetilbutano CoHyy 0,25
14 2,2-dimetilbutano CoHq4

15 n-heptano C;Hyg

16 2 2-metilhexano C;Hqg

17 3 2,2-dimetilpentano C;Hyg

18 4 2,2,3-trimetilbutano C;Hyq

19 5 2,3-dimetilpentano C,Hyg

20 6 2,4-dimetilpentano C,Hyg 0,65
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Ne Compuestos Férmula
21 7 3-etilpentano C;H,q
22 8 3-metilhexano C;Hyg
23 9 3,3-dimetilpentano C;H16
24 metilciclohexano C;H,q
25 propilbenzeno C;Hyg
26 n-octano, CgHyg
27 2-metilheptano CgHqg
28 3-metilheptano CgHig
29 4-metilheptano CgHyg
30 2,2-dimetilhexano CgHig
31 2,3-dimetilhexano CgHqg
32 2,4-dimetilhexano CgHig
33 2,5-dimetilhexano CgHqg
34 3,3-dimetilhexano CgHig
35 3,4-dimetilhexano CgHqg
36 3 - etilhexano CgHig
37 2,2,3-trimetilpentano CgHyg
38 2,2, 4-trimetilpentano CgHyg
39 2,3,3-trimetilpentano CgHig 0,6
40 2,3,4-trimetilpentano CgHyg
41 3-etil-2-metilpentano CgHyg
42 3-etil-3-metilpentano CgHyg
43 2,2,3,3-tetrametilbutano CgHyg
Total 100%
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Nota. Tomado de (Bacosa et al., 2010); (Czylkowski et al., 2018).

La tabla 15 presenta los compuestos que forman el queroseno, siendo estos
hidrocarburos aromaticos, cicloalcanos, parafinicos y sus isbmeros. Los compuestos
gue conforma mayoritariamente al queroseno es el n-decano, n-dodecano y el n-

hexadecano con un porcentaje en masa superior a los demas compuestos, mientras
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gue el tolueno es el compuesto con menor porcentaje en peso que forma el queroseno.

Hay varios compuestos como el n-hexano, n-heptano y n-octano que forman isémeros,

pero con un porcentaje pequefio en la formacion del queroseno.

4.2.5. Diésel

Tabla 16

Lista de moléculas orgéanicas del diésel

N° Compuestos Férmula Cetaje
1 n-pentano CsHys 30
2 n-hexano CoHqq 44
3 n-heptano C;Hyg 55
4 n-octano CgHyg 64
5 n-nonano CoH, 72
6 n-decano Ci0H5» 76
7 n-undecano Ci11Ho4 81
8 n-tridecano Ci3H,g 90
9 n-tetradecano C14Hs3g 95
10 n-pentadecano CisH;3o 96




Ne Compuestos Férmula Cetaje
11 n-hexadecano Ci6H3a 100
12 n-heptadecano Cy17H;q 105
13 n-octadecano CigHsg 106
14 n-nonadecano Ci9Hy4g 110
15 2,2-dimetilbutano CoHia 24
16 3-metilpentano CeH1s 30
17 2,3-dimetilpentano C;Hqg 21
18 2,2, 4-trimetilpentano CgHig 15
19 2,2,5-trimetilhnexano CyHs 24
20 2,2-dimetiloctano CioHz> 59
21 2,2,4,6,6-pentametilheptano Ci2Hy6 9
22 4,5-dietiloctano Ci2Hog 20
23 3-etildecano Ci2Hy6 47
24 2,5-dimetilundecano Ci3H,g 58
25 4-propildecano Ci3H,g 39
26 5-butilnonano Ci3H,g 53
27 2,7-dimetil-4,5-dietiloctano Ci4Hs0 39
2,2,4,4,6,8,8-
28 CroHza 15
heptametilnonano
29 7,8-dimetiltetradecano Ci6Hs3a 40
30 9-metilheptadecano CigHsg 66
31 7,8-dietiltetradecano CigHsg 67
32 9,10-dimetiloctadecano CyoHyo 59
33 9,10-dipropiloctadecano Co4Hsg 47
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Ne Compuestos Férmula Cetaje
34 n-dodecano Ci,H,q 85
35 n-eicosano CooHyo 110
36 2,4-dimetilpentano C;Hqg 29
37 2,3,4,5,6-pentametilheptano Ci,H,q 9
38 5-butildodecano Ci6Hs34 45
39 7-butiltridecano C17H3g 70
40 8-propilpentadecano CigHsg 48
41 5,6-dibutildecano CigHsg 30
42 ciclohexano CeH12 15
43 ciclooctano CgH1g 22
44 etilciclohexano CgHqg 45
45 propilciclohexano CoHyg 52
46 butilciclohexano Ci0H20 47
a7 3-ciclohexilhexano CioH,4 36
48 1-metil-3-dodecilciclohexano Ci9H;3g 70
49 2-ciclohexiltetradecano CooHyo 57
1,2,4-trimetil-5-
50 Cy5Hs 42
hexadecilciclohexano
51 5-ciclohexileicosano Cy6Hso 66
52 biciclohexil Ci2Hyo 51
53 2-metil-3-ciclohexilnonano Ci6H;32 63
54 metilciclohexano CsHyy 21
55 1,3,5-trimetilciclohexano CoH1g 31

metil-2-
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Ne Compuestos Férmula Cetaje
56 ciclohexilpentadecano CopHuy 45
57 1-metil-3-propilciclohexano Ci0H20 38
58 1-metil-3-heptilciclohexano C14H,g 52
59 1-metil-3-nonilciclohexano Ci6Hs3o 55
60 1-metil-3-undecilciclohexano CigHsg 64
61 etilbenceno CgH1p 8
62 1,3-dimetilbenceno CgHy 1
63 1,2-dimetilbenceno CgH1p 8
64 1,4-dimetilbenceno CgHyp 13
65 isopropilbenceno CoHy, 15
66 sec-butilbenceno CioH1a 6
67 1-metil-4-isopropilbenceno CioH14 2
68 1,2,3,4-tetrametilbenceno CioH1a 17
69 hexilbenceno Ci2Hig 26
70 diisopropilbenceno CioHyg 8
71 2-feniloctano Ci4H,, 33
72 nonilbenceno CisHoy 50
73 2-fenilundecano Ci7H,g 51
74 2-fenil-undec-2-eno Ci7Hyq 23
75 7-feniltridecano Ci9H3, 41
76 tetradecilbenceno CyoHs3y 72
77 2-feniltetradecano CooHsy 49
78 2-metil-2-fenilpentadecano CyyHsg 39
79 5-fenileicosano CogHug 39
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Ne Compuestos Férmula Cetaje
80 tetralina Ci0H;> 13
81 butiltetralina C14H4g 18
82 sec-butiltetralina C14Hyg 7

83 octiltetralina CigH,g 18
84 1,4-dioctiltetralina CogHyy 26
85 bifenilo Ci2H1p 21
86 2,6-dimetilnaftaleno Ci2H1z 13
87 difenilmetano Ci3H12 11
88 2-terc-butil-naftaleno Ci4Hi6 3

89 2-metil-2-naftilhexano C,-H,, 10
90 2-octilnaftaleno CigHys 18
91 4-metil-4-naftilheptano CigHoy 9

92 dimetil-3-naftiloctano CooH,g 18
93 hex-1-eno CeH12 27
94 hept-1-ne C7Hqy 22
95 vinilciclohexano CgHq4 38
96 oct-1-eno CgHyg 41
97 2,4, 4-trimetilpent-1-eno CgHyg 10
98 no-1-eno CyHqg 51
99 2,6-dimetilhept-1-eno CyHig 51
100 dec-1-eno Ci0H>0 59
101 dodec-1-eno CioH,4 71
102 hexadec-1-eno Ci6H32 86
103 5-butildodec-5-eno Ci6Hs3o 45
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Ne Compuestos Férmula Cetaje

2,2,6,6,8,8-hexametil-4-
104 Ci6H34 4,5
metilenonano

105 butiltridec-1-eno Ci7H34 36
3,12-dietiltetradec-3,11-
106 CigHs3a 26
dieno
107 9-metilheptadec-9-eno CigHsg 66
108 metilhexadec-8-eno Ci7H3, 43
109 octadec-1-eno CigH3g 90
110 dimetildoeicos-11-eno Co4H,ug 56

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

La presente tabla 16 muestra los componentes que forman el diésel. Estos
compuestos son hidrocarburos parafinicos, isoparafinicos, olefinicos, aromaticos y
nafténicos. La mayoria de estos compuestos son moléculas con varios atomos de
carbono y vienen dados por el cetaje. Lo que se observa es que en los compuestos

parafinicos segun van aumentando los a&tomos de carbono, el cetaje también aumenta.

Los compuestos isoparafinicos tienen el valor de cetaje dependiendo del nUmero
de sustituyentes que tiene la cadena principal, es decir si el compuesto tiene varios
sustituyentes el valor de nimero de cetaje disminuye, como es el caso de 2,2,4,6,6-
pentametilheptano y 2,2,4,4,6,8,8-heptametilnonano con un valor de cetaje de 9y 15
respectivamente. Por otro lado para los compuestos aromaticos el nimero de cetaje es
muy bajo en general. Para los compuestos olefinicos con cadenas lineales siguen la
regla de los compuestos parafinicos, pero cuando empiezan a tener sustituyentes en la

cadena principal ocurre lo mismo que los compuestos isoparafinicos.
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4.2.6 Residuo atmosférico

Tabla 17

Lista de moléculas organicas mas representativas del residuo atmosférico

N° Compuestos Formula
1 o-dicetilbenceno C3gHg
2 n-hexadecilbenceno CyyHsg
3 3,4-bencilpireno CyoH12
4 criseno C17H1407

La presente tabla muestra los componentes que se encuentran en el residuo
atmosférico, los cuales presentan un alto peso molecular debido al nUmero de atomos
de carbono que componen el compuesto, lo que hace que estos compuestos no sean
muy volatiles con respecto a los demas compuestos que forman las otras corrientes de

salida. Como se puede observar son compuestos policiclicos.
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4.3 Procesamiento de las moléculas quimicas de origen organico, desde su
estructura quimica 2D, nomenclatura, codigo SMILES y reporte de propiedades
basicas como férmula, peso molecular y andlisis elemental.
4.3.1 Crudo de petroleo

Mediante el procesamiento del nombre IUPAC reportado en la tabla 6 de la
bibliografia y con ayuda del software ChemDraw Professional, se obtuvo la estructura
guimica 2D, las propiedades béasicas y el c6digo SMILES de la molécula de iso-butano
presente en los hidrocarburos parafinicos del crudo de petréleo con un °API de 119,89.

Tabla 18

Propiedades basicas y estructura 2D de la molécula de iso-butano

PN

Nomenclatura IUPAC iso-butano
Foérmula quimica C,Hy
Peso molecular 58,1240
Andlisis elemental C, 82.66; H, 17.34
Codigo SMILES cc(c)c

Nota. Tomado de ChemDraw.

Mediante el procesamiento del nombre IUPAC reportado en la tabla 7 de la
bibliografia y con ayuda del software ChemDraw Professional, se obtuvo la estructura
guimica 2D, las propiedades basicas y el cédigo SMILES de la molécula de
ciclopentano presente en los hidrocarburos nafténicos del crudo de petréleo con un °API

de 54,61.
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Tabla 19

Propiedades béasicas y estructura 2D de la molécula de ciclopentano

O

Nomenclatura IUPAC ciclopentano
Formula quimica CsHqp
Peso molecular 70,1350
Analisis elemental C, 85.63; H, 14.37
Codigo SMILES Clcccce:

Nota. Tomado de ChemDraw.

Mediante el procesamiento del nombre IUPAC reportado en la tabla 8 de la
bibliografia y con ayuda del software ChemDraw Professional, se obtuvo la estructura
guimica 2D, las propiedades basicas y el cédigo SMILES de la molécula de isopreno
presente en los hidrocarburos aromaticos del crudo de petréleo con un °API de 53,65.

Tabla 20

Propiedades basicas y estructura 2D de la molécula de isopreno

<

Nomenclatura IUPAC isopreno
Formula quimica CsHg
Peso molecular 68,1190
Andlisis elemental C, 88.16; H, 11.84
Cédigo SMILES C=CC(C)=C

Nota. Tomado de ChemDraw.
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Mediante el procesamiento del nombre IUPAC reportado en la tabla 9 de la
bibliografia y con ayuda del software ChemDraw Professional, se obtuvo la estructura
guimica 2D, las propiedades basicas y el cédigo SMILES de la molécula de metanotiol
presente en el crudo de petrdleo con contenido de azufre con un porcentaje en masa de
3,56.

Tabla 21

Propiedades béasicas y estructura 2D de la molécula de metanotiol

—SH
Nomenclatura IUPAC metanotiol
Férmula quimica CH,S
Peso molecular 48,1030
Analisis elemental C,24.97; H, 8.38; S, 66.65
Cdédigo SMILES CS

Nota. Tomado de ChemDraw.

Mediante el procesamiento del nombre IUPAC reportado en la tabla 10 de la
bibliografia y con ayuda del software ChemDraw Professional, se obtuvo la estructura
qguimica 2D, las propiedades béasicas y el cédigo SMILES de la molécula de metanol
presente en el crudo de petrdleo con contenido de oxigeno con un porcentaje en masa

de 0,0264.
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Tabla 22

Propiedades bésicas y estructura 2D de la molécula de metanol

—OH
Nomenclatura IUPAC metanol
Férmula quimica CH,0
Peso molecular 32,0420
Analisis elemental C, 37.49; H, 12.58; O, 49.93
Cdédigo SMILES (6{0)

Nota. Tomado de ChemDraw.

Mediante el procesamiento del nombre IUPAC reportado en la tabla 11 de la
bibliografia y con ayuda del software ChemDraw Professional, se obtuvo la estructura
guimica 2D, las propiedades basicas y el cédigo SMILES de la molécula de piridina
presente en el crudo de petrdleo con contenido de nitrégeno con un porcentaje en masa
de 0,0484.

Tabla 23

Propiedades basicas y estructura 2D de la molécula de piridina

Z "N
S |
Nomenclatura IUPAC piridina
Formula quimica CsHsN
Peso molecular 79,1020
Analisis elemental C, 75.92; H, 6.37; N, 17.71
Cédigo SMILES Cl1=NC=CC=C1

Nota. Tomado de ChemDraw.
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De acuerdo con que la corriente de entrada de crudo de petréleo cuenta con 121
moléculas orgénicas reportadas en seis diferentes tablas, se discutio la molécula més
representativa de cada una de las tablas de dicha entrada presentadas en la
bibliografia, caso por el cual se muestra la estructura quimica 2D, las propiedades
bésicas y el codigo SMILES del resto de las moléculas organicas presentes en el crudo

de petréleo en el Apéndice 1.

4.3.2. Gas combustible

Mediante el procesamiento del nombre IUPAC reportado en la tabla 12 de la
bibliografia y con ayuda del software ChemDraw Professional, se obtuvo la estructura
guimica 2D, las propiedades béasicas y el c6digo SMILES de la molécula de metano,
etano, proprano y butano, presentes en la corriente de salida del gas combustible
obtenida del proceso de destilacion atmosférica del crudo de petrdleo, las cuales se
presentan en forma de gas y son los compuestos mas livianos.

Tabla 24

Propiedades basicas y estructura 2D de la molécula de metano

CH,
Nomenclatura IUPAC metano
Foérmula quimica CH,
Peso molecular 16,0430
Analisis elemental C, 74.87; H, 25.13
Cddigo SMILES C

Nota. Tomado de ChemDraw.
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Propiedades bésicas y estructura 2D de la molécula de etano

Nomenclatura IUPAC
Férmula quimica
Peso molecular
Andlisis elemental

Cédigo SMILES

etano
C,Hy
30,0700
C, 79.89; H, 20.11

CC

Nota. Tomado de ChemDraw.

Tabla 26

Propiedades basicas y estructura 2D de la molécula de propano

N

Nomenclatura IUPAC
Foérmula quimica
Peso molecular
Andlisis elemental

Cédigo SMILES

propano
CsHg
44,0970
C, 81.71; H, 18.29

CCC

Nota. Tomado de ChemDraw.
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Tabla 27

Propiedades béasicas y estructura 2D de la molécula de butano

NN
Nomenclatura IUPAC butano
Férmula quimica C.Hy,
Peso molecular 58,1240
Andlisis elemental C, 82.66; H, 17.34
Cdédigo SMILES CCcCC

Nota. Tomado de ChemDraw.

5.3.3 Gasolina

Mediante el procesamiento del nombre IUPAC reportado en la tabla 13 de la
bibliografia y con ayuda del software ChemDraw Professional, se obtuvo la estructura
guimica 2D, las propiedades basicas y el c6digo SMILES de la molécula de n-pentano,
ciclohexano y benceno, cuyos compuestos son los mas representativos que se
presentan en la corriente de salida de la gasolina, los cuales muestran un RON y MON

alto, mismo que es un indicativo del grado de octanaje en la gasolina.

Tabla 28

Propiedades basicas y estructura 2D de la molécula de n-pentano

NN




Nomenclatura IUPAC
Foérmula quimica
Peso molecular
Andlisis elemental

Cddigo SMILES

n-pentano
CSH12
72,1510
C, 83.24; H, 16.76

CCcCcCC

Nota. Tomado de ChemDraw.

Tabla 29

Propiedades bésicas y estructura 2D de la molécula de ciclohexano

O

Nomenclatura IUPAC
Foérmula quimica
Peso molecular
Andlisis elemental

Cdédigo SMILES

ciclohexano
C6H12
84,1620
C, 85.63; H, 14.37

cicccccl

Nota. Tomado de ChemDraw.
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Tabla 30

Propiedades bésicas y estructura 2D de la molécula de benceno

g

Nomenclatura [IUPAC benceno
Formula quimica CeHg
Peso molecular 78,1140
Andlisis elemental C,92.26;H, 7.74
Cdédigo SMILES Cl=CC=CcC=C1

Nota. Tomado de ChemDraw.

De acuerdo con que la corriente de salida de la gasolina cuenta con 39
moléculas organicas reportadas en la tabla 13 de la bibliografia, se discuti6 las
moléculas mas representativas, caso por el cual se muestra la estructura quimica 2D,
las propiedades basicas y el codigo SMILES del resto de las moléculas organicas

presentes en la gasolina en el Apéndice 1.

4.3.4. Nafta

Mediante el procesamiento del nombre IUPAC reportado en la tabla 14 de la
bibliografia y con ayuda del software ChemDraw Professional, se obtuvo la estructura
qguimica 2D, las propiedades béasicas y el cédigo SMILES de la molécula de ,4-
dimetilpentano, isopropilciclopentano y 1, 3,5-trimetilbenceno, cuyos compuestos son

los mas representativos que se presentan en la corriente de salida de la nafta.
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Tabla 31

Propiedades béasicas y estructura 2D de la molécula de 2,4-dimetilpentano

A

Nomenclatura IUPAC 2,4-dimetilpentano
Férmula quimica C,H,q
Peso molecular 100,2050
Analisis elemental C, 83.90; H, 16.10
Codigo SMILES Cc(Cc)cc(e)e

Nota. Tomado de ChemDraw.

Tabla 32

Propiedades basicas y estructura 2D de la molécula de isopropilciclopentano

Nomenclatura IUPAC isopropilciclopentano
Formula quimica CgHqg
Peso molecular 112,2160
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37
Cédigo SMILES CCc(C1Cccccl)ce

Nota. Tomado de ChemDraw.
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Tabla 33

Propiedades basicas y estructura 2D de la molécula de 1, 3,5-trimetilbenceno

Nomenclatura IUPAC 1,3,5-trimetilbenceno
Férmula quimica CyHy,
Peso molecular 120,1950
Analisis elemental C, 89.94; H, 10.06
Codigo SMILES CC1=CC(C)=CC(C)=C1

Nota. Tomado de ChemDraw.

De acuerdo con que la corriente de salida de la nafta cuenta con 100 moléculas
organicas reportadas en la tabla 14 de la bibliografia, se discuti6é las moléculas mas
representativas, caso por el cual se muestra la estructura quimica 2D, las propiedades
basicas y el cédigo SMILES del resto de las moléculas organicas presentes en la nafta

en el Apéndice 1.

4.3.5. Queroseno

Mediante el procesamiento del nombre IUPAC reportado en la tabla 15 de la
bibliografia y con ayuda del software ChemDraw Professional, se obtuvo la estructura
qguimica 2D, las propiedades béasicas y el cédigo SMILES de la molécula de, n-
octadecano, tolueno y fluoreno, cuyos compuestos son los mas representativos que se

presentan en la corriente de salida del queroseno.



Tabla 34

Propiedades bésicas y estructura 2D de la molécula de n-octadecano

ANNANNANNANIANNANS

Nomenclatura IUPAC

Férmula quimica

Peso molecular

Andlisis elemental

Cadigo SMILES

n-octadecano
C18H38
254,5020
C, 84.95; H, 15.05

cccceeceeececeeececececece

Nota. Tomado de ChemDraw.

Tabla 35

Propiedades basicas y estructura 2D de la molécula de tolueno

o

Nomenclatura IUPAC
Formula quimica
Peso molecular
Andlisis elemental

Cadigo SMILES

tolueno
C7Hg
92,1410
C, 91.25; H, 8.75

CC1l=CcC=CcC=C1

Nota. Tomado de ChemDraw.
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Tabla 36

Propiedades bésicas y estructura 2D de la molécula de fluoreno

S0

Nomenclatura [IUPAC fluoreno
Formula quimica Ci3Hqg
Peso molecular 166,2230
Analisis elemental C, 93.94; H, 6.06
Cdédigo SMILES C1(CC2=C3C=CC=C2)=C3C=CC=C1

Nota. Tomado de ChemDraw.

De acuerdo con que la corriente de salida del queroseno cuenta con 43
moléculas organicas reportadas en la tabla 15 de la bibliografia, se discuti6 las
moléculas mas representativas, caso por el cual se muestra la estructura quimica 2D,
las propiedades basicas y el codigo SMILES del resto de las moléculas organicas

presentes en el queroseno en el Apéndice 1.

4.3.6. Diésel

Mediante el procesamiento del nombre IUPAC reportado en la tabla 16 de la
bibliografia y con ayuda del software ChemDraw Professional, se obtuvo la estructura
guimica 2D, las propiedades basicas y el cédigo SMILES de la molécula de, 2,7-dimetil-
4,5-dietiloctano, 2-feniltetradecano y dimetil-3-naftiloctano, cuyos compuestos son los

mAs representativos que se presentan en la corriente de salida del diesel.



123

Tabla 37

Propiedades bésicas y estructura 2D de la molécula de 2,7-dimetil-4,5-dietiloctano

Nomenclatura [IUPAC 2,7-dimetil-4,5-dietiloctano
Férmula quimica C14H3g
Peso molecular 198,3940
Analisis elemental C, 84.76; H, 15.24
Codigo SMILES CC(C)Cc(ce)c(coyee(e)e

Nota. Tomado de ChemDraw.

Tabla 38

Propiedades basicas y estructura 2D de la molécula de 2-feniltetradecano

Nomenclatura IUPAC 2-feniltetradecano
Formula quimica CooHsy
Peso molecular 274,4920
Andlisis elemental C, 87.51; H, 12.49
Caodigo SMILES CC(C1=CC=CcC=C1l)Cccccceeecececce

Nota. Tomado de ChemDraw.
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Tabla 39

Propiedades bésicas y estructura 2D de la molécula de dimetil-3-naftiloctano

Nomenclatura [IUPAC dimetil-3-naftiloctano
Férmula quimica CyoHsg
Peso molecular 268,4440
Analisis elemental C, 89.49; H, 10.51
Codigo SMILES CC(C)CCccCceeece1=Cce=Cc2c=Cc=Cc2=C1

Nota. Tomado de ChemDraw.

De acuerdo con que la corriente de salida del diésel cuenta con 110 moléculas
organicas reportadas en la tabla 16 de la bibliografia, se discuti6é las moléculas mas
representativas, caso por el cual se muestra la estructura quimica 2D, las propiedades
basicas y el cédigo SMILES del resto de las moléculas organicas presentes en el diésel

en el Apéndice 1.

6.3.7. Residuo atmosférico

Mediante el procesamiento del nombre IUPAC reportado en la tabla 17 de la
bibliografia y con ayuda del software ChemDraw Professional, se obtuvo la estructura
guimica 2D, las propiedades basicas y el cédigo SMILES de la molécula de, o-
dicetilbenceno, n-hexadecilbenceno, 3,4-bencilpireno y criseno, cuyos compuestos son
los mas representativos que se presentan en la corriente de salida del residuo

atmosférico.
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Tabla 40

Propiedades béasicas y estructura 2D de la molécula de o-dicetilbenceno

CCCCC

Nomenclatura [IUPAC o-dicetilbenceno
Formula quimica C3gH7g
Peso molecular 526,9780
Analisis elemental C, 86.61; H, 13.39

CCCCCCCCCCcceeeccer=ce=ce=cicec
Cédigo SMILES
CCcccceecececececece

Nota. Tomado de ChemDraw.

Tabla 41

Propiedades basicas y estructura 2D de la molécula de n-hexadecilbenceno

K

Nomenclatura IUPAC n-hexadecilbenceno
Formula quimica C,,Hzg
Peso molecular 302,5460
Andlisis elemental C, 87.34; H, 12.66
Cdédigo SMILES CCCcCcCcCcCcceeececcecececececi=ce=ce=C1

Nota. Tomado de ChemDraw.
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Tabla 42

Propiedades béasicas y estructura 2D de la molécula de 3,4-bencilpireno

e

Nomenclatura IUPAC 3,4-bencilpireno
Foérmula quimica CyoH12
Peso molecular 290,3650
Analisis elemental C, 95.14; H, 4.86

C1(C2C3=CC=CC=C3)=C4C2=CC5=CC=CCh
Cédigo SMILES
=CC=C(C4=C56)C=C1

Nota. Tomado de ChemDraw.

Tabla 43

Propiedades basicas y estructura 2D de la molécula de criseno

Nomenclatura IUPAC criseno
Foérmula quimica Ci17H14,0,

Peso molecular 330,2920
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Analisis elemental C, 61.82; H, 4.27; O, 33.91

0O=C1C=C(C2=CC(0OC)=C(0O)C(0C)=C2)0C3
Cddigo SMILES
=C1C(0O)=CC(0)=C3

Nota. Tomado de ChemDraw.

4.4. Célculo de las propiedades fisicoquimicas basicas de las moléculas de origen
organico, mediante la plataforma gratuita del Instituto Suizo de Bioinforméatica

SwissADME

4.4.1. Crudo de petréleo

En la corriente de entrada de crudo de petréleo se muestra de la figura 24 a la
figura 29 el espacio fisicoquimico de las respectivas moléculas en la cual se representa
el radar de biodisponibilidad de las siguientes propiedades dentro de un rango 6ptimo
de prioridad: Lipofilidad (LIPO): [-0,7 < XLOGP3 < +5,0], Peso molecular (SIZE):
[150g/mol < MV < 500g/mol], Polaridad (POLAR): [204% < TPSA < 1304?], Insolubilidad
(INSOLU): [0 < Log S (ESOL) < 6], Instauracion (INSATU): [0,25 < Fraccion Csp3 < 1],

Flexibilidad (FLEX): [0 < Namero enlaces rotativos < 9].

En cuanto a las propiedades fisicoquimicas se generd las tablas de resultados,
tomando en cuenta que se reportan los numeros de aceptores y donadores de a&tomos
de hidrogeno, que permiten determinar si se podran formar interacciones del tipo puente
de hidrogeno, con respecto a la lipofilia se puede apreciar que los valores estan dentro
del rango 6ptimo de -0,7 a 5, asi como los valores promedios que las moléculas
presentan respecto a la particiéon de n-octano/agua (Log Po/w), también se da a conocer
la solubilidad que tienen en el agua la cual se ve influenciada directamente por la
cantidad de heterodtomos presentes, llegando a la conclusién que las moléculas
presentes en el crudo de petréleo son muy solubles en agua. Los respectivos resultados

se muestran de la tabla 44 a la tabla 55.



Figura 24

Espacio fisicoquimico de la molécula de iso-butano

LIPO

FLEX SIZE

INSATU POLAR

INSOLU

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 44

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de iso-butano
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Propiedades fisicoquimicas

Férmula C,Hqp
Peso molecular 58,12 g/mol
NUmero de atomos pesados 4
Numero de atomos aromaticos pesados 0
Fraccion de carbonos con hibridacién sp3 1,00

Numero de enlaces rotativos 0
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno 0
Numero de donantes de enlaces hidroégeno 0

Refractividad molar 21,34

TPSA 0,00 A2

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.



Tabla 45

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de iso-butano
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Lipofilicidad Solubilidad
Log P, v (ILOGP) 1,91 Log S (ESOL) -1,52
Log P, (XLOGP3) 2,09 Solubilidad Muy soluble
Log P,y (WLOGP) 1,66 Log S (Ali) -1,72
Log P, (MLOGP) 2,73 Solubilidad Muy soluble
Log P,y (SILICOS-IT) 0,72 Log S (SILICOS-IT) -1,28
Consenso Log P,y 1,82 Solubilidad Soluble

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Figura 25

Espacio fisicoquimico de la molécula de ciclopentano

LIPO

FLEX SIZE

INSATU POLAR

INSOLU

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.



Tabla 46

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de ciclopentano
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Propiedades fisicoquimicas

Formula
Peso molecular
NUmero de a&tomos pesados
NuUmero de atomos aromaticos pesados
Fraccién de carbonos con hibridacién sp3
Numero de enlaces rotativos
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno
Numero de donantes de enlaces hidrogeno
Refractividad molar

TPSA

CSH10

70,13g/mol

24,04

0,00 A?

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 47

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de ciclopentano

Lipofilicidad Solubilidad
Log P,y (LOGP) 1,94 Log S (ESOL) -2,16
Log P, w (XLOGP3) 3,00 Solubilidad Soluble
Log P,/ (WLOGP) 1,95 Log S (Ali) -2,66
Log Py, (MLOGP) 2,75 Solubilidad Soluble
Log P,y (SILICOS-IT) 2,40 Log S (SILICOS-IT) -1,12
Consenso Log P, )y, 2,41 Solubilidad Soluble
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Figura 26

Espacio fisicoquimico de la molécula de isopreno

LIPO

FLEX SIZE

INSATU POLAR

INSOLU

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 48

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de isopreno

Propiedades fisicoquimicas

Formula CsHg
Peso molecular 68,12 g/mol
NUmero de atomos pesados 5
Numero de atomos aromaticos pesados 0
Fraccion de carbonos con hibridacién sp3 0,20
Numero de enlaces rotativos 1
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno 0
Numero de donantes de enlaces hidrogeno 0
Refractividad molar 25,20
TPSA 0,00 A2

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.



Tabla 49

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de isopreno
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Lipofilicidad Solubilidad
Log P,/ (ILOGP) 1,86 Log S (ESOL) -1,72
Log Py w (XLOGP3) 2,42 Solubilidad Muy soluble
Log P, (WLOGP) 1,75 Log S (Ali) -2,06
Log Py w (MLOGP) 1,97 Solubilidad Soluble
Log P,y (SILICOS-IT) 1,17 Log S (SILICOS-IT) -1,01
Consenso Log P, y, 1,83 Solubilidad Soluble

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Figura 27

Espacio fisicoquimico de la molécula de metanotiol
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FLEX SIZE

S
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INSOLU

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.



Tabla 50

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de metanotiol
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Propiedades fisicoquimicas

Férmula CHyyS
Peso molecular 48,11 g/mol
NUmero de atomos pesados 2
NuUmero de atomos aromaticos pesados 0
Fraccién de carbonos con hibridacién sp3 1,00
Numero de enlaces rotativos 0
Numero de aceptores de enlaces hidrogeno 0
Numero de donantes de enlaces hidrogeno 0
Refractividad molar 14,85
TPSA 0,00 A2
Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME
Tabla 51
Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de metanotiol
Lipofilicidad Solubilidad
Log Pow (ILOGP) 1,13 Log S (ESOL) -0,46
Log P, /w (XLOGP3) 0,51 Solubilidad Muy soluble
Log Py, (WLOGP) 0,55 Log S (Ali) -0,90
Log P, (MLOGP) 0,20 Solubilidad Muy soluble
Log P, (SILICOS-IT) 0,27 Log S (SILICOS-IT) -0,16
Consenso Log P, 0,53 Solubilidad Soluble




Figura 28

Espacio fisicoquimico de la molécula de metanol
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FLEX
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 52

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de metanol
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SIZE

POLAR

Propiedades fisicoquimicas

Formula
Peso molecular
NUmero de &tomos pesados
Numero de atomos arométicos pesados
Fraccién de carbonos con hibridacién sp3
Numero de enlaces rotativos
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno
Numero de donantes de enlaces hidrogeno
Refractividad molar

TPSA

CH,O

32,04 g/mol

8,08

20,23 A?

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME



Tabla 53

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de metanol
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Lipofilicidad Solubilidad
Log P,/ (ILOGP) 0,81 Log S (ESOL) 0,25
Log Py w (XLOGP3) -0,46 Solubilidad Muy soluble
Log P, (WLOGP) -0,39 Log S (Ali) 0,50
Log Py w (MLOGP) -0,87 Solubilidad Muy soluble
Log P,y (SILICOS-IT) -0,49 Log S (SILICOS-IT) 0,60
Consenso Log P, y, -0,28 Solubilidad Soluble

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME

Figura 29

Espacio fisicoquimico de la molécula de piridina
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FLEX SIZE

INSATU POLAR

INSOLU

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.



Tabla 54

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de piridina
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Propiedades fisicoquimicas

Formula CsHsN
Peso molecular 79,10 g/mol
NUmero de a&tomos pesados 6
NuUmero de atomos aromaticos pesados 6
Fraccién de carbonos con hibridacién sp3 0,00
Numero de enlaces rotativos 0
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno 1
Numero de donantes de enlaces hidrégeno 0
Refractividad molar 24,24
TPSA 12,89 A2
Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
Tabla 55
Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de piridina
Lipofilicidad Solubilidad

Log P, (ILOGP)
Log P, v, (XLOGP3)
Log P, w (WLOGP)
Log Py, (MLOGP)

Log Py w (SILICOS-IT)

Consenso Log P,

1,32
0,65
1,08
0,41
1,63

1,02

Log S (ESOL)
Solubilidad
Log S (Ali)
Solubilidad

Log S (SILICOS-IT)

Solubilidad

-1,48
Muy soluble
-0,50
Muy soluble
-1,90

Soluble
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De acuerdo con que la corriente de entrada de crudo de petréleo cuenta con 121
moléculas orgéanicas reportadas en seis diferentes tablas, se discuti6 la molécula mas
representativa de cada una de las tablas de dicha entrada presentadas en la
bibliografia, caso por el cual se muestra la figura del espacio fisicoquimico y las tablas
de las propiedades fisicoquimicas, lipofilicidad y solubilidad en el agua del resto de las

moléculas organicas presentes en el crudo de petréleo en el Apéndice 2.

4.4.2. Gas combustible

En la corriente de salida del gas combustible se muestra de la figura 30 a la
figura 33 el espacio fisicoquimico de las respectivas moléculas en la cual se representa
el radar de biodisponibilidad de las siguientes propiedades dentro de un rango 6ptimo
de prioridad: Lipofilidad (LIPO): [-0,7 < XLOGP3 < +5,0], Peso molecular (SIZE):
[150g/mol < MV < 500g/mol], Polaridad (POLAR): [204% < TPSA < 1304?], Insolubilidad
(INSOLU): [0 < Log S (ESOL) < 6], Instauracion (INSATU): [0,25 < Fraccién Csp3 < 1],

Flexibilidad (FLEX): [0 < Namero enlaces rotativos < 9].

En cuanto a las propiedades fisicoquimicas se generd las tablas de resultados,
tomando en cuenta que se reportan los nimeros de aceptores y donadores de atomaos
de hidrogeno, que permiten determinar si se podran formar interacciones del tipo puente
de hidrogeno, con respecto a la lipofilia se puede apreciar que los valores estan dentro
del rango 6ptimo de -0,7 a 5, asi como los valores promedios que las moléculas
presentan respecto a la particiéon de n-octano/agua (Log Po/w), también se da a conocer
la solubilidad que tienen en el agua la cual se ve influenciada directamente por la
cantidad de heteroatomos presentes, llegando a la conclusién que las moléculas
presentes en el gas combustible son muy solubles en agua. Los respectivos resultados

se muestran de la tabla 56 a la tabla 63.



Figura 30

Espacio fisicoquimico de la molécula de metano

LIPO

FLEX SIZE

INSATU POLAR

INSOLU

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 56

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de metano
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Propiedades fisicoquimicas

Formula
Peso molecular
NUmero de atomos pesados
Numero de atomos aromaticos pesados
Fraccion de carbonos con hibridacion sp3
Numero de enlaces rotativos
Numero de aceptores de enlaces hidrogeno
Numero de donantes de enlaces hidrogeno
Refractividad molar

TPSA

CH,

16,04 g/mol

6,92

0,00 A?

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.



Tabla 57

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de metano
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Lipofilicidad Solubilidad
Log P,/ (ILOGP) Log S (ESOL) -0,35
Log Py w (XLOGP3) 0,65 Solubilidad Muy soluble
Log P, ), (WLOGP) 0,64 Log S (Ali) -0,23
Log Py w (MLOGP) 112 Solubilidad Muy soluble
Log P, (SILICOS-IT) -0,48 Log S (SILICOS-IT) 0,48
Consenso Log P, y, Solubilidad Soluble

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Figura 31

Espacio fisicoquimico de la molécula de etano
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.



Tabla 58

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de etano
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Propiedades fisicoquimicas

Férmula C,Hq
Peso molecular 30,07 g/mol
NUmero de a&tomos pesados 2
NuUmero de atomos aromaticos pesados 0
Fraccién de carbonos con hibridacién sp3 1,00
Numero de enlaces rotativos 0
Numero de aceptores de enlaces hidrogeno 0
Numero de donantes de enlaces hidrogeno 0
Refractividad molar 11,73
TPSA 0,00 A2
Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
Tabla 59
Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de etano
Lipofilicidad Solubilidad
Log Pow (ILOGP) 1,47 Log S (ESOL) -0,85
Log P, /w (XLOGP3) 1,30 Solubilidad Muy soluble
Log Py, (WLOGP) 0,96 Log S (Ali) -0,90
Log P, (MLOGP) 1,76 Solubilidad Muy soluble
Log P, (SILICOS-IT) 0,01 Log S (SILICOS-IT) -0,35
Consenso Log P, 1,10 Solubilidad Soluble




Figura 32

Espacio fisicoquimico de la molécula de propano
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 60

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de propano
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Propiedades fisicoquimicas

Formula
Peso molecular
NUmero de atomos pesados
Numero de atomos aromaticos pesados
Fraccion de carbonos con hibridacién sp3
Numero de enlaces rotativos
Numero de aceptores de enlaces hidrogeno
Numero de donantes de enlaces hidrogeno
Refractividad molar

TPSA

C3Hg

44,10 g/mol

16,54

0,00 A?

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.



Tabla 61
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Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de propano

Lipofilicidad Solubilidad
Log Py (ILOGP) 1,71 Log S (ESOL) -1,27
Log Po/w (XLOGP3) 1,84 Solubilidad Muy soluble
Log P, ., (WLOGP) 1,42 Log S (Ali) -1,46
Log Po/w (MLOGP) 2,28 Solubilidad Muy soluble
Log P,y (SILICOS-IT) 0,45 Log S (SILICOS-IT) -0,82
Consenso Log P,y 1,54 Solubilidad Soluble

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Figura 33

Espacio fisicoquimico de la molécula de butano
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME



Tabla 62

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de butano
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Propiedades fisicoquimicas

Férmula C,Hqp
Peso molecular 58,12 g/mol
NUmero de a&tomos pesados 4
NuUmero de atomos aromaticos pesados 0
Fraccién de carbonos con hibridacién sp3 1,00
Numero de enlaces rotativos 1
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno 0
Numero de donantes de enlaces hidrégeno 0
Refractividad molar 21,34
TPSA 0,00 A2
Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME
Tabla 63
Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de butano
Lipofilicidad Solubilidad
Log Pow (ILOGP) 1,94 Log S (ESOL) -1,96
Log P, /w (XLOGP3) 2,89 Solubilidad Muy soluble
Log P,/ (WLOGP) 1,81 Log S (Ali) -2,55
Log Po/w (MLOGP) 2,73 Solubilidad Muy soluble
Log P,y (SILICOS-IT) 0,89 Log S (SILICOS-IT) -1,28
Consenso Log P, 2,05 Solubilidad Soluble
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4.4.3. Gasolina

En la corriente de salida de la gasolina se muestra de la figura 34 a la figura 36
el espacio fisicoquimico de las respectivas moléculas en la cual se representa el radar
de biodisponibilidad de las siguientes propiedades dentro de un rango 6ptimo de
prioridad: Lipofilidad (LIPO): [-0,7 < XLOGP3 < +5,0], Peso molecular (SIZE): [150g/mol
< MV < 500g/mol], Polaridad (POLAR): [204? < TPSA < 13042, Insolubilidad (INSOLU):
[0 <Log S (ESOL) < 6], Instauracion (INSATU): [0,25 < Fraccion Csp3 < 1], Flexibilidad

(FLEX): [0 < Numero enlaces rotativos < 9].

En cuanto a las propiedades fisicoquimicas se generé las tablas de resultados,
tomando en cuenta que se reportan los nimeros de aceptores y donadores de atomos
de hidrogeno, que permiten determinar si se podran formar interacciones del tipo puente
de hidrogeno, con respecto a la lipofilia se puede apreciar que los valores estan dentro
del rango 6ptimo de -0,7 a 5, asi como los valores promedios que las moléculas
presentan respecto a la particién de n-octano/agua (Log Po/w), también se da a conocer
la solubilidad que tienen en el agua la cual se ve influenciada directamente por la
cantidad de heteroatomos presentes, llegando a la conclusién que las moléculas
presentes en la gasolina son solubles en agua. Los respectivos resultados se muestran

de la tabla 64 a la tabla 69.



Figura 34

Espacio fisicoquimico de la molécula de n-pentano
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 64

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de n-pentano
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Propiedades fisicoquimicas

Formula
Peso molecular
NUmero de atomos pesados
Numero de atomos aromaticos pesados
Fraccion de carbonos con hibridacion sp3
Numero de enlaces rotativos
Numero de aceptores de enlaces hidrogeno
Numero de donantes de enlaces hidrogeno
Refractividad molar

TPSA

C5H12

72,15 g/mol

26,15

0,00 A?

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.



Tabla 65

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de n-pentano
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Lipofilicidad Solubilidad
Log Py w (ILOGP) 2,18 Log S (ESOL) -2,29
Log Py w (XLOGP3) 3,39 Solubilidad Soluble
Log P, (WLOGP) 2,20 Log S (Ali) -3,07
Log Py w (MLOGP) 3,14 Solubilidad Soluble
Log P, (SILICOS-IT) 1,34 Log S (SILICOS-IT) -1,73
Consenso Log P, y, 2,45 Solubilidad Soluble

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Figura 35

Espacio fisicoquimico de la molécula de ciclohexano
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

SIZE

POLAR



Tabla 66

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de ciclohexano
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Propiedades fisicoquimicas

Formula
Peso molecular
NUmero de atomos pesados
NuUmero de atomos aromaticos pesados
Fraccién de carbonos con hibridacién sp3
Numero de enlaces rotativos
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno

Numero de donantes de enlaces hidrogeno

Refractividad molar

TPSA

C6H12

84,16 g/mol

28,84

0,00 A?

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 67

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de ciclohexano

Lipofilicidad

Solubilidad

Log P, v, (ILOGP)
Log P, v, (XLOGP3)
Log P, w (WLOGP)
Log Py, (MLOGP)

Log Py w (SILICOS-IT)

Consenso Log P,

2,10
3,44
2,34
3,12
2,63

2,73

Log S (ESOL)
Solubilidad
Log S (Ali)
Solubilidad

Log S (SILICOS-IT)

Solubilidad

-2,53
Soluble
-3,12
Soluble
-1,44

Soluble




Figura 36

Espacio fisicoquimico de la molécula de benceno
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 68

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de benceno
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Propiedades fisicoquimicas

Formula
Peso molecular
NUmero de atomos pesados
Numero de atomos aromaticos pesados
Fraccion de carbonos con hibridacién sp3
Numero de enlaces rotativos
Numero de aceptores de enlaces hidrogeno
Numero de donantes de enlaces hidrogeno
Refractividad molar

TPSA

CeHp

78,11 g/mol

26,44

0,00 A?

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
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Tabla 69

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de benceno

Lipofilicidad Solubilidad
Log P,,, (ILOGP) 1,58 Log S (ESOL) -2,41
Log P, (XLOGP3) 2,13 Solubilidad Soluble
Log P, ., (WLOGP) 1,69 Log S (Ali) -1,76
Log Po/w (MLOGP) 3,17 Solubilidad Soluble
Log P, (SILICOS-IT) 2,12 Log S (SILICOS-IT) -2,27
Consenso Log P,y 2,14 Solubilidad Soluble

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

De acuerdo con que la corriente de salida de la gasolina cuenta con 39
moléculas organicas reportadas en la tabla 13 de la bibliografia, se discuti6 las
moléculas mas representativas, caso por el cual se muestra la figura del espacio
fisicoquimico y las tablas de las propiedades fisicoquimicas, lipofilicidad y solubilidad en

el agua del resto de las moléculas organicas presentes en la gasolina en el Apéndice 2.

4.4.4. Nafta

En la corriente de salida de la nafta se muestra de la figura 37 a la figura 39 el
espacio fisicoquimico de las respectivas moléculas en la cual se representa el radar de
biodisponibilidad de las siguientes propiedades dentro de un rango 6ptimo de prioridad:
Lipofilidad (LIPO): [-0,7 < XLOGP3 < +5,0], Peso molecular (SIZE): [150g/mol < MV <
500g/mol], Polaridad (POLAR): [204? < TPSA < 13042], Insolubilidad (INSOLU): [0 <
Log S (ESOL) < 6], Instauracion (INSATU): [0,25 < Fraccion Csp3 < 1], Flexibilidad

(FLEX): [0 < Namero enlaces rotativos < 9].
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En cuanto a las propiedades fisicoguimicas se generd las tablas de resultados,
tomando en cuenta que se reportan los numeros de aceptores y donadores de atomos
de hidrogeno, que permiten determinar si se podran formar interacciones del tipo puente
de hidrogeno, con respecto a la lipofilia se puede apreciar que los valores estan dentro
del rango 6ptimo de -0,7 a 5, asi como los valores promedios que las moléculas
presentan respecto a la particién de n-octano/agua (Log Po/w), también se da a conocer
la solubilidad que tienen en el agua la cual se ve influenciada directamente por la
cantidad de heterodtomos presentes, llegando a la conclusién que las moléculas
presentes en la nafta son solubles en agua. Los respectivos resultados se muestran de

la tabla 70 a la tabla 75.

Figura 37

Espacio fisicoquimico de la molécula de 2,4-dimetilpentano
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.



Tabla 70

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de 2,4-dimetilpentano

151

Propiedades fisicoquimicas

Formula
Peso molecular
NUmero de a&tomos pesados
NuUmero de atomos aromaticos pesados
Fraccién de carbonos con hibridacién sp3
Numero de enlaces rotativos
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno
Numero de donantes de enlaces hidrogeno
Refractividad molar

TPSA

C7Hy6

100,20 g/mol

35,76

0,00 A?

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 71

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de 2,4-dimetilpentano

Lipofilicidad Solubilidad
Log Pow (ILOGP) 2,51 Log S (ESOL) -2,49
Log Py w (XLOGP3) 3,43 Solubilidad Soluble
Log P, (WLOGP) 2,69 Log S (Ali) -3,11
Log P, /v (MLOGP) 3,87 Solubilidad Soluble
Log P, (SILICOS-IT) 1,88 Log S (SILICOS-IT) -1,85
Consenso Log P, 2,88 Solubilidad Soluble
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Figura 38

Espacio fisicoquimico de la molécula de isopropilciclopentano
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 72

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de isopropilciclopentano

Propiedades fisicoquimicas

Férmula CgHie
Peso molecular 112,21 g/mol
NUmero de atomos pesados 8
Numero de atomos aroméaticos pesados 0
Fraccion de carbonos con hibridacién sp3 1,00

Numero de enlaces rotativos 1
Numero de aceptores de enlaces hidrogeno 0
Numero de donantes de enlaces hidrogeno 0

Refractividad molar 38,46

TPSA 0,00 A2

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.



Tabla 73

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de isopropilciclopentano
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Lipofilicidad Solubilidad
Log Pow (ILOGP) 2,52 Log S (ESOL) -2,83
Log Py w (XLOGP3) 3,75 Solubilidad Soluble
Log P, ), (WLOGP) 2,83 Log S (Ali) -3,44
Log Py w (MLOGP) 381 Solubilidad Soluble
Log P, (SILICOS-IT) 2,63 Log S (SILICOS-IT) -1,80
Consenso Log P, y, 3,11 Solubilidad Soluble

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Figura 39

Espacio fisicoquimico de la molécula de 1,3,5-trimetilbenceno
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.



Tabla 74

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de 1,3,5-trimetilbenceno
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Propiedades fisicoquimicas

Formula
Peso molecular
NUmero de a&tomos pesados
NuUmero de atomos aromaticos pesados
Fraccién de carbonos con hibridacién sp3
Numero de enlaces rotativos
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno
Numero de donantes de enlaces hidrogeno
Refractividad molar

TPSA

CoHyp

120,19 g/mol

41,34

0,00 A?

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 75

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de 1,3,5-trimetilbenceno

Lipofilicidad Solubilidad
Log Pow (ILOGP) 2,34 Log S (ESOL) -3,23
Log Py w (XLOGP3) 3,42 Solubilidad Soluble
Log P, (WLOGP) 2,61 Log S (Ali) -3,10
Log P, /v (MLOGP) 4,17 Solubilidad Soluble
Log P, (SILICOS-IT) 3,26 Log S (SILICOS-IT) -3,51
Consenso Log P, 3,16 Solubilidad Soluble
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De acuerdo con que la corriente de salida de la nafta cuenta con 100 moléculas
organicas reportadas en la tabla 14 de la bibliografia, se discutié las moléculas méas
representativas, caso por el cual se muestra la figura del espacio fisicoquimico y las
tablas de las propiedades fisicoquimicas, lipofilicidad y solubilidad en el agua del resto

de las moléculas organicas presentes en la nafta en el Apéndice 2.

4.4.5. Queroseno

En la corriente de salida del queroseno se muestra de la figura 40 a la figura 42
el espacio fisicoquimico de las respectivas moléculas en la cual se representa el radar
de biodisponibilidad de las siguientes propiedades dentro de un rango 6ptimo de
prioridad: Lipofilidad (LIPO): [-0,7 < XLOGP3 < +5,0], Peso molecular (SIZE): [150g/mol
< MV < 500g/mol], Polaridad (POLAR): [204% < TPSA < 1304?], Insolubilidad (INSOLU):
[0 < Log S (ESOL) < 6], Instauraciéon (INSATU): [0,25 < Fraccién Csp3 < 1], Flexibilidad

(FLEX): [0 < Numero enlaces rotativos < 9].

En cuanto a las propiedades fisicoguimicas se generg las tablas de resultados,
tomando en cuenta que se reportan los numeros de aceptores y donadores de atomos
de hidrogeno, que permiten determinar si se podran formar interacciones del tipo puente
de hidrogeno, con respecto a la lipofilia se puede apreciar que los valores no se
encuentra dentro del rango 6ptimo de -0,7 a 5, asi como los valores promedios que las
moléculas presentan respecto a la particion de n-octano/agua (Log Po/w), también se
da a conocer la solubilidad que tienen en el agua la cual se ve influenciada
directamente por la cantidad de heteroatomos presentes, llegando a la conclusion que
las moléculas presentes en el queroseno son poco solubles en agua. Los respectivos

resultados se muestran de la tabla 76 a la tabla 81.



Figura 40

Espacio fisicoquimico de la molécula de n-octadecano

LIPO

FLEX SIZE

INSATU POLAR
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 76

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de n-octadecano
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Propiedades fisicoquimicas

Formula
Peso molecular
NUmero de atomos pesados
Numero de atomos aromaticos pesados
Fraccion de carbonos con hibridacién sp3
Numero de enlaces rotativos
Numero de aceptores de enlaces hidrogeno
Numero de donantes de enlaces hidrogeno
Refractividad molar

TPSA

C18H38
254,49 g/mol
18
0
1,00

15

88,64

0,00 A?

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
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Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de n-octadecano
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Lipofilicidad Solubilidad
Log P,/ (ILOGP) 5,23 Log S (ESOL) -6,33
Log Py /w (XLOGP3) 9,37 Solubilidad Poco soluble
Log P,/ (WLOGP) 7,27 Log S (Ali) -9,27
Log Py/w (MLOGP) 6,92 Solubilidad Poco soluble
Log P,y (SILICOS-IT) 7,10 Log S (SILICOS-IT) -7,13
Consenso Log P, y, 7,18 Solubilidad Poco soluble

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Figura 41

Espacio fisicoquimico de la molécula de tolueno
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.



Tabla 78

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de tolueno
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Propiedades fisicoquimicas

Férmula C;Hqy
Peso molecular 92,14g/mol
NUmero de a&tomos pesados 7
NuUmero de atomos aromaticos pesados 6
Fraccién de carbonos con hibridacién sp3 0,14
Numero de enlaces rotativos 0
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno 0
Numero de donantes de enlaces hidrogeno 0
Refractividad molar 31,41
TPSA 0,00 A2
Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
Tabla 79
Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de tolueno
Lipofilicidad Solubilidad
Log Py (ILOGP) 1,85 Log S (ESOL) -2,77
Log P, /w (XLOGP3) 2,73 Solubilidad Soluble
Log P,/ (WLOGP) 2,00 Log S (Ali) -2,38
Log Po/w (MLOGP) 3,52 Solubilidad Soluble
Log P,y (SILICOS-IT) 2,44 Log S (SILICOS-IT) -2,69
Consenso Log P, 2,51 Solubilidad Soluble




Figura 42

Espacio fisicoquimico de la molécula de fluoreno
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 80

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de fluoreno
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Propiedades fisicoquimicas

Formula
Peso molecular
NUmero de atomos pesados
Numero de atomos aromaticos pesados
Fraccion de carbonos con hibridacion sp3
Numero de enlaces rotativos
Numero de aceptores de enlaces hidrogeno
Numero de donantes de enlaces hidrogeno
Refractividad molar

TPSA

C13H10
166,22 g/mol
13
12

0,08

54,89

0,00 A?

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
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Tabla 81

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de fluoreno

Lipofilicidad Solubilidad
Log P,,, (ILOGP) 2,32 Log S (ESOL) -4,19
Log Po/w (XLOGP3) 4,18 Solubilidad Mod. soluble
Log P, ., (WLOGP) 3,26 Log S (Ali) -3,89
Log Po/w (MLOGP) 4,67 Solubilidad Soluble
Log P, (SILICOS-IT) 4,04 Log S (SILICOS-IT) -5,18
Consenso Log P,y 3,69 Solubilidad Mod. soluble

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME

De acuerdo con que la corriente de salida del queroseno cuenta con 43
moléculas organicas reportadas en la tabla 15 de la bibliografia, se discuti6 las
moléculas mas representativas, caso por el cual se muestra la figura del espacio
fisicoquimico y las tablas de las propiedades fisicoquimicas, lipofilicidad y solubilidad en
el agua del resto de las moléculas organicas presentes en el queroseno en el Apéndice

2.

4.4.6. Diésel

En la corriente de salida del diésel se muestra de la figura 43 a la figura 45 el
espacio fisicoquimico de las respectivas moléculas en la cual se representa el radar de
biodisponibilidad de las siguientes propiedades dentro de un rango 6ptimo de prioridad:
Lipofilidad (LIPO): [-0,7 < XLOGP3 < +5,0], Peso molecular (SIZE): [150g/mol < MV <
500g/mol], Polaridad (POLAR): [204? < TPSA < 13042], Insolubilidad (INSOLU): [0 <
Log S (ESOL) < 6], Instauracion (INSATU): [0,25 < Fraccion Csp3 < 1], Flexibilidad

(FLEX): [0 < Numero enlaces rotativos < 9].
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En cuanto a las propiedades fisicoquimicas se genero las tablas de resultados,
tomando en cuenta que se reportan los nimeros de aceptores y donadores de atomos
de hidrogeno, que permiten determinar si se podran formar interacciones del tipo puente
de hidrogeno, con respecto a la lipofilia se puede apreciar que los valores ya ho se
encuentran dentro del rango 6ptimo de -0,7 a 5, asi como los valores promedios que las
moléculas presentan respecto a la particion de n-octano/agua (Log Po/w), también se
da a conocer la solubilidad que tienen en el agua la cual se ve influenciada directamente
por la cantidad de heteroatomos presentes, llegando a la conclusion que las moléculas
presentes en el diésel son moderadamente solubles en agua. Los respectivos

resultados se muestran de la tabla 82 a la tabla 87.

Figura 43

Espacio fisicoquimico de la molécula de 2,7-dimetil-4,5-dietiloctano
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.



Tabla 82

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de
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2,7-dimetil-4,5-dietiloctano

Propiedades fisicoquimicas

Formula
Peso molecular
NUmero de a&tomos pesados
NuUmero de atomos aromaticos pesados
Fraccién de carbonos con hibridacién sp3
Numero de enlaces rotativos
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno
Numero de donantes de enlaces hidrogeno
Refractividad molar

TPSA

CraH30
198,39 g/mol
14
0

1,00

69,41

0,00 A?

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 83

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de 2,7-dimetil-4,5-dietiloctano

Lipofilicidad Solubilidad
Log Py (ILOGP) 3,70 Log S (ESOL) -4,79
Log P, /w (XLOGP3) 6,64 Solubilidad Moderada solu.
Log P,/ (WLOGP) 5,13 Log S (Ali) -6,44
Log Po/w (MLOGP) 5,93 Solubilidad Poco soluble
Log P,y (SILICOS-IT) 4,64 Log S (SILICOS-IT)  -4,02
Consenso Log P, )y, 5,21 Solubilidad Moderada solu.




Figura 44

Espacio fisicoquimico de la molécula de 2-feniltetradecano

LIPO

FLEX SIZE

INSATU POLAR

INSOLU

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 84

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de 2-feniltetradecano
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Propiedades fisicoquimicas

Férmula Cy0H34
Peso molecular 274,48 g/mol
NUmero de atomos pesados 20
Numero de atomos aromaticos pesados 6
Fraccion de carbonos con hibridacién sp3 0,70

Numero de enlaces rotativos 12
Numero de aceptores de enlaces hidrogeno 0
Numero de donantes de enlaces hidrogeno 0

Refractividad molar 93,90

TPSA 0,00 A2

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
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Tabla 85

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de 2-feniltetradecano

Lipofilicidad Solubilidad
Log P,,, (ILOGP) 4,79 Log S (ESOL) -6,82
Log P,/ (XLOGP3) 9,29 Solubilidad Poco soluble
Log P, ., (WLOGP) 7,10 Log S (Ali) -9,19
Log Po/w (MLOGP) 7,03 Solubilidad Poco soluble
Log P,y (SILICOS-IT) 7,07 Log S (SILICOS-IT)  -7,67
Consenso Log P,y 7,05 Solubilidad Poco soluble

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Figura 45

Espacio fisicoquimico de la molécula de dimetil-3-naftiloctano
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
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Propiedades fisicoquimicas de la molécula de dimetil-3-naftiloctano
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Propiedades fisicoquimicas

Formula
Peso molecular
NUmero de a&tomos pesados
NuUmero de atomos aromaticos pesados
Fraccién de carbonos con hibridacién sp3
Numero de enlaces rotativos
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno
Numero de donantes de enlaces hidrogeno
Refractividad molar

TPSA

CZOHZS

268,44 g/mol

20
10

0,50

92,18

0,00 A?

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 87

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de dimetil-3-naftiloctano

Lipofilicidad Solubilidad
Log Pow (ILOGP) 4,25 Log S (ESOL) -6,65
Log Py w (XLOGP3) 8,42 Solubilidad Poco soluble
Log P, (WLOGP) 6,38 Log S (Ali) -8,29
Log P, /v (MLOGP) 6,81 Solubilidad Poco soluble
Log P, (SILICOS-IT) 6,63 Log S (SILICOS-IT) -7,73
Consenso Log P, 6,50 Solubilidad Poco soluble
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De acuerdo con que la corriente de salida del diésel cuenta con 110 moléculas
organicas reportadas en la tabla 16 de la bibliografia, se discutié las moléculas més
representativas, caso por el cual se muestra la figura del espacio fisicoquimico y las
tablas de las propiedades fisicoquimicas, lipofilicidad y solubilidad en el agua del resto

de las moléculas organicas presentes en el diésel en el Apéndice 2.

5.4.7. Residuo atmosférico

En la corriente de salida del residuo atmosférico se muestra de la figura 46 a la
figura 49 el espacio fisicoquimico de las respectivas moléculas en la cual se representa
el radar de biodisponibilidad de las siguientes propiedades dentro de un rango 6ptimo
de prioridad: Lipofilidad (LIPO): [-0,7 < XLOGP3 < +5,0], Peso molecular (SIZE):
[150g/mol < MV < 500g/mol], Polaridad (POLAR): [204% < TPSA < 1304?], Insolubilidad
(INSOLU): [0 < Log S (ESOL) < 6], Instauracion (INSATU): [0,25 < Fraccion Csp3 < 1],

Flexibilidad (FLEX): [0 < Numero enlaces rotativos < 9].

En cuanto a las propiedades fisicoguimicas se generg las tablas de resultados,
tomando en cuenta que se reportan los numeros de aceptores y donadores de atomos
de hidrogeno, que permiten determinar si se podran formar interacciones del tipo puente
de hidrogeno, con respecto a la lipofilia se puede apreciar que los valores no se
encuentran dentro del rango 6ptimo de -0,7 a 5, asi como los valores promedios que las
moléculas presentan respecto a la particion de n-octano/agua (Log Po/w), también se
da a conocer la solubilidad que tienen en el agua la cual se ve influenciada directamente
por la cantidad de heterodtomos presentes, llegando a la conclusion que las moléculas
presentes en el residuo atmosférico son insolubles en agua. Los respectivos resultados

se muestran de la tabla 88 a la tabla 95.
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Figura 46

Espacio fisicoquimico de la molécula de o-dicetilbenceno
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 88

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de o-dicetilbenceno

Propiedades fisicoquimicas

Formula C3gH7g
Peso molecular 526,96g/mol
NUmero de atomos pesados 38
Numero de atomos aromaticos pesados 6
Fraccion de carbonos con hibridacién sp3 0,84

Numero de enlaces rotativos 30
Numero de aceptores de enlaces hidrogeno 0
Numero de donantes de enlaces hidrégeno 0

Refractividad molar 180,58

TPSA 0,00 A2

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
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Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de o-dicetilbenceno
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Lipofilicidad Solubilidad
Log P,/ (ILOGP) 9,02 Log S (ESOL) -13,01
Log Py w (XLOGP3) 18,68 Solubilidad Insoluble
Log P, (WLOGP) 13,73 Log S (Ali) -18,94
Log Py w (MLOGP) 10,55 Solubilidad Insoluble
Log P,y (SILICOS-IT) 15,10 Log S (SILICOS-IT) -15,10
Consenso Log P, y, 13,42 Solubilidad Insoluble

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Figura 47

Espacio fisicoquimico de la molécula de n-hexadecilbenceno
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
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Propiedades fisicoquimicas de la molécula de n-hexadecilbenceno

Propiedades fisicoquimicas

Formula
Peso molecular
NUmero de a&tomos pesados
NuUmero de atomos aromaticos pesados
Fraccién de carbonos con hibridacién sp3
Numero de enlaces rotativos
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno
Numero de donantes de enlaces hidrogeno
Refractividad molar

TPSA

CZZH38
302,54 g/mol
22
6
0,73

15

103,51

0,00 A?

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 91

Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de n-hexadecilbenceno

Lipofilicidad Solubilidad
Log Py (ILOGP) 5,32 Log S (ESOL) -7,84
Log P, /w (XLOGP3) 10,98 Solubilidad Poco soluble
Log P, v (WLOGP) 7,71 Log S (Ali) -10,95
Log Po/w (MLOGP) 7,47 Solubilidad Insoluble
Log P,y (SILICOS-IT) 8,07 Log S (SILICOS-IT) -8,84
Consenso Log P, )y, 7,91 Solubilidad Poco soluble
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Figura 48

Espacio fisicoquimico de la molécula de 3,4-bencilpireno
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Tabla 92

Propiedades fisicoquimicas de la molécula de 3,4-bencilpireno

Propiedades fisicoquimicas

Férmula Ca3Hyy
Peso molecular 290,36g/mol
NUmero de atomos pesados 23
Numero de atomos aromaticos pesados 22
Fraccion de carbonos con hibridacién sp3 0,04

Numero de enlaces rotativos 1
Numero de aceptores de enlaces hidrogeno 0
Numero de donantes de enlaces hidrogeno 0

Refractividad molar 97,64

TPSA 0,00 A2

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
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Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de 3,4-bencilpireno

Lipofilicidad Solubilidad
Log P,/ (ILOGP) 3,30 Log S (ESOL) -4,35
Log Po/w (XLOGP3) 3,29 Solubilidad Moderada solu
Log P, ., (WLOGP) 6,08 Log S (Ali) -2,97
Log Po/w (MLOGP) 6,55 Solubilidad Soluble
Log P,y (SILICOS-IT) 6,57 Log S (SILICOS-IT) -9,13
Consenso Log P, y, 5,16 Solubilidad Poco soluble

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Figura 49

Espacio fisicoquimico de la molécula de criseno
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Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
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Tabla 94
Propiedades fisicoquimicas de la molécula de criseno
Propiedades fisicoquimicas
Férmula Ci17H,4,0-
Peso molecular 330,29 g/mol
NUmero de a&tomos pesados 24
NuUmero de atomos aromaticos pesados 16
Fraccién de carbonos con hibridacién sp3 0,12
Numero de enlaces rotativos 3
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno 7
Numero de donantes de enlaces hidroégeno 3
Refractividad molar 86,97
TPSA 109,36 A?
Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
Tabla 95
Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de criseno
Lipofilicidad Solubilidad
Log Py (ILOGP) 2,54 Log S (ESOL) -4,12
Log P, v, (XLOGP3) 3,07 Solubilidad Moderada solub
Log P,/ (WLOGP) 2,59 Log S (Ali) -5,03
Log Po/w (MLOGP) -0,07 Solubilidad Moderada solub
Log P,y (SILICOS-IT) 2,59 Log S (SILICOS-IT)  -4,63
Consenso Log P, )y, 2,15 Solubilidad Moderada solub
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4.5. Célculo de las estructuras 3D de las moléculas orgénicas, mediante el
software Avogadro, con la obtencién de las configuraciones y conformaciones
finales
4.5.1. Crudo de petroleo

Con la ayuda del software Avogadro y PyMOL se obtuvieron las estructuras
guimicas 3D de las moléculas organicas presentes en la corriente de entrada del crudo
de petréleo, las mismas que se muestran de la figura 50 a la figura 55, donde los
atomos de hidrogeno estan representados de color blanco, los &tomos de carbono de
color verde, los &tomos de azufre de color dorado, los atomos de oxigeno de color rojo y
los &tomos de nitrégeno de color azul, junto con la figura se encuentra en la nota la
energia de optimizacion que la molécula utilizo para optimizar la estructura 3D del

compuesto.

Figura 50

Estructura 3D de la molécula de iso-butano.

*\

Nota. Energia de optimizacion = -1,99924 KJ/mol. Tomado de Avogadro.
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Figura 51

Estructura 3D de la molécula de ciclopentano.

Nota. Energia de optimizacion = 6,4805 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

Figura 52

Estructura 3D de la molécula de isopreno.

Nota. Energia de optimizacién = 53,7435 KJ/mol. Tomado de Avogadro.



Figura 53

Estructura 3D de la molécula de metanotiol.

Nota. Energia de optimizacion = 2,53889 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

Figura 54

Estructura 3D de la molécula de metanol.

Nota. Energia de optimizacioén = 2,78744 KJ/mol. Tomado de Avogadro.
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Figura 55

Estructura 3D de la molécula de priridina.

Nota. Energia de optimizacion = 64,9935 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

De acuerdo con que la corriente de entrada de crudo de petréleo cuenta con 121
moléculas organicas reportadas en seis diferentes tablas, se discutio la molécula mas
representativa de cada una de las tablas de dicha entrada presentadas en la
bibliografia, caso por el cual se muestra la estructura quimica 3D y la energia de
optimizacion del resto de las moléculas organicas presentes en el crudo de petréleo en

el Apéndice 3.

5.5.2. Gas combustible

Con la ayuda del software Avogadro y PyMOL se obtuvieron las estructuras
guimicas 3D de las moléculas organicas presentes en la corriente de salida del gas
combustible, las mismas que se muestran de la figura 56 a la figura 59, donde los
atomos de hidrogeno estan representados de color blanco, los &tomos de carbono de
color verde, los &tomos de azufre de color dorado, los atomos de oxigeno de color rojo y

los &tomos de nitrégeno de color azul, junto con la figura se encuentra en la nota la



energia de optimizacién que la molécula utilizo para optimizar la estructura 3D del
compuesto.

Figura 56

Estructura 3D de la molécula de metano

Nota. Energia de optimizacién = 0,110457 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

Figura 57

Estructura 3D de la molécula de etano

Nota. Energia de optimizacién = 19,8218 KJ/mol. Tomado de Avogadro.
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Figura 58

Estructura 3D de la molécula de propano

Nota. Energia de optimizacion = 20,504 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

Figura 59

Estructura 3D de la molécula de butano

Nota. Energia de optimizacion = 21,2521 KJ/mol. Tomado de Avogadro.
4.5.3. Gasolina

Con la ayuda del software Avogadro y PyMOL se obtuvieron las estructuras
guimicas 3D de las moléculas organicas presentes en la corriente de salida de la
gasolina, las mismas que se muestran de la figura 60 a la figura 62, donde los atomos

de hidrogeno estan representados de color blanco, los atomos de carbono de color
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verde, los atomos de azufre de color dorado, los atomos de oxigeno de color rojo y los
atomos de nitrégeno de color azul, junto con la figura se encuentra en la nota la energia

de optimizacion que la molécula utilizo para optimizar la estructura 3D del compuesto.

Figura 60

Estructura 3D de la molécula de n-pentano

Nota. Energia de optimizacion = 22,0718 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

Figura 61

Estructura 3D de la molécula de ciclohexano

Nota. Energia de optimizacién = -14,909 KJ/mol. Tomado de Avogadro.
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Figura 62

Estructura 3D de la molécula de benceno

Nota. Energia de optimizacion = 67,9391 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

De acuerdo con que la corriente de salida de la gasolina cuenta con 39
moléculas orgénicas reportadas en la tabla 13 de la bibliografia, se discutié las
moléculas mas representativas, caso por el cual se muestra la estructura quimica 3D y
la energia de optimizacion del resto de las moléculas organicas presentes en la gasolina

en el Apéndice 3.

4.5.4. Nafta

Con la ayuda del software Avogadro y PyMOL se obtuvieron las estructuras
guimicas 3D de las moléculas organicas presentes en la corriente de salida de la nafta,
las mismas que se muestran de la figura 63 a la figura 65, donde los atomos de
hidrogeno estan representados de color blanco, los atomos de carbono de color verde,
los atomos de azufre de color dorado, los atomos de oxigeno de color rojo y los atomos
de nitrégeno de color azul, junto con la figura se encuentra en la nota la energia de

optimizacion que la molécula utilizo para optimizar la estructura 3D del compuesto.
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Figura 63

Estructura 3D de la molécula de 2,4-dimetilpentano

Nota. Energia de optimizacion = 34,9972 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

Figura 64

Estructura 3D de la molécula de isopropilciclopentano

Nota. Energia de optimizacion = 44,953 KJ/mol. Tomado de Avogadro.



182

Figura 65

Estructura 3D de la molécula de 1,3,5-trimetilbenceno

Nota. Energia de optimizacion = 95,5611 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

De acuerdo con que la corriente de salida de la nafta cuenta con 100 moléculas
organicas reportadas en la tabla 14 de la bibliografia, se discuti6é las moléculas mas
representativas, caso por el cual se muestra la estructura quimica 3D y la energia de
optimizacion del resto de las moléculas organicas presentes en la nafta en el Apéndice

3.

4.5.5. Queroseno

Con la ayuda del software Avogadro y PyMOL se obtuvieron las estructuras
guimicas 3D de las moléculas organicas presentes en la corriente de salida del
gueroseno, las mismas que se muestran de la figura 66 a la figura 68, donde los atomos
de hidrogeno estan representados de color blanco, los atomos de carbono de color
verde, los atomos de azufre de color dorado, los atomos de oxigeno de color rojo y los
atomos de nitrégeno de color azul, junto con la figura se encuentra en la nota la energia

de optimizacion que la molécula utilizo para optimizar la estructura 3D del compuesto.
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Figura 66

Estructura 3D de la molécula de n-octadecano

Nota. Energia de optimizacion = -33,3038 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

Figura 67

Estructura 3D de la molécula de tolueno

Nota. Energia de optimizacién = 77,1107 KJ/mol. Tomado de Avogadro.
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Figura 68

Estructura 3D de la molécula de fluoreno.

Nota. Energia de optimizacion = 219,198 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

De acuerdo con que la corriente de salida del queroseno cuenta con 43
moléculas orgénicas reportadas en la tabla 15 de la bibliografia, se discuti6 las
moléculas mas representativas, caso por el cual se muestra la estructura quimica 3D y
la energia de optimizacion del resto de las moléculas organicas presentes en el

queroseno en el Apéndice 3.

4.5.6. Diésel

Con la ayuda del software Avogadro y PyMOL se obtuvieron las estructuras
guimicas 3D de las moléculas organicas presentes en la corriente de salida del diésel,
las mismas que se muestran de la figura 69 a la figura 71, donde los atomos de
hidrogeno estan representados de color blanco, los atomos de carbono de color verde,
los &tomos de azufre de color dorado, los atomos de oxigeno de color rojo y los &tomos
de nitrégeno de color azul, junto con la figura se encuentra en la nota la energia de

optimizacion que la molécula utilizo para optimizar la estructura 3D del compuesto.
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Figura 69

Estructura 3D de la molécula de 2,7-dimetil-4,5-dietiloctano

Nota. Energia de optimizacion = 119,561 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

Figura 70

Estructura 3D de la molécula de 2-feniltetradecano

Nota. Energia de optimizacién = 90,1128 KJ/mol. Tomado de Avogadro.
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Figura 71

Estructura 3D de la molécula de dimetil-3-naftiloctano

Nota. Energia de optimizacion = 153,529 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

De acuerdo con que la corriente de salida del diésel cuenta con 110 moléculas
organicas reportadas en la tabla 16 de la bibliografia, se discutié las moléculas mas
representativas, caso por el cual se muestra la estructura quimica 3D y la energia de
optimizacion del resto de las moléculas organicas presentes en el diésel en el Apéndice

3.

4.5.7. Residuo atmosférico

Con la ayuda del software Avogadro y PyMOL se obtuvieron las estructuras
guimicas 3D de las moléculas organicas presentes en la corriente de salida del residuo
atmosférico, las mismas que se muestran de la figura 72 a la figura 74, donde los
atomos de hidrogeno estan representados de color blanco, los atomos de carbono de
color verde, los &tomos de azufre de color dorado, los atomos de oxigeno de color rojo y
los atomos de nitrégeno de color azul, junto con la figura se encuentra en la nota la
energia de optimizacion que la molécula utilizo para optimizar la estructura 3D del

compuesto.
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Figura 72

Estructura 3D de la molécula de o-dicetilbenceno

Nota. Energia de optimizacion =128,3651 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

Figura 73

Estructura 3D de la molécula de n-hexadecilbenceno

Nota. Energia de optimizacion = 68,5286 KJ/mol. Tomado de Avogadro.
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Figura 74

Estructura 3D de la molécula de 3,4-bencilpireno.

Nota. Energia de optimizacion = 528,459 KJ/mol. Tomado de Avogadro.

Figura 75

Estructura 3D de la molécula de criseno

Nota. Energia de optimizacién = 1999,181 KJ/mol. Tomado de Avogadro.
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CAPITULO V

Conclusiones y recomendaciones

Conclusiones

Después de realizar las revisiones bibliogréficas correspondientes a las
moléculas organicas presente en el crudo, se obtuvieron un total de 121 compuestos
representativos, de los cuales solo se eligieron seis compuestos para discutir sus
propiedades y estructura, esta eleccién se basé en el mayor grado API de cada tipo de
hidrocarburo. Siendo estos isobutano, ciclopentano, isopreno, metanotiol, metanol y
piridina.

Mediante la busqueda bibliografica se determin6 que en una unidad de
destilacion atmosférica existen seis corrientes de salida: gas combustible, gasolina,
nafta, queroseno, diésel y residuo atmosférico. Obteniendo un total de 300 compuestos
gue forman los distintos productos refinados de los cuales se eligieron 20 compuestos
para su respectiva discusion, para ellos nos basamos en una propiedad esencial (RON,
MON, el octanaje, el cetaje o el porcentaje en peso) siendo estos los compuestos mas

representativos.

Se observé que existe una relacién entre el peso molecular y el punto de
ebullicion de un compuesto, ya que los componentes mas livianos tienen un punto de
ebullicibn menor que los componentes mas pesados, creando diferentes rangos de

ebullicién para las seis corrientes de salida que componen el proceso.
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Se determiné que para la corriente de entrada, de los seis compuestos elegidos,
la molécula mas pesada fue la piridina con un peso molecular de 79,1020 g/mol debido
al nimero de atomos de carbono que componen la molécula. Este tipo de moléculas,
gue aungue tienen un porcentaje en peso pequefio, se une con las cadenas carbonadas

de los otros compuestos creando asi una macromolécula llamada asfalteno.

Respecto a la lipofilia se determind que las moléculas organicas con un namero
de atomos de carbono menor a catorce se encuentran dentro del rango 6ptimo de
lipofilia que comprende de -0,7 a 5 en relacién a la particién de n-octano sobre agua, de
igual forma en la solubilidad de los compuestos organicos con menor peso molecular
son muy solubles en el agua, mientras que las moléculas muy pesadas se vuelven
practicamente insolubles. La refractividad molar de los compuestos, al igual que la

lipofilia y la solubilidad, es directamente proporcional al peso molecular del componente.

La energia potencial molecular que se necesita para optimizar las estructuras
tridimensionales de los compuestos organicos es directamente proporcional a nimero
de atomos de carbono que compone la molécula, sin embargo las moléculas
oxigenadas, sulfuradas y nitrogenadas necesitan de una gran energia potencial para
lograr la optimizacién adecuada a diferencia con los componentes parafinicas,

nafténicas y aromaticas.

Se pudo notar que dentro de la mezcla de crudo de petréleo, al igual que los
productos refinados existen moléculas con estructuras muy simples como el metano
hasta estructuras muy complejas como los asfaltenos, que al ser moléculas formadas
por grandes cadenas carbonadas no tienen un nombre especifico y por ende no se les

puede representar.
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Recomendaciones
Se recomienda que en el programa ChemDraw al momento de convertir el
nombre IUPAC a la estructura 2D se ponga el nombre en inglés ya que este programa

no tiene versiones en espariol.

Se recomienda que en la utilizacion del programa ChemDraw se guarden los
archivos generados en extension .mol, ya que a partir de este archivo se consigue la

optimizacion y generacion de la molécula tridimensional.

Para optimizar las moléculas organicas en 3D se recomienda utilizar el campo
de fuerza MMFF94s, ya que este campo esta disefiado para compuestos organicos,

especificamente para naftenos, aromaticos, parafinas...etc.
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