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APARTADO 1: Introduccidn

Petréleo

[ Parafinas } |:>[ Naftenos } = [Aromatlcos}':{ conO. S N

Tabla 2 Compasicion elemental de petroleo crudo

Elemento Composicion (Y%w)
Carbono 83-87
Hidrogeno 10-14
Azufre 0,05-6
Nitrogeno 01-02
Oxigeno 005-2
Niguel <120 ppm
Vanadio < 1200 ppm

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

Compuestos = Trazas de
metales
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: » “Operacion unitaria encargada de separar una mezcla compleja (crudo)
Destilacion = en diferentes fracciones con rangos de ebullicion relativamente estrechos.
atmosférica Esta separacion se basa principalmente en la diferencia de los puntos de

ebullicién de los componentes que forman esta mezcla.”
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APARTADO 2: Objetivos

General

 Determinar computacionalmente las
caracteristicas fisicoguimicas 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.
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APARTADO 2: Objetivos

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

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

 Procesar cada una de las moléculas quimicas de origen

orgénico, desde su nomenclatura, estructura quimica 2D,
cddigo SMILES vy reporte de propiedades bésicas como
férmula, peso molecular y composicion elemental.

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

e Calcular las estructuras 3D de cada una las moléculas

organicas, mediante el software Avogadro, para la obtencion
de las configuraciones y conformaciones finales.

&
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APARTADO 3: Metodologia

" Diagrama de flujo para la obtencion de moléculas organicas presentes en la corriente
_de entrada y salida de un proceso de destilacion atmosférica.

NG

|

Investigaci6n Obtener una lista de Son compuestos Or?eanﬂ'f;cg’:
ibli compuestas presentes en que ingresan a una unidad de sl V&P Fin
Bibliografica o : resultados en
el petroleo crude destilacion atmosférica abls
Investigacion
Bibliografica
QObtener una lista Son compuestos Organizacion
” ] de compuestos fue estan en los productos , y reporte de Fi
Deter_mmar las comantes de cada una de refinados de una destilacién | resultados en ’ in
de sall_da de una ““"?a}“ de [ —3 |25 corrientes de atmosférica tablas
destilacién atmosférica salida
&> | Simanzhenkov | ©&>| Antos || Bacosa || Creton

JOSE LLUCH URPI

TECNOLOGIA Y MARGEN
DE REFINO DEL

PETROLEO

ESPPE

UNIVERSIDAD DE LAS FUERZAS ARMADAS
INNOVACION PARA LA EXCELENCIA




Diagrama de flujo para la generacion de estructuras 2D, propiedades quimicas basicas
y codigos SMILES.

Abrir archivo
nuevo en
ChemDraw

/
Dirigirse a
Structure

Convert
Name to
Structure

Lista de compuestos presentes en las
—»( corrientes de entrada y salida de una columna de
destilacién atmosférica

Guardar
farchivos en
. mol

Visualizar la
molécula en
2D

El nombre
del compuesto esta
en nomemclatura
IUPAC

L

—{ Fin

—{ Fin

Obtencién y
arganizacién
de resultados

.P*o

;r ~®

W ChemBloDraw -

ﬁé = Zﬁ >

| —»( Fin

Aplicar Poner ACS
Document Document
Setting from 1996
Clicen Cambiar
Document »| Drawing and
Sitting Atoms Labels
Copiar las
propiedades
quimicas
bésicas en
word
. Copiar
Abrir .
. codigo
Analysis SMILES en
indow word

@ ESPE

UNIVERSIDAD DE LAS FUERZAS ARMADAS
INNOVACION PARA LA EXCELENCIA




Diagrama de flujo para la obtencion de propiedades fisicoquimicas, lipofilia, solubilidad en
el agua y radar de biodisponibilidad
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Diagrama de flujo para la optimizacién y visualizacion de la molécula en 3D
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APARTADO 4: Discusion de resultados

Vs

Corriente de entrada (Crudo de petroleo) 1

(S

Tabla 23 Propiedades basicas y esfructura 20 de la molécula de piridina
= "N
- |
Momenclatura IUPAC piridina
Formula quimica CoHeN
Peso molecular 79,1020
Analisis elemental G, 7592;H 637, N, 17.71
Cadigo SMILES C1=NC=CC=C1
Nofa. Tomado de ChemDraw.
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LIPC

FLEX SIZE

JINSATU POLAR

INSCLU

Tabla 54 Propiedades fisicoquimicas de la molécula de piridina
Propiedades fisicoguimicas
Formula CoHeN
Peso molecular 79,10 g/mol
Namero de atomos pesados 6
Nidmero de atomos aromaticos pesados 6
Fraccion de carbonos con hibridacion sp3 0.00
Numero de enlaces rotativos 0
Numero de aceptores de enlaces hidrégeno 1
MNumero de donantes de enlaces hidrégeno 0
Refractividad molar 24,24
TPSA 12,89 A2
Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
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Tabla 55 Lipofilicidad y solubilidad del agua de la molécula de pindina

Lipofilicidad

Solubilidad

Log P, ,, (LOGP)
Log B, ,, (XLOGP3)
Log P,,, (WLOGP)
Log P, ,, (MLOGP)

Log B,y (SILICOS-IT)

Consenso Log Py,

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

1,02

Log S (ESOL)
Solubilidad
Log S (Al
Solubilidad

Log S (SILICOS-IT)

Solubilidad

-1,48
Muy soluble
0,50
Muy soluble
-1,80

Soluble

MNota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Energia de optimizacion =
64,9935 KJ/mol.

UNIVERSIDAD DE LAS FUERZAS ARMADAS

eliason 2 INNOVACIH 6N PARA LA EXCELENCIA




APARTADO 4: Discusion de resultados

Corriente de salida 1

Tabla 39 Propiedades basicas y estructura 2D de la molécula de dimetil-3-naftiloctano

Nomenclatura IUPAC dimetil-3-naftiloctano
Férmula quimica CyoHag
Peso molecular 268, 4440
Analisis elemental G, 8949 H 10.51
Codigo SMILES CC(C)CCCCCCCC1=CC=C2C=CC=CC2=C1

Nota. Tomado de ChemDraw.

@ESPE
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1 1 1 Tabla 86 Propiedades fisicoquimicas de la molécula de dimetil-3-naftiloctano
dimetil-3-naftiloctano § cod
Propiedades fisicoguimicas
Formula Caofag
Peso molecular 268,44 g/mol
Ndmero de atomos pesados 20
LIPO
Namero de dtomos aromaticos pesados 10
FLEX SIZE Fraccién de carbonos con hibridacion sp3 0,50
Numero de enlaces rotativos 8
MNumero de aceptores de enlaces hidrogeno 0
MNimero de donantes de enlaces hidrogeno 0
INSATU POLAR
Refractividad molar 92,18
INSOLU TPSA 0,00 A2
Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.
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Tabla 87 Lipofilicidad y solubilidad del agua de la mpblécula de dimetil-3-naftiloctano

Lipofilicidad Solubilidad
Log Py (ILOGP) 425 Log S (ESCL) 665
Log P, . (XLOGP3) 842 Solubilidad Poco soluble
Log P, (WLOGPF) 6,38 Log S (Ali) -8.29
Log P, (MLOGF) 6,81 Solubilidad Poco soluble
Log P, s, (SILICOS-IT) 6,63 Log S (SILICOS-IT) -7.73
Consenso Log P, ., 6,50 Solubilidad Poco soluble

Nota. Tomado de la plataforma web SwissADME.

Energia de optimizacién =
153,529 KJ/mol.
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APARTADO 5: Conclusiones

Se concluyd 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 ebullicion para las seis corrientes de

salida que componen el proceso.

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, es directamente proporcional al peso

molecular del componente.

Se observo que existen moléculas organicas que necesitan de una energia de optimizacion
negativa dado que son espontaneas, asi como también de otras moléculas que utilizan una energia

de optimizacidn positiva ya que requieren de calor o energia para ser optimizadas.
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APARTADO 5: Conclusiones

La energia potencial molecular que se necesita para optimizar las estructuras
tridimensionales de los compuestos organicos es directamente proporcional a numero 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
optimizacion 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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APARTADO 5: 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 espaiiol.

Se recomienda que en la utilizacion del programa ChemDraw se guarden los
archivos generados en extensiéon .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, entre otros.
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