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Resumen

El crudo de petréleo es una mezcla que contiene una gran cantidad de hidrocarburos de
diferente longitud de cadena, en su estado natural es un recurso poco Util, es por esta
razon que mediante un proceso de refinacion se transforman los hidrocarburos en
productos derivados de gran valor socioeconémico y energético, la refinacion de
petréleo consta de varias unidades de procesamiento de gran importancia para obtener
un producto de calidad que pueda ser comercializado, una de las unidades que forman
parte de este proceso es la destilacién al vacio, en este trabajo de investigacion se ha
recopilado y analizado informacion sobre este proceso para de esta manera generar
una lista de los principales compuestos organicos presentes en las corrientes tanto de
entrada como de salida del proceso mencionado anteriormente, para posterior ser
analizados de forma individual mediante varias herramientas tecnoldgicas las cuales
contienen una interfaz de usuario sencilla que permite su facil manejo y obtencién de
datos confiables, los programas utilizados son ChemDraw, Avogadro, Chemcraft y la
plataforma gratuita del Instituto Suizo de Bioinformatica SwissADME, mediante las
mismas se ha podido obtener propiedades quimicas y fisicoquimicas basicas asi
también las estructuras en 2D Y 3D de cada una de las moléculas presentes en las

corrientes, para finalmente ser estudiadas y tabuladas.
Palabras clave:

e PROPIEDADES FISICOQUIMICAS
e CHEMDRAW
e AVOGADRO

e SWISSADME
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Abstract

Crude oil is a mixture that contains a large amount of hydrocarbons of different chain
lengths, in its natural state it is not a very useful resource, it is for this reason that
through a refining process hydrocarbons are transformed into derivative products of
great socioeconomic and energetic value, oil refining consists of several processing
units of great importance to obtain a quality product that can be marketed,One of the
units that are part of this process is the vacuum distillation, in this research work has
been collected and analyzed information on this process in order to generate a list of the
main organic compounds present in both input and output streams of the process
mentioned above, The programs used are ChemDraw, Avogadro and the free platform
of the Swiss Institute of Bioinformatics SwissADME, by means of which it has been
possible to obtain basic chemical and physicochemical properties as well as the
structures in 2D and 3D of each of the molecules present in the streams, to finally be

studied and tabulated.
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Capitulo |

1. Introduccion

1.1. Antecedentes

El matematico Pedro Miramontes fue el primero en dar a conocer publicamente
el termino o expresion in silico en el afio de 1989 en un informe que posterior fue
utilizado como tesis doctoral, el mismo que lleva el titulo de “Restricciones fisioquimicas
del ADN y el ARN, autdmata celular y evolucion molecular”, en la defensa del escrito
Miramontes utilizo el término para describir las simulaciones que fueron realizadas
enteramente en computador de los experimentos biolégicos en los que basaba su
trabajo a partir de eso en 1990 se escribio el primer documento por Hans B. Sieburg el

mismo que fue utilizado para citar un trabajo en el afio de 1991 (Danchin et al., 1991).

En forma general, en las ciencias quimicas el termino in silico es utilizado para
referirse a técnicas de analisis computacional o sistematicos que son ejecutados por
medio de algoritmos de simulacion y prediccién computacional, que permiten reducir el
tiempo de andlisis y costos de investigacion experimental, gran parte de los estudios in
silico han sido utilizados a nivel mundial en la industria farmacolégica y biolégica para
conocer propiedades fisicoquimicas y estructuras 3D que son utilizadas para entender
procesos y especificar que la composicion de los compuestos es la correcta y de esta

forma puedan ser comercializadas (Ekins et al., 2007; Keiser, 2015).

El crudo de petrdleo es una mezcla de varios hidrocarburos que pasan por un
proceso de refinacion para obtener productos con un valor significativo en el mercado.
La destilacion al vacio es una de sus principales unidades que trabaja con los residuos
gue se obtiene de la unidad de destilacién atmosférica y sus productos representan las

corrientes de alimentacion de otros procesos.
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La investigacion realizada en este documento se ha hecho con la finalidad de
obtener varios de los compuestos presentes en las corrientes de entrada y salida en el
proceso de “destilacion al vacio” para de esta forma analizarlos y conocer sus
estructuras 2D, 3D, propiedades quimicas y fisicoquimicas basicas que son factores

gue son tomados en cuenta al momento de disefiar un proceso.

1.2. Planteamiento del problema

Pese a los diferentes métodos analiticos tradicionales no se logra definir la
cantidad y tipos de compuestos hidrocarburiferos presentes en las corrientes de estrada
y salida de la unidad de “destilacion al vacio”, debido a esto es impreciso predecir las
propiedades quimicas, fisicoquimicas y estructurales de las moléculas presentes en
dichas corrientes, por lo que es dificil conocer el comportamiento para establecer un
proceso correcto que sea disefiado en funcion de propiedades especificas, se ha
indagado en varias investigaciones referentes al tema para establecer compuestos con

sus respectivas propiedades mediante un estudio in silico.

1.3. Justificacién e importancia
El problema se genera debido a la amplia cantidad de compuestos en el petréleo

gue resulta complicado realizar un analisis de composicion quimica de tallada.

Para que sea posible el correcto disefio de un experimento, proceso, protocolo o
técnica es indispensable entender las estructuras, propiedades, comportamiento e
interacciones entre materiales y las moléculas que estan involucradas, como es normal
cada proceso o experimento tiene un fin econdmico por lo que ha llevado a disefiar
sistemas en funcién de modelos tedricos que tengan la capacidad de predecir los

comportamientos y fendmenos experimentales y de produccion.



22

La propuesta de solucion es realizar un andlisis de las propiedades quimicas,
fisicoquimicas y estructurales de los compuestos mas significativos de las corrientes de
entrada y salida de la unidad de destilacion al vacio y que los resultados obtenidos sean

utilizados en posteriores disefios de experimentos 0 procesos.

1.4. 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 al vacio” mediante calculos teéricos computacionales.

1.4.2. Objetivos especificos

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

Establecer una lista de potenciales moléculas quimicas de origen organico
presentes en el flujo de salida en el proceso de destilacién al vacio.

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

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

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

Reportar mediante tablas los datos obtenidos para cada molécula quimica

procesada en los pasos anteriores.
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1.5. Hipotesis

¢, Se puede obtener mediante un estudio in silico de moléculas organicas
propiedades quimicas, fisicoquimicas basicas y estructuras optimizadas de los
principales compuestos presentes en las corrientes del proceso de “destilacion al

vacio”?

1.6. Variables de Investigacion

1.6.1. Variables independientes

Compuestos organicos del flujo de entrada de la destilacion al vacio
Compuestos organicos de salida de la destilacion al vacio

1.6.2. Variable dependiente

Propiedades quimicas

Propiedades Fisicoquimicas

Lipofilia

Solubilidad del agua

Estructura en 2D, 3D

Energia de Optimizacion
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Capitulo 1l

2. Fundamentacion tedrica
2.1. Refineria de petréleo

En la actualidad la necesidad por mejorar los procesos en la industria de
refinacion son para obtener residuos mas eficientes, la tendencia a seguir en la industria
de refinacion de petréleo, es de mejorar los petréleos pesados que son mas dificiles de
transportar y comercializar, por su alta viscosidad y alto nivel de azufre, metales,
asfaltenos, residuos de carbono y particulas sélidas. Ademas tomando en cuenta, que
procesar crudos mas pesados que requieren conversiones residuales profundas y
obtener productos terminados limpios y de alta calidad (Meyers, 1996).

La materia prima es sometida a una serie de procesos fisicos y quimicos que
generan una variedad de productos para las industrias, Speight & Ozum, (2001)
menciona que, en procesos como la destilacion, los constituyentes de la materia prima
se aislan sin cambios, mientras que en otros procesos, por ejemplo, el craqueo, se

producen cambios considerables en los constituyentes.

2.1.1. Materia prima de la refineria de petréleo

La refineria de petrdleo tiene como materia prima o alimentacion al petréleo
crudo que una mezcla liquida de compuestos formados principalmente de carbono e
hidrogeno en diferentes proporciones. Ademas presenta algunos compuestos organicos
gue contienen azufre, oxigeno, nitrégeno y metales como niquel, vanadio, hierro y cobre

en bajas concentraciones (Fahim et al., 2010).
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2.2. Petréleo crudo

2.2.1. Composicion del petroleo crudo
Segun M. Fahim et al. (2010) sefiala que la composicion de petréleo crudo no se
encuentra establecido de forma fija, de acuerdo a una base los elementos varian en

rangos estrechos.

Tabla 1

Elementos en el petréleo crudo

Elemento Composicion en peso (%)
Carbén 83.0-87.0
Hidrégeno 10.0-14.0
Azufre 0.05-6.0
Nitrégeno 0.1-0.2
Oxigeno 0.05-2.0
Niquel <120ppm
Vanadio <120ppm

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

2.3.  Principales hidrocarburos

2.3.1. Hidrocarburos saturados

Se los conoce ademas como parafinas, son hidrocarburos constituidos por
enlaces sencillos carbono - carbono su formula general es CyHzn+2. Se llama como
parafinas o alcanos a la cadena recta, es decir cuando son aciclicos y naftenos o
cicloalcanos cuando son ciclicos. El punto de ebullicion en estos hidrocarburos aumenta
con el numero de atomos de carbono, ademas, la densidad aumenta con el peso

molecular (Wauquier, 2004).

2.3.2. Hidrocarburos insaturados
Se los conocen como olefinas, son hidrocarburos que contienen un doble enlace
carbono-carbono que se los denomina alquenos y ademas, los que tienen un triple

enlace carbono-carbono son alquilenos. Las olefinas estan presentes en el petréleo
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crudo pero particularmente en fracciones de los productos de procesos de conversion
de fracciones pesadas. Los alquenos como etileno, propileno, butenos son materias

primas basicas en la industria de la refineria (Wauquier, 2004).

2.3.3. Hidrocarburos arométicos

Los hidrocarburos aromaticos son compuestos ciclicos insaturados, que
contiene uno o mas anillos de benceno. El benceno es un compuesto que tiene tres

enlaces dobles con arreglos Unicos de electrones que lo hacen estable.

El petréleo crudo contiene diferentes tipos de compuestos aromaticos. Las
fracciones mas ligeras del petréleo tienen monoaromaticos, como el tolueno y xileno; los
antes mencionados junto con el benceno, estos compuestos son importantes materias
primas petroquimicas. Los compuestos arométicos mas complejos consisten en varios
anillos de benceno "fusionados". Se los conoce como compuestos aromaticos
polinucleares. Se encuentran en los cortes de petrdleo pesado y su presencia es
indeseable porque provocan la desactivacion del catalizador y la deposicion de coque
durante el procesamiento. La porcién mas pesada del petroleo crudo contiene
asfaltenos, que son compuestos aromaticos polinucleares condensados de estructura

compleja (Fahim et al., 2010).

2.3.4. Compuestos organicos heteroatomicos
a. Compuestos de azufre.
El azufre es el heterodtomo mas abundante en el crudo, la composicién varia de
acuerdo a la densidad y calidad del mismo, puede variar de entre 0,1 % al 8 % en peso.
El azufre puede estar presente en forma inorganica como azufre elemental S, acido

sulfhidrico H2S, sulfuro de carbonilo COS o en su formando parte de compuestos
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organicos como los sulfuros, disulfuros, tioles 0 mercaptanos, tiofenos y sus derivados

(Waugquier, 2004).

b. Compuestos oxigenados.

Por lo general los crudos contienen més azufre que oxigeno, pero no son
despreciables; son los compuestos responsables de la acidez de crudo. El oxigeno esta
presente en compuestos como fenoles, furanos, benzofuranos, &cidos carboxilicos y

esteres (Wauquier, 2004).

c. Compuestos nitrogenados.
Los crudos de petréleo contiene cantidades bajas de nitrégeno concentrandose
en las resinas y asfaltenos, por lo general son fracciones con punto de ebullicién
mayores de 250°C. El nitrdgeno se encuentra en forma de amidas, aminas, carbazoles,

piridinas (Wauquier, 2004).

2.4. Principales procesos de la refineria de petréleo
2.4.1. Destilacion atmosférica

La unidad de destilacion atmosférica es parte principal de la refineria, de manera
gue se encuentra por lo menos una columna o torre principal, separa el petréleo crudo
en cortes con diferentes rangos de punto de ebullicién. El petréleo crudo ingresa a la
columna de destilacion atmosférica a una temperatura de alrededor de 360°C me modo
gue los principales cortes son: GLP, nafta ligera, nafta pesada, queroseno, gaséleo y el

residuo atmosférico (Favennec, 2001).

2.4.2. Reforma catalitica
Es el principal proceso para la produccién de gasolina de alto octanaje, su
materia prima esta compuesta principalmente por parafina, naftenos, aromaticos en el

rango de C5-C12, olefinas, compuestos que contienen elementos como el azufre y
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nitrégeno, estos ultimos afectan al rendimiento y vida util del catalizador, por ende
influye en el rendimiento del proceso de reformado. La mejor materia prima para el
reformado catalitico es la nafta media que se obtiene del proceso de desulfuracion y sus
condiciones de trabajo son a altas temperaturas en el rango de 450°C — 520°C y presion

moderada de 4 bar — 30 bar (Antos & Aitani, 2004).

2.4.3. Hidrotratamiento

El proceso de hidrotratamiento es utilizado en una refineria para desulfurar,
desnitrificar la corriente de alimentacién y eliminar o reducir las cantidades de metales,
razon por la cual en la refineria de petroleo se encuentra ubicado antes del reformado e
hidrocragueo. Ademas es una opcion para la produccion de combustibles liquidos a

partir de materia prima pesada (Ashis, 2016; J. G. Speight, 2015).

2.4.4. Hidrocraqueo

El hidrocraqueo es un proceso de conversion, que disminuye la relacién entre
carbono e hidrogeno por medio de la adicién de hidrégeno, razén por la cual tiene un
costo elevado debido al alto consumo de hidrégeno y la alta presion de funcionamiento,
utiliza un catalizador bifuncional que contiene una parte metalica y la otra parte acida.
Sus principales productos son liquidos como destilados medios con bajo contenido en

azufre (Fahim et al., 2010; Maples, 2000).

2.4.5. Desasfaltado

En la unidad de desasfaltado con solvente se utiliza como materia prima los
residuos de vacio para la produccion de aceite lubricante, la materia prima por lo
general ingresa a la unidad con un punto de corte de TBP 950°F, ademas utiliza mezcla
de solventes de hidrocarburos ligeros con un corte parafinico C5 — C6 para permitir una

mayor flexibilidad en la operacion del proceso. El proceso consiste de forma basica en
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bombear la materia prima a la unidad de desasfaltado de solvente y combina con una

cantidad de solvente para reducir su viscosidad (Parkash, 2003).

2.4.6. Craqueo catalitico

El craqueo catalitico es un proceso comercial que pone en contacto la materia
prima con un catalizador en condiciones adecuadas de presion, temperatura y tiempo
de residencia, la alimentacién o materia prima de la unidad de craqueo catalitico pueden
ser el gasoleo atmosférico, gasoéleo de vacio, residuo atmosférico y residuo de vacio, el
objetivo principal es producir destilados ligeros y medios de mayor valor, ademas se
produce gases de hidrocarburos ligeros utilizados como materia prima en la produccién
de productos petroquimicos. El proceso es considerablemente flexible que permite la

fabricacion de gasolina de motor (J. G. Speight, 2014).

2.4.7. Destilacion al vacio

La unidad de destilacion al vacio se utiliza para extraer destilados a partir del
fondo de la CDU o residuos atmosféricos. Por lo general en las refinerias, el residuo
atmosférico pasa por un proceso de hidrotatamiento antes de ingresar a la destilacion al
vacio. Ademas la unidad de vacio también es utilizada para producir materias primas de
grado de aceite lubricante, dependiendo de la calidad del crudo alimentado a la refineria

(Fahim et al., 2010).

2.5. Unidad de destilacion al vacio

2.5.1. Historia de la destilacion al vacio

La destilacion al vacio es uno de los procesos principales en la industria de la
refineria de petréleo, técnica que surge en el siglo XX y es d amplio uso desde entonces
en el refinado de petréleo. La necesidad de separar los productos con menor volatilidad

del petr6leo como los aceites lubricantes sin ser sometidos en condiciones de craqueo
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por su punto de ebullicién altos hizo que la destilacién al vacio prosperara. Debido a que
el punto de ebullicion del corte més pesado que se puede obtener a presion atmosférica
esta limitado por la temperatura alrededor de 350°C en donde el residuo comienza a
agrietarse. Cuando se requiere la materia prima para la fabricacion de aceites
lubricantes, es deseable un fraccionamiento adicional sin agrietamiento y esto se puede

lograr mediante destilacion en condiciones de vacio (J. G. Speight, 2014).

En el siglo XX, el uso continuo de la destilacién atmosférica y al vacio fue una
parte importante de las operaciones de refineria y al menos durante algunas décadas

mas serdn como las unidades de refinacion principal (J. Speight & Ozum, 2001).

2.5.2. Alimentacién de la destilacién al vacio

La alimentacion o materia prima para la unidad de destilacion al vacio es el
residuo atmosférico o también llamado crudo reducido que en su composicion tiene
elementos como carbono, hidrogeno, nitrégenos, azufre y oxigeno, y de acuerdo con
analisis SARA también se encuentra compuestos saturados, aromaticos, resinas y

asfaltenos (Garcia-Montoto et al., 2020; Pevneva et al., 2020).

2.5.3. Descripcion del proceso de destilacién al vacio

Para obtener una maxima producciéon de gasoleo y componentes mas ligeros a
partir del residuo de la unidad de destilacion atmosférica o crudo de reducido, se puede
destilar en la unidad de destilacion al vacio. La destilacion de residuos se realiza a baja
presién para evitar la descomposicion térmica o el agrietamiento a altas temperaturas.
Un caldo que hierve a 400°C a 50 mm Hg, no hierve hasta aproximadamente 500°C a
760 mm Hg y los componentes del petréleo comienzan a descomponerse térmicamente

a aproximadamente 350°C (J. Speight & Ozum, 2001).
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En la unidad de vacio, no es intentar fraccionar los productos, se requiere
vaporizar el gasoleo, eliminar el residuo arrastrado y condensar el producto liquido de la
manera mas eficiente. Las unidades de destilacién al vacio que producen fracciones de
aceite lubricante son completamente diferentes tanto en disefio como en operacién (J.

Speight & Ozum, 2001).

El crudo reducido se carga a través de un calentador encendido, la alimentacion
entra en la torre de vacio por la parte inferior de la columna de vacio, de la misma
manera que el crudo completo se carga en una unidad de destilacion atmosférica. Para
minimizar el craqueo térmico y la coquizacion, se inyecta vapor en los pasos del tubo
calentador. La presion en una columna de vacio es mucho més baja que la presion en
la columna de destilacion atmosférica, generalmente menos 40 mm Hg en la zona de
inflamacién y a menos de 10 mm Hg en la parte superior de la torre de vacio. Ademas
las columnas de destilacion al vacio estan equipadas con empaquetaduras para zonas
de fraccionamiento e intercambio de calor. Esto es para reducir la caida de presion en la
columna que es necesaria para crear un vacio bajo en la seccion inferior de la columna.
La zona inferior esta equipada con bandejas de valvulas (Fahim et al., 2010; J. Speight

& Ozum, 2001).

La destilacion de aceites lubricantes de alto punto de ebullicion puede requerir
presiones tan bajas como15 - 30 mm Hg, pero las condiciones de operacién son mas
usualmente 50 -100 mm Hg. Los volimenes de vapor a estas presiones son grandes y
las caidas de presion deben ser pequefias para mantener el control, por lo que las
columnas de vacio son necesariamente de gran diametro. Las diferencias en la presion
de vapor de las diferentes fracciones son relativamente mayores que para las fracciones
de punto de ebullicibn mas bajo, y se requieren relativamente pocas placas. En estas

condiciones, se puede obtener un gaséleo como producto de cabeza a temperaturas de
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aproximadamente 150°C. Las fracciones de aceite lubricante pueden obtenerse como
corrientes laterales a temperaturas de 250°C - 350°C,manteniéndose las temperaturas
de la materia prima y del residuo por debajo de 350°C, por encima del cual aumenta la
velocidad de descomposicion térmica (agrietamiento). La presion parcial de los
hidrocarburos se reduce aun mas eficazmente mediante la inyeccion de vapor. El vapor
agregado a la columna, principalmente para el decapado de betin en la base de la
columna, se sobrecalienta en la seccién de conveccién del calentador (J. Speight &

Ozum, 2001).

2.5.4. Productos de la destilacién al vacio
Los puntos de cortes obtenidos por la unidad de destilacién al vacio del crudo
reducido, dependen de si la columna esta disefiada para producir gaséleos al vacio o

lubricantes (J. Speight & Ozum, 2001).

a. Puntos de corte para producir gasoéleo al vacio.

El destilado se retira como LVGO y otros dos cortes, MVGO y HVGO. Los dos
cortes de MVGO y HVGO son necesarios para extraer calor de la torre a un nivel mas
ventajoso del bombeo HVGO y ademas se produce un residuo de vacio. El residuo de
vacio o fondos de vacio, debe manipularse con mas cuidado que la mayoria de los otros
productos de refineria porque las bombas que manejan material pesado caliente tienen

tendencia a perder succion (Fahim et al., 2010; J. Speight & Ozum, 2001).

b. Puntos de corte para producir gasoéleo lubricantes.
Las fracciones que se obtienen de la columna de destilacion al vacio son el
gaséleo pesado, producto de cabeza que se utiliza como material de craqueo catalitico
0 después de un tratamiento adecuado como un aceite lubricante ligero, el segundo

producto es aceite lubricante por lo general en tres fracciones: ligero, intermedio y
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pesado, obtenido, finalmente el Gltimo producto es el residuo que puede usarse
directamente como asfalto o asfalto. El residuo también puede usarse como materia
prima para una operaciéon de coquizacion o mezclarse con gasoéleos para producir

fuelbleo pesado (J. Speight & Ozum, 2001).

2.6. Quimica computacional

La quimica computacional son técnicas que se utilizan para investigar problemas
guimicos en computadora, para obtener resultados relevantes. Lewars (2011) menciona
algunos temas que generalmente son investigados computacionalmente como la
geometria molecular que indica las formas de las moléculas, longitudes de enlace,
angulos y diedros. Energias de moléculas y estados de transicion esto indica qué
isémero favorece en el equilibrio y qué tan rapido debe ir una reaccion. La reactividad
guimica. Espectros de IR, UV y RMN estos se pueden calcular, y si se desconoce la
molécula. La interaccion de un sustrato con una enzima en donde se observa como
encaja una molécula en el sitio activo de una enzima para el disefio de mejores
farmacos. Las propiedades fisicas de las sustancias dependen de las propiedades de

las moléculas individuales y de como interactiian las moléculas en el material a granel.

2.7. Propiedades fisicoquimicas de los compuestos organicos

2.7.1. Formula empirica

La féormula empirica es la formula mas simple que permite cuantificar el nimero
relativo de diferentes tipos de &tomos en una molécula, conociendo la composicion
porcentual de un compuesto, podemos calcular la férmula empirica. En general
sabemos que atomos conforman la molécula en estudio y en que proporciones se

encuentran (Morrison & Boyd, 1998).
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2.7.2. Formula molecular

La férmula molecular indica el nimero verdadero de cada clase de atomo en una
molécula. Para encontrar la formula molecular, es necesario determinar el peso
molecular, en la actualidad se encontraria por espectrometria de masas, que nos
permite encontrar un valor exacto. La formula molecular indica una Gnica formula
correcta. Ademas antes de poder asignar una formula estructural a un compuesto,
debemos conocer su formula molecular (Morrison & Boyd, 1998).
2.7.3. Nomenclatura [IUPAC

La nomenclatura sistematica o también conocida como nomenclatura [IUPAC se
basa en una serie de reglas muy sencillas que describen la estructura de los
compuestos y ademas que permiten nombrar cualquier compuesto organico a partir de
su formula desarrollada, o viceversa. Esta nomenclatura fue establecida por una

comision de la Union Internacional de Quimica Pura y Aplicada (Bruice, 2008).

2.7.4. Fuerzas intermoleculares

Las fuerzas intermoleculares son las que actian sobre las moléculas. De
manera que cuando dos moléculas se aproximan, se atraen o se repelen. Las fuerzas
son de atraccién hasta que las moléculas se acercan tanto que violan sus radios de van
der Waals. Las atracciones entre las moléculas son muy importantes en los sélidos y
liquidos. En estas fases “condensadas”, las moléculas estan en contacto continuo una
con otra. Los puntos de fusién, de ebullicién y las solubilidades de compuestos

organicos muestran los efectos de estas fuerzas (Wade, 2011).

a. Fuerzas dipolo-dipolo.
Las fuerzas dipolo-dipolo ocurren entre las moléculas polares como el resultado
de interacciones electrostaticas entre dipolos. Las fuerzas pueden ser atractivas o

repulsivas, dependiendo de la orientacion de las moléculas: atractivas cuando estan
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juntas cargas distintas y repulsivas cuando estan juntas cargas iguales (McMurry,

2008).

b. Fuerzas de dispersion de London.

Las fuerzas de London son atracciones superficiales que resultan de los dipolos
temporales coordinados. Las atracciones de London mas fuertes se encuentra en las
moléculas con grandes areas superficiales, lo que provoca puntos de ebullicibn mas
elevados. Po lo general las moléculas con masas moleculares mas grandes tienen
puntos de ebullicibn mas elevados, debido a que son mas pesado por lo que tienden a

moverse menos y tienen areas superficiales mas grandes (Wade, 2011).

c. Puente de hidrogeno.

El enlace por puente de hidrégeno es una atraccion dipolo - dipolo fuerte. El
atomo de hidrégeno es considerado en un enlace por puente de hidrégeno si esta
enlazado al oxigeno (O-H), nitrégeno (N-H) electronegativo y un par de electrones sin

compartir en otro &tomo de O o de N (Wade, 2011).

2.8. Lipofilia

La lipofilia se conoce como la capacidad de un compuesto quimico para
disolverse en grasas, aceites, lipidos y disolventes organicos de polaridad baja, como el
hexano o el tolueno. Estos disolventes se los conoce con el término de lipéfilo es decir

gue ama las grasas (Morrison & Boyd, 1998).

2.9. Campos de Fuerza

El MMFF es una de las variantes de los campos de fuerza quimica que tienen su
fundamento en el campo de fuerza MM3, ha sido disefiado por Merck Research
Laboratories, el campo de fuerza molecular de Merck aspira a funcionar de manera

correcta cuando es necesario realizar un amplio calculo de quimica organica y no una
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solo utilidad como lo es en el caso de la simulacién de proteinas o moléculas pequefas,
contiene una amplia base de datos computacionales que dispone de aproximadamente

2800 estructuras de varias clases quimicas (Halgren, 1996).

En esta familia de campos de fuerza el primer campo disponible es el MMFF94
es una excelente eleccion al momento de analizar moléculas organicas que se puede
encontrar en el listado quimico de la base de datos, este nos permite calcular potencial
y parametros de flexion torsion y fuerza del plano que se esté utilizando (Halgren,

1996).
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Capitulo 1l

3. Metodologia

La metodologia de la presente investigacién se compone de dos etapas:

a) Revision bibliografica para la busqueda de los principales compuestos organicos
presentes en las corrientes de entrada y salida del proceso de destilacion al
vacio.

b) Estudio in silico de compuestos organicos mediante dos programas y una

plataforma web gratuita: ChemDraw, Avogadro y SwissADME respectivamente,

3.1 Generacién de una lista de moléculas organicas presentes en el flujo de

entrada y salida en el proceso de destilacion al vacio.

3.1.1 BuUsqueda de datos internacionales

Mediante una revision bibliografica se ha logrado identificar varias moléculas
organicas presentes en las corrientes que intervienen en el proceso de destilacion al
vacio, la informacién ha sido recopilada de libros, articulos cientificos, investigaciones
internacionales, en los que se menciona como por ejemplo moléculas, pesos
moleculares, concentraciones y porcentajes en peso, estos datos han sido comparados
de diferentes fuentes para conseguir de esta manera lograr un detalle de compuestos
organicos presentes en las corrientes del proceso mencionado anteriormente.
3.1.2 Busqueda de datos del petrdleo ecuatoriano

Los datos de componentes de las corrientes del proceso de destilacion al vacio
en el ecuador son nulos, por esta razén se ha utilizado datos internacionales en este

trabajo de investigacion.
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3.1.3 Obtencidn, organizaciéon y reporte de resultados

Ademas de varios métodos tradicionales practicados para el andlisis, que se
utiliza para conocer la composicién quimica, especifica o detallada de una mezcla, al
hablar de petréleo estos métodos no son suficientes para obtener una informacién
completa, por tal razon es que en base a la informacion recopilada de ensayos
internacionales se ha elaborado una lista de moléculas organicas que forman parte de
los flujos de entrada y salida del proceso de destilacion al vacio, que se mencionan en

el capitulo IV.

3.2 Procesamiento y obtencion de estructuras quimicas 1D, 2D y propiedades
guimicas basicas
Las estructuras quimicas en 1D y 2D al igual que sus propiedades quimicas han
sido obtenidas mediante el editor de moléculas ChemDrawn Professional, el mismo que
nos proporciona informacion para construir tablas de contenidos de cada molécula

organica examinada, que seran analizadas y comparadas posteriormente.

Este programa computacional es de gran utilidad y versatil ya que nos permite

graficar moléculas quimicas con introducir su hombre

3.2.1 Generacién de estructuras quimicas en 2D

ChembDraw Professional es una herramienta tecnoldgica con la cual es posible
disefiar moléculas quimicas y gracias a su versatilidad se puede graficar compuestos
conociendo simplemente su homenclatura como se indicara a continuacion en los

siguientes pasos a seguir.

1. En la pantalla inicial se visualiza la interfaz del usuario con el que puede crearse

moléculas quimicas a convenir, al mismo tiempo se encuentran varias ventanas
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gue ayudaran a la configuracion tanto de creaciébn como de visualizacion del

compuesto terminado.

Figura 1

Pantalla inicial se visualiza la interfaz

© ChemDraw P I - [Untitled Document-1]
@) File E ject Structure Text Curves Colors Search Add-ins Window Help

REBE=0x Gfw Q@ Q ]

Qoo v 2

P o —
);G —

DYEOOVIBLSIILE S
QO ROoOOOrE;E

Nota. Pantalla inicial de trabajo recuperado de la herramienta ChemDraw Professional.

2. Para generar una estructura a partir de su homenclatura por medio de la pestafia
“Structure” y seleccionando la opcidén “Convert Name to Structure”, posterior a
esto se desplegara una ventana en la cual se ingresa el nombre del compuesto

eligiendo finamente “OK”y se genera la molécula.
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Figura 2

Ventana de ingreso del nombre del compuesto

olors Seach Add-ins Window Help

Add 30 Propetty
Enhanced Stereochemistry

A :
:: ) en Re Insert Structure X
&, "
> O izye Insert Structure whose name is:
0O

o = Cydo hexane| ]
Q0 .

' e Nickna [ Paste name below structure E Cancel
Convert Name to Structure Shifte Ctrie N
e —_—

Nota. Pantalla en la que se ingres el nombre del compuesto recuperado del programa

ChemDraw Professional.
Figura 3

Formato de obtencién del compuesto

Cyclo hexane

Nota. El compuesto desea se genera con el formato definido por el programa

ChemDraw Professional.
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3. Para obtener resultados visuales mas agradables hay que dirijirse a la pestafa
“File” se selecciona “Apply Document Settings from” seguido “ACS Document

1996”.

Figura 4

Mejorar formato de la imgen del compuesto

& ChemDraw Professional - [Untitled Document-1*]
) File Edit View Object Structure Text Curves Colors Search  Add-ins  Window Help

. MNew Document

Ctrl+N

Other...
Open... Ctrl+0

ACS Dy t 1996
Open Style Sheets ¥ geumen

Adv. Synth. Catal. Document
Open Templates ¥

| Draw Styl
Open Samples ¥ raw Styles

J. Chin. Chem. Soc. Document
ChemDraw Cloud > J. Het. Chem
Close Ctrl+W J. Mel. Med. (1 Column)
Save Ctrl+5 J. Mel. Med. (2 Column)
Save As Shift+Ctrl+5 Nature Research Document
Revert New A4 Document
Run Chemb5cript [emzamunt
Re-run Previously Selected ChemScript Alt+Ctrl+R RewSis
ChemScripts o Phytomedicine Document

RSC (1 Column) Document
Rau=Sslins SOt S hEs RSC (2 Column) Document
Print... Ctrl+P

Document Settings...
Document Annotations...
Document Properties...

Apply Document Settings from
Preferences...

List Micknames...

Exit ChemDraw

Alt+F4

Science of Synthesis

Show Terminal Carbon Labels
SYMTHESIS, SYNLETT Document
Verlag Helv, Chim. Acta Doc
Wiley Document

Nota. Por fines practicos se mejora la visualizacion de la imagen obtenida desde la

herramienta ChemDraw Professional.

4. Al seleccionar la molécula, se oprime click derecho y se elige “Atom”, posterior

se presiona “Show Afom Number’.
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Figura 5

Ventana para eliminar nimero de atomo del compuesto

Position... ; ;

Add-ins  Windew Help ~  Display Warnings
Cut CrkeX Edit Label

19 o Copy EIEE Repeat Last Label
Paste g Contract Label
Clear Del

Expand Label
~  Display Warnings
Align >

Atom Properties...

Substituents 2

Distribute ’ Implicit Hydrogens *

- Add Frame 4 Ring Bond Count ?
5 Join gk Unsaturation ’
Bring to Front = Reaction Change ?

Send to Back = Reaction Stereo e

4 Flip Horizontal Shifts Ctrl+H T— »
Flip Vertical Shitgcind Isotopic Abundance ?

Rotate 180° Horizontal Alt+Shift+Ctrl+H Abnormal Valence %

Rotate 180" Vertical Al Shift+Ctrl+V/ Enhanced Stereochemistry >

Rotate.. Gl Insert Generic Label e

3 Scale... Cek N oo Query Indicator

TR Show Stereochemistry

Colors ? [~ Show Enhanced Stereochemistry

2 Annotate... ~  Show Atom Number

Atom Show Terminal Carben Labels

Cyclo h =

| Biopolymer
Text
Bracket
Table
TLC Plate
Meolecule

>
>
>
>
>
Curves »
>
>
>
Analysis >

>

Group

Nota. Ventana donde indica si desea o no la visualizacion del nUmero de atomos

recuperado del programa ChemDraw Professional.

5. Se elige la pestafa “File” y se selecciona la opcion “Document Settings” lo que
despliega una ventana y se opta por “Drawing”, se coloca el valor de 0.041cm en

“Line Width”.
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Definir caracteristicas para la grafica del compuesto

© ChemDraw Professional - [Untitled Document-1*]
©) File Edit View Object Structure Text Curves Colors Se
. New Document CtrleN

Open... Cte0 |
Open Style Sheets
Open Templates > | | Document Settings for Untitled Document-1 X
Open Samples > —

Layout Drawing
ChemDraw Cloud >

| Header Footer S

Close CureW Text Captions Fixed Length: [0,508an | Spacing: @ % of length | 18 S
Save CtilsS Atom Labels S 2 e

Property Labels Qabsolute
Save As ShiftsCtrl+S Bopolymer Display S— =
Rt ReactonDisplay | Line width:  [0,04tlam | BoidWidth:  [0,071cm

Colors
Run ChemSaript Margin Width: [ 0,05 an Hash Spacng: [ 0,088 om
Re-run Previously Selected ChemScript Alte Ctrie R Chains
ChemScripts > Angle: [120 ]2 degrees
Page Setup.. Shifts Ctrl+P e
Print... CtrisP Atoms: Bonds:
Document Settings... ‘ A show Query Indicators [Ashow Query Indicators
Document Ann [ show Stereochemistry [Jshow Stereochemistry

4 show Enhanced Stereochemistry  [7] Show Reaction Indicators
[Jshow Atom Numbers.
List Nicknames... —
Display Units: an v Cancel

v hemdrow =

Nota. Para obtener una grafica de acuerdo a la necesidad modificamos las

caracteristicas del grafico obtenido de la herramienta ChemDraw Professional.

6. En la misma ventana se presiona "Atom Labels" y cambia "Font Styles" por

"Bold"
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Definir etiquetas del compuesto

Layout

Header [Footer
Drawing

Text Captions
Property Labels
Biopaolymer Display
Reaction Display
Colors

Document Settings for Untitled Document-1

b4
Atom Labels
Font: Font Style: Size:
Arial Bold 10
@Yu Gothic UI Light ~ | |Regular ]
@Yu Gothic UI Semibold
@Yu Gothic UL Semilight Ttalic 12
Agency FB Bold Italic 14
Algerian 16
Arabic Transparent 18
s 24
Effects: Line Spadng: Baseline Style:
[ underline () Automatic Formula ~
(®) Variable
(O Fixed at
[ show Labels On Terminal Carbons
[ Hide Implicit Hydrogens
Display Units: | cm v Cancel

Nota. Pantalla en donde se cambia el estilo del atomo recuperado de la herramienta

ChemDraw Professional.

7. Una vez realizado estos pasos la molécula que esta lista para copiar en un

archivo de Word.

Figura 8

Imagen del compuesto con el estilo definido

Cyclo hexane
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Nota. Obtencidon de imagen requerida mediante el programa ChemDraw Professional.
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3.2.2 Procesamiento de propiedades béasicas
1. Una vez generada la molécula es seleccionada y al dar click derecho se
desplegara una ventana en la cual se elige la opcion “Analysis”y posterior “All’,

con lo que genera la informacion del compuesto.
Figura 9

Obtencién del analisis del compuesto

cyclohexane

Chemical Formula: C6H12

Exact Mass: 84,09

Molecular Weight: 84,16

m/z: 84.09 (100.0%), 85.10 (6.5%)
Elemental Analysis: C, 85.63; H, 14.37

®

Cyclo hexane

Nota. El analisis del compuesto defino obtenido a través del programa ChemDraw

Professional.

3.2.3 Generacion automética de nomenclatura IUPAC
1. Enel punto 4.2.2 se ha generado toda la informacién referente a la molécula,
dentro de esta en primer lugar se encuentra la nomenclatura IUPAC.
2. Para guardar el componente se selecciona la pestafia “File” y escogiendo la
opcion “Save as” con extension “MDL Molfile(*.mol)” para posterior utilizarlo en el

programa Avogadro y obtener el codigo SMILES de la molécula.



46

Figura 10

Guardar archivos obtenidos del compuesto

@ ChemDraw Professional - [Untitled Document-1*]
@] File Edit View Object Structure Text Curves Colors S

. New Document Ctri+N
Open.. Ctrl+0
Open Style Sheets >
Open Templates >
Open Samples >
ChemDraw Cloud >
Close Ctrl+W
Save Ctrl+§
Save As Shift+Ctrl+S
Revert

Run ChemScript

Re-run Previously Selected ChemScript Alt+Ctrl+R
ChemScripts »
Page Setup... Shift=Ctrl+P
Print... Ctrl+P

Document Settings...
Document Annotations...

Document Properties...

Apply Document Settings from >
Preferences...

List Nicknames...

Exit ChemDraw Alt+F4
—rT

Nota. Obtenido de la herramienta ChemDraw Professional.

3.2.4. Generacion automatica del cédigo SMILES
1. Para generar el codigo SMILES seleccionamos la molécula graficada en el

programa ChemDraw Professional

Figura 11

Seleccionar la figura para obtener cédigo SMILES

cyclo hexane
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Nota. La seleccion de la figura del compuesto para la obtencién de cédigo SMILES es

recuperado de la herramienta ChemDraw Professional.

2. Una vez seleccionado el atomo, presionamos las teclas Ctrl + Alt + C, al mismo
tiempo como se indica en la imagen, y ya se encontrara el codigo generado para

poder copiarlo en otro documento o herramienta.

Figura 12

Obtencion del codigo SMILES

Nota. Elaboracién propia.

3. Al presionar las teclas Ctrl + V se obtendra el codigo SMILES de la molécula

creada.
Figura 13

Caddigo SMILES

C1CCCcCC1

Nota. Obtenido del programa ChemDraw Professional.

3.2.5. Obtencidn, organizacién y reporte de resultados
Por medio de la herramienta ChemDraw Professional se logra obtener

estructuras quimicas en 1D, 2D, propiedades quimicas basicas y cédigo SMILES de
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cada molécula graficada, esta informacion es utilizada en otros programas o
herramientas como lo son la plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica
SwissADME vy en el programa Avogadro, los mismos que permiten conocer propiedades
fisicoquimicas de la misma molécula que ha sido graficada, estos datos son analizados
para poder elaborar tablas que provean de informacion completa del &tomo analizado,

dichas tablas se encuentran en el capitulo V.

3.3. Calculo de propiedades fisicoquimicas basicas

Para el calculo de las propiedades fisicoquimicas basicas de cada molécula se
utiliza la plataforma del Instituto Suizo de Bioinformatica SwissADME, misma que es de
uso libre y el Unico requisito es conocer el cddigo SMILE de la molécula a analizar, los

datos obtenidos se reflejaran en el capitulo IV por medio de tablas.

3.3.1. Estudio de la interfaz de la plataforma SwissADME

La plataforma web SwissADME brinda acceso gratuito a un conjunto de modelos
predictivos rapidos pero soélidos para las propiedades fisicoquimicas de las moléculas,
gracias a una interfaz facil de usar a través del sitio web http://www.swissadme.ch que
no necesita un inicio de sesion, el ingreso e interpretacién de datos son faciles y
eficientes ademas que estan garantizadas, mediante el codigo SMILES de cada
compuesto se verificé los pardmetros y propiedades como su lipofilia y la solubilidad con

el agua, que seran especificadas posteriormente en las tablas.


http://www.swissadme.ch/

Figura 14

P&gina inicial de la plataforma web SwissADME

ro | swissadme.ch

Swiss Institute of
Bioinformatics Home FAQ Help Disclaimer

SwissADME

This website allows you to comFute physicochemical descriptors as well as to predict ADME parameters, pharmaccekinetic properties,
druglike nature and medicinal chemistry friendliness of one or mutiple small molecuies fo support drug discovery.

The main article describing the web service and its underlying methodologies is SwissADME: a free web tool to evaluate
pharmacokinetics, drug-likeness and medicinal chemistry friendliness of small molecules. Sei. Rep. (2017) 7:42717

For details about development and validation of ILOG, please refer to this article: \LOCF aslmpe mbust and efficie ldescr\puo of n-
octanoliwater pariition coefficient for drug design using the GB/SA approach. J. Ch 1 (2014) 54(12):3284-330

For details about development and validation of the BOILED- Egg p\ease refer to th\s amcle A EC\LED Egg to predict casrrcl ntestinal
absorption and brain penetration of small molecules. ChemilfedChem (2016) 11(11):1117-112

Developed and maintained by the Molecular Modeling Group of the SIB | Swiss Institute of Bioinformatics.

a0 % &8 ), 2 e Enter a list of SMILES here:

S

s

¢ LN Q Fd

Nota. Obtenido de la plataforma web SwissADME.

3.3.2. Procesamiento através del codigo SMILES
1. Para la obtencion de pardmetros se importa el cédigo SMILE que ha sido

obtenido en el programa ChemDraw Professional en la plataforma web

SwissADME en el recuadro “Enter a list of SMILES here” y presionar “Run”.

Figura 15

Insertar cdédigo SMILE

R —. Enter a list of SMILES here:
aa X O & j“"f‘_ © e C1CCCCCl  ciclo hexano
5:;1 i
& H
/ c
4
- N
s
P
c
Br
9T 000 : )

Nota. Obtenido de la plataforma web SwissADME.
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2. A continuacion, se genera los parametros de la molécula.

Figura 16

Resultados

ciclo hexano
ey

SMILES €1CCECCT
Physicochemical Properties

Formula CBH12

Molecular weight 416 gimel

Num. heavy atoms 6

& o

Num. arom. heavy atoms 0
Fraction Csp3 100
Num. rotatable bonds 0
Num. H-bond accepors 0
Num. H-bond donors 0
Molar Refractivity 28.84
TPSA 0.00 A2
Lipophilicity
210
344
234
312
63
Consensus Log Py, 273

Log S(ESOL)
Solubiiity
Class

Log S (Al)
Solubiity
Class

Log S (SILICOS-IT)
Solubiity
Class

Gl absorption
BBB permeant
P-gp substrale
©YP1A2 inhibitor
€YP2C18 inhibitor
€YP2CS inhibitor
CYP2D6 inhibitor
CYP3A4 inhibitor

Lag &, (skin permestion)

Lipinski
Ghose

Veber

Egan

Muegge
Bioavailability Score

PAINS
Brenk

Leadiikeness
Synthetic accessibility

Water Solubility

-2.53

2.4%e-01 mgimi : 2.96e-03 moll
Soluble

EXF
6.37e-02 mgimi ; 7.57e-04 moll
Soluble
144
3.088+00 mgimi ; 3.668-02 mol
Soluble
Pharmaeokinetics
Low
ves
Ho
No
No
No
No
No
437 cmis
Drugiikeness
Yes; 0 violation
No; 3 violations: MW=160, MR<40, #atoms<20
ves
ves
No; 2 violations: MW<200, Heteroatoms<2
055
Megicinal Chemistry
0 alert
0 alert
No; 1 violation: M=250
147

@®

Nota. Obtenido de la plataforma web SwissADME.

3.3.3. Obtencidn, organizacion y reporte de resultados

Gracias a las herramientas y facilidades que brinda la plataforma web
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SwissADME es posible extraer los parametros obtenidos mediante un archivo de Excel,

gue facilitara tabular los datos y proporcionar informacién ordenada y concisa que se

mostrara en el capitulo IV.

1. Con solo presionar en Retrieve data automaticamente se obtiene el archivo en

formato Excel con todos los parametros.
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Figura 17

Importar los resultados al software Microsoft Excel

> Rovevecae & B = ¢
;

Prysicochemncal Properbes

Nota. Recuperado de la plataforma web SwissADME y Microsoft Excel.

En el archivo Excel se genera toda la informacién de forma continua, para

obtener resultados de forma sistematica se realiza los siguientes pasos.

1. Abrir un documento nuevo de Excel.

2. Al seleccionar la pestana “Datos” y posterior la opcion “Obtener datos externos”,
a continuacion, la alternativa “Desde un archivo de texto” y se desplegara una
nueva ventana en donde es posible seleccionar el archivo que se ha descargado

de la plataforma web SwissADME.



Figura 18

Organizacion de los datos en el programa Microsoft Excel
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H = Libro2 - Excel
Archivo Inicio Insertar Disefio de pagina Férmulas Revisar Vista ChemOffice18 Nitro Prg
E = [ Mostrar consultas “= (=] Conexiones 8| Borrar L)
'E Ij% . Zv |alz E=
DDesde una tabla N Propiedades 3 Volver a aplicar
Obtener datos  Nueva Actualizar Z| Ordenar  Filtro Texto e
externos ~ consulta DG) Fuentes recientes todo ~ Editar vinculos s Y/A\ranzadas column
Obtener y transformar Conexiones

Ordenar y filtrar

& (2

Desde Desde

E

Desde un

s B

Desde otras ~ Conexiones

Access laweb archivodetexta fuentes~  existentes E 5 G L L
Obtener datos externos

: Obtener datos del texto

i Importa datos desde un archiva de texto.

Nota. Recuperado del software Microsoft Excel

3. En la ventana que se indica a continuacion se selecciona el archivo e “Importar”

Figura 19

Importar archivo

Importar archivo de texto
™ * < Usuarios » Angie » Descargas v O &' Buscar en Descargas
Organizar = Nueva carpeta ~ [
@& OneDrive e MNombre Fecha de maodificacian Tipo
3 Este equipo ~hoy (1)
& Descargas 0] swissadme 7/4/2021 937
[ Documentos la semana pasada (1)
I Escritorio El mes pasado (1)
&= Imagenes PP -
= g al principio de este afio (2)
J} Muisica
_# Objetos 3D
m Videos
- SO[C)
= Datos (D:)
v <
MNombre de archivo: | swissadme ~| | Archivos de texto
Herramientas - Importar Cancelar

Archivo de valor

=]

Nota. Recuperado del software Microsoft Excel

4. Al importar el archivo se debe cumplir una serie de tres pasos.



En la primera ventana elegimos la opcion “Delimitados” y posterior el botén

“Siguiente”.

Figura 20

Paso 1 para importar archivo

vis
El asistente estima que sus datos son Ancho fijo.
St esto e3 correcto, elija Sigusente, 0 bien elgs of tipo de datos que mejor los descnba,
Tipo de los datos originales
@ Dgamitados - Caracteres como comas 0 1abURICIONES 5EPIIAN CAMPOS.
Comenzar 3 mportar en lafilx: 1 + Qrigen del archives MS00S5 X5 ot

) M datos tienen encabezados.

Vista previa ded archivo C\UserfAngie Downloads\swissademe.cov,

ciclo hexans ,CLOCCOCY, CERLS, 84.1€,6,0,1.00,0,0,0,20.04,0.00,2.20,3,44,2.34,3,12,2. €3,

v

Eﬁhwh,ﬁmmcax SMILES, Formula M¥, sHeavy atoms, $Aromatic heavy atoms, Fracsion C-p),ti"‘

< >

= =

Nota. Recuperado del software Microsoft Excel.

En la segunda ventana optamos por la opcién “Coma” y posterior el boton

“Siguiente”.



Figura 21

Paso 2 para importar archivo

Ul K
Esta pantalla be permite estableces los separsdores contenides en los datos. Se puede wer obmo cambay &l Lexto en Ly vista previa
Separadores

] Taputsoiém
[funtoycoma [ Considersr separadenes censetutives coms uns sole
ama
Califiadon de bexte
LI fipacia

[ e

Wit previa de lod datos

tolecule Cancnical SHILES Formala B Heavy atoms Bhzcsatic heavy atcms Fracticn
ciclo hexanc ELE0O6CL AH12 4. 18 b L, 50
4

~

»
Cancels « Abghy Finalizss
Nota. Recuperado del software Microsoft Excel.
En la tercera y ultima ventana se selecciona “Finalizar”.
Figura 22
Paso 3 para importar archivo
v=
Esta pantalla permite seleccionar cada columna y establecer el formato de los datos.
Formato de los datos en columnas
g f!;em “General’ convierte los valores numéricos en numeros, los valores de fechas en fechas y
e todos los demas valores en texta.
() Fecha: | DMa v Avanzadas...
() Mo importar calumna (saltar)
Vista previa de los datos
Lonera neral Gezeraleneral Zaneral neral
ancnical SMILES Formula MW |fHeavy atoms fArcmatic heawy atoms [Fracticn |A
1600001 FerL:  B4.l6E b.oo
< > v
Cancelar < Atpas

Nota. Recuperado del software Microsoft Excel.
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5. En la ventana Importar datos que se despliega a continuacion seleccionamos el
lugar o casilla en donde se requieren los datos en la hoja de célculo.

Figura 23

Ubicacion de datos obtenidos

[7[=]
Seleccione como desea ver estos datos en el libro,

ez Tabla

Informe de tabla dinamica

| Grafico dindmico

|:‘ Crear solo conexidn
;Donde desea situar los datos?

@ Hoja de calculo existente:
=5A51 5.5

2.5
() Haja de calculo nueva

|:| Agregar estos datos al Modelo de datos

Propiedades... Cancelar

Nota. Recuperado del software Microsoft Excel.

6. Ya es posible visualizar los datos de forma ordenada y legible.

Figura 24

Datos del compuesto en Microsoft Excel

Archivo  Inicio Insertar  Diseflodepagina  Férmulas

Revisar Vista ChemOffice1d

Nitro Pro 10

= [ Mostrar consultas
= Fr

Iniciar sesign £ Compartir
E’@ [E Rell E"? @ & Agrupar -
Desde B+A Quitar duplicados Rela o ZH Desagrupar -
Obtener datos  Nueva B Texto en i Analisis de Prevision o
externos~  consulta - Lo Fuentes recientes adas columnas =% Validacién de datos + [ Administrar modelo de datos  pipstesis - B subtotal
Obtenerytransformar Conexiones Ordenary filtrar Herramientas de dates Previsién Esquema nloa
F16 - F

c o e [ s W ' i € L m N o | @ a ] s T u v w
1L Formul. M RHe auy aton #Atomalic heary atos Frastion Cs #Fatatable bons #-band acoeptc #H-bond dana MF TP ILOGI KLOGE WLOGI MLOG Siicas-T Lag Consensus Lo ESOL Loy ESOL Salubity (mgin ESOL Solubiity (ol ESOL Cla Al Lag
coHiz 5415 [ o0 [ [ 0238000 200 344 234 AR 263 273 2 4set 236003 Soluble %2

v
e

Canonical S
cicecoet

x =
Al Solubilty [mgiml AiSol
6aTe02 57el

Nota. Los datos del compuesto listos para ser utilizados obtenidas del software Microsoft
Excel.
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3.4. Calculoy obtencién de estructuras 3D
1. Para generar la estructura 3D de la molécula se necesita de la herramienta
guimica Avogadro, la misma que al abrir se obtendra una ventana como la que

se muestra a continuacion.
Figura 25

Pantalla principal del programa Avogadro

Nota. Obtenida del programa Avogadro.

2. Al dirigirse a la pestafia “File” se encuentra la opcidén “open” misma que al
seleccionar se desplegara una ventana en donde es posible buscar la molécula
realizada en ChemDraw anteriormente, una vez sefalado el archivo

correspondiente se presiona “abrir”.
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Figura 26

Abrir el archivo de realizado en ChemDraw

A untitled.cml - Avogadro
File Edit View Build Select Exte A OpenfFile

Y New Ctrl+N se | 1 Eatherio-a Moot
* Open Ctrl+0O E » @
Open Recent »
©  Close Ctrl+W
o | tri+
W SaveAs.. Ctrl+Shift+S
Import >
Export 4
Nombre: | Common mlecule formats ("
Quit Ctrl+Q N T

Nota. Obtenida del programa Avogadro.

3. La molécula se crearad en 3D como se muestra a continuacion

Figura 27

Molécula en 3D

Nota. Obtenida del programa Avogadro.

3.4.1. Elaboracion de archivos con coordenadas 2D

Mediante la utilizacion de la herramienta ChemDraw se obtienen las estructuras
en 2D con extension “MDL Molfile(*.mol)” asi también sus propiedades como nombre,
férmula quimica, masa, peso molecular, porcentaje en masa y andlisis elemental de la

molécula creada, estos parametros seran tabulados y reportados en el capitulo 1V.
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3.4.2. Elaboracién de archivos con coordenadas 3D

Por medio de la herramienta Avogadro se obtiene las estructuras en 3Dy
optimizadas en 3D, ademas de la informacién de las coordenadas y energia de
optimizacion de cada molécula analizada presente en los flujos de entrada y salida del

proceso de destilacién al vacio.

3.4.3. Elaboracion de archivos con coordenadas 3D optimizadas
Una vez se haya obtenido la figura en 3D como se indica en el punto 4.4 Célculo
y obtencion de estructuras 3D es posible optimizarla en la herramienta Avogadro como
se muestra a continuacion.
1. En la interfaz del programa Avogadro seleccionamos la opcion

Figura 28

Interfaz para obtener la energia de optimizacién del compuesto

Crystallography Settings Help

Aok O[E

Nota. Obtenida del programa Avogadro.
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2. Se despliega un menu de opciones en la parte izquierda de la pantalla en donde
se selecciona la opcion “UFF” que nos indica el campo de fuerza mas adecuado
gue se utilizara en el andlisis, posterior se presiona “Start” que dara inicio al
calculo de la energia de optimizacion que estara reflejada en unidades de

KJ/mol.
Figura 29

Parametros para la obtencién de la energia de optimizacién del compuesto

witoOptimization Settings g X

Force Field: MMFFS4 +
Steps per Update: {; EJ
Algorithm:
Steepest Descent v
[] Fixed atoms are movable

[] 1gnored atoms are movable

Start

Nota. Obtenida del programa Avogadro.

3. Los datos obtenidos de la energia de optimizacion pueden ya ser utilizados para

tabulacion.
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Figura 30

Dato de energia de optimizacion del compuesto

Zemandd ———— e o

AutoOpt: E = 29,829 k) /mal (€ =~ 0)

Num Constraints: 0

Nota. Obtenida del programa Avogadro.

4. Elarchivo se guarda al seleccionar la pestana “File” posterior “Save As, en

formato “MDL SDfile(*.mol)”.

La informacién de coordenadas de las moléculas en 3D optimizadas se obtiene de la

siguiente manera:

1. Una vez realizado el proceso de optimizacion de la molécula en 3D, se elige la
pestafna “Extensions” y seleccionar “GAMESS-UK”, que esto generara una

ventana con los parametros de coordenadas.
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Figura 31

Coordenadas en el plano x,y,z

— o A GAMESS-UKInput ? X
Title: |GAVESS-UK input generated by Avogadro
Ctrie A+0 Calaton: |SnglePontEnergy v 8ass: 3216 bt
' Theory: W v
* Charge: 0 & Multpiaty: 1
Format: Cactesian v Run in drect mode: O

Hde Preview

0

H
H
H
H
H
1H

Nota. Obtenida del programa Avogadro.

Para obtener mejores resultados visuales de la molécula en 3D ya optimizada se
utiliza la herramienta Chemcraft, al abrir el programa se tendra una vista como la

siguiente.

Figura 32

Pantalla inicial del programa Chemcraft

3 [1- Chemcraft |
File Edi

ed to Mohammed ((personal), www), commercial license. - o x

iew Display Tools Help

Image Coord

(8 & [ ] FIE # elol-ec B B8E @ &=k

[©[o[Glelele

[EIEETS

[$]4[«[>

= =] - For help, press F1

Nota. Obtenida del programa Chemcraft.
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1. En la pestafia “File” elegimos la opcidén “Open”, que llevara a una nueva ventana
en donde es posible elegir el archivo optimizado ya obtenido de la herramienta

Avogadro, una vez seleccionado oprimimos “abrir” para generar la molécula.
Figura 33

Abrir el archivo optimizado

« Escritonio Moleculas
anizar v Nueva carpeta - 1 0
@ OneDrive
£ ciclo hexano .mol
3 Este equipo
i ciclo hexano. optimizade.mol
¥ Descargas
Fil Edit Vi Displ 1 Documentos
i i W i
e & b i B Escritorio
Clear &1 Imagenes
D Masica
Open Ctrl+0 2
¥ Objetos 30
Reopen > B Videos
Open multiple files ~ 500
= Datos (D:
Save as > v < >
Save multiple files > Nombre: | ciclo hexano. optimizado.mol Any file
Exit Abrir Cancelar
Xi 3

Nota. Obtenida del programa Chemcraft.

2. Se obtiene una imagen como la que se indica.

Figura 34

Imagen 3D autoajustada por el programa

(& ® Ll FE $ eekeo H 88 &l S

For help, press FL

L=

Nota. Obtenida del programa Chemcratft.



3. Se selecciona la pestafia “Display”y se elige la opcion “publication 37, y la

visualizacion de la molécula ha cambiado.

Figura 35

Imagen 3D con resolucién mejorada

Display Tools Help

Basic3

CPK coloring

Simple

A [8 & Chle EE $ soluel] & o @l s
Sticks

Publication 1

Publication 2

<

Publication 3

2d style 1 (with all H atoms)

2d style 2 (with ol H except attached to carbons)

2d style 3 (without H stoms)

2d style 4 (same with separate fragements like NO2)

2d style 5 (same with CH2 labels visible) [
2d style 6 (same with C, CH labels visible)

Quick

GaussView style

Hyperchem style “ ¢

Spartan style

Customize 9

Nota. Obtenida del programa Chemcraft.

[

ColGlcl|

>
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4. Para guardar la molécula hay que dirigirse a la pestafia “File” en la opcién “Save

as” eligiendo la opcién “Save image”

Figura 36

Guardar archivo de imagen

File Edit YWiew Display Tools  Help

Clear turce Coord | Imagefabs.|

Open Ctrl+0

Reopen ¥ ﬁ W@ | @0

Open multiple files
Save as ¥ Save structure (as XYZ or XMOL file)

Save multiple files > Save xyz file with multiple structures frem muly-job cutput

Exit

Save .mfj file (MOBCAL input)
Save .sdf file

Save Tinker file (tnk)

Save MDL Mol file

Save image

ji[=]

Save .xyz file with multiple structures from Scan/IRC job

a =

Ctrl+S

Nota. Obtenida del programa Chemcraft.
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5. Al desplegarse una nueva ventana en la seccion “Save file as” se elige “Jpeg”y
en la seccion “Picture size” en la opcion “Width” se completa con el valor de
1064, para finalmente seleccionar “Save”y elegir el nombre y la carpeta en la

cual se guardara el archivo en formato “Jpeg files (*.jpg)”.

Figura 37

Aumento de la resolucion de la imagen

) =

Save file as Keep proportional
O Bitmap

©Jpeg Crop free edges
Qcf @ Onediive
O Metafile

Transparent background

Picture size: v
Width: |1064 855 Nombre: |
Height: 580 466 e

Save | Cancel s s Guardar Cancelar

Nota. Obtenida del programa Chemcraft.

3.4.4. Reporte la energia de optimizacidn

Mediante el uso del programa Avogadro se pudo obtener las estructuras 3D
optimizadas y la energia de optimizacion en unidades de kJ/mol de manera automatica
para las moléculas optimizadas presentes en el flujo de entrada y salida del proceso de
destilacion al vacio, para al final recopilar la informacién en un formato de Excel que

seran analizadas, tabuladas y reportadas.

3.5. Reporte de datos obtenidos para cada molécula organica

Por medio de diferentes softwares se logra recopilar informacién de cada una de
las moléculas mas sobresalientes que existen en los flujos del proceso de destilacién al
vacio; ChemDraw proporciona graficas 1D, 2D y propiedades quimicas basicas como

nombre, férmula quimica, masa, peso molecular, porcentaje en masa, analisis
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elemental; Avogadro genera graficas 3D, valores de energia de optimizacion y direccion
en el plano X, y, z; Chemcraft se utiliza para mejorar la visualizacion de la molécula en
3D optimizada y la plataforma web del Instituto Suizo de Bioinformética SwissADME
proporciona distintas propiedades fisicoquimicas, lipofilia y la solubilidad con el agua, el
reporte de la informacion obtenida se encuentra en el capitulo IV con un formato de

tablas.
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Analisis y discusién de los resultados

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

entrada y salida en el proceso de destilacion al vacio

Tabla 2

Moléculas orgéanicas presentes en el flujo de entrada

Hidrocarburo policiclico aromatico

NUmero

=

© 00 ~NO O~ WN

=
o

11

12
13

Componente

C14H10

C16H10

C18H12

C20H12
C23H120
C24H25N0O
C24H25N0O
C24H25N

C24H25N

C23H30NO2+

C25H40N+
C23H4502-
C14H10
C16H10

Nombre
Antraceno
Pireno
1,2-benzantraceno
Benzo[a]pireno
12,13-Carbonilpiceno
N-Tritylpentanamide
N,N-Didesmethyltamoxifen
1-Tritylpiperidine
2,3,6-Triphenylcyclohexan-1-
amine
(2S,6R)-2-[(2S)-2-Hydroxy-2-
phenylethyl]-1,1-dimethyl-6-(2-
oxo-2-phenylethyl)piperidinium
1-Hexadecylquinolinium
2-Methyldocosanoate
Fenantreno
Fluoranteno

Nota. Compuestos organicos obtenidos de (Garcia-Montoto et al., 2020; Liu et al., 2018;

Pevneva et al., 2020)

Tabla 3

Moléculas organicas de aquil ciclohexanos lineales presentes en el flujo de salida

Numero Componente Nombre
1 C6H12 Ciclohexano
2 C7H14 Metil ciclohexano
3 C8H16 Ciclohexano de etilo
4 C9H18 Propano, 1- ciclohexano
5 C10H20 Butano, 1-ciclohexilo
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Namero Componente Nombre
6 Cl1l1H22 Pentano, 1-ciclohexilo
7 Cl12H24 Hexano, 1-ciclohexilo
8 C13H26 Heptano, 1-ciclohexilo
9 C14H28 Octano, 1-ciclohexilo
10 C15H30 Nonano, ciclohexilo
11 C16H32 Decano, 1-ciclohexilo
12 C17H34 Undecano, 1-ciclohexilo
13 C18H36 Dodecanol-ciclohexilo
14 C19H38 Tridecano, 1-ciclohexilo
15 C20H40 Tetradecano, 1-ciclohexilo
16 C21H42 Pentadecano, 1-ciclohexilo
17 C22H44 Hexadecano, 1-ciclohexilo
18 C23H46 Heptadecano, 1-ciclohexilo
19 C24H48 Octadecano, 1-ciclohexilo
20 C25H50 Nonadecano, 1-ciclohexilo
21 C26H52 Eicosano, 1-ciclohexilo
22 C27H54 Heneicosano, 1-ciclohexilo
23 C28H56 Docosano, 1-ciclohexilo
24 C29H58 Tricona, 1-ciclohexilo
25 C30H60 Tetracosano, 1-ciclohexilo
26 C31H62 Pentacosano, 1-ciclohexilo
27 C32H64 Hexacosano, 1-ciclohexilo

Nota. Compuestos organicos obtenidos de (Sardar et al., 2012; Srinivas et al., 2019;

Wang et al., 2016)

4.2.

Procesamiento y obtencién de estructuras quimicas 1D, 2D y propiedades

guimicas bésicas en el flujo de entrada
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Tabla 4

Datos de propiedades quimicas basicas del antraceno

Antraceno
Estructura 2D

Propiedades quimicas basicas

Nomenclatura IUPAC Antraceno

Formula quimica C14H10

Masa exacta 178,08

Peso molecular 178,23

Porcentaje en masa 179.08 (15.1%), 180.08 (1.1%)
Andlisis elemental C, 94.34; H, 5.66

Nota. La tabla muestra propiedades quimicas basicas del ciclo hexano obtenido del

programa ChemDraw Professional.

Tabla b

Datos de propiedades quimicas basicas del pireno

Pireno
Estructura 2D

Propiedades quimicas basicas

Nomenclatura IUPAC Pireno

Férmula quimica C1l6H10

Masa exacta 202,08

Peso molecular 202,26

Porcentaje en masa 202.08 (100.0%), 203.08 (17.3%), 204.08
1.4%)

Analisis elemental >,95.02; H, 4.98

Nota. La tabla muestra propiedades quimicas basicas del pireno obtenido del programa

ChemDraw Professional.
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Tabla 6

Datos de propiedades quimicas basicas del 1,2-benzantraceno

1,2-benzantraceno
Estructura 2D

Propiedades quimicas basicas

Nomenclatura IUPAC tetrafeno

Formula quimica C18H12

Masa exacta 228,09

Peso molecular 228,29

Porcentaje en masa 228.09 (100.0%), 229.10 (19.5%), 230.10
(1.8%)

Andlisis elemental C, 94.70; H, 5.30

Nota. La tabla muestra propiedades quimicas basicas del 1,2-benzantraceno obtenido

del programa ChemDraw Professional.

Tabla 7

Datos de propiedades quimicas basicas del benzo[a]pireno

Benzo[a]pireno
Estructura 2D

Propiedades quimicas basicas

Nomenclatura IUPAC benzo[pqgr]tetraphene

Férmula quimica C20H12

Masa exacta 252,09

Peso molecular 252,32

Porcentaje en masa 252.09 (100.0%), 253.10 (21.6%), 254.10
(2.2%)

Analisis elemental >,95.21: H,4.79

Nota. La tabla muestra propiedades quimicas basicas del benzo[a]pireno obtenido del

programa ChemDraw Professional.



70

Tabla 8

Datos de propiedades quimicas basicas del 12,13-carbonilpiceno

12,13-carbonilpiceno

Estructura 2D

Propiedades quimicas basicas

Nomenclatura [IUPAC 4H-cyclopenta[pqgr]picen-4-one

Formula quimica C23H120

Masa exacta 304,09

Peso molecular 304,35

Porcentaje en masa 304.09 (100.0%), 305.09 (24.9%), 306.10
(2.7%)

Analisis elemental C,90.77; H, 3.97; O, 5.26

Nota. La tabla muestra propiedades quimicas basicas del 12,13-carbonylpicene

obtenido del programa ChemDraw Professional.

4.3. Procesamiento y obtencidon de estructuras quimicas 1D, 2D y propiedades

guimicas bésicas en el flujo de salida
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Datos de propiedades quimicas basicas del ciclo hexano

Ciclo hexano

Nomenclatura IUPAC
Formula quimica
Masa exacta

Peso molecular
Porcentaje en masa
Andlisis elemental

Estructura 2D

Propiedades quimicas basicas

Ciclo hexano

C6H12

84.09

84.16

84.09 (100.0%), 85.10 (6.5%)
C, 85.63; H, 14.37

Nota. La tabla muestra propiedades quimicas basicas del ciclo hexano obtenido del

programa ChemDraw Professional.

Tabla 10

Datos de propiedades quimicas basicas del metil ciclo hexano

Metil ciclo hexano

Nomenclatura IUPAC
Férmula quimica
Masa exacta

Peso molecular
Porcentaje en masa
Andlisis elemental

Estructura 2D

Propiedades quimicas basicas

Metil ciclo hexano

C7H14

98.11

98.19

98.11 (100.0%), 99.11 (7.6%)
C, 85.63; H, 14.37

Nota. La tabla muestra propiedades quimicas basicas del metil ciclo hexano obtenido

del programa ChemDraw Professional.
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Datos de propiedades quimicas basicas del etil ciclo hexano

Etil ciclo hexano

Nomenclatura IUPAC
Formula quimica
Masa exacta

Peso molecular
Porcentaje en masa
Andlisis elemental

Estructura 2D

Propiedades quimicas basicas

Ciclo hexano

C8H16

112.13

112.22

112.13 (100.0%), 113.13 (8.7%)
C, 85.63; H, 14.37

Nota. La tabla muestra propiedades quimicas basicas del etil ciclo hexano obtenido del

programa ChemDraw Professional.

Tabla 12

Datos de propiedades quimicas basicas del propil, 1-ciclohexil

Propil, 1-Ciclohexil

Nomenclatura IUPAC
Férmula quimica
Masa exacta

Peso molecular
Porcentaje en masa
Andlisis elemental

Estructura 2D

Propiedades quimicas basicas

Propilciclohexano

C9H18

126.14

126.24

126.14 (100.0%), 127.14 (9.7%)
C, 85.63; H, 14.37

Nota. La tabla muestra propiedades quimicas basicas del propil, 1-ciclohexil obtenido

del programa ChemDraw Professional.
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Tabla 13

Datos de propiedades quimicas basicas del butano, 1-ciclohexil

Butano, 1-ciclohexil
Estructura 2D

Propiedades quimicas basicas

Nomenclatura IUPAC Butilciclohexano

Foérmula quimica C10H20

Masa exacta 140.16

Peso molecular 140.27

Porcentaje en masa 140.16 (100.0%), 141.16 (10.8%)
Andlisis elemental C, 85.63; H, 14.37

Nota. La tabla muestra propiedades quimicas basicas del butano, 1-ciclohexil obtenido

del programa ChemDraw Professional.

4.4. Generacién de propiedades fisicoquimicas basicas de la plataforma
SwissADME por medio del c6digo SMILES del flujo de entrada

Tabla 14

Datos de propiedades fisicoquimicas basicas del antraceno

Antraceno
Radar de biodisponibilidad de la molécula

Cddigo SMILES
C12=CC=CC=C1C=C3C=CC=CC3=C2
Propiedades fisicoquimicas basicas

Formula C14H10
Peso molecular 178.23 g/mol
NUm. atomos pesados 14
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Antraceno
NUm. arom. &tomos pesados 14
Fraccion Csp3 0.00
NUm. enlaces rotativos 0
NUm. Aceptadores de enlaces H 0
NUm. Donantes de bonos H 0
Refractividad molar 61.45
TPSA 0.00 Az

Lipofilia

Log Po /w (iILOGP) 2.10 2.41
Log Po /w (XLOGP3) 3,44 4.45
Log Po/w (WLOGP) 2,34 3.99
Log Po/w (MLOGP) 3.12 5.17
Log Po /w (SILICOS-IT) 2,63 4.10
Registro de consenso Po/w 2,73 4.02

Solubilidad
Log S (ESOL) -5,47

Solubilidad

Clase

Registro S (Ali)
Solubilidad

Clase

Registro S (SILICOS-IT)
Solubilidad

Clase

1,17e-03 mg / ml; 3.39e-06 mol /|
Moderadamente soluble

-5,95

3,83e-04 mg / ml; 1.12e-06 mol / |
Moderadamente soluble

-9.05

3,09e-07 mg / ml; 8,99e-10 mol / |
Poco soluble

Nota. La tabla muestra propiedades fisicoquimicas basicas del antraceno obtenido de la

plataforma SwissADME.

Tabla 15

Datos de propiedades fisicoquimicas béasicas del pireno

Pireno

Radar de biodisponibilidad de la molécula

Cddigo SMILES
C12=CC=C3C=CC=C4C=CC(C2=C34)=CC=C1
Propiedades fisicoquimicas basicas
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Pireno
Formula C16H10
Peso molecular 202.25 g/mol
NUm. atomos pesados 16
NUm. arom. &tomos pesados 16
Fraccion Csp3 0.00
NUm. enlaces rotativos 0
NUm. Aceptadores de enlaces H 0
NUm. Donantes de bonos H 0
Refractividad molar 70.15
TPSA 0.00 Az

Lipofilia
Log Po /w (iILOGP) 2.10 2.51
Log Po /w (XLOGP3) 3,44 4.88
Log Po / w (WLOGP) 2,34 4.58
Log Po/w (MLOGP) 3.12 5.56
Log Po / w (SILICOS-IT) 2,63 4.81
Registro de consenso Po/w 2,73 4.47

Solubilidad

Log S (ESOL) -4,91

Solubilidad

Clase

Registro S (Ali)
Solubilidad

Clase

Registro S (SILICOS-IT)
Solubilidad

Clase

2,50e-03 mg / ml; 1,23e-05 mol / |
Moderadamente soluble

-4,62

4,91e-03 mg / ml; 2.43e-05 mol / |
Moderadamente soluble

-6,59

5,22e-05 mg / ml; 2.58e-07 mol / |
Poco soluble

Nota. La tabla muestra propiedades fisicoquimicas basicas del pireno obtenido de la

plataforma SwissADME.

Tabla 16

Datos de propiedades fisicoquimicas basicas del 1,2-benzantraceno

1,2-benzantraceno

Radar de biodisponibilidad de la molécula
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1,2-benzantraceno

Cdédigo SMILES

C12=CC=CC=C1C=CC3=CC4=CC=CC=C4C=C32
Propiedades fisicoquimicas basicas

Férmula

Peso molecular

NUm. atomos pesados

NUm. arom. &tomos pesados
Fracciéon Csp3

NUm. enlaces rotativos

NUm. Aceptadores de enlaces H
NUm. Donantes de bonos H
Refractividad molar

TPSA

Log Po /w (iLOGP) 2.10

Log Po / w (XLOGP3) 3,44

Log Po /w (WLOGP) 2,34

Log Po /w (MLOGP) 3.12

Log Po /w (SILICOS-IT) 2,63
Registro de consenso Po /w 2,73

Log S (ESOL)
Solubilidad

Clase

Registro S (Ali)
Solubilidad

Clase

Registro S (SILICOS-IT)
Solubilidad

Clase

C18H12
228.29 g/mol
18

18

0.00

0

0

0

78.96

0.00 A2

Lipofilia

2.74
5.76
5.15
5.97
5.09
4.94

Solubilidad

-5,62

5,42e-04 mg / ml; 2,38e-06 mol / |
Moderadamente soluble

-5,53

6,76e-04 mg / ml; 2.96e-06 mol / |
Moderadamente soluble

-7,43

8,46e-06 mg / ml; 3,71e-08 mol / |
Poco soluble

Nota. La tabla muestra propiedades fisicoquimicas basicas del 1,2-benzantraceno

obtenido de la plataforma SwissADME.



Tabla 17
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Datos de propiedades fisicoquimicas béasicas del benzo[a]pireno

Benzo[a]pireno

Radar de biodisponibilidad de la molécula

INSOLL

Cédigo SMILES

C12=CC=CC=C1C=C3C=CC4=CC=CC5=CC=C2C3=C45
Propiedades fisicoquimicas basicas

Formula

Peso molecular

NUm. atomos pesados

NUm. arom. atomos pesados
Fraccion Csp3

NUm. enlaces rotativos

Num. Aceptadores de enlaces H
Num. Donantes de bonos H
Refractividad molar

TPSA

Log Po /w (iLOGP) 2.10

Log Po /w (XLOGP?3) 3,44

Log Po /w (WLOGP) 2,34

Log Po /w (MLOGP) 3.12

Log Po /w (SILICOS-IT) 2,63
Registro de consenso Po/w 2,73

Log S (ESOL)
Solubilidad

Clase

Registro S (Ali)
Solubilidad

Clase

Registro S (SILICOS-IT)
Solubilidad

Clase

C20H12
252.31 g/mol
20

20

0.00

0

0

0

87.65

0.00 A2

Lipofilia

2.87
5.97
5.74
6.32
5.80
5.34

Solubilidad

-5,91

3,14e-04 mg / ml; 1,24e-06 mol / |
Moderadamente soluble

-5,75

4,53e-04 mg / ml; 1,79e-06 mol / |
Moderadamente soluble

-8,26

1,38e-06 mg / ml; 5.46e-09 mol / |
Poco soluble

Nota. La tabla muestra propiedades fisicoquimicas basicas del benzo[a]pireno obtenido

de la plataforma SwissADME.



Tabla 18
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Datos de propiedades fisicoquimicas basicas del 12,13-carbonilpiceno

12,13-carbonilpiceno

Radar de biodisponibilidad de la molécula

INSOLU

Cédigo SMILES

0O=C1C2=C3C(C=CC4=C5C=CCH6=CC=CC=C6C5=CC1=C34)=CC=C2
Propiedades fisicoquimicas basicas

Formula

Peso molecular

NUm. atomos pesados

NUm. arom. atomos pesados
Fraccion Csp3

NUm. enlaces rotativos

Num. Aceptadores de enlaces H
Num. Donantes de bonos H
Refractividad molar

TPSA

Log Po /w (iLOGP) 2.10

Log Po /w (XLOGP3) 3,44

Log Po /w (WLOGP) 2,34

Log Po /w (MLOGP) 3.12

Log Po /w (SILICOS-IT) 2,63
Registro de consenso Po/w 2,73

Log S (ESOL)
Solubilidad

Clase

Registro S (Ali)
Solubilidad

Clase

Registro S (SILICOS-IT)
Solubilidad

Clase

C23H120
304.34 g/mol
24

23

0.00

0

1

0

102.61

17.07 A2

Lipofilia

2.92
6.43
5.69
4.39
6.54
5.19

Solubilidad

-6,49

9,92e-05 mg / ml; 3.26e-07 mol / |
Poco soluble

-6,58

7,97e-05 mg / ml; 2.62e-07 mol / |
Poco soluble

-9,40

1,20e-07 mg / ml; 3.94e-10 mol / |
Poco soluble

Nota. La tabla muestra propiedades fisicoquimicas basicas del 12,13-carbonilpiceno

obtenido de la plataforma SwissADME.
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4.5. Generacion de propiedades fisicoquimicas basicas de la plataforma

SwissADME por medio del codigo SMILES del flujo de salida

Tabla 19

Datos de propiedades fisicoquimicas basicas del ciclo hexano

Ciclo hexano

Radar de biodisponibilidad de la molécula

Cédigo SMILES
ciccccecel

Propiedades fisicoquimicas basicas

Férmula

Peso molecular

NUm. 4&tomos pesados

NUm. arom. atomos pesados
Fraccion Csp3

Num. enlaces rotativos

Num. Aceptadores de enlaces H
Num. Donantes de bonos H
Refractividad molar

TPSA

Log Po /w (iLOGP) 2.10

Log Po /w (XLOGP3) 3,44

Log Po /w (WLOGP) 2,34

Log Po /w (MLOGP) 3.12

Log Po / w (SILICOS-IT) 2,63
Registro de consenso Po/w 2,73

Log S (ESOL)
Solubilidad

Clase

Registro S (Ali)
Solubilidad

Clase

Registro S (SILICOS-IT)
Solubilidad

C6H12
84,16 g/ mol
6

0

1,00

0

0

0

28,84

0,00 A2

Lipofilia

2.10

3,44
2,34
3.12
2,63
2,73

Solubilidad

-2,53

2,49e-01 mg / ml; 2,96e-03 mol / |
Soluble

-3,12

6,37e-02 mg / ml; 7.57e-04 mol / |
Soluble

-1,44

3,08e + 00 mg / ml; 3.66e-02 mol /|
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Ciclo hexano

Clase

Soluble

Nota. La tabla muestra propiedades fisicoquimicas bésicas del ciclo hexano obtenido de

la plataforma SwissADME.

Tabla 20

Datos de propiedades fisicoquimicas basicas del metil ciclo hexano

Metil ciclo hexano

Radar de biodisponibilidad de la molécula

Cddigo SMILES
ccilccececel

Propiedades fisicoquimicas basicas

Férmula

Peso molecular

NUm. 4&tomos pesados

NUm. arom. atomos pesados
Fraccion Csp3

NuUm. enlaces rotativos

Num. Aceptadores de enlaces H
Num. Donantes de bonos H
Refractividad molar

TPSA

Log Po /w (iLOGP) 2.10

Log Po /w (XLOGP3) 3,44

Log Po /w (WLOGP) 2,34

Log Po /w (MLOGP) 3.12

Log Po / w (SILICOS-IT) 2,63
Registro de consenso Po/w 2,73

Log S (ESOL)
Solubilidad
Clase

Registro S (Ali)

C7H14
98,19 g / mol
7
0
1,00
0
0
0
33,65
0,00 A2
Lipofilia
2.30
3,61
2,59
3,48
2,54
2,90
Solubilidad
-2,72
1,86e-01 mg / ml; 1,89e-03 mol / |
Soluble
-3,30
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Metil ciclo hexano

Solubilidad 4,95e-02 mg / ml; 5.04e-04 mol / |
Clase Soluble

Registro S (SILICOS-IT) -1,62

Solubilidad 2,35e + 00 mg / ml; 2,39e-02 mol / |
Clase Soluble

Nota. La tabla muestra propiedades fisicoquimicas basicas del metil ciclo hexano

obtenido de la plataforma SwissADME.

Tabla 21

Datos de propiedades fisicoquimicas basicas del etil ciclo hexano

Etil ciclo hexano
Radar de biodisponibilidad de la molécula

Cddigo SMILES

ccicccececel
Propiedades fisicoquimicas basicas
Féormula C8H16
Peso molecular 112,21 g/ mol
NUm. 4&tomos pesados 8
NUm. arom. atomos pesados 0
Fraccion Csp3 1,00
NUm. enlaces rotativos 1
Num. Aceptadores de enlaces H 0
NUm. Donantes de bonos H 0
Refractividad molar 38,46
TPSA 0,00 A2
Lipofilia
Log Po /w (iLOGP) 2.10 2,50
Log Po /w (XLOGP3) 3,44 4.56
Log Po/w (WLOGP) 2,34 2,98
Log Po/w (MLOGP) 3.12 3,81
Log Po / w (SILICOS-IT) 2,63 2,80
Registro de consenso Po/w 2,73 3.33

Solubilidad
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Etil ciclo hexano

Log S (ESOL)
Solubilidad

Clase

Registro S (Ali)
Solubilidad

Clase

Registro S (SILICOS-IT)
Solubilidad

Clase

-3.34

5,10e-02 mg / ml; 4.54e-04 mol / |
Soluble

-4,28

5,85e-03 mg / ml; 5.21e-05 mol / |
Moderadamente soluble

-2.05

1,00e + 00 mg / ml; 8,95e-03 mol / |
Soluble

Nota. La tabla muestra propiedades fisicoquimicas basicas del etil ciclo hexano obtenido

de la plataforma SwissADME.

Tabla 22

Datos de propiedades fisicoquimicas basicas del propano, 1-ciclohexil

Propano, 1-Ciclohexil

Radar de biodisponibilidad de la molécula

Cddigo SMILES
Cccccilccecececel

Propiedades fisicoquimicas basicas

Férmula

Peso molecular

NUm. 4&tomos pesados

NUm. arom. atomos pesados
Fraccion Csp3

Nuam. enlaces rotativos

Num. Aceptadores de enlaces H
Num. Donantes de bonos H
Refractividad molar

TPSA

Log Po /w (iLOGP) 2.10

Log Po /w (XLOGP3) 3,44
Log Po /w (WLOGP) 2,34
Log Po /w (MLOGP) 3.12

C9H18
126.24 g/mol
9

0

1.00

2

0

0

43.26

0.00 A2

Lipofilia

2.74
5.10
3.37
4.13
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Propano, 1-Ciclohexil

Log Po / w (SILICOS-IT) 2,63 3.10
Registro de consenso Po /w 2,73 3.69
Solubilidad
Log S (ESOL) -3.70
Solubilidad 2.50e-02 mg/ml ; 1.98e-04 mol/l
Clase Soluble
Registro S (Ali) -4.84
Solubilidad 1.81e-03 mg/ml ; 1.43e-05 mol/l
Clase Moderately soluble
Registro S (SILICOS-IT) -2.47
Solubilidad 4.27e-01 mg/ml ; 3.38e-03 mol/l
Clase Soluble

Nota. La tabla muestra propiedades fisicoquimicas basicas del propano, 1-ciclohexil

obtenido de la plataforma SwissADME.

Tabla 23

Datos de propiedades fisicoquimicas basicas del butano, 1-ciclohexil

Butano, 1-Ciclohexil
Radar de biodisponibilidad de la molécula

Cddigo SMILES

CCccccicececees
Propiedades fisicoquimicas basicas
Férmula C10H20
Peso molecular 140.27 g/mol
NUm. 4&tomos pesados 10
NUm. arom. atomos pesados 0
Fraccion Csp3 1.00
NUm. enlaces rotativos 3
Num. Aceptadores de enlaces H 0
Num. Donantes de bonos H 0
Refractividad molar 48.07
TPSA 0.00 A2
Lipofilia

Log Po / w (iILOGP) 2.10 2.97
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Butano, 1-Ciclohexil

Log Po / w (XLOGP3) 3,44 5.13
Log Po /w (WLOGP) 2,34 3.76
Log Po /w (MLOGP) 3.12 4.43
Log Po / w (SILICOS-IT) 2,63 3.43
Registro de consenso Po/w 2,73 3.94
Solubilidad
Log S (ESOL) -3.74
Solubilidad 2.53e-02 mg/ml ; 1.80e-04 mol/l
Clase Soluble
Registro S (Ali) -4.87
Solubilidad 1.87e-03 mg/ml ; 1.33e-05 mol/l
Clase Moderately soluble
Registro S (SILICOS-IT) -2.89
Solubilidad 1.80e-01 mg/ml ; 1.29e-03 mol/l
Clase Soluble

Nota. La tabla muestra propiedades fisicoquimicas basicas del butano, 1-ciclohexil

obtenido de la plataforma SwissADME.

4.6. Obtencioén de estructuras 3D, coordenadas 3D y energia de optimizacion de
los compuestos del flujo de entrada

Tabla 24

Estructura 3D y energia de optimizacién del antraceno

Antraceno
Estructura
¢ L -
(=
[ [ (.

Energia de optimizacién
E= 137,731 KJ/mol
Nota. La tabla muestra la estructura 3D y energia de optimizacién del compuesto

antraceno obtenidos de programa Chemcraft y Avogadro respectivamente.



Tabla 25

Coordenadas 3D del antraceno
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X Y z
C -2.44708874 1.39459237 -0.00393323
C -3.65556964 0.69862604 0.07241699
C -3.65620249 -0.69262411 0.07294693
C -2.44989909 -1.39040993 -0.00367720
C -1.22544336 -0.70338896 -0.05655734
C -0.00155032 -1.39117705 -0.07951449
C 1.22360835 -0.70368821 -0.05187217
C 2.44727056 -1.39133897 0.00417920
C 3.65402917 -0.69440714 0.08162508
C 3.65437572 0.69686944 0.07784672
C 2.44814806 1.39467639 -0.00229515
C 1.22404182 0.70761425 -0.05531294
C -0.00001843 1.39583776 -0.08360715
C -1.22406000 0.70746253 -0.05741443
H -2.46917552 2.48340192 0.00024556
H -4.59329983 1.24405456 0.14123500
H -4.59441230 -1.23667196 0.14259776
H -2.47067235 -2.47788837 0.00130946
H -0.00151754 -2.47952853 -0.08466772
H 2.46701825 -2.47843193 0.01263900
H 4.59137417 -1.23966088 0.15397520
H 4.59235579 1.24112748 0.14706293
H 2.46876532 2.48144047 -0.00083963
H -0.00049822 2.48360695 -0.09165843

Nota. La tabla muestra las coordenadas en el plano X, y, z del compuesto antraceno

obtenido del programa Avogadro.



Tabla 26

Estructura 3D y energia de optimizacion del pireno
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Pireno

Estructura

«

L

}

-

Energia de optimizacién
E= 174,312 KJ/mol

Nota. La tabla muestra la estructura 3D y energia de optimizacién del compuesto pireno

obtenidos de programa Chemcraft y Avogadro respectivamente.

Tabla 27

Coordenadas 3D del pireno

X Y z
C 2.81353595 -1.20571446 -0.00027304
C 3.50752886 0.00837826 -0.00038899
C 2.81245985 1.22185492 -0.00008867
C 1.40926853 1.23210984 0.00033450
C 0.69745907 2.44143599 0.00064035
C -0.70180629 2.44081614 0.00106538
C -1.41254413 1.23085983 0.00119158
C -2.81572581 1.21936172 0.00162085
C -3.50971951 0.00526973 0.00174227
C -2.81465131 -1.20820765 0.00143614
C -1.41145961 -1.21846371 0.00100531
C -0.69964996 -2.42779005 0.00069522
C 0.69961582 -2.42717021 0.00027033
C 1.41035388 -1.21721370 0.00014839
C 0.70442197 0.00713546 0.00045490
C -0.70661263 0.00651040 0.00088344
H 3.37361480 -2.13331498 -0.00051143
H 4.59014926 0.00885874 -0.00071337
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X Y z
H 3.37171547 2.14995204 -0.00610188
H 1.22335893 3.38870866 0.00055185
H -1.22854513 3.38762251 0.00129661
H -3.37580341 2.14696299 0.00186349
H -4.59233992 0.00479103 0.00207555
H -3.37390817 - 2.13630402 0.00153754
H -1.22554991 -3.37506276 0.00078243
H 1.22635471 -3.37397665 0.00003791

Nota. La tabla muestra las coordenadas en el plano X, y, z del compuesto pireno

obtenido del programa Avogadro.

Tabla 28

Estructura 3D y energia de optimizacion del 1,2-benzantraceno

1,2-benzantraceno

Estructura

Energia de optimizacién
206,757 KJ/mol

Nota. La tabla muestra la estructura 3D y energia de optimizacién del compuesto pireno

obtenidos de programa Chemcraft y Avogadro respectivamente.

Tabla 29

Coordenadas 3D del 1,2-benzantraceno

X Y Z
C -2.30109852 1.48188154 0.04144551
C -3.53082262 0.93448548 0.42090679
C -3.59325766 -0.51633631 0.28123501
C -2.46948764 -1.32290169 -0.06232174
C -1.19059045 -0.73106172 -0.25355288
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X Y z
C -0.01498455 -1.45563969 -0.40788305
C 1.20733899 -0.76917775 -0.20124739
C 2.38941450 -1.44379335 0.04604557
C 3.56591932 -0.72407829 0.30188930
C 3.59551710 0.67915957 0.27813631
C 2.42614874 1.36089300 0.00715538
C 1.24186901 0.64376954 -0.20439990
C 0.08198643 1.33298302 -0.40579328
C -1.16550438 0.69253928 -0.22504293
C -4.50081146 2.02472090 0.89108218
C -4.32945190 3.43743045 0.96810948
C -3.49863164 3.64116925 -0.07095621
C -2.32114385 2.87837960 -0.05444893
H -4.52649869 -1.05604465 0.54118491
H -2.52372366 -2.41379536 0.02165133
H -0.03650216 -2.53667905 -0.57094513
H 2.38699352 -2.53178047 -0.01617914
H 4.49670882 -1.24698215 0.50439862
H 450342132 1.23458483 0.50334354
H 2.41357602 2.44983143 -0.00439481
H 0.15042208 2.39344072 -0.62979537
H -5.51797041 1.64489220 0.96680313
H -4.15374360 4.50800825 1.02702150
H -4.34708688 3.49735031 -0.79045104
H -1.38080513 3.42796420 -0.08178473

benzantraceno obtenido del programa Avogadro.

Nota. La tabla muestra las coordenadas en el plano x, y, z del compuesto 1,2-



Tabla 30

Estructura 3D y energia de optimizacion del benzo[a]pireno
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Benzo[a]pireno

Estructura

Energia de optimizacién
242,65 KJ/mol

Nota. La tabla muestra la estructura 3D y energia de optimizacion del compuesto

benzo[a]pireno obtenidos de programa Chemcraft y Avogadro respectivamente.

Tabla 31

Coordenadas 3D del benzo[a]pireno

X Y Z
C 2.04958263 0.54632658 0.00038277
C 2.45806550 -0.81003023 0.00027832
C 1.50011938 -1.82910315 -0.00001847
C 0.13151065 -1.54649975 -0.00022383
C -0.80718862 -2.58743077 -0.00052563
C -2.17523498 -2.31801499 -0.00073977
C -2.63827887 -0.99924407 -0.00065590
C -4.01243860 -0.71717648 -0.00087405
C -4.46638570 0.59982141 -0.00078898
C -3.55127516 1.65002706 -0.00048281
C -2.17150375 1.39517046 -0.00026059
C -1.24580437 2.43793343 0.00004554
C 0.12685179 2.17142931 0.00025887
C 0.64333465 0.85451363 0.00017750
C -0.30434492 -0.20370776 -0.00012871
C -1.70265725 0.06387296 -0.00034727
C 3.82337016 -1.14621647 0.00046789
C 4.80775192 -0.16209331 0.00076125



90

X Y z
C 4.43701484 1.17300209 0.00087089
C 3.08243541 1.51949123 0.00068559

Nota. La tabla muestra las coordenadas en el plano X, y, z del compuesto

benzo[a]pireno obtenido del programa Avogadro.

Tabla 32

Estructura 3D y energia de optimizacion del 12,13-carbonilpiceno

12,13-carbonilpiceno

Estructura

Energia de optimizacién
492,328 KJ/mol

Nota. La tabla muestra la estructura 3D y energia de optimizacién del compuesto 12,13-

carbonilpiceno obtenidos de programa Chemcraft y Avogadro respectivamente.

Tabla 33

Coordenadas 3D del 12,13-carbonilpiceno

X Y Z
C 1.88962495 -0.76363976 0.47969581
C 1.55730770 -2.12537822 0.48962075
C 2.40696204 -3.05176385 -0.09813410
C 3.62875105 -2.63013432 -0.60369527
C 4.04690538 -1.30607545 -0.43099233
C 5.38743763 -1.00404312 -0.64452894
C 5.86925410 0.27262651 -0.39645445
C 5.00127197 1.33070028 -0.10949448
C 5.51555781 2.65570606 0.00932975
C 6.85895669 3.15928399 0.03405371
C 7.15208278 4.55208271 0.08904998
C 6.11201506 5.50966518 0.09817129
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X Y z
C 6.18486984 6.91061604 0.10154889
C 4.99795740 7.67397996 0.07675323
C 3.71368730 7.08353347 0.06035883
C 3.65878679 5.68665056 0.09182862
C 4.84810291 4.97556813 0.09672952
C 4.56966113 3.63232340 0.07824156
C 3.19245590 3.46221613 0.09939994
C 2.67700876 2.16417610 0.12247967
C 3.58881806 1.06725278 0.02073591
C 3.15189663 -0.30641951 0.01767901
C 2.51566331 4.76776649 0.09696214
@) 1.32029093 5.02723446 0.09570276
H 1.17452275 -0.06958829 0.91499309
H 0.63536046 -2.46035796 0.95797917
H 2.14412382 -4.10526824 -0.13010651
H 4.27799158 -3.35565727 -1.08974100
H 6.09190413 -1.78205827 -0.92733928
H 6.94036099 0.43133493 -0.48643595
H 7.69706998 2.46547311 0.01856873
H 8.19051678 4.87525275 0.11412403
H 7.15224167 7.40859280 0.11119254
H 5.07416323 8.76159271 0.06427870
H 2.80679317 7.67795661 0.02904986
H 1.60112025 2.02880590 0.15513829

Nota. La tabla muestra las coordenadas en el plano X, y, z del compuesto 12,13-

carbonilpiceno obtenido del programa Avogadro.

4.7.

los compuestos del flujo de salida

Obtencién de estructuras 3D, coordenadas 3D y energia de optimizacion de



Tabla 34

Estructura 3D y energia de optimizacion del ciclo hexano

Ciclo hexano

Estructura

-

Energia de optimizacién
E= 29.829 kj/mol

Nota. La tabla muestra la estructura 3D y energia de optimizacion del compuesto ciclo

hexano obtenido de programa Chemcraft y Avogadro respectivamente.
Tabla 35

Coordenadas 3D del ciclo hexano

X Y z
C 0.80417336 1.25464598 -0.23222045
C 1.51289580 -0.01636929 0.25825143
C 0.77288011 -1.26618535 -0.24041281
C -0.68581505 -1.24963718 0.23944562
C -1.39453912 0.02137638 -0.25102807
C -0.65452408 1.27119475 0.24763202
H 0.82830443 1.28609643 -1.34399882
H 1.33518760 2.15169970 0.15225841
H 1.53784139 -0.02029420 1.37044976
H 2.56015076 -0.02816397 -0.11272479
H 1.28143342 -2.17862410 0.13818241
H 0.79630835 -1.29099848 -1.35237433
H -0.70994133 -1.28108524 1.35122432
H -1.21683025 -2.14669210 -0.14502880
H -2.44179363 0.03317131 0.11994949
H -1.41948610 0.02529715 -1.36322633
H -0.67795632 1.29601245 1.35959314
H -1.16307630 2.18363181 -0.13096909
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Nota. La tabla muestra las coordenadas en el plano X, y, z del compuesto ciclo hexano
obtenido del programa Avogadro.

Tabla 36

Estructura 3D y energia de optimizacion del metil ciclo hexano

Metil ciclo hexano

Estructura 3D

.

Energia de optimizacién
E=49.0879 kj/mol
Nota. La tabla muestra la estructura 3D y energia de optimizacion del compuesto metil

ciclo hexano obtenido de programa Chemcraft y Avogadro respectivamente.



Tabla 37

Coordenadas 3D del metil ciclo hexano
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X Y z
C 0.72320969 1.24290243 -0.29221668
C 1.45244433 -0.02665772 0.20321610
C 0.71419631 -1.31044551 -0.21537944
C -0.7283902 -1.28895415 0.31183041
C -1.47770818 -0.05074961 -0.20279597
C -0.73652424 1.23135096 0.21578258
C 0.80542461 1.40123261 -1.82127979
H 1.23626070 2.13132621 0.13810536
H 1.49628437 0.00043269 1.31475901
H 2.49806227 -0.04320117 -0.17320361
H 1.24572155 -2.19501584 0.19642702
H 0.70735093 -1.40865440 -1.32100637
H -0.71096018 -1.26973585 1.42406954
H -1.25977951 -2.21037874 -0.00920163
H -2.50600169 -0.03888611 0.21796529
H -1.56865824 -0.10062333 -1.30794005
H -0.72559347 1.27735454 1.32751441
H -1.28043139 2.12831364 -0.15151200
H 0.32344099 0.56803257 -2.36825044
H 1.86910272 1.45157237 -2.13713885
H 0.31073693 2.34717173 -2.12819254

Nota. La tabla muestra las coordenadas en el plano X, y, z del compuesto metil ciclo

hexano obtenido del programa Avogadro.



Tabla 38

Estructura 3D y energia de optimizacion del etil ciclo hexano
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Etil ciclo hexano

Estructura 3D

.

-

.

Energia de optimizacién
E=58.9382 kj/mol

Nota. La tabla muestra la estructura 3D y energia de optimizacién del compuesto etil

ciclo hexano obtenido de programa Chemcraft y Avogadro respectivamente.

Tabla 39

Coordenadas 3D del etil ciclo hexano

X Y z
C 0.73561906 1.20304173 -0.30039310
C 1.42589138 -0.07138836 0.24894335
C 0.67365582 -1.34807646 -0.16358092
C -0.77811961 -1.29078115 0.33491686
C -1.49433992 -0.04616489 -0.20874195
C -0.72988467 1.22679077 0.19705785
C 0.80834648 1.34676174 -1.84510205
C 2.23825610 1.47114128 -2.37284634
H 1.25137570 2.09256667 0.12518411
H 1.43442045 -0.01868929 1.36045002
H 2.48492911 -0.12664709 -0.07375074
H 1.17819406 -2.23469033 0.27682534
H 0.69070929 -1.46494280 -1.26739313
H -0.77953927 -1.25462290 1.44691128
H -1.32204196 -2.20668726 0.01918649
H -2.52670077 -0.00588021 0.20013591
H -1.57573764 -0.11317293 -1.31340484
H -0.72865961 1.29094168 1.30803502
H -1.25438575 2.12813773 -0.18741964
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X Y z
H 0.31699801 0.50029856 -2.36413257
H 0.26977524 2.27615166 -2.13278959
H 2.81976298 0.54642079 -2.18477708
H 2.75126540 2.33478684 -1.89905211
H 2.21179649 1.63490593 -3.47086992

Nota. La tabla muestra las coordenadas en el plano X, y, z del compuesto etil ciclo

hexano obtenido del programa Avogadro.

Tabla 40

Estructura 3D y energia de optimizacion del propano, 1- ciclohexano

Propano, 1- ciclohexano

Estructura

Energia de optimizacién
E= 61.948 kj/mol

Nota. La tabla muestra la estructura 3D y energia de optimizacién del compuesto

propano, 1- ciclohexano obtenido de programa Chemcraft y Avogadro respectivamente.

Tabla 41

Coordenadas 3D del propano, 1- ciclohexano

X Y Z
C 0.72832287 1.18213160 -0.30889005
C 1.41481115 -0.07751208 0.27835101
C 0.65673537 -1.36327301 -0.09308926
C -0.79340386 -1.28509874 0.40742807
C -1.50662915 -0.05475988 -0.17147235
C -0.73558641 1.22690744 0.19250573
C 2.24055016 1.56453936 -3.91023936
C 2.23273164 1.38313200 -2.39459370
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X Y z
C 0.79628838 1.27896503 -1.85806657
H 1.24863774 2.08223097 0.08784612
H 1.42556349 0.00951070 1.38767967
H 2.47319673 -0.14745722 -0.04286283
H 1.15898062 -2.23789181 0.37315815
H 0.67066936 -1.51409120 -1.19283034
H -0.79124694 -1.21508221 1.51780567
H -1.34182936 -2.20805500 0.12143121
H -2.53729018 0.00220364 0.23969705
H -1.59279220 -0.15529401 -1.27317140
H -0.73025208 1.32500403 1.30098909
H -1.25805020 2.11818570 -0.21735561
H 3.28802782 1.63992937 -4.27103063
H 1.70071644 2.49374564 -4.19168873
H 1.75555519 0.69638030 -4.40548365
H 2.74261638 2.25421803 -1.92875218
H 2.80370450 0.46211455 -2.15799286
H 0.29570703 0.41731345 -2.34303638
H 0.25335267 2.20077092 -2.16372941

Nota. La tabla muestra las coordenadas en el plano X, y, z del compuesto propano, 1-

ciclohexano obtenido del programa Avogadro.

Tabla 42

Estructura 3D y energia de optimizacién del butano, 1-ciclohexil

Butano, 1-ciclohexil

Estructura

Energia de optimizacién
E=64.8691 kj/mol

Nota. La tabla muestra la estructura 3D y energia de optimizacién del compuesto

butano, 1-ciclohexil obtenido de programa Chemcraft y Avogadro respectivamente.



Tabla 43

Coordenadas 3D del butano, 1-ciclohexil
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X Y z
C 0.86891759 0.17525547 0.03262759
C 0.33133173 1.54475860 0.47794552
C -1.19648005 1.51685815 0.60889595
C -1.73681272 2.87247799 1.05514337
g 2.42037626 0.11788439 -0.03065682
c 3.05001009 1.09274338 -1.05831940
C 2.71803046 0.68654599 -2.50418639
C 3.21193700 -0.74189213 -2.77839958
C 2.59202415 -1.73551490 -1.78543539
H 2.91644109 -1.31543798 -0.34044026
H 0.41101863 -0.08809779 -0.94160006
H 0.53291488 -0.57885763 0.77847744
H 0.60468400 2.32193263 -0.26541582
H 0.77692640 1.81085921 1.46166972
H -1.49437346 0.74949176 1.35639468
: -1.65085146 1.25494648 -0.37162141
H -1.31515366 3.14933345 2.04490601
H -2.84271993 2.82240288 1.14125004
H -1.47310044 3.65654790 0.31366765
H 2.78912490 0.39091240 0.98312991
H 4.15597445 1.06909702 -0.93757432
H 2.713472341 2.13823664 -0.86936276
H 3.21355128 1.38760944 -3.20956623
H 1.62373869 0.74980891 -2.68000515
H 4.31949381 -0.76918684 -2.67632988
H 2.95432656 -1.03747069 -3.81795774
: 2.99861134 -2.75162271 -1.97720655
H 1.49394181 -1.78213376 -1.93804762
H 4.02119406 -1.34661482 -0.21031098
H 2.47677005 -2.04092040 0.37767996

Nota. La tabla muestra las coordenadas en el plano X, y, z del compuesto butano, 1-

ciclohexil obtenido del programa Avogadro.
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Capitulo V
5. Conclusiones y recomendaciones

5.1. Conclusiones

De acuerdo a la busqueda bibliogréfica, se concluye que a pesar de los analisis
elementales no se han realizado estudios que indiquen la composicion molecular exacta
del residuo atmosférico, el mismo que representa el flujo de entrada a la unidad
destilacién al vacio, de forma que se logré generar un listado de trece componentes

principales, presentes en el flujo de entrada de la unidad de destilacion al vacio.

En cuanto a lo recopilado en la busqueda bibliografica, debido a que los
métodos de analisis tradicionales no han podido proporcionar la composicién detallada
de los flujos de salida de la unidad de destilacion al vacio, se ha creado una lista con los
compuestos presentes de alquil cilohexanos lineales (LACH) que han sido determinados

mediante espectrometria de masas por cromatografia de gases (GC-MS).

El analisis de las moléculas en el programa ChemDraw proporciono propiedades
guimicas basicas tales como nombre, formula, peso molecular, porcentaje en masa,
analisis elemental y estructura en 2D de las principales moléculas presentes en las

corrientes de entrada y salida de la unidad de destilacién al vacio.

Por medio del uso de la plataforma gratuita del Instituto Suizo de Bioinformatica
SwissADME se obtuvo propiedades fisicoquimicas basicas, parametros de lipofilia que
cumplen con el rango 6ptimo entre -0,7 a 5, donde permite observar que los
compuestos con un nimero menor a catorce atomos de carbono cumplen con el rango

y la solubilidad en agua de cada molécula analizada, en donde se observé que la
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solubilidad de compuestos organicos con menor peso molecular son solubles, lo

contrario pasa, con las moléculas de alto peso molecular donde se vuelven insolubles.

Mediante el programa Avogadro y utilizando el campo de fuerza MMFF94; que
esta disefiado particularmente para los compuestos organicos, se obtuvo estructuras
moleculares en 3D optimizadas y coordenadas de cada una de las principales
moléculas presentes en los flujos de entrada y salida de la unidad de destilacion al
vacio. Estableciendo que la energia de optimizacion tiene una relacion directamente
proporcional con el tamafio de la molécula y finalmente se utilizé el programa Chemcraft

para mejorar la calidad de la gréfica.

Finalmente todos los resultados obtenidos han sido analizados y tabulados de
manera individual, con el propdsito de comparar entre si las propiedades, de forma que
se obtuvo moléculas simples como los alquil cilohexanos lineales y otras moléculas mas

complejas como los aromaticos policiclicos.

5.2.  Recomendaciones
Se recomienda utilizar el nombre del compuesto que serd analizado en el idioma
inglés, debido a que los programas y la plataforma web tiene la biblioteca de

informacién en ese Unico idioma.

Para los archivos creados en el programa ChemDraw se recomienda guardar
con formato “MDL Molfile(*.mol)”, para posterior realizar la optimizacion de la estructura

3D en el programa Avogadro.

Cuando se proceda a obtener el dato de energia de optimizacion del programa

Avogadro se recomienda hacerlo cuando el valor delta E sea igual a cero.
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