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REFINERÍA
Petróleo 

Crudo 

Servicios Compuestos de plomo 

Y otros aditivos 

Gas Licuado de petróleo

Gasolina con y sin plomo

Combustóleos 

Asfálticos

Coque

Desechos 

Asfaltados 

Azufre 

(subproducto) 
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DESTILACIÓN 

AL VACÍO 

Fondos Destilación 

Atmosférica

Gasóleo 

Ligero

Gasóleo 

pesado

40 mm Hg 250°C - 350°C

laterales

10 mm Hg 150°C

parte superior

Gasóleo 

medio
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1989

“Restricciones 

fisicoquímicas del 

ADN y el ARN, 

autómata celular y 

evolución molecular”

in silico 
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OBJETIVOS

OBJETIVO GENERAL
• Determinar computacionalmente las características fisicoquímicas de todos los posibles componentes químicos

de los flujos de entrada y salida en una refinería de petróleo “proceso de destilación al vacío” mediante cálculos

teóricos computacionales.

OBJETIVOS ESPECÍFICOS
• Establecer una lista de potenciales moléculas químicas de origen orgánico presentes en el flujo de entrada en el

proceso de destilación al vacío.

• Establecer una lista de potenciales moléculas químicas de origen orgánico presentes en el flujo de salida en el

proceso de destilación al vacío.

• Procesar cada una de las moléculas químicas de origen orgánico, desde su nomenclatura, estructura química 2D,

código SMILES y reporte de propiedades básicas como fórmula, peso molecular y composición elemental.

• Calcular las propiedades fisicoquímicas básicas de cada molécula de origen orgánico, mediante la plataforma

gratuita del Instituto Suizo de Bioinformática SwissADME.

• Calcular las estructuras 3D de cada una las moléculas orgánicas, mediante el software Avogadro, para la

obtención de las configuraciones y conformaciones finales.

• Reportar mediante tablas los datos obtenidos para cada molécula química procesada en los pasos anteriores.
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Generación de una lista de moléculas orgánicas presentes en el flujo de 

entrada y salida en el proceso de destilación al vacío.



Procesamiento y obtención de estructuras químicas 1D, 2D y propiedades químicas básicas
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Ingreso de 
datos 

Generar 
análisis 

Obtener 
información 



Estudio de la interfaz de la plataforma SwissADME
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Código 

SMILES

Propiedades 

fisicoquímicas 

Lipofilia 

Solubilidad  
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Cálculo y obtención de estructuras 3D
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Cálculo y obtención de estructuras 3D
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Elaboración de archivos con coordenadas 3D optimizadas
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Generación de una lista de moléculas orgánicas presentes en el flujo de 

entrada en el proceso de destilación al vacío
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Hidrocarburo policíclico aromático

Número Componente Nombre

1 C14H10 Antraceno

2 C16H10 Pireno

3 C18H12 1,2-benzantraceno

4 C20H12 Benzo[a]pireno

5 C23H12O 12,13-Carbonilpiceno

6 C24H25NO N-Tritylpentanamide

7 C24H25NO N,N-Didesmethyltamoxifen

8 C24H25N 1-Tritylpiperidine

9
C24H25N 2,3,6-Triphenylcyclohexan-1-amine

10 C23H30NO2+

(2S,6R)-2-[(2S)-2-Hydroxy-2-

phenylethyl]-1,1-dimethyl-6-(2-oxo-2-

phenylethyl)piperidinium

11 C25H40N+ 1-Hexadecylquinolinium

C23H45O2- 2-Methyldocosanoate

12 C14H10 Fenantreno

13 C16H10 Fluoranteno

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

Tabla 1

Moléculas orgánicas presentes en el flujo de entrada
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Generación de una lista de moléculas orgánicas presentes en el flujo de 

salida en el proceso de destilación al vacío

Nota. Compuestos orgánicos obtenidos de (Sardar et al., 2012; Srinivas et al., 2019; Wang et al., 2016)

Tabla 2

Moléculas orgánicas presentes en el flujo de salida

Compuestos de alquil cilohexanos lineales (LACH)

Número Componente Nombre

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

C6H12 

C7H14

C8H16

C9H18

C10H20

C11H22

C12H24

C13H26

C14H28

C15H30

C16H32

C17H34

C18H36

C19H38

C20H40

C21H42

C22H44

C23H46

C24H48

C25H50

C26H52

C27H54

C28H56

C29H58

C30H60

C31H62

C32H64

Ciclohexano

Metil ciclohexano

Ciclohexano de etilo

Propano, 1- ciclohexano

Butano, 1-ciclohexilo

Pentano, 1-ciclohexilo

Hexano, 1-ciclohexilo

Heptano, 1-ciclohexilo

Octano, 1-ciclohexilo

Nonano, ciclohexilo

Decano, 1-ciclohexilo

Undecano, 1-ciclohexilo

Dodecano1-ciclohexilo

Tridecano, 1-ciclohexilo

Tetradecano, 1-ciclohexilo

Pentadecano, 1-ciclohexilo

Hexadecano, 1-ciclohexilo

Heptadecano, 1-ciclohexilo

Octadecano, 1-ciclohexilo

Nonadecano, 1-ciclohexilo

Eicosano, 1-ciclohexilo

Heneicosano, 1-ciclohexilo

Docosano, 1-ciclohexilo

Tricona, 1-ciclohexilo

Tetracosano, 1-ciclohexilo

Pentacosano, 1-ciclohexilo

Hexacosano, 1-ciclohexilo
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propiedades químicas básicas en el flujo de entrada
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Tabla 3 

Datos de propiedades químicas básicas del antraceno

Nota. La tabla muestra propiedades químicas básicas del ciclo hexano obtenido del programa ChemDraw Professional.
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Procesamiento y obtención de estructuras químicas 1D, 2D y 

propiedades químicas básicas en el flujo de salida

Tabla 4

Datos de propiedades químicas básicas del ciclo hexano propil, 1-ciclohexil

Nota. La tabla muestra propiedades químicas básicas del propil, 1-ciclohexil

obtenido del programa ChemDraw Professional
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Generación de propiedades fisicoquímicas básicas de la plataforma 

SwissADME por medio del código SMILES del flujo de entrada

Tabla 5

Datos de propiedades fisicoquímicas básicas del 

antraceno
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Generación de propiedades fisicoquímicas básicas de la plataforma 

SwissADME por medio del código SMILES del flujo de salida

Tabla 6

Datos de propiedades fisicoquímicas básicas del propano, 1-ciclohexil



24

Obtención de estructuras 3D, coordenadas 3D y energía de optimización 

de los compuestos del flujo de entrada  

Tabla 7

Estructura 3D y energía de 

optimización del antraceno

Tabla 8

Coordenadas del antraceno
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Obtención de estructuras 3D, coordenadas 3D y energía de 

optimización de los compuestos del flujo de salida

Tabla 9 

Estructura 3D y energía de 

optimización del propano, 1- ciclohexano

Tabla 10

Coordenadas del propano, 1- ciclohexano



INTRODUCCIÓN

OBJETIVOS

METODOLOGÍA

ANÁLISIS DE RESULTADOS

CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

26



Conclusiones

• De acuerdo a la búsqueda bibliográfica, se concluye que a pesar de los análisis elementales no se han realizado

estudios que indiquen la composición molecular exacta del residuo atmosférico, el mismo que representa el flujo

de entrada a la unidad destilación al vacío, de forma que se logró generar un listado de trece componentes

principales, presentes en el flujo de entrada de la unidad de destilación al vacío.

• En cuanto a lo recopilado en la búsqueda bibliográfica, debido a que los métodos de análisis tradicionales no han

podido proporcionar la composición detallada de los flujos de salida de la unidad de destilación al vacío, se ha

creado una lista con los compuestos presentes de alquil cilohexanos lineales (LACH) que han sido determinados

mediante espectrometría de masas por cromatografía de gases (GC-MS).

• El análisis de las moléculas en el programa ChemDraw proporciono propiedades químicas básicas tales como

nombre, formula, peso molecular, porcentaje en masa, análisis elemental y estructura en 2D de las principales

moléculas presentes en las corrientes de entrada y salida de la unidad de destilación al vacío.
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• Por medio del uso de la plataforma gratuita del Instituto Suizo de Bioinformática SwissADME se obtuvo

propiedades fisicoquímicas básicas, parámetros de lipofilia y la solubilidad en agua de cada molécula analizada, en

donde se observó que la solubilidad de compuestos orgánicos 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 está diseñado particularmente

para los compuestos orgánicos, 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 destilación al vacío.

Estableciendo que la energía de optimización tiene una relación directamente proporcional con el tamaño de la

molécula y finalmente se utilizó el programa Chemcraft para mejorar la calidad de la gráfica.

• Finalmente todos los resultados obtenidos han sido analizados y tabulados de manera individual, con el propósito

de comparar entre si las propiedades, de forma que se obtuvo moléculas simples como los alquil cilohexanos

lineales y otras moléculas más complejas como los aromáticos policíclicos.
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• Se recomienda utilizar el nombre del compuesto que será analizado en el idioma inglés, debido a que

los programas y la plataforma web tiene la biblioteca de información en ese único idioma.

• Para los archivos creados en el programa ChemDraw se recomienda guardar con formato “MDL

Molfile(*.mol)”, para posterior realizar la optimización de la estructura 3D en el programa Avogadro.

• Cuando se proceda a obtener el dato de energía de optimización del programa Avogadro se

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