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Perfil del equipo de trabajo

Estudiantes de décimo semestre de la licenciatura en Ingenieria Quimica, con
interés en el drea de disefio de procesos, asi como en la intensificacién de los
mismos, interesados en la quimica verde y sus procesos para un mejor
desarrollo sustentable.

Introduccion

El término "Intensificacién de Procesos" (IP), comenz6 a aparecer en las
publicaciones de Europa del Este a mediados de la década de 1960 y

Objetivos por eje

Educacién: conocer metodologias de intensificacién de procesos para el disefio

de procesos sostenibles a través de herramientas computacionales como
Aspen plus ®, Matlab ®, entre otros.

Investigacién: disefiar, simular y optimizar distintos procesos mediante el

software Aspen Plus ®.
e Comunicacién: Generar informacién accesible al publico.

principios de la década de 1970, sin embargo, en ingenieria quimica, la Tirne &

primera aparicion de la intensificacion de procesos tal como la conocemos

hoy estuvo marcada por el articulo sobre la aplicacién de campos centrifugos ot

(los llamados “HiGee") en procesos de destilacion [1], publicado en 1983 por sk - Enferperm
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equipos y técnicas innovadoras que ofrecen mejoras sustanciales en la
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intensificacién de procesos deberia verse como un "proveedor" de nuevos
componentes basicos, a partir de los cuales se sintetizan los sistemas de
procesos, como se muestra en la Figura 1.

Figura 1. Intensificacién de procesos a pequefia y mediana escala. Fuente: “The Fundamentals of Process

Intensification” 2019.

Un concepto que es de suma importancia conocer dentro de la intensificacién de procesos es la quimica verde, conocida también como quimica sostenible, la cual
consiste en disefiar productos y procesos quimicos para reducir o eliminar el uso o la generacién de sustancias peligrosas. La quimica verde se aplica en todo el ciclo
de vida de un producto quimico, incluyendo su disefio, fabricacién y utilizacién. Es por ello que la intensificacién de procesos va de la mano con la quimica verde ya
que ambos tienen el objetivo de disefiar procesos que reduzcan o eliminen la utilizacién y generacién de sustancias peligrosas o toxicas, de tal manera que se tenga
un desarrollo sostenible, debido a esto ultimo es que dentro del concepto de intensificacién de procesos, también se considera como una intensificacién de proceso a
la sustitucién del empleo de sustancias peligrosas o toxicas, por el uso de solventes verdes los cuales actualmente también se encuentran en auge dentro del campo
de la investigacion. En el presente trabajo se muestran cuatro distintos casos de estudio de intensificacién de procesos.

CASO 1: Diseiio del proceso intensificado de captura de CO2 utilizando liquidos

eutécticos profundos

Descripcion General del proyecto

El CO2 es un subproducto de muchos procesos industriales, como lo es la
producciéon de amoniaco sintético, de hidrégeno, fermentacion y sintesis de
ciertos productos quimicos con presencia de monéxido de carbono, siendo
un gas que genera un gran impacto ambiental, como el calentamiento global,
el cambio climatico y las concentraciones de gases de efecto invernadero,
debido a esto se han buscado distintas alternativas para mitigar las
emisiones CO2 y a su vez reducir el impacto ambiental una de ellas es la
captura de diéxido de carbono. La captura de CO2 por emisiones causadas
por combustion en los procesos industriales es llevada a cabo
tradicionalmente utilizando como solvente la monoetanolamina; sin
embargo, se sabe que este solvente es altamente téxico y causa problemas
ambientales, por lo cual se busca una alternativa al uso de este, a través de
los procesos intensificados, en los cuales se busca como alternativa el
empleo de solventes verdes como el caso de los liquidos eutecticos
profundos. Por lo que en el presente trabajo se pretende disefiar y simular
una propuesta intensificada para la captura de CO2 por medio de una
absorcién fisica, empleando el liquido eutéctico profundo de Colina:Urea
(C:U), mediante el uso del software computacional de Aspen plus ®.
Buscando obtener una pureza de al menos un 95% o mas de CO2, y una
recuperacién del mismo de al menos el 95% al final del proceso. Algunas de
las aplicaciones del CO2 recuperado en estado gaseoso son para la
produccién de productos quimicos comerciales, principalmente urea y
metanol, también se emplea en mataderos para el aturdimiento de animales,
aunque el uso mas variado de CO2 se da en estado liquido, alguno de los
ejemplos de aplicacién de este son como disolvente en el descafeinado de
café para reducir la nicotina del tabaco, para limpiar el corcho y evitar el
sabor a este que a veces se detecta en el vino embotellado, y en la extraccién
y fraccionamiento del lUpulo que se utiliza para la elaboracién de la cerveza.
Por todo lo mencionado anteriormente radica la rentabilidad de buscar
recuperar el CO2 de los procesos industriales.
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Figura 2. Diserio secuencial propuesto de captura de CO2

Llevando a cabo la simulacién mediante el software Aspen plus ®,
con las configuraciones mostradas anteriormente se obtienen las
siguientes corrientes de salida de la columna de desorcién final,
mostradas en la Tabla 5.

Tabla 5. Resultados de columna de desorcién
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Resultados alcanzados o productos realizados

Se obtuvo el disefio y simulacién del proceso de obtenciéon de CO2 para una
relacién molar de C:U y agua de 1:2.5. La operacién secuencial del proceso se
muestra en la Figura 2, la cual consta en primera instancia de un absorbedor,
donde se lleva a cabo la absorcién del CO2 con el liquido eutéctico C:U
ademas de algunas trazas de N2 y 02, saliendo por la corriente de fondo,
misma que ingresa a un primer tanque flash, donde este cumple con la
funcién de eliminar casi en su totalidad las trazas de N2 y 02. De tal manera
que se obtenga por la corriente “L” agua y C:U casi en su totalidad.
Posteriormente esta corriente ingresa a un segundo tanque flash donde
nuevamente se elimina otro porcentaje de las trazas de N2 y O2 para que
finalmente esta corriente “L2" ingrese a una torre de desorcién donde se
separa el CO2 con una pureza del 95.67% en fraccién mol y un porcentaje de
recuperacion total de CO2 del 95%.

Para cada una de las unidades del disefio secuencial explicado anteriormente
se realizé un andlisis de sensibilidad, en la simulacién, en donde se fueron
cambiando los valores de las variables, de tal manera que se obtuviera el
arreglo secuencial donde se obtuviera el mayor porcentaje de recuperacién y
pureza de CO2. En las Tablas 1 a 4 se muestran los datos de las
configuraciones 6ptimas para cada unidad, asi como para las corrientes de
entrada.

Tabla 1. Corrientes de Entrada
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Tabla 2. Configuracién de columna de absorcién Tabla 3. Configuracion FL1y FL2
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Tabla 4. Configuracién de columna de desorcién
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Conclusién

Se obtuvo un flujo de recuperacion total de CO2 de 105.226 kmol/h,
en la corriente del domo de la columna de desorcién, de esta
manera en contraste con el valor de CO2 capturado en la columna
de absorcion de 110.7843 kmol/h se logre obtener un porcentaje de
recuperacion y pureza del 95% y 96.67% respectivamente, el valor de
recuperacion podria aumentar, sin embargo, de realizar esto el valor
de pureza de CO2 se reduciria alrededor del 91%, por ello se optd
por una recuperacion significante (95%), aunque de esta manera se
viera disminuido el flujo de CO2 a la salida ya que lo que se busca es
una pureza mayor, puesto que esto a su vez significa una mayor
variedad de aplicaciones del CO2 en distintos procesos industriales.
Sin embargo, los valores de pureza y recuperacién obtenidos son
altos ya que casi se logra obtener una pureza del 97%. Cabe
mencionar que la razén por la que la pureza no se alcanza en su
totalidad al 99% es debido a que este es un proceso de absorcién
fisica y no quimica, y por lo tanto en la etapa de los tanques flash no
se logra cumplir en su totalidad con la separaciéon de O2 y N2. La
quimica verde consiste en disefiar productos y procesos quimicos
para reducir o eliminar el uso o la generacién de sustancias
peligrosas, es por ello que al buscar emplear este tipo de solventes
verdes como lo son los liquidos eutécticos se logra plantear una
propuesta de un proceso intensificado como alternativa, en la cual se
captura el CO2 que se obtiene como desecho de otros procesos para
posteriormente utilizarlo como materia prima. De esta manera se
pretende adecuar los procesos existentes de acuerdo con los
principios de economia circular y quimica verde bajo enfoques de
intensificacion de procesos.

CASO 2: Efectos de la intensificacion de los sistemas de separacion y purificacion
de acetona, caracteristicas y propiedades de control

Descripcion General del proyecto

Este articulo presenta el disefio y optimizacion de sistemas de destilacion
convencional e intensificados para la separacién de mezclas ternarias de la
produccion de Acetona. Tres casos de estudio fueron utilizados para
demostrar las ventajas y limitaciones de las configuraciones de destilacion
convencionales e intensificadas en términos de la optimizacién simultanea de
la composiciéon de un compuesto clave y el consumo energético para su
separacion. Los resultados indican que el desempefio de estos esquemas de
destilacion puede variar sustancialmente cuando la pureza y eficiencia
energética del proceso son los objetivos en conflicto. La secuencia
convencional de destilaciéon directa puede igualar o incluso mejorar el

Resultados alcanzados o productos realizados

Para la realizacion del andlisis de sensibilidad se efectué el estudio
analizando las variables manipulables de cada sistema. Como se puede
observar en la Figura 6, el Sistema Acoplado (SA) presenta un
comportamiento lineal a las variaciones del Flujo de interconexion vapor (V1),
en este sistema podemos observar que para un Flujo de interconexién de
vapor de 10 Kmol/hr la carga térmica tiene un valor de 0.8643, siendo este
valor el minimo alcanzado. El Sistema Petlyuk (SP) presenta una carga
térmica mayor que la convencional, siendo la carga térmica minima
alcanzada de 1.2675, como se puede observar en la Figura 7.
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desempefio de algunos procesos intensificados en las mezclas analizadas. En oa2 -
este trabajo se resalta la importancia de realizar un disefio robusto de E oo ~
secuencias de separacidon multicomponente con la finalidad de evaluar sus E . ,//
ventajas y limitaciones. £ ,f”
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Para este trabajo se tomaron los flujos y composiciones de alimentacién gnuu /,~”
previamente definidos por L. Luyben et, al. Figura 3. Considerando un flujo 0@ o
de alimentacién en este estudio de 51.96 kmol/h. La composiciéon del flujo -
para la corriente de alimentacién fue de 67% mol de IPA y 35% mol de agua; o8 - 1 N - " - p

320 Ky 0.999 atm. Todas las configuraciones propuestas fueron simuladas
mediante el uso de Aspen Plus V11. Mediante el uso de las propiedades
fisicas del modelo termodindmico UNIQUAC. Los objetivos de purezas
minima fueron fijados en 99% para la acetona, 98.9% para el agua y 62% de
IPA en el destilado.
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Figura 3. Sistema convencional.

El objetivo es evaluar los aspectos energéticos y de control de los sistemas
intensificados, respecto al sistema convencional. Los esquemas estudiados
se muestran a continuacién: Sistema convencional (SC) Figura 3, Sistema
Térmicamente Acoplado (SA) Figura 4c, Sistema Petlyuk Figura 5c.

‘_q.

L N— T

3 TpE— =
1.

]

Flujor de intercanexidn vapar (Kmolfhr]

Figura 6. Carga térmica para el Sistema Térmicamente Acoplado (SA).

Figura 7. Carga térmica para el Sistema Petlyuk (SP).

Por ello para el indice de Sensibilidad (SI), como se muestra en la Figura 8, se
logra observar que los valores minimos son los asociados al Sistema
Convencional (SC), ya que este sistema al perturbarse en la corriente de
alimentaciéon de la columna C1 sufre una propagacién lineal de esta
perturbacion hacia la columna C2, debido a las dimensiones de la columna se
logra amortiguar la perturbacién en la corriente de alimentacién en la
columna C1 para posteriormente reducir el efecto de esta variacién en la
columna C2.

Para el analisis del NUumero de Condicion se puede observar en la Figura 9,
que el sistema convencional es mas inestable ante las perturbaciones de las
variables manipulables ya que en todos los porcentajes de perturbacion
presenta los valores mas grandes, asi mismo, se puede observar que a
perturbaciones grandes el Sistema Petlyuk (SP) es el que presenta los
menores valores de Numero de Condicion, esto se asocia a que los reciclos
presentes en el sistema ayudan a amortiguar la perturbacién de las variables
manipulables, también podemos observar que para el Sistema Acoplado (SA)
el nimero de condicién permanece constante ante todos los porcentajes de

S perturbacién, es decir el sistema es menos inestable que el Sistema
~ & Convencional (SC) pero este comportamiento se mantiene constante ante
[: == todos los porcentajes de perturbacion.

[IEr TR P ]

s S

Figura 4. Sistema térmicamente Acoplado.

Se llevé acabo el analisis de dos sistemas intensificados y un sistema
convencional para la purificacién de acetona. Se realizé un andlisis del
consumo energético tomando como criterio la carga térmica. Ademas, se
realizé un estudio de las propiedades de control de los sistemas utilizando
como criterios el indice de sensibilidad y el nimero de. Para llevar a cabo la
optimizacién de los flujos de interconexién para los sistemas: Térmicamente
Acoplado (SA) y Petlyuk (SP). Hay que considerar que la Acetona, Agua e IPA
deben ser recuperados con una pureza molar de 99%, 98.9% y 62%
respectivamente. Para ello se realizaron variaciones escalonadas de 0.001%
respecto al valor nominal. Una vez obteniendo los modelos 6ptimos de cada
sistema de estudio se realizé un estudio de control a frecuencia cero, los
modelos se obtienen mediante el simulador Aspen Plus V11. Para ello se
implementé una perturbacién partiendo del punto de operacién nominal.
Con una magnitud de +0,5 % de cada variable manipulable.
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Figura 5. Sistema Petlyuk
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Figure 8. Indice de sensibilidad de los sistemas.
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Figure 9. Nimero de condicién de los sistemas.

CASO 3: Modelacién e intensificacion de un proceso para produccioén de butanol a
través de biomasa lignocelulésica proveniente de desechos agricolas.

Descripcion General del proyecto

Modelacién de un proceso para la produccién de butanol a través de
biomasa lignocelulésica y su intensificacién con la implementacién de SFS
(sacarificacion y fermentacién simultdnea). Se realizo un modelado de la
produccién de alcoholes a partir de biomasa lignocelulésica proveniente de
desechos agricolas, el bagazo de cafia fue utilizado como materia prima para
la extraccion de azucares recuperados por un pretratamiento e hidrolisis
enzimatica para su posterior fermentacion. Para el pretratamiento fueron
propuestos dos distintos procesos; base diluida y agua caliente, luego el
proceso de hidrolisis fue modelado con los rendimientos reportados de los
cocteles comerciales Cellic CTec2 Novozymes ® a posteriori en la
fermentacién se utilizé la bacteria Clostridium acetobutylicum. Para el caso
de la intensificacién se modelo un sistema SFS (sacarificaciéon y fermentacién
simultanea), donde las enzimas hidroliticas y microorganismos fermentativos
estan en el mismo reactor, lo cual permite un reducir los costos de inversién
de forma significativa.

Figura 10. Esquema del proceso de la ruta convencional.

Modelo intensificado

Este modelo se obtuvo mediante la programacién integrada de los modelos
cinéticos correspondientes a la etapa de hidrolisis enzimética y fermentacién
[12-15]. Se utiliz6 el entorno de programacién Matlab (The MathWorks,
Natick, MA).

¢ Hidrolisis enzimatica

En la hidrolisis enzimética se sigui6 el modelo cinético propuesto por Kadam,
el cual muestra la secuencia de hidrolisis de celulosa simplificada. La
secuencia de reaccién y datos se describen en Kadam et al. (2004).

e Fermentacién

Para el modelo cinético de fermentacién se programé el modelo metabdlico
on-off propuesto por Shinto que describe el consumo de glucosa y xilosa
usando la bacteria Clostridium acetobutylicum. La ruta metabdlica y datos
estan reportados en Shinto et al. (2008).

Figura 11. Esquema del proceso de la ruta intensificada

Para el modelo intensificado se deben de unir los dos modelos matematicos
de Shinto y Kadam, de manera que se ejecuten los modelos
simultdneamente, esto con la finalidad de tener solo la entrada de la
biomasa preparada y obtener directamente el producto ABE, ahorrandose un
equipo en el proceso.

Modelo Convencional

Se monto una plataforma en Microsoft Excel® con los datos y modelos
pertinentes, de tal forma que se puede saber el rendimiento de solventes en
funcién de la composicion de la materia prima y el flujo disponible.

e Pretratamiento:

Para la parte del pretratamiento se usaron dos propuestas donde se modelo
la conversién de glucano a glucosa y xilano a xilosa, en cada una
respectivamente, las composiciones de la materia prima y las conversiones
de los pretratamientos, en agua liquida caliente y base diluida fueron
recabadas de Goa et al. (2013).

¢ Hidrolisis enzimatica:

Para el caso de las corrientes provenientes de los pretratamientos de agua
caliente y base diluida, se modelo en base a los datos presentados en Gao et
al., haciendo uso del coctel Cellic CTec2 Novozymes ®.

e Fermentacion:

Se opto por una fermentacién tipo ABE usando la bacteria
Clostridium acetobutylicum, el modelo de produccién de
solventes en funcién de concentraciones de azucares iniciales
e provenientes de la corriente de la hidrolisis, se determiné con
los datos reportados en Fond et al., con esto se logré
determinar la conversion de glucosa y xilosa a cada uno de los

solventes en funcién del tiempo.

Resultados alcanzados o productos realizados

Modelo convencional

El Siguiente grafico muestra la conversion de glucosa y xilosa en la
produccion de los alcoholes.

Modelo intensificado
En la siguiente figura se puede apreciar las concentraciones obtenidas para
la produccién y el consumo de reactivos por los modelos matematicos de

Kadam para la hidrdlisis y de Shinto para la fermentacion.

fah

Comparacion
| Cinético Experimental
Compuesto
g/ke kg/h glke kash
Tabla 6. Resultados hidrdlisis enzimatica
| Cinético Experimental f
Compuesto Concentracion Concentracion I :
g/l g/l i

P A T —
15.24 | 1613 |

__Ftanol | 24 | 265 |

Tabla 7. Resultados fermentacién

Conclusion

Figura 14. (a) Produccién de glucosa por hidrélisis enzimatica Kadam, (b) Produccién ABE
modelo cinético de Shinto.

Las ventajas del del método SSF (sacarificacién y fermentacién simultaneas) es que aunque los rendimientos son bastante similares a la rta convencional
(sacarificacion y fermentacién separadas) los costos se disminuyen por ser menos reactores en el proceso, dando como resultado un proceso industrial
econémicamente mas atractivo, debido a que el costo por cantidad de productos disminuye aprozimadamente un 15%.

CASO 4: Produccion sustentable de metiltrietoxisilano (MTES).

Descripcion General del proyecto

En la actualidad, el estudio de nuevos materiales ha significado un gran
avance y conlleva a su vez un avance tecnolégico al ofrecer nuevas
caracteristicas y propiedades, asi como mejoras a los materiales
convencionales. Es por esto por lo que, las Ultimas décadas, suponen un gran
auge al estudio de materiales novedosos y procesos de produccién bajo el
marco de la quimica verde, tratando de hacerse participes de la economia
circular para asi tener productos y procesos limpios que permitan a la
industria crecer y cubrir la demanda del mercado global, evitando afectar al
medio ambiente y al personal.

El caso de estudio es la produccién del compuesto Metiltrietoxisilano (MTES)

Resultados alcanzados o productos realizados

La reacciéon de obtencién del compuesto de interés se lleva a cabo en un
reactor tipo RCTA (REACTOR CONTINUO DE TANQUE AGITADO) de una
capacidad de 212.85 L y un didmetro de 0.4487m esto fue calculado con la
intenciéon de cubrir una demanda diaria de 100 Ib/mol de MTES,
considerando la conversién lograda que fue del 66.67% con respecto al
reactivo en exceso.

—— Mo

a partir de la reacciéon de Metiltriclorosilano con Etanol simplificando los "
pasos intermedios de |a reaccién debido a los escasos estudios publicados de —_— e
la cinética de la reaccién en cuestién. Dicha reaccién se simplifica como se

muestra en la Ec. 1: e e

CH,SiCl, + 3C,HsOH — C;H,50,5i + 3HCL Ec.1

El objetivo de este estudio es disefiar un proceso amigable con el medio
ambiente, que satisfaga las necesidades del mercado actual y que
proporcione una pureza determinada del compuesto.

La importancia de este compuesto es la gran amplitud de aplicaciones que
van desde la resina de silicio, aceite de fenilmetil silicona, asi como agente
impermeabilizante. EIl MTES como aditivo en este Gltimo caso permite que el
recubrimiento respire y asi se minimice el deterioro o dafio en la interfaz del
recubrimiento y la superficie.

Otra aplicacién importante es gracias a su tendencia a hidrolizarse; tiene la
capacidad de reaccionar con hidréxidos de metales alcalinos, produciendo
alcoxidos de silice de metales alcalinos aplicado a la industria de la
construccién como recubrimiento para algunos materiales.
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Figura 13. Composicién en estado estacionario VS ndmero de plato.

Figura 12. Perfil de concentraciones (Conc. (g/L) VS tiempo) de la produccién de
L metiltrietoxisilano ., ,
El disefio de la columna de platos para la separacién se llevéd a cabo

considerando los puntos de ebullicién de los reactivos y productos, asi como
sus constantes de Antoine para obtener sus presiones de vapor y calcular las
composiciones en el equilibrio.

Se simulé en el software Matlab ® una columna de platos tradicional, donde
los grados de libertad estan representados por las variables: Tiempo de
operacién (ti), nimero de platos (Nt), plato de alimentacion (Nf), coeficiente
de retencién en las zonas de la columna (M, Mo, Mi), carga térmica (V) y la
relacién de reflujo (R) donde cada una de ella forman pieza clave para la
obtencién del MTES a 98% y que nos garanticen las mejores condiciones de
operacion.

Para llevar a cabo la simulacién del proceso de separacién, primero se realizé
un anélisis termodindmico donde se estudié el equilibrio quimico por etapas.
Se utilizaron los parametros de Antoine para calcular en cada etapa la “k” de
equilibrio y sus correspondientes composiciones en liquido y vapor.
Posteriormente, se llevé a cabo un andlisis de sensibilidad para determinar
cudles variables dentro del cédigo tienen un mayor efecto en el perfil de
concentraciones dentro de la columna. En este punto, se hace una variaciéon
del vapor que ingresa a la columna, del nimero de etapas y la etapa de
alimentacién, asi como de factores de retencién M, MO y M1, obteniendo
como consecuencia distintos perfiles de composicién VS nimero de plato.

El resultado mas aceptable fue de 32 platos, alimentado en el plato #15.

Se espera obtener un proceso convencional viable, que sea efectuado bajo
las demandas de la quimica verde y que pueda ser intensificado para
minimizar el impacto medioambiental y maximizar la rentabilidad del
proceso.

Conclusion

La finalidad de la intensificacién de procesos es el buscar, desarrollar e implementar nuevas tecnologias con aplicacién en los procesos industriales, puesto que con
estas tecnologias nuevas se busca disefiar equipos mas eficientes, de menor tamafio, de menor consumo energético, y con uso de materias primas mas verdes, puesto
que al disefiar equipos eficientes en los aspectos mencionados anteriormente se ve reducido el impacto ambiental que se tiene dentro del proceso, asi como los costos
de operacion y de servicios del mismo, lo cual trae consigo un beneficio extra para las empresas. Ademas de que la seguridad mejora bastante, porque en lugar de tener
dos o tres equipos, se tiene uno solo y el riesgo de operaciéon se reduce a un solo equipo que se deba estar monitoreando, debido a esto es que es de mucha
importancia el estudio de estas nuevas alternativas de procesos, asi como la importancia de los investigadores que dedican tiempo de investigacién e ingenio para el
desarrollo de dichas tecnologias. Tal como se mostré en los resultados de los cuatro casos previamente mostrados en donde se analizaron e intensificaron procesos
para una disminucién de los factores mencionados anteriormente, de tal manera que estos contribuyan a un avance para el desarrollo sostenible del pais.
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