JAERRAL ANIORSNY
&om

- =el/ \"?Q“
T

UNIVERSIDAD NACIONAL AUTONOMA DE MEXICO

FACULTAD DE QUIMICA

IMPLEMENTACION DE LA TECNICA DE DESTILACION SIMULADA
(SIMDIS) Y SU UTILIZACION EN EL DETERMINACION DE NUMERO
DE OCTANO Y CETANO DE MUESTRAS COMERCIALES MEDIANTE
REGRESION LINEAL MULTIPLE, HACIENDO USO DE
CROMATOGRAFIA DE GASES Y ESPECTROSCOPIA DE MASAS.

(TESIS)

QUE PARA OBTENER EL TITULO DE

INGENIERO QUIMICO

PRESENTA

AGUILAR MEJIA DANIEL

CIUDAD DE MEXICO. 2019




e e

Universidad Nacional - J ~  Biblioteca Central
Auténoma de México -

Direccion General de Bibliotecas de la UNAM
Swmie 1 Bpg L IR

UNAM - Direccion General de Bibliotecas
Tesis Digitales
Restricciones de uso

DERECHOS RESERVADQOS ©
PROHIBIDA SU REPRODUCCION TOTAL O PARCIAL

Todo el material contenido en esta tesis esta protegido por la Ley Federal
del Derecho de Autor (LFDA) de los Estados Unidos Mexicanos (México).

El uso de imagenes, fragmentos de videos, y demas material que sea
objeto de proteccion de los derechos de autor, serd exclusivamente para
fines educativos e informativos y debera citar la fuente donde la obtuvo
mencionando el autor o autores. Cualquier uso distinto como el lucro,
reproduccion, edicion o modificacion, sera perseguido y sancionado por el
respectivo titular de los Derechos de Autor.



JURADO ASIGNADO:

PRESIDENTE: Profesor: Manuel Vasquez Islas

VOCAL: Profesor: Rogelio Cuevas Garcia
SECRETARIO: Profesor: José Oscar Humberto Pérez Diaz
ler. SUPLENTE: Profesor: Alejandra Mendoza Campos

2° SUPLENTE: Profesor: Alberto Castellanos Campillo

SITIO DONDE SE DESARROLLO EL TEMA: UNIVERSIDAD NACIONAL AUTONOMA
DE MEXico, CONJUNTO E, LABORATORIO 225, UNICAT (UNIDAD DE CATALISIS).

ASESOR DEL TEMA:

DR. ROGELIO CUEVAS GARCIA

SUPERVISOR TECNICO:

Mtro. en Ciencias Gilberto Alonso Ramirez

SUSTENTANTE:

DANIEL AGUILAR MEJIA



AGRADECIMIENTOS

Agradezco el apoyo financiero de reactivos al Programa de Apoyo a Proyectos de
Investigacion e Innovacion (PAPIIT DGAPA-UNAM IN-113518) y al Programa de
Apoyo a la Investigacion y al Posgrado (PAIP 5000-9072).



RESUMEN

Desde el afio 2010 a la actualidad (2019), en México ha aumentado la cantidad de
CO2 (dioxido de carbono) como consecuencia de la combustion de carburantes

(principalmente gasolina y diesel) en vehiculos con motores de combustion interna.

La emisidbn de contaminantes proveniente de los vehiculos, es un fenbmeno
inevitable, el cual representa un riesgo para la salud de los seres vivos, toda vez
que contribuye a la formacién de gases de efecto invernadero, siendo necesario
mejorar la calidad de los carburantes para su mejor aprovechamiento, lo que

generaria la disminucién de emisiones contaminantes.

Actualmente, la forma de evaluar el cumplimiento de calidad y requerimientos
ambientales para combustibles en México, corresponde a la NOM-016-CRE-2016
(especificaciones de calidad de productos petroliferos), y la NOM-086-SEMARNAT-
SENER-SCFI-2005 (especificaciones de los combustibles fésiles para la proteccion
ambiental). EI cumplimiento de algunos requerimientos establecido en las normas,
necesita el uso de equipos de gran tamario y alto costo, por ejemplo: para evaluar
la capacidad antidetonante de la gasolina, se realiza mediante un motor
monocilindrico, complicAndose su adquisicién y acceso en la mayoria de los
laboratorios. Por lo que la finalidad de esta tesis, es demostrar una forma alternativa
para estimar la capacidad antidetonante/detonante, misma que se desarrollé
validando el procedimiento con una muestra comercial de gasolina de indice de
octano (Anti-knock index, AKI) conocido (87 octanos) y un niumero de cetano (CN)
mayor a 45 para el diésel.

Por lo anteriormente descrito, en esta tesis se desarrolla una forma alternativa de

estimar el AKly CN la cual consiste en:

Implementar la técnica de destilacion simulada (Simulate Distillation, SimDis) de
acuerdo a los métodos de prueba ASTM D3710 (método estandar para la

determinacion de las temperaturas de ebullicion de la gasolina por cromatografia de
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gases) para la gasolinay ASTM D2887 (prueba estandar para la distribucion de las

temperaturas de ebullicion de fracciones de petrdleo por cromatografia de gases)

para el diésel.

Caracterizacion de los carburantes mediante cromatografia de gases (GC) y

espectrometria de masas (MS).

Finalmente, la estimacion del AKI como un promedio del nUmero de octano de

investigacion (Research Octane Number, RON) y nimero de ocano de motor (motor

octane number, MON) calculadas por regresion lineal multiple (ecuacién generada

de 51 gasolinas publicadas); y la estimacion del NC mediante la curva de destilacion

y densidad de la muestra de diésel comercial.

Los resultados obtenidos son:

Mayor resolucion en los cromatogramas obtenidos por cromatografia de
gases (GC) para las muestras comerciales y estandares de calibracion de los
métodos de prueba ASTM D3710 y ASTM D2887.

Mejor identificacibn de los componentes en las muestras comerciales
mediante GC y espectrometria de masas (MS). Se identificaron 138
compuestos para la gasolina y 190 para el diésel, los cuales fueron
clasificados en parafinas, iso-parafinas, olefinas, naftenos, aromaticos

(composicion PIONA) para el analisis de las curvas SimDis.

Obtencion del AKI como un promedio del nimero de octano de investigacion
(RON) y numero de octano de motor (MON) a partir de los componentes
quimico identificados por GC-MS en la gasolina comercial, estimando los
valores de RON y MON mediante regresion lineal multiple. Los valores
estimados son 93.38+4.41 para RON, 89.58+2.74 MON y un indice de octano
(AKI) de 91.48.



- A partir de los datos obtenidos de la curva de destilacion y la densidad a
15.6°C (60 F), se estimO el indice de cetano mediante la ecuacion
recomendada por el método de prueba ASTM D976. Obteniéndose un
ndamero de cetano calculado de 50 mediante la ecuacion de ETHYL
Corporation la cual es funcién del indice de cetano.

- Se valida la hipétesis planteada, la cual propone que los nUmeros de octano
(RON y MON) y el numero de cetano (CN) son funcion de los componentes

gue conforman la mezcla carburante.
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DESCRIPCION DEL TRABAJO

Se realizé una metodologia para la estimacion del indice de octano (AKI) y nimero
de cetano (CN), a partir de los componentes quimicos de las muestras carburantes.
Aspecto que conlleva a determinar la composicion del combustible empleado y los
efectos que existen entre las moléculas que conforman la mezcla de cada
carburante, para poder ser aplicado a una ecuacién por propiedades molares
parciales (generada por regresion lineal multiple de gasolinas publicadas),
implicando la caracterizacion de los combustibles comerciales (gasolina magna 87
con un indice de octano de 87 y diésel con un numero de cetano minimo de 45),
obtenidos de una gasolinera ubicada en boulevard Manuel Avila Camacho. El
método propuesto consistié en implementar la técnica de destilaciéon simulada
(Simulate Distilation, SimDis) mediante los métodos de prueba ASTM D3710
(distribucion de las temperaturas de ebullicion de la gasolina y sus fracciones por
cromatografia de gases) parala muestra de gasolinay la ASTM D2887 (distribucién
de las temperaturas de ebullicién de fracciones derivadas del petréleo crudo) para
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la muestra de diésel, con el propésito de la generacion de sus curvas de destilacion
mediante cromatografia de gases (GC); aunado a esto, se realizdé espectrometria
de masas (MS) en ambas muestras comerciales para su caracterizacion; finalmente,
se estimo el AKI como el promedio de numero de octano de motor (MON) y nimero
de octano de investigacion (RON), los cuales se determinaron mediante el uso de
una ecuacion de regresion lineal multiple como funcion del contenido en volumen
de composicion PIONA (parafinas, iso-parafinas, olefinas, naftenos, aromaticos y
adicionalmente, oxigenados), para la validacion del método se compara el resultado
con valores publicados por el Instituto Mexicano del Petréleo. Para el caso del
diésel, se realizé GC-MS en la muestra comercial, pero a diferencia de la gasolina,
la estimacion del nUmero de cetano se realizé mediante la ecuacién propuesta por
la ASTM D976 (Método de prueba estandar para indice de cetano calculado) la cual

implica el uso de los resultados de la curva de destilacion y la densidad del diésel.

También se logré mejorar los resultados de los métodos de prueba ASTM D3710 y

ASTM D2887, se describen a continuacion las mejoras:

- Una mayor resolucion en los cromatogramas debido al uso de una columna
empacada mas eficiente.
- Lo anterior permiti6 una mejor identificacion de los componentes en las

muestras comerciales.

JUSTIFICACION

Como consecuencia de la dificultad que representa el acceso de un motor CFR
(motor monocilindrico que mide la capacidad antidetonante de un carburante) en la
mayoria de laboratorios debido a su costo, tamafio e importancia como criterio de
calidad de control de emisiones para vehiculos con motores de combustion interna;

es necesario la implementacion de un método que sea comparable a los limites
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establecidos de capacidad antidetonante por las Normas Oficiales Mexicanas NOM-
086-SEMARNAT-SENER-SCFI-2005 (Especificaciones de los combustibles fosiles
para la proteccion ambiental) y NOM-016-CRE-2016 (especificaciones de calidad
de productos petroliferos). Asimismo, otros requisitos que resultan de importancia
para el cumplimiento de las NOM’s corresponde a la curva de destilacion y
contenido de parafinas, iso-parafinas, olefinas, naftenos y aromaticos (composicion

PIONA). Por lo que es necesario el desarrollo de una metodologia que:

1) Estime el numero de octano del motor (MON) y numero de octano de
investigacion (RON) para la obtencion del indice de octano (AKI) de la
gasolina; y el numero de cetano (CN) para el diésel. Los cuales sean
comparables con los resultados que se obtendrian si se realizara la prueba

de antidetonacion/detonacién en un motor de prueba CFR.

2) Estime las curvas de destilacion y el porcentaje en volumen de composicién
PIONA para la gasolina y diésel (debido a que son los productos derivados

de la refinacion del petréleo de mayor venta en el pais).

HIPOTESIS

Se han desarrollado modelos que estiman los niumeros de octano de investigacion
(RON) y numero de octano de motor (MON) para el célculo posterior al indice de
octano (AKI); sin embargo, no proporcionan informacion con respecto a los efectos
gue tendria un tipo de molécula u otra en la mezcla. Por otra parte, el sentido de la
guimica nos hace pensar que todas las propiedades de la mezcla dependen de sus
componentes quimicos. En el indice de octano y numero de cetano, aunque

diferentes, ambos son funcion de su composicién; por lo que podemos plantear que:
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Los nimeros de octano (RON y MON) y el numero de cetano (CN) son una funcion

de la composicion del carburante.

Por lo que se propone que, es posible establecer una relacion entre el contenido de
cada componente y los ON y CN final. Para ello se utilizara regresion lineal multiple,
con la finalidad de generar un modelo que estime los ON que proporcione
informacion de su comportamiento entre los tipos de hidrocarburos presentes en el
combustible a nivel PIONA (parafinas, iso-parafinas, olefinas, naftenos vy

aromaticos) y adicionalmente, compuestos oxigenados.

Para el caso del diésel, se estimard mediante su curva de destilacién y densidad, la

cual, al igual que la gasolina, dependen de la composicion.

OBJETIVOS

Objetivos generales

1) Estimar el nimero de octano de investigacion (RON) y nimero de octano de
motor (MON) mediante la implementacion de la técnica de destilacion
simulada (Simulate Distillation, SimDis) y espectrometria de masas (MS) de
una muestra de gasolina comercial de octanaje conocido (gasolina magna de
87 octanos) con una ecuacion de regresion lineal multiple (generada de 51
gasolinas de numeros de octano y porcentaje en volumen de parafinas, iso-
parafinas, olefinas, naftenos y aromaticos, conocidos) para la obtencion del

indice de octano (AKI).

2) Estimar el indice y nimero de cetano (CN) a partir de la curva de SimDis y

densidad de una muestra comercial de diésel (hamero de cetano minimo de
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45) mediante la ecuacion propuesta por el método de prueba ASTM D976
(método de prueba estandar para la estimacion del indice de cetano
calculado) y la ecuacion de Ethyl Corporation para el calculo de niumero de

cetano de la muestra comercial diésel (numero de cetano minimo: 45).

Objetivos particulares

1) Caracterizacion de la gasolina y diésel comerciales de acuerdo con los
método de prueba ASTM D3710 (método de prueba estandar para la
determinacién del rango de temperaturas de ebullicién de la gasolina y
sus fracciones por cromatografia de gases) y D2887 (método de prueba
estandar para la determinacién del rango de ebullicién de las fracciones
del petroleo por cromatografia de gases); pero, con una columna capilar
gue permite una mejor separacion de los componentes en la gasolina y
diésel, y su identificacion por espectrometria de masas a nivel de
composicion PIONA (parafinas, iso-parafinas, olefinas, naftenos,
aromaticos y adicionalmente oxigenados).

2) Reproduccion de las curvas SimDis del método de prueba ASTM D3710
y D2887.

3) Determinacién de los coeficientes para los modelos (ecuaciones 1y 2)
utilizando datos de composicion PIONA (parafinas, iso-parafias, olefinas,
naftenos y aromaticos) de 52 gasolinas publicadas (anexo 1Ay 1B), para

la estimacién del AKI (ecuacion 3).

RON 1209
ip20% * V. %

RON 209
RON = B + By Ti1 —22 % y; * RONpz00, + Bip L1 RON D i

i=1
RONp,

RON 4209 RON 209
n 020% n n20%
RONipZO% +.Bo 21 RON, * Vi *RONOZO% +Bn21 RONy, *Yi*x

RON ;4500 RON 0

n a20% n 0x20%

RONnZO%"'BaZl *Yi *RONaZO% + ﬁonl * Y *
RON, RONox

RON,y209 woe ore o (1)
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MON 3209
ip20% V. %

MON 209
MON = By + By Zila =50 = * Vi * MONpaoy, + Bip X3 =505+ 3,

i=1
MONp,

MON 209 MON 209
n 020% n n20%
MONipz00, + Bo 21 =15y * Vi * MONogoy, + B X1 =00 = % i *

n MON g0y n MON x200
MONnZO%-l'.BaZl O*yi*MONaZO%-l' ﬁoxz O*yi*

MON, 1 Mon,,
MON, 5200 - - (2)
AKI = w ...... (3)
Donde

RON= Numero de octano de investigacion.

MON= Numero de octano del motor.

AKI= indice de octano.

Bpiona-ox= Coeficientes estimados mediante regresion lineal multiple para
parafinas, iso-parafinas, olefinas, naftenos, aromaticos y oxigenados.
Yi=fraccion volumen del compuesto determinado por CG.

RON20%= valor de RON al 20% de una mezcla hipotética de composicion:
20% de la molécula pura con 80% (60:40 de iso-octano, n-heptano).
MON20%= valor de MON al 20% de una mezcla hipotética de composicion:
20% de la molécula pura con 80% (60:40 de iso-octano, n-heptano).

4) Determinacion del niumero de cetano mediante su curva de destilacion y
densidad, siguiendo la ecuacion de estimacion del Método de prueba
ASTM D976 (Método de prueba estandar para el indice de cetano
calculado de combustibles destilados).

5) Obtencion de una mejor resolucion de los componentes de estandar de
calibracion a las obtenidas en la norma ASTM D3710.

6) Estimacion de algunos requerimientos (RON, MON y AKI de la gasolina;

CN del diésel; composicién en volumen a nivel PIONA y curvas de
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destilaciéon de ambas muestras) de las Normas ambientales NOM-016-
CRE-2016 (especificaciones de calidad de productos petroliferos), y
NOM-086-SEMARNAT-SENER-SCFI-2005 (Especificaciones de los
combustibles fosiles para la proteccion ambiental) para la gasolina y
diésel.
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1. INTRODUCCION
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1.1 Situacion actual en México

México es un pais que ha tenido un crecimiento demogréfico segun lo reportado en

el INEGI (Instituto Nacional de Estadistica y Geografia), se estima que la poblacion

actual en México corresponde a 126,740,000 millones de habitantes [1] (tabla 1y

figura 1) y de acuerdo a la tendencia, se espera que el nimero de habitantes en el
pais hacienda a 500,000,000 de habitantes.

Tabla 1.1-1 Crecimiento demogrdfico en México del afio 1910 al 2015
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Figura 3.1-1 Grdfica de crecimiento demogrdfico en México del afio 1910 al 2015
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Uno de los fenédmenos derivados de dicho crecimiento es el aumento de adquisicién

de vehiculos, los cuales, actualmente representan una necesidad para transporte

publico y privado. En la tabla 2 se muestra el parque vehicular del afio 1991 al 2018

registrados por los gobiernos estatales y municipales [2], y se grafican en la figura

2, en la cual se observa un aumento considerable del parque vehicular y su

tendencia a aumentar para afos posteriores.

Tabla 1.1-2 Parque vehicular registrado por los gobiernos estatales y municipales del afio 1991 al
2018 en México.
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Figura 1.1-4 Parque vehicular registrado por el gobierno y municipios del afio 1990 al 2018
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Uno de los problemas que genera el aumento de vehiculos con motores de
combustion interna és el incremento de contaminantes como consecuencia de la
guema del carburante en el motor, los cuales representan un riesgo para la salud
humana ademas de contribuir a los gases de efecto invernadero. Los
contaminantes generados como consecuencia del proceso de combustion en el
motor, corresponden a altos niveles de didxido de carbono (CO2), 6xidos de
nitrogeno (NOXx), 6xidos de azufre (SOx), hidrocarburos no quemados y compuestos
organicos volatiles, debido a los contenidos de hidrocarburos y heteroatomos (S y
N principalmente) en el carburante, en la figura 1.1-3 se muestran las
concentraciones de gases de efecto invernadero en la atmosfera, derivada de varias
fuentes (transporte, industria energética, industria manufacturera y de construccion,
emisiones fugitivas, ganado, etc.) del afio 2010 al 2016 de acuerdo con el inventario
nacional de emisiones y contaminantes de efecto invernadero [3], y de las cuales el
68% de las emisiones totales representan los contaminantes emitidos

especificamente de fuentes moviles.

Emisiones de gases de efecto invernadero de diferentes fuentes

450
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Figura 1.1-3 Gases de efecto invernadero (de acuerdo con el Inventario Nacional
de Efecto Invernadero): CO; (Didxido de carbono), CH, (Hidrocarburos voldtiles),
N,O (6xido nitroso), CN (carbén negro), HFC (Hidrofluorocarbonos), SFs
(Hexafloruros de azufre).
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De acuerdo con la Organizacion para la Cooperacion y el Desarrollo Econémico
(OCDE), en su prospectiva para el afio 2050, estimo6 que la contaminacion del aire
se convertira en la principal causa ambiental de mortalidad prematura en el mundo.
Dicho estudio ubica al ozono como una de las 5 principales causas de muerte infantil
y estima que es probable que los paises de la OCDE (entre los que se encuentra
México) presenten una de las tasas mas altas de muerte prematura a causa del
ozono troposférico [4], debido al envejecimiento y concentracion de la poblacién en

las zonas urbanas (figura 1.1-4).
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Figura 1.1-4 Prospectiva de 2010, 2030 y 2050 de las muertes
prematuras a causa de riesgos ambientales en México.

En la tesis de maestria desarrollada por Paule Calderédn Luis Fred °'en 2015, sefiala
que el porcentaje de compuestos contaminantes de vehiculos a gasolina de alta
compresion con catalizador generan un menor porcentaje en volumen de
compuestos contaminantes cuando es usado carburantes de mayor calidad

(gasolinas con mayor resistencia a la detonacion).

Las normas de calidad para el control de emisiones de los carburantes son
establecidas en las Normas Oficiales Mexicanas NOM-016-CRE-2016 [6]
(especificaciones de calidad de productos petroliferos), y la NOM-086-SEMARNAT-
SENER-SCFI-2005 [7] (especificaciones de los combustibles fosiles para la

proteccion ambiental), las cuales tienen como propésito cumplir con los
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requerimientos energéticos y control de emisiones en los vehiculos de combustién.
En esta tesis, nos enfocaremos solamente en los combustibles gasolina y diésel, ya

gué ambos combustibles son los de mayor venta en México [8] (figura 1.1-5).
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Figura 1.1-5 Combustibles derivados de la refinacion del petrdleo
mds vendidos en México.

Estas normas instruyen que las medidas de las propiedades antidetonantes de los
carburantes son mediante los métodos de prueba ASTM D2699 (prueba estandar
para el nimero de octano de investigacion de combustibles en motores de ignicién
por chispa, RON), ASTM D2700 (prueba estandar para el nUmero de octano de
motor de combustibles en motores de ignicion por chispa) para la gasolinay ASTM
D613 (prueba estandar para determinar el nimero de cetano del diésel, CN) para el
diésel. En la aplicacion de las pruebas estandar ASTM D2699, ASTM D2700 y
ASTM D613 se usa un motor CFR de la marca Waukesha (figura 1.1-6), en la cual
se compara la detonacion producida por el combustible a condiciones especificas
para cada prueba, con una mezcla de referencia establecida por el método de

prueba empleado.
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Figura 1.1-6 Motor CFR de la marca Waukesha, usado para medir las propiedades antidetonantes
de un combustible.

Algunas de las dificultades que presenta el motor CFR es su alto costo (US$ 350
000), y gran tamafo, lo cual dificulta el acceso en algunos laboratorios; otro
inconveniente, es que el uso del motor para la implementacion de los métodos
ASTM D2699, ASTM D2700 y ASTM D613 es que solo permite medir el nivel de
detonaciéon del carburante y no proporciona informacion con respecto a los
compuestos que lo conforman, aspecto que es de importancia para un control de

los contaminantes que se pueden producir.

El nimero de octano de motor (motor octane number, MON), nimero de octano de
investigacion (research octane number, RON) y nimero de cetano (cetane number,
CN) dependen de la composicion quimica del carburante. Asi, un método alternativo
para su evaluacion consiste en la estimacion del RON, MON mediante ecuaciones
lineales y no lineales que dependen de las concentraciones molares parciales, las
cuales requieren la determinacién de los volimenes y tipos de compuesto del cual
esta constituido el combustible. En el caso de CN, una forma alternativa de su
estimacion es mediante su curva de destilacion y densidad, las cuales dependen al

igual que la gasolina, de la composicion quimica del diésel.
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Nosotros creemos que entonces; si conocemos cual es la composicion del
combustible se podrian sin ningun problema a) Generar la curva de destilacion
(TBP: true boiling point) de la gasolina y diesel, b) Estimar el RON y MON y c¢) en
su caso el CN. Esto implicaria una caracterizacion del combustible para la
determinacion de los componentes quimicos del cual esta constituido, realizando la
implementacion de las normas ASTM D3710 y ASTM D2887 para la evaluacion de
gasolina y diésel. Obteniendo de aqui la destilacién simulada (Simulate Distillation,
SimDis). Realizar un andlisis mas detallado que la SimDis de los métodos de prueba
ASTM D3710 y ASTM D2887 y mejorar la resolucion del cromatograma respectivo.
Aplicar estos datos en conjunto con la espectrometria de masas y finalmente
producir un modelo predictivo para el RON. Respecto al diésel se puede utilizar la
curva TBP y su densidad de acuerdo con el método de prueba ASTM D976 para
predecir el NC. De esto trata la tesis.
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2. ANTECEDENTES
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2.1 Método prueba ASTM D5307-07 (SimDis)

El método de destilacion simulada (SimDis) para la evaluacion de muestras de
petréleo crudo y productos derivados de este es un método recientemente
aceptado, David Mora Atiés y Rolando Morbot Ramada ' (2010). Reportaron este
método alternativo para la obtencion de fracciones de combustibles de diferentes
muestras de petrdleo procedentes de Venezuela mediante cromatografia de gases.
Su meétodo consiste en determinar mediante los rangos de temperaturas de
ebulliciébn por cromatografia de gases los compuestos involucrados en una mezcla
de estandar constituida de parafinas con composicién de 5 a 44 &tomos de carbono.
Los autores, validaron su procedimiento comparando sus resultados con la Norma
ASTM D2892-05 (Método de prueba de destilacion del petrdleo mediante una
columna de 15 platos tedricos, también se le conoce como método de true boiling
point, TBP) obteniendo valores semejantes en ambos métodos en diferentes
equipos y a las mismas condiciones de operacion. La curva de destilacion de la
muestra ocupada como estandar se muestra en la figura 2.1-1 y los volimenes de
corte de 5 muestras de petréleo procedentes de Venezuela mediante columnas
capilares por GC para la obtencién de combustibles en la tabla 2.1-1.
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Figura 2.1-1 Curva de destilacion obtenida por David Mora, et al., con
parafinas de C5 a C44.
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Tabla 2.1-1 Distribucion de los rangos de ebullicion para la Nafta, Turbo, diésel, Gasdleo de Vacio
y residuo con su respectivo volumen obtenido por Cromatografia de gases.

Crudo

Mesa 30
#13210

B/T: Myron C
Mesa 30
#14612
B/T:Moon Light
Importado
#1259

TK-20 B/T: Bromeas
Mesa 30
#3034

B/T: Samraria
Mesa 30
#5238

B/T: Samaria

Suministrador
TBP
Cromatografia
Suministrador
TBP
Cromatografia
Suministrador
TBP
Cromatografia
Suministrador
TBP
Cromatografia
Suministrador
TBP
Cromatografia

Nafta

150

16.19
21.18
22.69
16.19
20.2
20.41
19.6
16.88
19.62
19.34
20.22
20.28
19.73
22.49
19.76

Turbosina

260

19.34
18.29
18.43
19.34
15.63
15.59
15.86
18.78
15.97
16.19
18.85
15.48
16.05
14.5
16.09

Fracciones
Diésel
Temperatura (2C)
350
%Volumen
16.39
15.92
15.93
16.39
17.3
17.34
19.32
20.18
194
16.36
17.15
17.22
19.57
16.9
19.54

GOV

510

24.7
23.72
24.92
24.47
26.01
27.05
27.66
26.77

27.6
24.47
27.34
27.03
27.12
27.67
27.56

Residuo

>510

23.61
20.89
18.02
23.60
20.86
19.60
17.56
17.39
17.4
23.61
16.44
19.97
17.53
18.44
17.04

Por otro lado, el uso de la cromatografia de gases (en adelante GC) en conjunto con

otras técnicas de andlisis han sido utilizada en diferentes campos para la

caracterizacion de muestras, de acuerdo con los autores Leesun Kim y Philip J.

Marriott 1'%/ (2010) algunos ejemplos son en la determinacién de impurezas en

medicamentos mediante cromatografia liquida de alta presion (HPLC) en conjunto

con resonancia magnética nuclear (RMN) y espectrometria de masas (MS) para la

industria farmacéutica; separacion de los enantiomeros enflurano e isoflurano

contenido en el anestésico de inhalacién para cirugia general por CG y RMN. En la

industria de la refinacion es usada la aplicacion de GC para simular una columna de

platos y predecir las temperaturas de los cortes.
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2.2 Métodos para la prediccion de ON en Gasolina.

Marcia Patricia Ferreira presentd una tesis de maestria en 2008'**' donde estimo el
namero de octano (propiedad antidetonante de la gasolina) de 375 gasolinas
procedentes del proceso de reformados en la refineria Puerto de Galp (Espafia)
mediante cromatografia de gases multidimensional y el uso de varios modelos de
regresion lineal multiple, siendo validados por un motor CFR a condiciones de
medicion del método de prueba ASTM D2699. A continuacion, les presento6 algunos

métodos reportados ahi para la estimacién del indice de octano (AKI).

En 1969 Auckland y Charnock (Marcia Patricia Ferreira '/, 2008) desarrollaron un
método de estimaciéon el RON en mezclas obtenidas por la combinacién de
propiedades parciales molares de los componentes que constituian la mezcla
carburante de una estricta composicion. Este RON es un valor hipotético obtenido
por extrapolacién, analogo a la propiedad molar parcial de una solucién. Ya que el
indice obtenido solo puede ser usado para estimar el valor de componentes de
mezcla para una composicion en particular, esta aproximacién es limitada, porque

no puede ser utilizada para estimar cambios en la composicién de otras mezclas.

Tres afios mas tarde, en 1