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Resumen

El acido lactico es un compuesto muy prometedor debido a sus amplias aplicaciones, una de las mas
importantes es la sintesis de acido polilactico, un biopolimero con el potencial de sustituir al plastico
(PET), teniendo un menor impacto ambiental. En este trabajo se presenta el analisis del proceso
purificacién del acido lactico proveniente de un caldo de fermentacién utilizando extracciéon liquido-
liquido con el objetivo de encontrar solventes que mejoren el proceso, basado en el uso de herramientas
computacionales que permiten el disefio de agentes de extraccidon con caracteristicas especificas. El
proceso de extraccién fue simulado en la plataforma computacional ASPEN PLUS vy el disefio de
solventes en PROCAMD, obteniendo como candidatos algunos alcoholes y ésteres con recuperaciones
mayores del 90% de acido lactico.

Abstract

Lactic acid is a promising compound due to its wide applications, one of the most important is the
synthesis of polylactic acid, a biopolymer capable of replacing plastic (PET), resulting in a lower
environmental impact. This paper presents the analysis of the lactic acid purification process from a
fermentation broth using liquid-liquid extraction in order to find solvents that improve the separation
process, by means of computational tools that allow the design of molecules. The extraction process was
simulated in the computational platform ASPEN PLUS and the solvent design was done using
PROCAMD, which proposed the use of alcohols and esters as extracting agents with recoveries over
90% of lactic acid.
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INTRODUCCION

La decadencia de los productos derivados de hidrocarburos cada vez es mas notoria debido a la futura
escasez de materia prima y el deterioro al ambiente que provocan. Por ello, la ciencia y tecnologia se enfocan
en el desarrollo de nuevos productos con un bajo impacto ambiental, costos competitivos y que no sean
derivados del petrdleo.

Los biocombustibles y bioproductos son un claro ejemplo de la busqueda de alternativas para la sustitucion de
hidrocarburos convencionales. Estas sustancias tienen en comidn un esquema de produccién a partir de
materia prima renovable, mejor conocida como biomasa. La lignocelulosa es el componente mayoritario de la
biomasa, representando la fuente organica mas econémica, abundante y renovable del mundo. Dentro de la
biomasa lignoceluldsica se encuentran los residuos de procesos agricolas, forestales o industriales, que se
producen en grandes cantidades.

Entre los diferentes productos quimicos basicos, el
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Existen dos rutas para la produccién del acido lactico, una es mediante sintesis quimica y la otra se lleva a
cabo mediante un proceso fermentativo. Entre las opciones, la produccion fermentativa ofrece ventajas tales
como, el uso de sustratos renovables y mas baratos, bajas temperaturas de produccién y bajo consumo de
energia.

Este trabajo se basa en el andlisis de la etapa subsecuente al proceso de fermentacion, la purificacion del
4cido lactico. Esta es la parte final del proceso de produccién de &cido lactico. Se han propuesto muchos
métodos para la purificaciéon de acido lactico, incluyendo ultrafiltracién, ésmosis inversa, adsorcién y
extraccion reactiva [2]. Sin embargo, todos estos métodos tienen desventajas, ya sea debido a que no aplican
para procesos a gran escala o porcentajes bajos de recuperaciéon de acido lactico. Dentro de los métodos mas
atractivos esta la extraccion liquido-liquido (ELL) y la destilacion reactiva [3]. De acuerdo a Su et, al. [4] la
destilacion reactiva es el mejor método de purificacién de AL; sin embargo, a una escala industrial podria
representar un fuerte gasto de instalacion, operacién y mantenimiento de equipos. Para la ELL, el problema
recae en las recuperaciones de AL ya que no son muy altas, por ello este trabajo se enfocé en este ultimo
método. El objetivo de este estudio fue el disefio molecular de posibles agentes de extraccién con
caracteristicas deseas y que lograran recuperaciones arriba del 85% en peso del acido lactico, utilizando la
herramienta computacional Aspen Plus para simular le proceso.

4 no. 1, Verano de la Investigacidn Cientifica, 2018

O | vol.
W
N



MATERIALES Y METODOS

En el analisis del proceso de purificacién se tomé como partida una corriente de caldo de fermentacion donde
los componentes principales eran acido lactico y agua. Las fracciones masicas de cada componente fueron de
19.28 % y 80.72 % para el AL y agua, respectivamente.

Para llevar a cabo la ELL uno de los elementos fundamentales fue la seleccion del solvente. Esta etapa de la
investigacion se dividié en dos partes: una consistio en la revision bibliografica sobre posibles candidatos para
la ELL. La segunda parte se enfoco en el disefio molecular de posibles candidatos mediante el software ICAS
donde se utilizo el paquete ProCAMD [5] para la estimacion de solventes.

Esta herramienta tiene algoritmos basados en el método de “contribucién de grupos” la cual consiste
basicamente en estimar propiedades de un compuesto a partir de su estructura debido a que el procedimiento
secciona la molécula y a cada grupo se le asigna un valor estandar, dependiendo de los componentes de
dicho grupo [6]. Un ejemplo de estos algoritmos es el método Joback-Reid para la estimacién de la
temperatura de fusion:

Estructura Grupos n ATT
H H -OH 3 4169
H__.},_c_.(_H CHz 2 7,75
— | | I : ;
T, =122+ Z m ATy, (Ec. 1} ol o4 Ou >CH- 1 1264

IMAGEN 2. Estructura y grupos de Joback-Reid para glicerol.

Donde AT; es la contribucion de cada grupo y n; es la cantidad de veces que el grupo “” aparece en la
molécula, tal como se muestra en la imagen 2.

Para poder utilizar la herramienta ProCAMD se deben declarar ciertas restricciones:

-El punto de ebullicion normal del solvente y la presién de vapor no debe ser similar al del acido
lactico, para lograr una facil separacién en la columna de recuperacion del solvente.
-El solvente debe tener alta selectividad de alimentacion y factor de separacion.
-El solvente no debe formar un azedtropo con el acido lactico ni con el agua para evitar
complicaciones en la columna de recuperacion.
-El  solvente debe ser de tal tipo que Ila mezcla forme dos fases liquidas.
-El equilibrio liquido-liquido debe tomarse en cuanta para el calculo de propiedades de la mezcla.

Una vez hecho esto, se busca un componte o componentes base con el cual se puedan declarar rangos de
propiedades. Es considerable que se elija un compuesto utilizado en procesos similares o que se desee
reemplazar. En este caso de estudio se encontré reportado que el 1-dodecanol es utilizado para ELL de AL
[2]. Las propiedades base que se utilizaron se muestran en la Tabla 1. Una vez recopilada toda la informacién
se ejecuta el programa y se obtienen los candidatos. Es importante resaltar que no todos los candidatos son
reales, por lo que se debe llevar a cabo una seleccién basada en su disponibilidad en el mercado y costo
comerca.

Una vez que se obtuvieron todos los candidatos, se procedié a una simulacién del proceso de purificaciéon en
Aspen Plus. La imagen 3 muestra la columna disefiada.Las condiciones de operacion fueron las mismas
para la simulacion de todos los solventes; se ajustaron 25°C, 1 atmosfera de presion y 5 etapas. El modelo
termodinamico que se utiliz6 fue NRTL y para los parametros de interaccion y datos de equilibrio no
disponibles en la base de datos del simulador, se estimaron empleando el método de contribucion UNIFAC.
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Las corrientes de la imagen 3 corresponden a la alimentacion de la mezcla de 4cido lactico més agua (A), el

flujo de solvente (S), el extracto rico en AL (E) y el refinado (R) que representa la fase acuosa.

Tabla 2: Compuestos candidatos para el proceso de ELL

Reportado en la bibliografia

Estimado por ProCAMD

1-Octanol [2]

1,2-Dietoxipropano

1-Dodecanol [2]

1- (1-Etoxietoxi) propano

1-Pentanol [7]

1,1-Dietoxipropano

1-Heptanol [7]

1-(2-Etoxietoxi) propano

Acetato de Butilo [8]

1- (etoximetoxi) butano

Acetato de Butilo [8]

1,3-Dietoxipropan

RESULTADOS Y DISCUSION

Tabla 2: Compuestos candidatos para el proceso de ELL

Reportado en la
bibliografia

Estimado por ProCAMD

IMAGEN 3. Columna de extraccion liquido-liquido

Tabla 3: Resultado de la simulacion de ELL con diferentes

1-Octanol [2] 1,2-Dietoxipropano

1-Dodecanol [2]

1- (1-Etoxietoxi) propano

1-Pentanol [7]

1,1-Dietoxipropano

1-Heptanol [7]

1-(2-Etoxietoxi) propano

Acetato de Butilo [8]

1- (etoximetoxi) butano

Acetato de Butilo [8]

1,3-Dietoxipropan

solventes

% % de Perdida
Solvente- | Perdido | Recupera A La en $US/hr Ganancia
(Relacién de cion de Es)l(tract de $US/hr de

A:S) solvent AL % o solvente AL

e [9]
1- 0.6930 93.75 18.83 $3,083.07 | $20,333.45
Pentanol
(1:1)
1- 0.0452 91.30 513 $459.64 $19,801.37
Heptanol
(1:3)
1-Octanol | 0.0150 91.87 5.81 $97.82 $19,925.69
(1:3)
1- 0.0071 91.62 3.30 $64.40 $19,870.91
Dodecan
ol
(1:5)
Acetato 0.1052 91.71 1.72 $675.33 $19,890.29
de butilo
(1:4.5)

Los compuestos seleccionados se muestran en la Tabla 2. Se encontraron 5 candidatos reportados en otros
trabajos y 6 fueron seleccionados del conjunto de compuestos disefiados por ProCAMD, esta seleccion se
baso6 primeramente en la existencia del compuesto en el mercado y posteriormente la cantidad de informacion

para el calculo del equilibrio fisico habia disponible.
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Sin embargo, los componentes (éteres) proporcionados por ProCAMD no han sido muy estudiados, esto
impidio realizar una simulacién en la plataforma de Aspen ya que practicamente todos los compuestos no se
encuentran en la base de datos del simulador, el inico componente disponible en la base de datos de Aspen
es el 1,1-Dietoxipropano pero a falta de datos de equilibrio, la simulacién no genera resultados aproximados a
la realidad. Por lo que la evaluacion se restringio a los solventes reportados en diferentes estudios. La Tabla 3
muestra los resultados de la simulacion del proceso de ELL evaluando los solventes previamente empleados
experimentalmente y escala de laboratorio.

Los criterios de comparacién para evaluar cada solvente en el simulador Aspen Plus, fueron 4; la relacion o
proporcion de AL con el solvente, el porcentaje perdido de solvente en la fase acuosa (corriente R), El
porcentaje de recuperacion de AL proveniente de la alimentacion y obtenido en el extracto (corriente E) y el
porcentaje de agua arrastrado junto con el solvente y el AL. De acuerdo con los resultados obtenidos,
especificamente en los criterios de perdida de solvente y ganancia en doélares por hora, los mejores solventes
son el 1-octanol y el 1-dodecanol, debido a que presentan las mas bajas pérdidas de solvente y las mayores
ganancias netas. El resto de solvente evaluados no son factibles desde el punto de vista econémico. Cabe
mencionar que el precio fijado para el AL fue de 1.5 $US/Kg, por lo que la ganancia neta se calculd por la
diferencia del capital generado por la venta de AL por hora y el capital destinado a solvente por hora.

CONCLUSIONES

El acido lactico es un compuesto que cada vez toma mas importancia en el mercado global, por ello es
importante mejorar o buscar nuevas rutas para su produccion. Gracias a este trabajo se logré aportar un
analisis sobre los mejores solventes para llevar a cabo el proceso de purificacion del AL mediante extraccion
liquido-liquido. Asi también, este trabajo da pie a futuras investigaciones respecto a los solventes estimados
por la herramienta computacional ProCAMD, ya que no existe mucha informacion sobre el equilibrio liquido-
liquido de dichos compuestos, abriendo la posibilidad de generacién de datos de equilibrio experimentalmente
para el ajuste de modelos termodinamico.
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