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Resumen

Los problemas ambientales que sufreen la actualidad el planeta, como el cambio climatico o la contaminacion, evidencian
que el actual modelo econémico es insostenible. Innovar sobre el uso de la biomasa con un enfoque sostenible, y conocer
los bio-productos que demanda el mercado, son retos a los que se sigue enfrentando la industria. La produccion de bio-
productos a partir de biomasa residual ofrece una alternativa prometedora y sostenible en comparacion con los métodos
tradicionales basados en derivados del petrdleo. Sin embargo, existen desafios técnicos, econémicos y de gestion que
limitan la viabilidad y la sostenibilidad de esta produccién. La calidad de la materia prima, tecnologias de conversién,
rendimiento y selectividad de proceso. Ademas, se examinan los desafios en la cadena de suministro, la rentabilidad
econdmica, la valorizacion eficiente de los residuos y la minimizacion del impacto ambiental.

La OCDE (Organizacion para la Cooperacion y el Desarrollo Econémicos) sostiene que, para 2030, el 30% de todos los
productos quimicos seran de origen bioldgico (a medida que las empresas quimicas realicen la transicion a empresas
bioquimicas). El mercado de los productos quimicos de origen bhioldgico crecera entre 2020 y 2024 a un ritmo del 11%
durante el periodo previsto. Sin embargo, estos mercados solo se han centrado en optimizar el coste total anual, perdiendo
de vista el impacto ambiental del proceso. Por lo tanto, una de las grandes limitantes de la obtencién de productos
provenientes de biomasa son los altos consumos de energia para su obtencién, por lo que la reduccién del consumo de
energia del proceso ofreceria mayores posibilidades en su produccion a gran escala, asi como, viable econémicamente.
En este proyecto se plantea proponer procesos para la produccion y purificacion de bio-productos que reduzcan el
consumo energético y con ello obtener procesos que se apeguen a los conceptos de sostenibilidad, quimica verde y
economia circular. En este trabajo nos enfocamos en la purificacion de dos bio-productos de alto interés, como lo son el
acido levulinico y el 2-Metiltetrahidrofurano (2-MTHF).

En el proceso de produccion de &cido levulinico, una vez ocurrida la reaccion se obtiene una corriente con abundante
agua, es por ello que la mayor cantidad de agua se elimina mediante una columna de extraccion liquido-liquido, luego la
corriente concentrada en acido levulinico, furfural y &cido formico se purifica mediante un tren de columnas de
destilacion. Debido a que a que la destilacion es uno de los métodos de separaciéon con mayor consumo energético, es
importante su estudio mediante la sintesis de proceso. Por tanto, se propusieron 5 disefios con arreglos convencionales
para su purificacion posterior a la zona de extraccién liquido-liquido. Para los disefios que se logro obtener las purezas
requeridas se implementd una interfaz de optimizacién, con el objetivo de obtener mejores disefios, el algoritmo que se
propuso fue el de evolucién diferencial con lista tabd, y se tomaron como funciones objetivo la minimizacion del costo
total anual y del impacto ambiental mediante el eco indicador 99. De los 5 disefios propuestos, solo 5 fueron factibles
debido a que los otros dos presentan una azeotropo haciendo imposible llegar a las recuperaciones y purezas deseadas.

Ademas, conociendo la importancia industrial del 2-MTHF se implementaron estrategias de disefio para poder alcanzar
mayor pureza en su etapa de purificacion, se propusieron esquemas donde se implementaron decantadores, columnas
flash y arreglos convencionales. Obteniendo que el disefio convencional obtuvo los mejores resultados alcanzando una
pureza del 94% en masa.

Palabras clave: Biomasa; bio-productos; disefio de procesos; destilacion, Acido levulinico; 2-
metiltetrahidrofurano.
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El potencial de la biomasa como fuente renovable de bio-productos.

La biomasa es la materia organica que puede ser utilizada como fuente de energia que se transforma en subproductos que
pueden utilizarse como combustible en diferentes aprovechamientos energéticos. La biomasa se clasifica en dos grupos
principalmente, en funcién de los elementos que se utilizan para su produccién: natural, residual. Estos bio-productos
son un componente basico de los sistemas sustentables por su contribucién en la reduccién de insumos externos, por
mejorar la calidad y cantidad de los recursos internos, y por su inocuidad; ademas, pueden ser generados a partir de
recursos locales y promover el desarrollo regional endégeno [1].

El concepto de biorrefineria evolucioné a finales de la década de 1990; las biorrefinerias son la alternativa renovable a
las refinerias de petroleo. Se prevé que utilicen biomasa (cultivos, hierba, residuos agricolas, madera y residuos
municipales) como materia prima de carbono renovable para producir principalmente biocombustibles (por ejemplo,
etanol, biodiésel, biogasolina, hidrogeno, metano, etc.) y productos quimicos (adhesivos, revestimientos, papel,
polimeros). Los carbohidratos de cinco y seis carbonos presentes en la biomasa lignoceluldsica pueden someterse a
reacciones selectivas de deshidratacion, hidrogenacion y oxidacion para dar lugar a productos dealto valor afiadido, como
sorbitol, furfural, 4cido glucéarico, hidroximetilfurfural y é&cido levulinico. Los mercados de bio-productos estan
dominados por unas pocas empresas, que crecen a un ritmo acelerado. EI Banco Mundial sostiene que el desarrollo
agricola es uno de los mecanismos mas prometedores para mitigar la pobreza extrema [2]. Por ejemplo, la produccion de
productos quimicos de valor afiadido a partir de la biomasa podria ofrecer nuevas oportunidades a los agricultores para
generar ingresos a partir de los residuos agricolas (creando una bioeconomia); ademas, el uso eficaz y controlado de los
residuos de biomasa puede ayudar a mitigar los peligros medioambientales asociados a la combustién. Desde 2007, ha
aumentado el nimero de instalaciones de produccion a escala comercial de productos quimicos de base bioldgica
(bioquimicos) y también estd aumentando el numero de productos que llegan al mercado. Ademas, la capacidad de
produccidn del sector de los productos quimicos de base bioldgica ha crecido méas rapidamente que la del sector de los
productos quimicos de base fosil, con un crecimiento anual superior al 8 % [3].

PROCESO SEPARACION Y
BIOTECNOLOGICO RECUPERACION
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Figura 1. Diagrama general para la obtencion de bio-productos.

Problematica de la biomasa

La implementacion de una economia basada en la biomasa se enfrenta a desafios relacionados con la coordinacién de
multiples actores en la cadena de suministro, incluyendo agricultores, proveedores de transporte, operadores de
biorrefinerias y responsables de politicas. La falta de coordinacion eficiente puede afectar la eficiencia y rentabilidad de
la produccién de 2-MTHF. El 2-MTHF, amenudo tienen margenes de beneficio bajos en comparacion con los productos
quimicos convencionales. Esto plantea dificultades para lograr la viabilidad econémica de la produccion de 2-MTHF y
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puede desalentar la inversion y desarrollo de nuevas tecnologias. Por ejemplo, la biomasa residual utilizada como materia
prima para la produccion de 2-MTHF debe ser valorizada de manera eficiente, minimizando la generacion de residuos y
maximizando la utilizacién de sus componentes.

El aprovechamiento adecuado de la biomasa residual es crucial para garantizar la sostenibilidad y la eficiencia de todo el
proceso de produccion. Esto incluye considerar las emisiones de gases de efecto invernadero, como el CO2, y otros
posibles impactos ambientales [4] La combustién de biomasa residual es una practica comin a nivel mundial que ofrece
una via sencilla para gestionar los residuos agricolas. en todo el mundo que proporciona una via sencilla para gestionar
los residuos agricolas. Sin embargo, las emisiones mundiales de CO2 de esta estrategia de gestion se estiman en 8.680
millones de toneladas. Detodas las emisiones antropogénicas, la combustion de biomasa se estima que la combustion de
biomasa representa el 40% de las emisiones de CO2, el 32% del monoxido de carbono (CO), el 20% de las particulas y
el 50% de los hidrocarburos aromaticos policiclicos. Ademas de estas emisiones, existen otros problemas de salud publica
y seguridad asociados a la combustion de biomasa, por ejemplo, el humo se libera a nivel del suelo o cerca de él, lo que
provoca una exposicion aguda a contaminantes concentrados en las poblaciones locales. Las condiciones de combustion
pueden ser dificiles de controlar y esto puede provocar incendios forestales e ineficiencias. La combustién puede
vaporizar sustancias quimicas nocivas y otros gases de efecto invernadero [4].

Purificaciéon y separacién del acido levulinico

Los procesos termoquimicos se desarrollaron inicialmente para la transformacion de productos fosiles en quimicos de
interés para multiples industrias. Sin embargo, en la actualidad dichos procesos se encuentran en redirecciéon para su
aplicacién en la obtencién de quimicos de valor utilizando como materia prima la biomasa. Tal es el caso de la hidrolisis
catalizada en medio é4cido para la produccion de bioenergéticos, asi como furfural, 5-Hidroximetilfurfural y &cido
levulinico [5]. El &cido levulinico obtenido por hidrolisis &cida de biomasa lignocelulésica se considera dentro de los
doce principales productos quimicos de la biomasa en términos de potencial econdmico debido a su gran ndmero de
aplicaciones. Como producto de por hidrolisis, se obtiene una corriente bastante diluida que contiene mucha agua [5].

El proceso de hidrélisis en medio &cido implementa como materia prima la biomasa de lignocelulosa, principal
componente de la pared celular vegetal. La Lignocelulosa se componen principalmente de lignina, hemicelulosa y
celulosa [6]. Como se menciond anteriormente de la hemicelulosa se puede obtener el furfural y xilosa, por otra parte, la
celulosa se hidroliza para obtener glucosa y a partir de esta se hidroliza en medio 4cido y obtenemos como producto
intermedio HMF que al ser hidratado obtenemos é&cido levulinico y acido férmico, la composicién de nuestra mezcla
resultante de productos corresponde a 1-5% de furfural, 1-5% de acido foérmico, 3-8% de éacido levulinico y el resto de
agua [7].

Para la purificacion de nuestra mezcla resultante, inicialmente se somete a una extraccion liquido-liquido, el solvente
corresponde a metil-isobutil-cetona, sin embargo, en algunos casos se utiliza furfural. Posteriormente se realiza un
proceso de destilacion convencional para una mezcla cuaternaria [8].
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Figura 2. Diagrama de transformacién de la biomasa hasta acido levulinico.
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Como se abord6 con anterioridad la produccion de nuestro bioproducto de interes, acido levulinico a partir de biomasa
lignoselulosica, desenvoca en una mezcla principamente de agua, furfural, acido formico y &cido levulinico. Inicialmente
se realiza una extraccion liquido-liquido, antes de pasar a la destilacion convencional de acuerdo con el disefio patentado
de Sebiert Frank [9]. En esta seccién el disefio de las columnas es por medio de métodos rigurosos. Los métodos rigurosos
se basan en escribir modelos completos para cada plato para luego resolverlos mediante alguna estrategia numérica.
Después de definir las condiciones de las mezclas de entrada y la especificacion de los productos deseados como parte
de un problema tipico de disefio de una columna de destilacion, un analisis de grados de libertad indica que deben
definirse dos variables adicionales para especificar el sistema, por lo tanto, lo mas comun es fijar la presion de disefio de
la columna y la razon de reflujo.

Para enfocarnos con la destilacion de la mezcla resultante de la extracion inical, debemos fijar las caracteriticas de esta,
las cuales corresponden a 112668.031 kg/hr de flujo masico con una composicion de 2.79% de agua (%Wt), 91.47% de
Furfural (%Wt), 0.25% de Acido Férmico (%Wt) y 5.59% de Acido Levulinico [10]. Nuestras purezas en peso a lograr
para cada producto corresponden a 98% para el acido levulinico, 85% para el 4cido Formico y 99.9% para el Furfural
[7.11-12].

Para el proceso de purificacion del acido levulinico y sus productos acompafiantes, resultado de la hidrogenacion en
medio &cido de la celulosa, se implementa la destilacion convencional, al tratarse de una mezcla cuaternaria, esta
destilacién se compone de un arreglo de tres columnas de destilacion REDFRAC, para el interés de este proyecto se
abordan todos los arreglos posibles a elaborar, compuestos por tres columnas REDFRAC, el cual se compone de cinco
arreglos posibles presentados en la Figura 3. [8]. Para el enfoque de este proyecto desarrollo y analisis de dichos arreglos,
se buscan modelar implementando el programa de Aspen Plus 8.8v con el modelo termodinamico NRTL-HOC como el
seleccionado. Es importante considerar la eleccion del método termodinadmico que dependera de los compuestos presentes
y rango de presion y temperatura del proceso a simularor [13].

[ [

Arreglo A Arreglo B

L 1L

Arreglo E

Arreglo C

!
TR R

Arreglo D

Figura 3. Arreglos de destilacion para una mezcla cuaternaria.
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Sebusca presentar los principales resultados de la evaluacion simultanea de la funcion multiobjetivo. Todos los resultados
de optimizacién cumplir con todas las restricciones relacionadas con la pureza y la recuperacion. Antes de se realizd la
optimizacion, todos los disefios de casos base se modelaron y simularon en Aspen Plus utilizando la unidad RADFRAC
rigurosa. Por lo tanto, todos los esquemas de proceso fueron disefiados de manera robusta considerando el conjunto
completo de Ecuaciones MESH (balances de masa, relaciones de equilibrio, suma restricciones y balance de energia).

Es importante considerar la eleccion del método termodindmico que dependera de los compuestos presentes y rango de
presion y temperatura del proceso a simular [13].

Los parametros de los tres disefios seleccionados (C, E, A) muestran que ninguno de los disefios variables de la
optimizacién convergié a un valor Unico, convergen en un amplio rango de valores. Una de las ventajas de estas
variaciones es que los disefios logran purezas superiores al minimo exigido, sin embargo, existe un gran incremento en
el trabajo de calor del rehervidor, en consecuencia, grandes valores de ambos. Por lo tanto, destaca la existencia de un
azedtropo.

Produccion y purificacién del 2-MTHF

En la actualidad se sabe de dos procesos distintos a partir de los cuales se puede producir MTHF, uno basado en la
hidrogenacion y posterior hidrodesoxigenacion del furfural; y otro en la deshidratacion e hidrogenacion del é&cido
levulinico, Figuras 4y 5.
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Figura 4. Ruta de obtencion de 2-MTHF a partir de furfural.  Figura 5. Ruta de obtencién de 2-MTFH a partir de acido
levulinico.

En un trabajo de previo de Solis- Sanchez et al. [14] se estudiaron las cinéticas para la produccion del 2-MTHF a partir
de furfural y algunos esquemas de separacion. Sin embargo, las purezas obtenidas fueron muy bajas por lo que este
proyecto se propuso lograr una mejor recuperacion y mayor pureza.

BOWASA|—>
ACETCO}—

Figura 6. Esquema de produccion de 2-MTHF a partir de biomasa por la via de la hidrogenacién del furfural.
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En esta seccion abordaremos principalmente los resultados de las simulaciones realizadas en el programa de Aspen Plus
v8.8 para los arreglos cuaternarios posibles, implementado la unidad de RADFRAC junto con el modelo termodindmico

NRTL-HOC, asi mismo se reportan las variables de disefio de cada columna. Asi como la elaboracion de la interfaz de

optimizacion, la cual permite que con ayuda del algoritmo estocastico de evolucién diferencial implementado en el
programa Microsoft Office Excel en conjunto con Aspen Plus v8.8 se lleven a cabo simulaciones de los disefios

presentados, modificando las especificaciones de disefio y evaluando los resultados con los indicadores de costo anual

1.Simulaciones Iniciales de Destilacion Convencional

total (CAT) y eco-indicador99 (EI99). Ademas, se abarca la obtencion de 2-MTHF de acuerdo con el disefio propuesto
y la comparacion con el disefio inicial.

De los cinco disefios posibles de destilacion convencional, Unicamente tres son viables para obtener las purezas objetivo,
plantadas con anterioridad, las cuales corresponden a 98% (%Wt) para el componente de &cido levulinico, 85% (%Wft)
para el acido Formico y 99.9% para el componente Furfural [7,11-12].

—_—

F1=112668.03 Kg/h
W = 0.02794362

F = 0.91460015
AF=0.00252106
AL=0.05493517

A =4891.556 Kg/h
W =0.63599

F = 0.36205

AF =0.0019

AL =0.000

—P

F1=112668.03 Kg/h
W = 0.02794362

F = 0.91460015
AF= 0.00252106
AL= 0.05493517

B = 293.885 Kg/h
W =0.127113

F = 0.0000

AF =0.87288

AL =0.0000

C=101270 Kg/h

L

D= 6212.415 Kg/h
W = 0.000

F =0.0037

AF =0.0000

AL =0.9962

Figura 7. Balance de materia realizado a configuracién A de destilado.

A =4891.0300 Kg/h
W = 0.6431

F = 0.35554

AF =0.001314

AL =0.0000

"

—P

= ot

D= 6212.9414 Kg/h
W = 0.000
F=0.010

AF =0.000
AL =0.990

A
Aol

Figura 8. Balance de materia realizado a configuracion C de destilacion.

B = 293.885 Kg/h
W = 0.0092
F=0.1249

AF =0.8658

AL =0.000

C€=101270.17 Kg/h
W = 0.0000

F = 0.99938

AF =0.00023

AL =0.00038
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F1=112668.03 Kg/h
W = 0.02794362

F = 0.91460015
AF= 0.00252106
AL= 0.05493517

Para los diagramas de los disefios presentados en las Figuras. 7, 8 y 9, se disponen de las etiquetas B1, B2 y B3 para las
tres columnas de cada disefio, en ese mismo orden. Esto con el fin de ayudar con la comprension de los datos que seran
presentados a continuacion en la Tabla 1. Es dicha tabla se muestran las especificaciones de disefio de cada una de las
columnas utilizadas en sus respectivos arreglos de destilacion convencional. Ademas, podemos observar de primera mano
las cargas térmicas presentadas en cada columna y de este modo realizar una comparacion entre cada disefio.

I

—p

W = 0.000
AF =0.000
AL =0.980

D= 6212.415 Kg/h

F =0.020

A =4891.556 Kg/h
W =0.636

F =0.357

AF =0.007

AL =0.000
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9

B = 293.885 Kg/h
W=0.127

F =0.023

AF =0.850

AL =0.000

€=101270.17 Kg/h
W = 0.000

F = 0.999

AF =0.000

AL =0.001

Figura 9. Balance de materia realizando a configuracion E de destilado.

Tabla 1. Especificacioones de Disefio de las columnas de disefio B1, B2 y B3 para los arreglos A, Cy E

Especificacion Arreglo A Arreglo C Arreglo E
es de Disefio B1 B2 B3 B1 B2 B3 B1 B2 B3
Etapas totales 30 40 30 30 30 30 32 45 60
Etapade 14 20 15 15 15 15 15 20 30
alimentacion
Reflujo

3293 | 588.82 | 105.416 | 19.284 | 338.629 | 386.115 | 1252.96 | 191.604 | 358.069
(kmol/hr)
Razon de 00172 | 77 0.1 01 | 981989 sas | 000046 | 39.5126 | 47.3058
Reflujo 7
Temperatura | o g5q | 105776 | 161 360 | o781 | 16061 | 104563 | 115728 | 97.881 | 106.138
domo [°C] 6
Carga térmica | 10.246.1 | ¢ oy co | 104564 | 106952 | 156820 | 4oy or | 2335752 | oo 4y | agg0.06
fondo [Kw] 0 4 7 7
Diametro (m) | 1.2 12 12 12 12 12 12 12 12

2. Presencia de Azebtropo

Se realizo un andlisis de la mezcla a trabajar por medio del Programa de Aspen Plus 8.8v, implementando el modelo
termodindmico NRTL-HOC, el cual nos indica la presencia de dos azedtropos resultantes entre la interaccién de Agua-

Furfural y Agua-Acido férmico.
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Figura 10. Diagrama ternario de la mezcla de Agua, Furfural y Acido Formico.

De este modo al realizar las simulaciones de los arreglos B y D, nos encontramos a que es imposible alcanzar las purezas
deseadas para el &cido formico puesto que una gran cantidad de Furfural se distribuye en el destilado y en el fondo de la
segunda columna B2. Esto se debe principalmente a la composicion del azeotropo de Agua-Furfural el cual, como se
muestra en la Figura 10, la composicion de este corresponde a 64.54% (%Wt) de aguay 35.46% (%Wt) de furfural Haz
clic o pulse aqui para escribir texto.. Generando una cantidad de Furfural no deseada para la purificacion del Acido
Formico en las columnas posteriores, tal como se muestra en la Figura 11.

F2=5185.4407 Kg/h F2= 106456.5 Kg/h
W = 0.607150 W = 0.0296
F = 0.342262 F = 0.9668
AF= 0.050588 AF=0.0027
AL= 0.0000 AL=0.0010
L —_—>
F1=112668.03 Kg/h F1=112668.03 Kg/h
W = 0.02794362 W = 0.02794362
F = 0.91460015 F3=101293.01 Kg/h F = 0.91460015 D= 6212.415 Kg/h
AF= 0.00252106 W = 0.0000 AF=0.00252106 W = 0.0000
AL= 0.05493517 F = 0.942210 AL=0.05493517 F = 0.0200
AF= 0.000205 AF=0.0000
AL= 0.057585 AL= 0.9800
Arreglo D Arreglo B

Figura 11. Balance de materia realizado a configuracion B y D de destilado.
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Para los tres arreglos convencionales que se obtuvieron se utilizd una interfaz de optimizacion general para después
adaptarla particularmente a cada uno de los arreglos. Esta interfaz se realizd en Excel y cuenta con varias ventanas para
las diferentes operaciones: “Informacion”, “Resultados”, “MOQOSetup”, “Output Data”; y el macro en visual Basic.

Archivo Inicio  Insertar  Dibujar  Disposicién de pagina  Formulas — Datos Revisar  Vista  Automatizar  Programador  Ayuda | & comentarios |

A2 v Jfx | variables de decisién ~
H | J K L M N (0] P

1

2 Variables de decisién

3 Alimentacionn CIl_] Reflujo CII [ Flujo CII-F [ Diametro Cll [ Platos Cll__[ Alimentacion Cll [ Reflujo Clll_[Flujo ClI-D| Diametro Cll_[ Platos CIV_|  Alimentacionn CIV___ | Ref

4 23 37 14

5

6

7

8

9

10

11 Fp

12 c1 c2 C3 EQUIPO 1 EQUIPO 2 EQ!

13 DR COLUWMNA y RENO APLICA 0.654994555 0.5 05 06€

14 |Ureb KW/im2K RECIP HORIZO NO APLICA

15 CONDENSADO 0.03881 -0.11272 0.08183 5=P=<140

16 DR REHERVIDOR 0.03881 -0.11272 0.08183 5<P<140

17 |Ureb KW/Im2K 06072 -0.912 0.3327

18 0.454261 INTERCAMBIADOR (GRAL) 13.1467 -12.6574 3.0705

19 DR BOMBA -0.3935 0.3957  -0.00226 10<P<100

20 Ureb KW/m2K COMPRESOR NO APLICA

21 0.454261 ETAPAS NO APLICA

22 DR

23 |Ureb KW/m2K

24 0.454261

25 DR

I Informacion  Resultados ~ MOOSetup  OutputData  Final Results I 4F

Figura 12. Interfaz de Excel para las distintas Operaciones

Las principales funciones de cada ventada son:

4« @

e  MOOSetup: en este apartado se define el nimero de variables, el limite de estas y las funciones objetivo a
resolver. Ademas, también se definen las propiedades con las que corre el algoritmo, el tamafio de poblacion

(individuos), el nimero de generaciones, etc.
e  Output Data: Arroja los 10 mejores resultados de cada generacion de iteraciones.
Final results: Arroja los 120 mejores individuos de todas las generaciones realizadas

e Informacidn: aqui se introducen todos los valores obtenidos de las columnas que se obtuvieron en Aspeny se
definen penalizaciones para resultados que se alejen de las purezas deseadas para cada componente ya sea en

el destilado o en el fondo, dependiendo de cada arreglo.

Los valores de numero de platos, la etapa de alimentacion, el reflujo, el flujo de destilado o fondo y el diametro de cada
columna, el documento de Excel los toma directamente de Aspen con el programador de “Visual Basic” a partir de las
direcciones de cada dato. De forma automatica Excel enlazado con Aspen realizan las iteraciones modificando las
variables de acuerdo con el rango definidos en la ventana “MOOSetup”, y €s asi como se obtienen las mejores soluciones

posibles para un arreglo.

Archivo Inicio  Insertar Dibujar Disposicion de Férmulas Datos Revisar Vista Automatizar Programador Ayuda

BES O & B mNEE t

Visual 05 EH Complementos Complementos Complementos  Insertar | Modo E‘\ XML
Basic A de Excel COMm - Disefio| [Z| ¥
Cadigo Complementos Controles

Figura 13. Acceso a Visual Basic
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En la seccion de Visual Basic se encuentra la carpeta de mddulos, donde especificamente, en el médulo “MODE_TL” se
encuentra el algoritmo de evolucion diferencial, el cual se manipulo para cada arreglo con las direcciones de cada dato
de las columnas tomado de Aspen en la ventana de “Variable Explorer”

Pm}"ECtU . VBAPI’OJEC'I X Home Econol Dynar Equatic View  Custor  Resour |Search aspenONE Exchange bl = @ £
E |3 Options B Manage Libraries Add L"E|E-:mi
= [X_]A\\‘rﬂfiﬂMEEXpthr %gpﬂlﬁﬁECEtEgU[iEE % Add Entire Case T
= - ustom
Bﬁ VBAProject (secuencia cc Tables
-5 Microsoft Excel Objetos Settings Model Library
@ Hoja2 (Resultados) Simulation ¢ | Economics Energy =
Hoja4 (ASWXL.Storac | All lkems . Capital Cost Utility Cost Available Er
Sheetl (Informacion) [ Setup — — _
Sheet19 (Configuratic | 3 Property Sets usD USD/Year  CHETD MW
@ Sheet? (jMetal) - :naly:s Main Flowsheet - Variable Explorer «  + -
L Flowsheet
@ Sheet20 [DNA) [ Streams Root “ Attribute Value
Sheet3 [Sethngs) [l Blocks 4 Data Path to Node
Sheet4 (Qutput Data] | 3 Utilities Setup Call
Sheet7 (Final Results] | [ Reactions g::e?;;:;::i _|  Dimension 1
sheets (MOOSetup) | " L Convergence c e ||| Value
) L& Flowsheeting Opticns ompoenents . .
@ ThisWorkbook £ Moxdel Analysis Tools Properties Physical Quantity
D"'E‘ Farmularios [% EO Configuration Flowsheet Unit of Measure
B& Médulos [, Results Surmmary ;TI:reakms Basis
‘gg’ General & Dynamic Configuration Ut?l:ti:s Roemrd Type
¢§§, MODE_TL Reactions utput -
Egtoeablo
¥§§, Module1 \ Convergence Ontion List
i - mn . Costing - pren b
Lyl Madulo1 . Properties
L& 4 m 3 Prompt List
] Simulation
Madel Palette v 1 x

Figura 14. Ingreso de rutas de varaiables para el algoritmo de evolucién diferencial.

4. Comparacion de las columnas obtenidas para la purficacién de 2-MTHF
Se obtuvieron los resultados de dos disefios de columna de separacién para la obtencién de 2-MTHF.

Tabla 2. Comparacion de la columna de separacion de 2-MTHF

Caracteristicas de Disefio Columna primer disefio Columna redisefiada

Etapas totales 22 12

Etapa de alimentacién 11 7

Reflujo (base molar) 4.2 3.17
Temperatura domo [°C] -82 -250

Pureza de recuperado 94 88

Carga térmica fondo [cal/s] 48,694.2 39,514.2
Presion (bar) 1.013 1.013
Didmetro (m) 0.34 0.26

Como se puede ver la diferencia de la carga térmica es notable, asi como el nimero de etapas obtenidas, afectando en
gran medida la pureza de ambos disefios.

El 2-MTHF fabricado a partir de recursos renovables es una alternativa sostenible a muchos disolventes organicos en la
industria farmacéutica y de quimica fina. El 2-MTHF puede sustituir al tetrahidrofurano (THF), usado como solvente y
con aplicacion en biocombustibles. Es importante reconocer que dependera del uso e implicacion del producto obtenido
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dentro de la industria farmacéutica requerira de una pureza alrededor del 97%, el disefio de columna dependera en gran
medida de la aplicacion; aun asi, se puede mejorar el disefio a través de su optimizaciéon e implementando nuevas
estrategias para su obtencidn.

5. Propuestas de disefio para la purificacion de 2-MTHF

Se realizaron algunas propuestas para la obtencion del 2-MTHF (Véase figura 15) en donde se incluia un decantador a la
salida del reactor con la finalidad de separar la mayor cantidad de agua antes de entrar a la columna, sin embargo, en la
simulacion no se generan las dos fases organicas para realizar la separacion. Esto se comprob6 analizando las propiedades
de la mezcla y a las condiciones de temperatura y presion no se encuentran presentes las dos fases.

B17

FURFURAL

[

Figura 15. Esquema de propuesta 2 de produccién de 2-MTHF

La siguiente propuesta generada es la integracién de un compresor y un tanque flash previo a la columna de separacion,
ya que la presion a la salida del reactor es de 10 atm y operar equipos a esa presion resulta riesgoso para los operadores,
sin embargo, al momento de simular la operacion la salida del tanque flash propone una presién superior a las 18 atm lo
cual no hace viable el proceso.

BS

-{ FURFURAL |"
HIDROG

Y B12

i

53

Figura 16. Esquema de propuesta 3 de produccion de 2-MTHF.
Conclusién

Se logré la obtencion de disefios para la separacion y purificacion de dos productos de alto valor agregado, como lo son
el &cido levulinico y el 2-MTHF. Para separacion de la mezcla cuaternaria para la obtencién del acido levulinico, de los
5 posibles disefios propuestos solo fue factible satisfacer las restricciones de pureza en 3 de los disefios esto debido a que
en los otros dos se presenta un azeotropo entre el furfural y el agua, siendo imposible romperlo mediante destilacion
convencional. Para poder obtener una mayor pureza es necesario utilizar un decantador, sin embargo, ese no era el
objetivo del proyecto, pero pudiera explorarse en un futuro. En los disefios que se logro obtener las purezas en la columna
donde se purifica el acido formico la relacion de reflujo es muy grande, esto pareciera no factible, pero es necesario
visualizar que la cantidad de los flujos de los componentes impactan directamente en su relacion de reflujo, y debido a
que el &cido formico esta en una cantidad muy pequefia comparada con el furfural, acido levulinico y agua, genera valores
grandes de reflujo. De igual manera, al incrementarse la cantidad de reflujo, aumenta la carga térmica que impacta al
costo total y al impacto ambiental, por lo que es necesario realizar un estudio de mayor profundidad para comparar el
costo-beneficio de la purificacion del acido foérmico.

Por otro lado, se logro la implementacion de la interfaz de optimizacién entre aspen plus y Excel para los 3 disefios
propuestos para la purificacion de acido levulinico. Se colocd el calculo del costo total anual y el eco indicador 99, asi
como las variables de disefio de los disefios. Es importante mencionar, que el proceso de optimizacion no es sencillo y
répido. Por lo que el objetivo se restringio a la elaboracion de la interfaz.
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Por dltimo, para la recuperacion del 2-MTHF, se implementaron en el simulador aspen plus 3 diferentes propuestas. Sin
dar buenos resultados el uso de la columna flash y el decantador, esto debido a que a las condiciones de la mezcla no se
presentan dos fases. Sin embargo, mediante la manipulacién de las variables de disefio del proceso convencional de
destilacion se logré aumentar la pureza de un 88% a un 94%. Por tanto, en este trabajo se realizo la propuesta exitosa de
4 procesos para la purificacion de bio-productos, aportando con ello una pequefia contribucion a los esfuerzos para la
transicion hacia procesos sostenibles y dentro de una economia circular.
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