ecnologia
yimica Fecha recepcion: abril/2012; aceptacion/publicacidn: sept./2012, pags. 330-340

Modelacion matematica de propiedades fisico-quimicas de mezclas
gasolina-alcohol

Mathematical modeling of physicochemical properties of fuel-alcohol
mixtures.

Ing. Ramon Pico-Pefia, rpico@ceinpet.cupet.cu, MSc.
Norma Elena Mora, normae@ceinpet.cupet.cu Centro de
Investigaciones del Petroleo (CEINPET), Cuba

El uso del etanol, como combustible, es una experiencia que se conoce en el mundo desde el mismo
inicio del motor ciclo OTTO. En los Gltimos afos, las mezclas gasolina/alcohol se han desarrollado
vertiginosamente y Cuba estudia las ventajas de introducirlas, aplicando formas adecuadas de
obtencidn de alcohol, que no afecten la disponibilidad de alimentos, sino que produzcan beneficios
economicos adicionales obteniéndolo de los residuales de la produccion de azicar y generando
excedentes de gasolina fésil, de alto valor en el mercado. En nuestro pais, el principal enfoque del
uso de etanol como combustible, esta basado en la formulacion de las mezclas, maximizando el
rendimiento del alcohol, como mejorador de octano, para lo que se confecciond el correspondiente
disefio de experimentos que condujo a diferentes modelos matematicos, en dependencia de las
caracteristicas de los componentes de gasolina (naftas) producidos en las refinerias A 'y B. Estos
modelos estructuraron la base del software Naftcohol, que se presenta en su versidn actual, con
la incorporacion de calculos de propiedades fisico-quimicas de las mezclas, segin normas
internacionales de método de ensayos de la industria de los combustibles; y aplicaciones para la
conversion de cantidades de productos en unidades masicas y volumétricas. Se exponen, ademas,
caracteristicas de los componentes de la gasolina base y las mezclas obtenidas con ellos; matrices
parciales de los disefios y otros elementos necesarios para la comprension de la versidn final del
software Naftcohol.

Palabras clave: gasolina; etanol; gasohol; mezclas gasolina-alcohol.

The use of ethanol as fuel is a well-known experience in the world from the same beginning of the
motor cycle OTTO. Inthe last years the mixtures gasoline/alcohol have been developed vertiginously
and Cuba studies the advantages of introducing them, applying appropriate forms of obtaining of
alcohol that don 't not only affect the readiness of foods, but rather it produces economic additional
benefits obtaining alcohol of the residuals of the process of production of the sugar and generating
surpluses of fossil gasoline, of high value in the market. The main focus of the use of ethanol as fuel,
in our country, is the formulation of mixtures, maximizing its yield, as octane improving additive,
for what the corresponding design of experiments was made that drove to mathematical different
models, in dependence of the characteristics of the components of gasoline (naphthas) produced in the
refineries A and B. These models structured the bases of the software Naftcohol that shows up in their
current version, with the incorporation of calculations of physical-chemical properties of the mixtures,
according to norms of international tests methods applied to the industry of the fuels; and applications
for the conversion of quantities of products in mass and volumetric units. Also exposed, characteristics
of the components of the base gasoline and mixtures obtained with them; the partial matrixes and other
necessary elements for the understanding of the final software Naficohol’s version.

Key words: gasoline; ethanol; gasohol; gasoline-alcohol mixtures.

Introduccidon combustién interna (MCI) de encendido por chispa
(Ciclo Otto), cuyo primer prototipo de 4 tiempos, fue

El uso de etanol* puro o en mezcla con gasolina, ~ construido por el aleman Nicolas Otto, en 1876, y
como combustible, es una practica antigua adscrita perfeccionado en 1884 /1/. En 1894, mientras Louis
al mismo nacimiento de vehiculos con motores de Renault, Armand Peugeot, Herbert Austin, Henry

! Enestetrabajose utilizard, indistintamente, el vocablo "*alcohol™ o "etanol™*, siempre referidoal alcohol etilico anhidro.
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Ford, Karl Benz y otros intentaban adaptar el motor
de combustion interna en vehiculos automotores-
recientemente inventados-en Francia y Alemania,
simultaneamente, se investigaba como llevar a cabo
la utilizacion del etanol en estos motores /2/.

La mezcla de gasolina y alcohol, en cualquier
proporcidn, es un combustible para vehiculos con
MCI degasolina; y comotal, debe ser considerado.
Las caracteristicas fisico—quimicasy de explotacion
de cualquier producto que resulte de lacombinacion
de ambos, deben identificar un combustible con
propiedades especificas, que garantice el
cumplimiento de las exigencias de la tecnologia
automotriz donde se utilice, de las regulaciones
ambientales establecidas en el entorno de manejoy
presentar indices técnico — econdémicos favorables,
que justifiquen los cambios en la composicion de la
gasolina y los gastos en la creaciéon de la
infraestructura adecuada para su manipulacién.

En la actualidad, los denominados
"biocombustibles” (etanol y biodiesel,
fundamentalmente) constituyen un tema
ampliamente debatido desde los puntos de vista
ético, econémico y ambiental; menos se discuten
sus aspectos cientifico-técnicos y organizativos,
porque - en la mayoria de los casos - se hace una
equivocada transferencia tacita de la experiencia
brasilefia. EI término bio es cuestionado por
ecologistasy movimientos sociales que proclaman
lanaturaleza contrariaal significado de ese prefijo,
identificado con la vida, al hecho de utilizar
alimentos para producir combustibles para el
transporte, como ocurrié en Estados Unidos, en
2009, donde fueron enviados 119 millones de
toneladas de granos a las destilerias de etanol (de
los 416 millones producidos), a fin de producir
combustible para los automoviles /3/.

La incuestionable influencia de las potencias
en este rubro — principalmente Estados Unidos —
ha acufiado el prefijo bio a productos obtenidos
directamente de cultivos agricolasy de labiomasa,

2 Mezclas Gasolina-Alcohol: MeGAs, en lo adelante
3 "Driveability Index", en ingles.

en general, para su uso como combustible,
difundiéndolo invariablemente de esta forma por
los medios de difusion masiva informativos,
especializados y académicos. En realidad, en
algunos lugares labioenergia (los biocombustibles,
incluidos) se aplica de formasostenible, beneficiosa
desde algunos de los puntos de vista mencionados;
enotros—conalto efecto nocivo social y ambiental.

En Cuba, se estudia la posibilidad de
generalizacion de mezclas gasolina-alcohol?, bajo
los principiosinviolablesde: 1) no utilizar tierras,
ni cosechas, destinadas a la alimentacion de la
poblacion; 2) hacerlo a partir de residuales de la
produccion de azdcar de cafa; y 3) la explotacion
de MeGAs debe presentar claros beneficios
econdmicos y ambientales.

La intencion de confeccionar el software
Naftcohol estd en consonancia con la relevancia
que haadquirido, en las tltimas décadas, la préctica
de disminuir laextension de las interfaces hombre-
maquina, de manera que reduzcan los errores
humanos. Las dos formas principales de
conseguirloson: lacreacion de sistemas de calculos,
y de procedimientos automatizados de operaciones
/4]. Es precisamente, en la primera vertiente, que
se enmarcan los Objetivos del trabajo desarrollado
paralaprogramacion del calculo de las siguientes
propiedades de lagasolina, cony sinetanol anhidro:

1. NUmero de octano investigativo (RON), sobre
la base de resultados experimentales
determinados segun lanorma ASTM D 2 699.

2. Indice de Manejabilidad® (IM), mediante
ecuacion de calculo establecida en la norma
ASTM D 4 814-08b*.

3. Grado de desviacion del combustible de la
pendiente normal de destilacion, "Tz Bump
Difference (T7 BD)", segun ASTM D 4 814-
08b.

4. Temperaturas del porcentaje evaporado de la
destilacion fraccionada, segun lanorma ASTM
D 86.

4 Apartirdeestaversion,enlaférmulade IMseintroduce el término parael alcohol.
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5. Célculo de densidad media de mezclas de
componentes de gasolina y de MeGAs.
Conversién de densidades.

6. Conversion de cantidades de productos: de
unidades de volumen (barriles, litros) aunidades
de peso (toneladas, kilogramos); y viceversa.

La ultima versidn del software Naftcohol esté
registrada en la oficina cubana de derecho de
autor (CENDA), conel N0 441-2012. Fuerealizada
por especialistas del centro de investigaciones del
petroleo (CEINPET). Es un programa destinado
a las refinerias del pais, a especialistas y técnicos
que se involucren en el estudio, produccion, o
manipulacion de las MeGA:s.

Fundamentacién tedrica

Lacapacidad antidetonante y lavolatilidad son
las dos caracteristicas mas importantes de los
combustibles, porque definen sus principales
propiedades de explotacién®. Para describirlas,
existe un grupo de métodos de ensayo, que
determinan su nivel de calidad y permiten estimar
su desemperio en el motor.

Lacapacidad antidetonante de las gasolinas
se mide por el nimero de octano®, relacionado
intimamente con lacomposicion hidrocarbonada
de sus componentes, y con las infinitas

RON,, = x M, + (1-x) RON

donde:

M, - indice de mezcla del componente A en la
mezcla AB; RON, y RON,, — RON del
componentes B y mezcla AB, respectivamente.;
x —fraccion volumétrica de A en lamezcla final’.

En estaecuacion lineal, la determinacion de la

magnitud numérica del indice de mezcla Ma
requiere fijar, de forma experimental, el RONg y

B

correlaciones quimicas y fisicas de sus
moléculas entre siy entre éstasy el oxigeno del
aire, durante el proceso de combustion. Existen
variostipos de NdO: investigativo, motor, y de
carretera, entre otros. Cada uno de ellos indica
las condiciones normalizadas de ensayo en que
fueron determinados. En la comercializacion
es méas difundido el indice de octano que es el
valor medio de la suma aritmética del namero
de octano investigativo (RON) y el namero de
octano motor (MON).

En ocasiones, el NdO se calcula sobre la base
de férmulas, como el indice de mezcla, o por los
octanos de mezcla (blending octane), que
aparecen en la literatura abierta. Se pasa por alto,
que estos coeficientes fueron calculados,
empiricamente, para un conjunto de gasolinas con
propiedades acotadas en un entorno limitado,
dentro del cual se validan sus resultados en la
practica productiva. Cuando estas condiciones
varian, y cuando la tecnologia de produccion de
sus componentes es diferente, los errores de
calculo por estos métodos son significativos. Con
frecuencia, se calcula el octano de una mezcla de
componentes de gasolina propia, a partir de los
indices de mezcla de otras refinerias, tomados de
la literatura. No se tiene en cuenta, entonces, el
propio concepto de este término, que se manifiesta
en lasiguiente igualdad /5/:

(para los componentes A 'y B) (1)

el RONag. Su valor, se mantendra valido para
cualquier proporcién (porcentaje volumétrico o
de masa) de A y B, siempre y cuando estos
componentes no experimenten ninguna variacion
en su composicion molecular. Es decir, esta
expresion representa un momento especifico de
mezcla. Cualquier variacion obligariaarecalcular
Ma a partir de los nuevos RONg y el RON g Ello
es debido a que el NdO describe las complejas

® Conjunto de propiedades que se manifiestan durante laexplotacion del combustible en el motor.

6 "NdO", enloadelante.

” Estaecuacidnseaplica, generalmente, al componente minoritario.
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correlaciones mencionadas entre cientos (o miles)
de moléculas que funcionan, cada una, como un
componente de la mezcla, en las condiciones de
altas presiones y temperaturas que caracterizan
la combustion en presencia del oxigeno del aire,
en un MCI de gasolina.

Los modelos que se muestran en el presente
trabajo, representan la variabilidad de Ma en una
amplia poblacion de componentes de gasolina de
produccidn nacional, determinadaa partir de disefios
experimentales especificos. Los modelos abarcan
unextenso intervalo de posibilidades de composicion
hidrocarbonada, limitadas por fronteras de
proporciones (en porcentajes volumeétricos),
seleccionadas de acuerdo a la préctica industrial.
Para los puntos fuera de las fronteras del disefio, se
calcularon valores que describen el comportamiento
antidetonante del etanol, en mezcla con distintas
composiciones moleculares y proporciones de
componentes de gasolina.

Wanquier /5/ expresa que: "En realidad el indice
de mezcla de un componente varia con su
concentracion y con la naturaleza del producto...;
no es por lo tanto una caracteristica intrinseca...
Estaaproximaciéntiende adesaparecer actualmente,
salvoen ciertos casos particulares, como, por ejemplo,
en caso de adicion de productos oxigenados”. Los
indices de mezcla de los compuestos oxigenados,

v Mafta Wirgen Ligera (VL)
v Mafta Virgen Pesada (HVE)
v MWafta Cragueada Ligera (HCL)
v Mafta Virgen Ligera (VL)
+" Mafta Feformada (MR}

La gasolina formulada a partir de estos
componentes, sinalcohol, se denomind gasolina
base®. Se us6 alcohol etilico anhidro® con
99,7 % de pureza. Los componentes de la R-A
se obtuvieron durante el procesamiento de la
mezclade crudo importado con crudo nacional;

! GB,enloadelante.
2 AEA, enloadelante.

generalmente, se divulgan en intervalos de valores,
resultando imprescindible determinar su valor real
para cada gasolina base que se utilice.

En las especificaciones de calidad de
combustibles, en nuestro pais, se establece el
RON como indice de control de esta propiedad, a
partir del cual se distinguen tres tipos de gasolina
comercial: RON 83; RON 90 y RON 94.

La volatilidad de las gasolinas describe su
capacidad para evaporarse, es decir, de pasar de
la fase liquida a la fase vapor, desde el momento
en que se mezcla con el aire directamente en los
inyectores de fuel (o en el difusor, en caso de
carburador). La mezcla aire/combustible se
atomiza en pequefias gotas que elevan, de forma
rapida, su &rea superficial hasta valores que
aceleran su evaporacion, bajo la influencia de la
energia cinética del flujo de aire. Por tal razon, la
tendencia a la evaporacion de las gasolinas es
regulada por normas estrictas de calidad, que
establecen métodos de ensayo de indices como:
destilacion fraccionada e indice de manejabilidad.

Materiales y métodos

Paraeste estudio se utilizaron los componentes
de gasolinaproducidos en dos de las refinerias del
pais: Ay B, denominados de la forma siguiente:

de Ja Befineria & (F-& en lo adelante)

de Ja Refineria B (B-B, en o adelante)

en tanto que, en la R-B, se produjeron con
crudo importado, solamente, lo que sera
considerado en el software, diferenciando los
algoritmos de célculo de RON. Los métodos de
anélisis fisico-quimicos empleados, se
relacionan en la tabla 1:
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Tablal
Métodos de ensayos

Indice Ilétoda
N*de Octano (RO * LETII** [ 2 g00
Densidad, gfem® LITWI D-1 298
Lzufre Total ¥fm LETI D-1 286
Destilacion fraccionada, 2 ASTH D-Ea
Crornatografia Gaseosa PIANChb

*En maguina de octane YUT-£5 1969, **A S Th —nwmmia indemadonal: American Standard
Tert Matedal.  ***En aemabigrafe gasecse CHROMPACE CP-2001 con detechor FID v
cohunna capilar de DE-PETRO de 50 1. Procedindeade FIAND, dd Lahoraboic de Chuimica
Amalitica dd CEINPE T, senvgante al procedindends PNA-ATAE-IME 603496 {dd INTEVEP,

Veneruda) ¥ A5 TH-D-5134-92.

La valoracion de las propiedades fisico-
quimicas de las naftas; de la GB; y de las MeGA:s,
se realiz6 tomando como referencia los limites
establecidos en el Manual de Especificaciones
para Combustibles de CUPET (2008).

Descripcion general del software naftcohol

Los programas de célculo que componen el
software Naftcohol estan estructurados bajo las
premisas que se enumeran a continuacion:

Caracteristicas generales de Naftcohol:

- Programado en visual studio basic 6.0

- Trabajaenelsistemaoperativo Windows XP/2000.

- Opera con modelos obtenidos tomando en
cuenta las caracteristicas de las naftas de las
Refinerias A y B.

- Permite la variacion de los parametros que
determinan el RON MeGA: RON naftas; y
volumen de alcohol y naftas, dentro de las
fronteras definidas para cada modelo.

Posibilitarlamodificacionde lasfronterasdel dominio
delasvariablesdeinterés, enfunciondelas fluctuaciones
de la calidad de la materia prima utilizada en las
refinerias del pais, que influyen en las propiedades
fisico-quimicas de las gasolinas terminadas.

Calcular el NdO RON, utilizando el mejor
rendimiento del etanol, como mejorador de octano,
segun la "sensibilidad al alcohol" de gasolinas
cubanas /6/.

Calcular el RON de la mezcla de forma
dindmica y reflejarlo instantdneamente; la
validacion del modelo arrojé unerror de medicion
de +/- 1 punto de RON, similar al que presentan
los resultados experimentales determinados en
méaquina de octano; ello permitié certificar la
confiabilidad del modelo, en los limites establecidos
en el disefio.

- Poseer flexibilidad paraincluir procedimientos
de célculo de cualquier otra propiedad de la
gasolina, el alcohol, o sus mezclas, con
contenidos de alcohol entre 0 — 20 % v/v.

- Presentar las aplicaciones de forma clara y
sencilla, haciéndolas amigable al usuario.

Resultados y discusion

Paralamodelacion matematica de propiedades
de los productos del petréleo, es imprescindible
determinar la naturaleza quimica y/o fisica, que
interviene en el indice o propiedad que se quiere
modelar. No existen en el mundo dos gasolinas
con unacomposicion quimicaidéntica, aunque se
produzcan dentro de un mismo pais, e incluso, en
una misma refineria. Las fluctuaciones en su
composicién hidrocarbonada (molecular) pueden
ser significativas, aun cuando cumplan las
especificacionesde calidad para determinado nivel
de desempefio en el vehiculo. En la figura 1 se
muestra la composicion grupal® de las naftas
seleccionadas para formular las GB -y luego, las

10 Cantidad (porcentaje masico) de cadaserie homologade hidrocarburos: parafinas, iso-parafinas, aromaticos,
naftenos, olefinas. Denominado también: composicion hidrocarbonada.
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correspondientes MeGAs - usadas en la
modelacion matematica. Estas diferencias influyen
en las propiedades de lagasolinacomercial, influencia
que se multiplica cuando se adiciona cualquier
sustancia ajena a su estructura hidrocarbonada
original, como compuestos oxigenados; en este caso:
etanol. El etanol tiene un octano que oscila en
dependencia del tipo y cantidad de impurezas que
posea; asi, se reportan en la literatura diversos

2 B & B B

Canterido grupad, S

Y|

M

ﬁjf’ Iy HVF [RON 52,5]
nga.s LW — HVL (RON 65,3]
;\jf@;ﬂ"b & 4R (RN R)

: H KEL (RO 80)

Fig. 1 Diferencias en lacomposicion
hidrocarbonada de naftas cubanas.

El disefio de experimentos para la modelacion
del RON, se confeccion6 sobre la base del mayor
rendimiento del AEA como mejorador de octano -
para diferentes variantes de formulacion de la GB
con las naftas producidas en las Refinerias A 'y B,
respectivamente-determinando las correlaciones
entre el RON y la concentracion volumétrica (%) de
cadaunode loscomponentesde lamezcla, incluyendo
elalcohol.

valores RON: 115 /7/; 108 /8/; 120 /9/ y 106 /10/.
Todos, independientemente de estos valores, se
comportan con igual tendencia cuando se mezclan
congasolina: incrementanel octano de lagasolina (o
nafta), observandose siempre mayor pendiente en
aquellas gasolinas de menor octano. En lafigura2 se
muestra el incremento de RON mediante la adicion
de 5 - 15 % v/v de AEA, en mezcla con naftas de
diferentes octano base (0 % v/v de AEA).

100
L
80 — P
=
2
S NEL
E (1]
a
1
2 a0
;
0
o
0 5 10 15
Contenido de alcohol, %y
Fig. 2 Influenciadel contenido de AEA
en el NdO de naftas cubanas.
Refineria A"

Para configurar la base de datos se formularon
MeGAs, segln un disefio de experimentos que
origind el modelo matemético no lineal de
predicciénde RON (2), con: R-cuadrado de 99,5%;
error estandar de 0,639 y error absoluto medio de
0,442 5, para mezclas de naftas virgenes y
craqueadas con alcohol hasta 15 % v/v.

RON =66,1861+ 0,901 944*%0OH - 0,105 852*%NVP + 0,273 333*%NCL + 0,0*%0OH"2
+ 0,002 777 78*%OH*%NVP - 0,004 2*%OH*%NCL - 0,002 133 33*%NVPA"2
+ 0,000 825 397*%NVP*%NCL — 0,000 179 592*%NCL"2 (2)

donde:

% OH, NVL, NCL - porcentaje en volumen de alcohol, NVL, y NCL, respectivamente.
El modelo se baso en un disefio de experimentos 33 con las siguientes fronteras:

&lechol --------- 5-15 ke
3 [0 IR 0-70 ¥k
1 0-15 Workr ®)
O P 0-95 %k
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Para las condiciones no contempladas en el
disefio experimental inicial, se encontré un
modelo (excluyendo combinaciones de variables
no significativas) que posee un error de +/- 2

puntos de RON, siempre que el contenido de
alcohol sea<20 % v/v. Este modelo se realiz6 por
la necesidad de incrementos absolutos de octano,
hasta cifras > 94 RON (4):

RON = 66,017 8 + 0,922 778*%O0H — 0,110 074*%NVP + 0,273 333*%NCL

- 0,004 2*%OH*%NCL +
— 0,000 179 592*%NCL"2

0,000

825 397*%NVP*%NCL

(4)

En la tabla 2 se muestran fragmentos de la validacion experimental del modelo general.

Tabla 2
RON experimental y RON calculado por el modelo
luestra Composicion mwezela aleoholimaftas, 9wk RON ROM Eror
Ha OH HVL NVE HCL experitnental | modelo ahzoluto
1 ] 100 ] i} a3.3 [Tl 0.7
3 1] 0 100 0 335 330 0.5
11 10 ] 1] an A3 E Q4 A 0.8
24 20 a0 ] i} 24 245 0,5
15 a0 N =0 N 764 756 0z
45 ] i} 100 i} 3R 35,0 ]
Aa ] 100 ] i} AR Tl 0.0
LISE" 1 15 3.5 3.5 TE Q5.2 Oh,2 -1.0
WISE 2 1& [ f T 05,28 A 0.7
Refineria ""B"" con 3niveles. Alevaluarambos modelos, resulto que

Con la premisa de modelar MeGAs hasta 95
RON - que implica mayor contenido de alcohol -y
paraobtener unmodelo representativo de losdistintos
valores de RON con que se produce la NR en esta
refineria, se determind hacer un disefio atres niveles
(min., medio y méax. de RON) con cuatro variables
independientes (%OH, %NR, RON formada
RONwvi). Con el fin de minimizar el numero de
experimentos se realizaron 2 disefios: 2”4 — para
describir con precision las fronteras del modelo; y
Box-Behnken - paradescribir los puntos intermedios,

no eran intercambiables entre si con la precision
necesaria, por lo que se englobaron los resultados en
unsolo modelo, en un disefio 3”4 (6), estimando los
puntos faltantes de dos maneras: 12 puntos
intermedios por el modelo Box-Behnken validado
anteriormente, y el resto, resultd que eran puntos
repetidos debido a que la combinatoria del disefio
reconoce, Como un punto experimental, cada una de
las naftas con sus correspondientes niveles de
contenido en %v/v, a pesar de que éste sea cero.

Fronteras del disefio 2°4:

0-20 Sk

0-&0 Yok (5)
0-100 ke

Las propiedades estadisticas fundamentales, de cada tipo de disefio fueron:

o 274 R-cuadrado: 99,89 %:; error estandar: 0,742 7; error absoluto medio: 0,357.
* Box-Behnken. R-cuadrado: 99,83 %:; error estandar: 0,4649; error absoluto medio: 0,274 5.
e 37. R-cuadrado: 99,829 %: error estandar: 0,482 1; error absoluto medio: 0,350 2.
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donde:

% OH, NR — porcentaje en volumen de alcohol
y NR, respectivamente.

RONwg RONwyvL — nimero de octano RON de

RON = - 169,398 + 2,267 1*%0H + 0,124 573*%NR + 0,361 138*RON
+ 5,569 54*RON,, — 0,002 574 07*%OH"2 — 0,003 937 5*%OH*%NR - 0,007
993 2*%OH*RON,, — 0,008 597 88*%OH* RON,,, - 0,000 258 102*%NR"2
+ 0,009 892 29*%NR*RON,, — 0,011 375 7*%NR*RON,, + 0, 000 154
257*RON, A2 — 0,004 589 14*RON,*RON,,, - 0,031 914*RON,, "2

(6)

Fragmentos de la matriz del disefio aplicado

la NR y NVL, respectivamente. relacionan en la tabla 3.

Tabla 3
Fragmentos de la matriz del disefio, y la
validacién experimental del modelo obtenido con componentes
de GB de la R-B y sus correspondientes MeGAs

Diigefin: 274
Coraposicidn | Miveles ROH
M‘I{}"m MeCiss, % v | de RON' RON . R%fln abE“frt modelo ahE”frt
o OO R T T R (L Spetimen Too aoluto 30 soluto
fad o] oj1nf1 1 al & 61,2 0.6 a2 1,0
4] 0O J&en| 20 (1 1 20,6 21,3 0,7 21,6 -1,0
a7 2080 ] 0O 1 1 Q5.5 040 0,6 05,1 0,4
a2 0 jion] 0 21 1 Oa 6 0p 2 0.2 06,6 0,0
o] 0O &0 | 20 [ 2] 1 Q0.3 209 0.4 o0,4 -0,1
] I IE 21 1 =100 1022 =02 | 1023 =03
! 0 jio0] 0 1] 2 26,8 86,5 03 26,1 0,7
T2 olen| 2o [1] 2 22,4 224 0.0 223 0,1
3 o) o1 2] 2 a6, 66,4 0,4 66,2 -0,2
T4 2000 0 | 2] 2 230 233 0.6 238 0,1
Disefin: Box-Behnken
Composicidn .

Musstra | MeGhs, % Ng'f:ﬁj de RON RON | Frmor F‘%fh Frror

Mo Wl experitnental | modelo | ahsoluto HUE:I"‘4 ghzolito
OH |HE | HVL | NE | HVL

T 1] oo is] 1,5 a3,7 a0 0z 63,7 0,0
7 2010 a0 | 13| 1.5 230 230 0,0 24,4 0.6
23 |40 50 2 2 s s 0,0 26,4 0,4
24 0 [40] a0 | 15 1 73,40 74,0 0,6 74,1 0,7
27 20 |40 40 | 1,5 2 2.0 2.1 -0,1 [ 0,2
20 | =0 10 1 15 20 200 02 280 03
Q5 20 | 40| 40 2 15 033 033 0.0 o6 0,7
] m|o a0 | 1A 1 71,1 71,1 0,0 71,1 0,0
a7 HE N 1 a3, a3,0 0,1 026 0,5
oz m |0 o0 | 1,5 2 15,4 15,2 02 755 -0,1
=] wen| 1|15 2 03,2 020 03 ] 03
101 wlan| 50 [15] 15 B35 B33 02 235 0,0
102 w4 30 [15] 15 236 233 03 23,5 0,1
103 o |4 0 [15] 1,5 23,7 233 0,4 23,5 0,2
104 wlan| 50 [15] 15 23,5 233 02 23,5 0,0

* Miwdes de RON: 1=min; I=mix; 1,5=medic

y de la validacién experimental del modelo
obtenida conlos componentes de la GB de la R-
B, y sus correspondientes MeGAs, se
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Para obtener resultados rapidamente, y de
modo amigable al Usuario, se disefiaron portadas
interactivas que permiten realizar, entre otras, las
siguientes operaciones:

1. A partir del RON de componentes de la GB,
balancear lacomposicién volumétrica de cada
uno, incluyendo al etanol, para obtenerel RON
MeGA deseado.

2. Fijando la composicion volumétrica deseada
(etanol y naftas), determinar el RON MeGA,
mediante el balance automético del mayor
contenido de NVL en la misma.

3. Durante las operaciones 1 y 2, el Usuario
obtendra automaticamente la composicion
volumétrica y el octano de mezcla de la GB
(RON GASOLINA BASE), a partir de la cual
se ha formulado la correspondiente MeGA.

4. A partir del RON MeGA vy la composicion
porcentual volumétrica de cada componente,
el sistema permite calcular, automéaticamente,
la cantidad de producto en unidades
volumétricas: "Barriles" y "Litros", ambos
inclusive, solamente introduciendo la cantidad
inicial de mezcla de significacion industrial, y
seleccionando la unidad de medida de interés.

5. Para convertir unidades volumétricas en
masicas, el Usuario debe introducir ladensidad
delaMeGA y obtendré en pantalla la cantidad
total - y de cada componente de la MeGA - en
toneladas métricas (TM). Dispondra de la
informacion en pantallaen unidades de volumen
y masicas, simultdneamente.

6. Paracalcular ladensidad de la MeGA, a partir
de las densidades respectivas de cada
componente, el usuario debe introducir la
densidad de cada uno. El software permite
seleccionar el tipo y launidad de densidad que
se desea. En caso, que las densidades iniciales
de los componentes estén expresadas en
diferentes unidades de medida, el sistemabrinda
la posibilidad de convertirlas en una sola. Una
vez, uniformados los datos y seleccionado el
tipo de densidad deseado, haciendo click en
OK, el programa opera automéaticamente.

7. Para establecer la volatilidad de la GB y/o la
correspondiente MeGA, mediante la

determinacion de su composicion fraccionada
(curva de destilacion), segun la norma ASTM
D86, se programaron los correspondientes
algoritmos, apartir de los valores obtenidosenel
laboratorio (figura3). El programa permite:

Elegir laopcionde célculo, endependenciadel
equipo que se ha utilizado: Manual; Automético

Introducir datos de informacién general:
nombre de la muestra; procedencia de la muestra;
fecha de entrada al laboratorio; nombre del
laboratorio; identificacion de la muestra dentro
del laboratorio

Seleccionar el tipo de unidad de mediciénde la
temperatura y convertirlas:

°C CONVERTIR
°F R

Introducir directamente en la Portada, en la
columna recobrado:

- temperatura de cada porcentaje Recobrado,
establecido en la D 86 para gasolinas;

- porcentaje volumétrico recuperado;

- porcentaje volumétrico de residuo;

- porcentaje volumétrico de pérdidas.

Obtener automaticamente en la columna
Reccorregido:

- temperaturas correspondientes al porcentaje
Recobrado corregido», en dependencia de su
par "Recobrado — (en °C o °F).

Obtener automéaticamente en la columna

Evaporado:

- temperaturas correspondientes al porcentaje
Evaporado, teniendo en cuenta las condiciones
de célculo que establece la norma.

De forma inmediata, visualizar si la muestra
evaluada cumple con las especificaciones
establecidas por CUPET para la gasolina del
mercado interno: PIE, PFE, Recuperado y
Residuo (corregidos); 10 %, 50 % Y 90 %
evaporado.

Construiry visualizar lacorrespondiente curva
de destilacion, en las siguientes opciones: t (°C o
°F) vs Recobrado, %; t (°C o °F) vs Evaporado,
%; ambas.

Visualizar la curva de destilacion con las
especificaciones de CUPET incorporadas.
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Obtener autométicamente: - 12°C (22°F) —- -curva anormal;
- Indice de manejabilidad (IM) y su inter- manejabilidad degradada

conversion (°C <-> °F) Obtener automaticamente los datos en uno o
- T,, Bump Difference (T,BD)- grado de todos los modelos de reporte que establece la

desviacion del combustible de la pendiente ~ norma ASTM D 86: Reporte de Ensayo; Reporte

normal de destilacion. Este indice tiene las ~ de porcentaje Recobrado; Reporte de

siguientes restricciones: porcentaje Evaporado.
< 12°C (22°F) —- -curva normal; Disponer de diferentes opciones de impresion:
manejabilidad estandar Portada completa; So6lo la curva.

Maltoohol 3.0-Caloulo de TM segain ASTH D 86

& 10 N 3040 30 & To 80 B0 100
¥ Ewvaporado IV [ Necobeada

Fig. 3 Portadade laaplicacion paracalculode propiedades de volatilidad.

Conclusiones producidas en las refinerias A y B,
respectivamente.

1. Se obtuvieron modelos matematicos que 2 E| software Naftcohol contiene programas de

reflejan el comportamiento del octano RON de calculo de propiedades necesarias para la
GBy MeGAs, permitiendo ajustes en funcion caracterizacion fisico-quimica de gasolinas,
de las variaciones composicionales de naftas con y sin alcohol.
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3. Con el uso del software Naftcohol, el usuario
- de forma interactiva y amigable - obtiene
informaciénrapiday veraz, sobre propiedades
de la GB y sus correspondientes MeGA:s.
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