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1. INTRODUCCION

1.1 Planteamiento del problema

Nuestra sociedad en su afan de producir objetos que cumplan la funcién de
satisfacer una necesidad o un placer, en la mayoria de las ocasiones olvida la
obsolescencia de estos objetos; de los cuales, al final de su vida atil son
simplemente desechados, originando un problema al ecosistema en el que el

hombre desarrolla su actividad econémica.

Unos de estos objetos son las colillas de cigarro, las cuales representan un
problema ambiental a escala global, ya que se ha reportado que “comprenden entre
el 25 al 50% de la basura recolectada en calles y carreteras”(Healton, Cummings,
O’Connor, & Novotny, 2011). Estos desechos contaminan en gran medida un
recurso tan imprescindible como lo es el agua, ya que “una sola colilla puede
contaminar hasta 50 litros de agua, porque esta disefiada para retener sustancias

toxicas potencialmente cancerigenas como el alquitran”.(Benitez, 2018)

Debido a esta gran problematica, se han generado esfuerzos de toda magnitud para
combatir este problema; desde esfuerzos escolares, hasta grandes empresas que
se dedican al reciclaje de colillas de cigarro. De esta forma, si bien hay una gran
cantidad de personas interesadas en resolver esta complicada problematica;
quienes realizan el reciclaje a baja escala, suelen utilizar agua como agente para
limpiar las colillas de cigarro, con lo cual contribuyen ain mas a la contaminacién

de ésta y terminan exponiéndose a gases altamente toxicos.

“Las sustancias toxicas que retienen los filtros, posterior a su uso son: nicotina,
alquitran, amoniaco y metales pesados como cadmio, mercurio, hierro, niquel,
cobre y zinc son liberados al contacto con el agua, contaminando varios cientos
de miles de litros del vital compuesto al igual que la tierra y diversas formas de

vida animal.”(Higuera Albarran, 2016)

La limpieza de colillas con agua se realiza principalmente para la obtencion de

insecticidas y es ampliamente difundido en medios digitales, como lo es colocar las



colillas de cigarro limpias en un recipiente con agua potable, para luego hervir de 30
a 40 minutos.(Rocha, 2018)

Por lo mencionado anteriormente, este trabajo propone un proceso alternativo que
evite el uso de agua en el reciclaje de colillas de cigarro (sobre todo a baja escala)
e involucre su limpieza mediante un disolvente que no altere su estructura quimica;
es decir, que plantee una alternativa desde el punto de vista fisicoquimico para asi,
llevarlas a un proceso de extrusibn que permita obtener un material cuya

caracteristica sea una alta dureza a temperatura ambiente.

Para ello y ante las trasformaciones digitales dadas actualmente en la industria, se
planted recurrir a lenguajes de programacion y a Entornos de Desarrollo Interactivo
(IDE por sus siglas en inglés) muy demandados actualmente en el mercado laboral;
como apoyo para el analisis y manejo de informacion (ya sea mediante gréficas o
elaboracion de algan cédigo, asi como el uso del software AutoCAD para el dibujo
industrial de planos que sirvan de guia para la construccion de un extrusor prototipo

con fines académicos.
1.2 Objetivo

Desarrollar un proceso de reciclaje de colillas de cigarro (acetato de celulosa),
evitando la limpieza de éstas con agua, para producir un material cuya principal

caracteristica sea una alta dureza a temperatura ambiente, mediante su extrusion.
1.3 Objetivos particulares

Generar el cédigo de un programa en lenguaje Python que auxilie en la
determinacion de la solubilidad mediante el modelo UNIFAC original para el
equilibrio solido-liquido en sistemas no ideales, que nos permita la eleccion del
mejor disolvente disponible en el laboratorio para la limpieza de las colillas de
cigarro.

Abordar los calculos necesarios para el disefio de un extrusor prototipo mediante el
uso de un lenguaje de programacion como lo es R (a través de un IDE como RStudio)
asi como la elaboracion de graficas como apoyo visual para obtener una experiencia

exploratoria en esta tecnologia.



Realizar el dibujo industrial y sus correspondientes planos del diagrama del extrusor

prototipo en AutoCAD 2018, bajo las normas nacionales de dibujo técnico.

Construir el extrusor prototipo para llevar a cabo la extrusion de colillas de cigarro
limpias y pueda servir posteriormente como dispositivo para fines académicos en
cuanto al proceso de extrusion, asi como el funcionamiento de sus subyacentes

componentes mecanicos, térmicos y de control.
1.4 Hipotesis

El acetato de celulosa presente en las colillas de cigarro por ser una fibra, puede
adquirir una alta dureza debido a su naturaleza como polimero termoplastico
mediante extrusion, para su reutilizacion en la elaboracion de una gran variedad de
articulos tales como taquetes, mangos de herramientas, partes de autos, etc. con lo
gue se evitaria el uso de agua en el proceso al proponer otro disolvente para su

limpieza.



2. ANTEDECENTES (Marco Teorico)

Dentro de las soluciones desarrolladas para combatir la contaminacion del agua por
el reciclaje de colillas de cigarro, éste trabajo plantea su solucion desde un enfoque
fisicoquimico y asi, diferenciarlo de otros esfuerzos que por lo general enfrentan
esta problematica desde una perspectiva biotecnoldgica; como el realizado por
Benitez & Esparza (Benitez, L. & Esparza, 2012) mediante el basidiomiceto
Pleurotus ostreatus, el cual es capaz de degradar pirenos, benzoantraceno y
benzopireno, o la sugerencia de un proceso de biorremediacion mediante
micorremediacion realizada por Gonzalez (Pefia Gonzalez, 2017) de recurrir a

Phanerochaete chrysosporium para su degradacion.

De esta forma, se abordan en primera instancia las caracteristicas de la materia
prima, seguido de un modelo fisicoquimico guia en la eleccién de una sustancia que
permita la limpieza de colillas de cigarro, asi como su codificacion en lenguaje

Python y una propuesta para su procesamiento por extrusion.
2.1 Caracteristicas generales de un cigarro

“‘En general un cigarro estandar estara constituido por cuatro partes: un filtro,

Tabaco, envoltura junto con pegamento y aditivos.”(Shevchenko, 2012, p. 5)
2.1.1 Elfiltro

La primera funcién de las colillas de cigarro es evitar que el tabaco dentro del
cigarrillo, entre en la boca y, en segundo lugar, evitar la absorcién de vapores. El
componente principal de estas colillas, es el diacetato de celulosa el cual es una
fibra que actia como filtro y ayuda a reducir los vapores téxicos al inhalar el humo
del cigarrillo.
Este filtro apenas cambia las concentraciones de alquitran y nicotina en el humo
y es eficaz para eliminar hasta el 80% de los fenoles semivolatiles, hasta el 75%
de las N-nitrosaminas carcinogénicas y volatiles, los alquifenoles y piridinas

volatiles.(Hoffmann, Hoffmann, & EI-Bayoumy, 2001, p. 774)



El acetato de celulosa es producido a partir de la reaccion entre la celulosay el acido

acético

OH 0
| —
HO Q + C —— Oxm
HO OH i 0 0
OH H1C OH
- 0= H,C.__O
MOLECULA DE CELULOSA MOLECULA ACIDD ACETICO CH; T

MOLECULA DIACETATO DE CELULOSA

Fig. 1. Sintesis de acetato de celulosa

“La fibra de acetato tiene una tenacidad de 1.2-1.5 gf/den (gramos fuerza por
denier) y aproximadamente la misma absorciéon de humedad que el algodén. El
grupo funcional acetato imprime propiedades termoplasticas a las matrices donde
se incorpora. Por otro lado, el grupo acetato es menos susceptible a generar las
arrugas y dobleces en la viscosa, por su mayor resiliencia.” (Billmeyer, 1975, p.
452)

Es importante diferir el diacetato de celulosa, al que llamamos cominmente acetato
de celulosa (forma en la que nos referiremos a esta fibra a lo largo de este trabajo),
del triacetato de celulosa ya que, a diferencia de este, el diacetato cuenta con
grupos hidroxilo de los cuales carece el triacetato de celulosa.

_ o _
J\ CH cHa
0~ “CH, 3o:<
o= Y,
| 0 5 ot
0
0 0 O
0:< O:/\ HsC.__O
o oY
L O Jn

Fig. 2. Molécula de Triacetato de celulosa



2.1.2 Tabaco

El Tabaco es una planta que crece principalmente en zonas calidas. “Aunque
existen diversas especies de Tabaco, la especie Nicotiana tabacum es producida
para su uso en pipas, cigarros y tabaco para masticar.”(Rodgman & Perfetti, 2013,
p. xxix) “Las hojas de esta especie de Tabaco contienen una gran cantidad de
alcaloides, incluida la altamente toxica Nicotina. La Nicotina es un poderoso
insecticida y uno de los productos vegetales mas mortiferos en su forma
pura.”(Register, 2013, p. 24)

Aunqgue la nicotina sea la protagonista de los compuestos existentes en la hoja del
Tabaco, también hay que considerar una gran gama de compuestos que se
administran para mejorar la produccion o la diferenciacion en cuanto a la calidad del
Tabaco, como lo son los pesticidas, herbicidas, acaricidas, nematicidas, agentes de

control de crecimiento, agentes de control de retofios, etc. Sumado a esto:

“Hoy en dia se han encontrado casi todos los elementos comunes, incluidos alcali,
alcalinotérreos, metales pesados y elementos raros, se han registrado en el
tabaco, por ejemplo, Al, As, Ba, B, Cs, Cr, Co, Cu, F, Au, |, Pb, Li, Mg, Mn, Hg,
Mo, Ni, Pt, Po, Ra, Rb, Se, Si, Ag, Sr, S, Ta, Ti, Sn, U, V y Zn. Ademas, se han
informado muchos componentes radioactivos de metales pesados en el tabaco,
incluidos los de la serie de uranio, por ejemplo, 234U, 226Ra, 228Ra, 222Rn,
210Po, y otros, por ejemplo, 38Cl, 46Sc, 134Ce, 59Fe, 40K. La presencia de
estos elementos en el tabaco puede ser accidental, adquirida del suelo o de otras

fuentes”(Rodgman & Perfetti, 2013, p. xxxi)

2.1.3 Envoltura y pegamento

Investigaciones realizadas en la Universidad de Longwood (Neurath, Kopsch, &

Raban, 1969) respecto al papel que envuelve el Tabaco, describieron que:

“Generalmente, el papel utilizado para envolver el tabaco estd hecho de lino o
fibra de lino. Los fabricantes agregan diversos productos quimicos al papel,

incluyendo sales, fosfato monoamaonico y citratos de sodio y potasio para acelerar
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o controlar la velocidad de combustion. Se agrega carbonato de calcio al papel
para blanquearlo para asegurar la creacion de ceniza atractiva cuando se quema
el cigarro. Cuando se envuelve el Tabaco, algunos papeles se pegan con almidén

modificado o goma natural.” (Citado en Shevchenko, 2012, p. 6)

Otra propiedad que menciona Hoffmann (Hoffmann et al., 2001), es la funcion que

desempeinia la porosidad en el papel:
“Es importante porque cuanto mayor es la porosidad, mayor es la difusion del gas
dentro y fuera del cigarrillo. La difusién de gas, especificamente la difusion de
gas oxigeno en el cigarrillo, facilita un mayor flujo de aire y velocidad de
combustion que diluye el humo y, a su vez, reduce la inhalacion de alquitran y
nicotina al hacer que el fumador haga menos bocanadas”(Citado en Shevchenko,
2012,pag. 7)

2.1.4 Aditivos

Respecto a los aditivos, los fabricantes de cigarro suelen sumar compuestos para
brindar cualidades especificas que los posicionen en el mercado.

“Los aditivos que se agregan suelen ser azucares como jarabes de frutas, que
afectan el pH del humo y en consecuencia los niveles de irritacion; humectantes
como el propilenglicol o el glicerol, para retener la humedad en el Tabaco;
conservadores, como el &cido sérbico o el sorbato de potasio, los cuales protegen
el producto de condiciones de alta temperatura y humedad alta; ademas, se
agregan componentes aromatizantes para guardar el aroma.” (Penn, Fils, & Bar-
sur-loup, 1997, p. 24)



2.2 Compuestos presentes en las colillas de cigarro

2.2.1 Cantidad de compuestos en el Tabaco y humo del Tabaco

Como se menciond anteriormente, las colillas de cigarro fabricadas de acetato de
celulosa, tienen la funcién de capturar gases dafiinos al organismo. ldentificar los
compuestos presentes en el tabaco y el humo de tabaco, el cual pasa a través de
las fibras de acetato, es una tarea interminable, debido a la gran diversidad de
marcas y la constante innovacion para cumplir la demanda del mercado. A
continuacion, gracias al gran esfuerzo recopilatorio hecho por Rodgman y Perfetti
(Rodgman & Perfetti, 2013, p. xxix), es posible apreciar a través de la Tabla 1, el
aumento de la cantidad de compuestos presentes en el tabaco y el humo del tabaco

identificados y registrados en un lapso de tan solo cuatro afios.

Tabla 1. Niamero de compuestos identificados en un lapso de 4 afios

Fecha 2008 2012
Humo de tabaco 5315 6010
Tabaco 4994 5595
Tabaco y humo de Tabaco 1879 2215
Isbmeros en el humo de Tabaco 192 192
Subtotal 8430 9390
Total 8622 9582

Gracias a los avances tecnolégicos en quimica analitica, a la fecha se han
identificado cerca de 10 000 compuestos; sin embargo, como ya lo adelantaba
Wakeham en 1972 (Wakeham, 1972, p. 2), estos pueden llegar a contabilizar cerca
de 100 000.



2.2.2 Método estandar para la determinacion de la composicion en el humo del

Tabaco.

De acuerdo a Liu (Liu, G. McAdam, & A. Perfetti, 2011, p. 349) “el humo del cigarro
es un aerosol concentrado que contiene miles de sustancias distribuidas

dinamicamente como particulas suspendidas en un sistema gaseoso.”

Para determinar la composicion del humo del cigarro que es capturado en las colillas
de cigarro, en 1967 la Comision Federal de Comercio de los E.U. (FTC por sus
siglas en inglés), establecié un método que genera una aproximacion general de los
compuestos presentes en el humo del tabaco, plasmados en los “Métodos
estandarizados para la regulacion de los constituyentes del humo de Tabaco” cuya

version mas actual es la de 2015.

Bajo este estandar, se han desarrollado variantes del método. Algunos de los
parametros que contempla la edicién 2015 del método de la FTC (Wright, 2015, p.
3) son:

-El uso de un cigarro con filtro de acetato de celulosa comercial

- Cigarrillo relleno es una mezcla de Tabaco Americano con un peso aproximado de
1000 mg;

Este cigarrillo es fumado mediante una maquina, la cual sigue los parametros de la
FTC:

-Una bocanada de 35 ml de volumen de dos segundos de duracion
-Una bocanada por minuto, a 23.9 °C,
- La bocanada a un 60 % de humedad relativa

-Una longitud de la colilla dentro del rango permitido por la FTC (para cigarros
menores a 75 mm, la longitud del filtro sera de 20 mm).



Se debe mencionar que en la primera version del método FTC (Federal Trade
Commission:, 1967) la temperatura a la que se realizaba la estimacion era de 25°C,
del cual se obtuvieron 500 mg de humo de Tabaco.

Ademas de las variantes existentes entre metodologias usadas para la
determinacion de compuestos en las colillas de cigarro, también existen diferencias
del método establecido por la FTC entre su primera edicion y la ultima. El ejemplo
mas significativo lo encontramos en el tipo de cigarro utilizado en la experimentacion,
de una mezcla de Tabaco catalogada como 1R4F usada previo a 1983, a otra

denominada 2R4F usada hasta la actualidad, en los cuales:

“Los resultados mostraron que con respecto al "alquitran”, la nicotina y el CO,
solo hay pequefas diferencias entre los dos cigarrillos. La misma situacion fue
cierta para algunos compuestos como los aminonaftalenos, el resorcinol y
algunos aldehidos. Para el resto de los compuestos analizados hubo mayores
diferencias en el humo de los dos cigarrillos. Aunque los dos cigarrillos de
referencia se fabricaron lo mas cerca posible, un nimero significativo de analitos
difirié6 entre un 10% y un 30% entre los dos cigarrillos..”(Chen & Moldoveanu,
2003, p. 456)

Debido a que el humo del cigarro es un aerosol, para separar y caracterizar cada
una de las fases mayoritarias (fase de materia particulada y fase vapor), se pasa el
humo del Tabaco a través de un filtro Cambridge, el cual retiene el 99.9% de la fase
de materia particulada (FP), definida como la materia particulada total hUmeda
(WTPM por sus siglas en inglés). La fase vapor (FV) es la fraccion de humo, el cual
pasa a través del filtro Cambridge y la mayor porcion de su peso, se debe a los
componentes del aire aspirado a través del cigarro durante la accion de fumar

(nitrégeno, oxigeno, argon, etc.).(Rodgman & Perfetti, 2013, p. Ixxxvii)
La materia particulada total humeda esta definida de la siguiente forma:
WTPM = TPM+ H20 = “Alquitran” FTC + nicotina + H20.

En la que la TPM es la materia particulada total definida por la FTC. De ésta, se

excluye el valor de la nicotina y el agua de la definicién de la FTC, pues segun el

10



informe de 1964 emitido por el Comité Asesor de Cirugia General de los E.U.(Health
Education and Welfare, 1964) determind la no toxicidad de la fraccion
correspondiente a agua y la baja toxicidad de la fraccion de nicotina en el humo del

cigarro (Rodgman & Perfetti, 2013, p. Ixxv).
Por lo tanto, la ecuacion mas frecuentemente usada para definir el alquitran es:

“‘Alquitran” (FTC) = WTPM- nicotina -H20.

2.2.3 Concentracion aproximada de los compuestos en el humo de Tabaco.

A pesar de que el trabajo de recopilacion de datos realizado por Rodgman y Perfetti
(Rodgman & Perfetti, 2013) contemple los resultados obtenidos por la FTC en 1967,
éste ofrece un panorama general en cuanto a la distribucion porcentual de los
compuestos presentes en el humo de Tabaco. A continuacion, se muestra tal

distribucion.

Tabla 2. Fracciones de compuestos en 500 mg de humo de Tabaco

Humo de Tabaco. 500 mg (100%)
Fraccion [mg] %masa en | Compuesto [mg] %masa en
la mezcla la mezcla
Agua 3.5 0.7
WTPM 225 4.5 Nicotina 14 0.28
“‘Alquitran” 17.6 3.52
Agua 20 4
Nitrégeno 295 59
Oxigeno 65 13
Vapor 477.5 95.5 CO2 62.5 12.5
(6{0) 20 4
Ar+He+Ne+H:2 7.5 15
“Otros 7.5 15
compuestos”
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Dentro de la categoria denominada como “Alquitran” se puede encontrar a los

compuestos con los siguientes grupos funcionales

Tabla 3. Concentracion de compuestos en el “Alquitran” contenido en la fraccion “WTPM”

de humo de cigarro.

Contenido en el “Alquitran” 17.6 mg (100 %)

Compuesto [mg] %masa en el
“Alquitran”

Alcoholes 3.5 20.0
Acidos 2.9 16.5
Aldehidos y Cetonas 2.5 14.2
Compuestos que 2.3 13.2
contienen azufre y

Halogenados

Alcanos 1.1 6.2
Terpenos 1.1 6.2
Pigmentos de humo 0.9 5.1
Derivados alcaloides 0.8 4.5
Esteres 0.8 4.5
Fenoles 0.8 4.5

No identificados 0.9 51
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Para los compuestos en fase vapor se puede observar la siguiente distribucion:

Tabla 4. Concentracién de compuestos de la fraccidon denominada “Otros compuestos’

contenidos en la fraccion “Vapor” de humo de cigarro

3

Contenido en el “Otros compuestos” 7.5 mg (100 %)

Compuesto [mg] %masa en “Otros
compuestos”
Hidrocarburos 3.8 50.0
Aldehidos y Cetonas 2.0 26.7
Nitrilos 0.6 8.0
Miscelaneos 0.6 8.0
Heterociclicos 0.15 2.0
Alcoholes 0.15 2.0
Acidos 0.12 1.6
Esteres 0.08 1.1
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2.3 Preludio fisicoquimico

2.3.1 Potencial quimico
Para un gas ideal y, partiendo del concepto de la energia libre de Gibbs, la cual es
una funcion de estado que describe la condicion de equilibrio y espontaneidad.

dG < SdT + VdP (3-1)

En la cual el criterio de espontaneidad corresponde a:

dG <0 3.2)

Y en la que a temperatura y presion constante se establece la condicion de equilibrio,

tenemos:
dG = 0 (3.3)

Regresando a la ecuacion 3.1, considerando un sistema a temperatura constante
se obtiene que G=G(p):

dG = VdP (3. 4)
Considerando a V= nRT/P
ac = T o (3.5)
P
Integrando
2 2 dP
f dGanTf — (3. 6)
1 1 P
Se obtiene
P
G, — G, = nRT lnP—2 3.7)

1

Dividiendo entre la cantidad de sustancia

G, G P.
2 __1=RT In2 (3.8)
n n P,
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Se obtiene la definicién de potencial quimico, el cual es la energia libre molar

G
p=- (3.9)

P.
Uy — Yy = RT In=2 3.10)
Py

Tomando la ecuacion 3.10 evaluando el estado inicial P1 =P°, es decir a condiciones
estandar (1 atm de presion)

P, (3.11)
1atm

Se obtiene que el potencial quimico esta determinado por la presion

fz — 43 = RT In

u=u® +RTInP (3.12)

2.3.2 Fugacidad

Se le considera la presion efectiva en la que de la misma manera que la presion
determina la energia libre de Gibbs de un gas ideal, la fugacidad determina la
energia libre en un gas real. En las mezclas gaseosas se expresa el potencial

guimico de cada componente como:

u = pd(T) + RTIn f; (3.13)

El primer término y), es funcion sélo de la temperatura, mientras que la fugacidad
f; del segundo término depende de la temperatura, presion y la composicion de la

mezcla. Realizando la diferencia:

f; = u) + RTInf; (3.19)

w;(T) — uf (T) = RT 1nf(T'—f'x) (3. 16)

P
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De forma que, si se trabaja a presiones bajas segun Gilbert Newton Lewis, la

fugacidad es igual a la presion parcial del gas en la mezcla.

ll)l_r)r(l)f =x; P
Resultando
f
W— = RTlnf—O

De la cual si se tienen dos fases a y B que estan en equilibrio se tiene que:

i =pf

Sustituyendo

;
a0 4 RTlni = P04 RTlnfi—
Hi @0 Hi 50
i

Y tomando en cuenta el mismo estado de referencia para las dos fases

o= fF

Por lo tanto, para el equilibrio termodinamico entre fases se tiene
Pla — PJLB
Tla — TL:B
£ = fiB

Esto aplica a cada una de las sustancias en la mezcla

(3. 17)

(3. 18)

(3. 19)

(3. 20)

(3. 21)

(3. 22)
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2.3.3 Coeficiente de actividad

Si para gases se tiene que el potencial quimico en el estado de referencia solo

depende de la temperatura

uo(T) = gi(T) (3. 23)
Para soluciones liquidas y sélidas es posible establecer

u)(T,P) = g;(T,P) (3. 24)

En la que se puede definir a la actividad como

wi(T,P) = u)(T) + RT Inq; (3. 25)

Cuando x;—1, el sistema se acerca mas a i puro, y y; debe aproximarse a u) de

modo que

w—u) =0 cuando x; -1

De lo anterior, se tiene Ina; = 0, a medida que x; — 1, o también
a;=1 cuando x; -1

Siendo asi que la actividad del liquido puro es igual a 1. Si se plantea el potencial

quimico de una solucién liquida ideal

pi =l + RT Inx; (3. 26)
Sise tiene a

p; = ud + RT Inq; (3.27)
Y se realiza la diferencia

-t = RTIn & (3. 28)

X
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El coeficiente racional de actividad de i,y;, se define como

_4 (3. 29)

)/.
L xi

Con esta definicion se obtiene

u; = ui* + RTIny, (3.30)

La cual muestra que Iny; mide la magnitud de la desviacion respecto del

comportamiento ideal, siendo
;=1 cuando x; -1

Los coeficientes racionales de actividad son adecuados para aquellos sistemas en
los cuales la fraccion mol de cualquier componente puede variar de cero hasta la
unidad.(Castellan, 1987; Lira Parada, 2014; Smith, Van Ness, & Abbott, 2007)

2.4 Método UNIFAC

Basado en el método UNIQUAC y desarrollado por Fredenslund, Jones y Prausnitz,
el objetivo principal de este modelo es predecir los coeficientes de actividad en fase
liquida para mezclas no ideales en las que se desconocen datos experimentales.
En este modelo se toma en cuenta las interacciones intermoleculares, tomadas
como unidades estructurales a partir de las dimensiones de la molécula de cada
componente de la mezcla, los cuales son independientes de la temperatura. Las
predicciones pueden realizarse en un intervalo de temperaturas de 275 a 425°K y

para presiones de hasta 3 o0 4 atmésferas.

El método parte de evaluar los coeficientes de actividad en términos de la energia

libre en exceso (G = GE/RT), los cuales son un reflejo de la no idealidad. Esta
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energia libre en exceso esta compuesta por dos partes: una energia combinatoria y

otra residual.

4.1)
G = Gcomb + Gres

La parte combinatoria considera las contribuciones debidas a la forma y tamafo, las
cuales son determinados a partir de la teoria. La parte residual toma en cuenta la
energia debido a las interacciones moleculares a partir del equilibrio entre fases.

Sustituyendo lo anterior por los coeficientes de actividad, tenemos:

(4. 2)
Iny; = Inyfo™ + Iny/®s
Donde cada término es calculado mediante las siguientes ecuaciones
. J, (4. 3)
Inyfo™ =1-J;, +InJ; — 5¢q; (1 -+ ln—l)
L; L;
S, . S, (4. 4)
Iy = gL =InL) = ) (6,2~ Gy 1n>)
- Mk Nk
De los cuales:
El volumen fraccional evaluado corresponde a
o T (4.5)
YL
El area fraccional evaluado en reparto
q; (4. 6)
Li=——
2j4; %
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Los volumenes moleculares relativos

i = Zv,gi) .Rk

k

Las areas moleculares relativas

q; = ZV;EL) “Qk

k

El area parcial por grupo estructural

G = U;El) " Qk

El area relativa por especie

Ok = sz,i'xi
7

La energia “parcial molar” por especie

Sk,i = Z Gm,i " Tk
m

La energia de la mezcla por especie

N = Zsk,i " Xi
;

La energia funcional de la mezcla

_ am,k
Timk = €Xp ——T

(4.

@.

(4.

(4.

@.

@.

@.

10)

11)

12)

13)
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Donde sus respectivos términos

e |, identifica al componente i en la solucion.

e |, es el indice de suma que corre a traves de todos los componentes.

e kK, identifica al subgrupo.

e m, es el indice de suma que corre a través de todos los subgrupos presentes
en la solucion.

o v,Ei), es el numero de subgrupos k en el componente i

e Ry, es el volumen relativo del subgrupo k, encontrado en tablas

e Qy, es el area superficial relativa del subgrupo k, encontrado en tablas

* a,x, corresponde a las interacciones de energia entre los subgrupos my Kk,

en grados Kelvin, encontrados en tablas.

Estas ecuaciones pueden ser usadas para cualquier nimero de compuestos. Antes
de realizar cualquier estimacion, se deben consultar los datos proporcionados en
tablas para Rk, Qk, ya que algunas moléculas (por ejemplo, agua, metanol,
acetonitrilo) constituyen un solo subgrupo por si mismas. (Henley & Seader, 1981,
p. 237; Matsoukas, 2012, p. 520; Salazar, s/f)

Los datos mencionados anteriormente se pueden encontrar en “The properties of
gases and liquids” de Bruce E. Poling y John M. Prausnitz.(Poling, Prausnitz, &
O’Connell, 2001, p. 8.78)
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2.5 Solubilidad

El equilibrio solido-liquido se establece cuando el liquido esta saturado por el sélido

(soluto); de tal forma que el criterio de equilibrio satisface la condicién:

ﬁS,puro _ fL _ yixiﬁL,puro (5.1)

i
Donde la fugacidad del componente en estado sélido y su fugacidad en estado
liquido puede ser expresado usando un coeficiente de actividad en términos de la
fraccion mol del soélido disuelto y la fugacidad del soluto como un liquido puro a la
temperatura de la disolucion. Debido a que el soluto no existe como liquido puro a
la temperatura de la disolucion, la fugacidad del liquido puro debe referirse a él como
un liquido sub-enfriado hipotético y debe calcularse como extrapolacion de la fase

liquida.

Donde para £;>P*"°y £1"P*™ es posible aplicar de la ecuacion 3.18:

AInfTON _(9G\ _  HY (5.2)
oT b oT b RT?

aT P aT P RT?

Y realizando la diferencia entre ambos

L,puro
li (mfi )l _ _AHpus (5. 4)
oT ﬁS,puro RTZ

i

P

donde AHws = H- - HS es el calor de fusiéon para una fusion hipotética S » L a una

temperatura T. A continuacion, la integracion desde la temperatura en el punto de

fusién a la temperatura T conduce a:
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In

L,
f; puro ~ AHpys (Tm ) (5. 5)

fiS,puro - RT,, 7_

Donde T,, es la temperatura normal de fusion, y sustituyendo de la razén de

fugacidades en la ecuacion 5.1 se puede obtener

AH T,
f )
o= - (1) oo
Resultando
AHpys T

Para predecir la solubilidad de un compuesto en una disolucién, es posible estimar
el coeficiente de actividad mediante un modelo te6rico como UNIFAC. Esto se
realiza de forma iterativa suponiendo en un inicio solubilidad ideal (x'%?); es decir,
cuando el coeficiente de actividad es igual a 1(y; = 1) . En cada iteracion se obtiene

un nuevo coeficiente de actividad el cual dividira a x“¢@ para obtener una nueva xi.

x (5. 8)

La iteracidon termina cuando en dos iteraciones sucesivas los valores de x difieren
en menos de 0.1%. (Gracin, Brinck, & Rasmuson, 2002; Matsoukas, 2012, p. 575)
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2.6 Herramientas para el analisis de datos

Frente a la revolucién tecnoldgica que se desarrolla actualmente a nivel global, se
torna imperante para cada egresado de la Facultad de Quimica, la adquisicion de
habilidades referentes a las tecnologias de la informacién esenciales dentro de este

paradigma industrial.

2.6.1 Importancia de los lenguajes de programacion para el andlisis de datos

Gracias al reporte “Future of Jobs 2018” emitido por el Foro Econédmico Mundial
(WEF por sus siglas en inglés), se puede observar el impacto que causa a los roles
desempeiiados por profesionistas dentro de las empresas y su efecto al mercado
laboral con el advenimiento de una era digital en todos los sectores productivos. A
continuacion, se muestra un ejemplo de las tendencias en cuanto a los roles

desempeiiados en la industria Oil & Gas.

Tabla 5. Expectativa de desarrollo de los roles de trabajo en la industria Oil & Gas.

Emergentes En declive
17% en 2018 26% en 2022 | 27% en 2018 24% en 2022
Roles tales como: Roles tales como:
e Cientificos y analistas de datos e Capturistas de datos
e Especialistas en Big Data e Contadores, Tenedores de libros
e Ingenieros y especialistas en e Operadores de plantas de
Robdtica refinacion de petréleo y gas
e Ingenieros en Energias natural
renovables e Mecanicos y Reparadores de
maquinaria

Tomado de “Future of Jobs 2018 “ (World Economic Forum, 2018, p. 63). La columna azul
destaca los roles laborales emergentes 2018 y 2022. De la misma forma, la columna gris

destaca la disminucién esperada de los roles laborales en 2018 y 2022.
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Tabla 5 (Continuacion)

Emergentes

En declive

17% en 2018

26% en 2022

27% en 2018

24% en 2022

Roles tales como:

Especialistas en Procesos de

automatizacion

Especialistas en Desarrollo
organizacional
Especialistas en nuevas

tecnologias
Servicios en Tecnologias de la
informacion
Especialistas en transformacion

digital

Roles tales como:

Empleados de almacén
Administradores y Secretarios
ejecutivos
Operadores de plantas de
produccion de energia
Trabajadores de imprenta vy
afines

Operadores de TIC

Técnicos de soporte a usuarios

Como podemos observar en la tabla anterior, uno de los roles emergentes mas

importantes sera el de Analista de Datos y el Cientificos de datos, los cuales suman

a sus habilidades matemaéticas y habilidades en programacion.

Por esta razon y por la gran cantidad de informacién que es posible recopilar de un

vasto sistema como lo es el contenido de compuestos en las colillas de cigarro, se

decidié realizar el andlisis de datos mediante lenguajes de programacion mas

demandados en las empresas, como lo son Python para su aplicacion a la

prediccion de la solubilidad mediante el método UNIFAC original, asi como el

lenguaje de programacién R para la realizacion de graficas y los célculos

relacionados al extrusor prototipo.
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2.7 Estudio General del proceso de extrusion

En una definicion amplia el proceso de extrusion hace referencia a cualquier
operacion de transformacion en la que el material fundido es forzado a atravesar
una boquilla para producir un articulo de seccion transversal constante, y en

principio, longitud indefinida.

El proceso de extrusion es sumamente especializado. Para el disefio y la posterior
construccion de un extrusor de polimeros, se debe especificar en primer lugar el
material que se llevara a proceso, asi como su cantidad. Cada extrusora cuenta con
un sistema de alimentacion, un sistema de fusion-plastificacion, un sistema de
bombeo que sirve para presurizar el material y una boquilla de salida que, ademas
de dar forma al producto, también auxilia en cuestiones de presion y mezclado.

Tolva
Resistencias eléctricas

A
N
T

Cabezal

ACindro Tomillo | Boquilla
doq L i

Fig. 3. Partes generales de un extrusor (Tomado de Beltran & Marcilla, 2012, p. 104)

Husillo de extrusion

Como se menciond anteriormente, es importante considerar el material llevado a
proceso ya que de éste depende uno de los componentes de la extrusora: el husillo.
El husillo realiza las funciones de transportar, calentar y mezclar la materia prima.
Sus parametros mas importantes son: la longitud, el diametro, el material con el que
sera fabricado, el angulo de los filetes y el paso de rosca. Estos dos ultimos son,
sobre todo, para calcular el volumen que el husillo es capaz de transportar.

Para comenzar a disefiar un husillo se considera la relaciéon Longitud/Diametro en
la salida para poder dimensionarlo. Algunas ventajas y desventajas de las

relaciones L/D
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L/D pequeia:

- Menor tiempo de residencia en el cafion, manteniendo los materiales sensibles a
la temperatura de fusion por menor tiempo, lo que reduce la degradacion.

- Ocupa menos espacio.

- Requiere menos torque, por lo cual los HP del motor son de menor importancia.

- Menor inversion inicial y remplazo de partes.

L/D grande:

- Permite realizar un disefio de husillo para mejorar la cantidad de material a la salida,
siempre y cuando se le aplique un torque suficiente.

- El husillo puede ser disefiado para una salida mas uniforme y mejor mezclado.

- Para trabajar a altas presiones.

- Para una mejor fusién con menos esfuerzo cortante y una mayor conductividad de

calor desde el cafion.

Relacion de compresion: Es la relacion usada para dar una idea de la cantidad de
la compresion del husillo respecto a los polimeros. Esto es la razén de la
profundidad del filete en la zona de alimentacion entre la altura del filete en la zona
de fusion.

Relacion de compresiéon = h2 alimentacion/ hl zona fusion

k= Zona dosificacién T Zona compresion - Zona alimentacion [~

D= diametro del husillo

L= Longitud efectiva del husillo ... Compresidn ratio h2/h1

Fig. 4. Relacion de compresion
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A continuacion, una guia general de aplicaciones de husillos en el moldeo de
plastico por inyeccion:

Tabla 6 Aplicaciones de husillos

Tipo de husillo Aplicaciones

Husillos de baja compresién Acrilicos
(Relacion de compresion de 1.2 a
1.8) Copolimero y terpolimeros acrilicos

Cloruro de polivinilo

Husillos de media compresién Acetal
(Relacién de compresion de Celulosicos
2.0a2.8) Nylon

Noryl

Policarbonatos
Polietileno

Polipropileno

Poliestireno
Husillos de alta compresién Delrin 500 a 900
(Relacién de compresion de Fluoroplésticos
3.0a4.5) Polietileno de alta densidad

Polipropileno de medio a alto
punto de fusion
Tomado de “Blow Molding Handbook” por Rosato (Rosato, 2004, p. 153)

Respecto a la importancia con la que se fabrica un husillo, es de vital importancia
conocer la materia prima, para que el proceso se lleve con la mayor eficiencia
posible. Ademas, es necesario conocer las caracteristicas de la materia prima,
debido a que no en todo proceso se usa acero al carbon, sino que existen aleaciones
gue mejoran el desempefio de un dispositivo. Una de las razones es evitar el

desgaste, la deformacion de los componentes de la maquinaria, asi como su
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corrosion. A continuacion, se muestran algunos materiales con los que se fabrican

husillos.
Tabla 7. Materiales para la construccion de husillos
. Dureza de Dureza. de Resistencia a la: .
Material material Comentarios
acabado
base — —
Abrasion | Corrosion
Acero al carbén
4140 50-55 Rc | 28-35Rc | Pobre Pobre  |Husillos usados
principalmente en EU
4340 38-42 Rc Pobre Pobre Usado en lugar de 4140.,
para alta fuerza de torsion
1020 79 Rb Pobre Pobre
1035 90 Rb Pobre Pobre
4130 90 Rb Pobre Pobre
Acero nitrurado
135 M 65 Rc 30 Rc Buena Justa Sustituto de endurecido
para llama
4140 50 Rc 30 Rc Justa Pobre-Justa
Acero para
herramientas
Provee alta fuerza de
D-2 64 Rc 64 Rc Buena Pobre torsién y buena resistencia
a la abrasion
H-13 51 Rc 51 Rc Buena Pobre
Acero inoxidable
Usado casi
304 81 Rb Pobre Justa-Buena |exclusivamente para
resistir corrosion
316 78 Rb Pobre Buena Certificado para procesos
de alimentos
17-4 PH 38 Rb Justa Buena
Duranickel
301 32-42 Rb Pobre Buena resistencia a acidos
Excelente como HF
Hastelloy
Excelente resistencia a la
C-276 94 Rb Pobre Excelente [corrosion a casitodos los

quimicos

Tomado de “Blow Molding Handbook” por Rosato (Rosato, 2004, p. 156) donde:

*Rc — Dureza Rockwell en escala C

*Rb-Dureza Rockwell en escala B

Con la informacién anterior se propone el uso de acero para herramientas D-2 para

la extrusion de acetato de celulosa.
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Cafnodn

Contiene en su interior al husillo y por lo general suele tener una superficie interna
rugosa para contribuir con los esfuerzos cortantes realizados por el husillo. Posee
los aditamentos para transferir calor por conduccion al interior mediante resistencias
eléctricas colocadas a lo largo de éste. Debido a la energia que se contribuye por
esfuerzo cortante, la temperatura dentro del cilindro es dificil de controlar, por lo que
la temperatura del material serd superior a la temperatura registrada por el

controlador.

Garganta de alimentacion

Existe una particularidad para el disefio de la garganta de alimentacién, pues ésta
tiene que estar desplazada ligeramente del eje del husillo para facilitar la caida del
material a la maquina. Gracias a esta caracteristica se puede lograr un llenado
eficiente del paso del husillo. La garganta suele tener 1.5 veces el diametro del

cilindro y un ancho de 0.7 veces el mismo

Vista superior
Fig. 5. Garganta de alimentacion.
Tomado de Beltran Mancilla (Beltran & Mancilla,2012, p. 110)

Tolva de alimentacion

Es el aditamento que sirve para introducir el material al cafion. En general se

disefian para albergar material para dos horas de trabajo.
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Plato Rompedor

Se situa casi al final del cafién y sirve como soporte para filtros cuyo propésito es

evitar que el producto de la extrusion salga con contaminantes.

Cabezal-Boquilla

Se encuentra en la parte final del cafidn, sujeta al plato rompedor. El cabezal debe
ir atornillado al cafién y facilitar el flujo de material hacia la boquilla. La funcion de la
boquilla es moldear el polimero. Se debe considerar que el producto obtenido no
tendra la misma forma de la boquilla, debido a variables como la recuperacion del

material, el enfriamiento o el fendmeno de relajacion del material.

Transporte del material

El extrusor plastificador ademas de funcionar como una bomba, funciona como un
transportador y un plastificador y en algunos casos como cambiador de calor y
mezclador.

Como ya se mencioné anteriormente, el extrusor se divide en tres partes:

Alimentacion

Zonal

»

Transporte de
Sélidos

Material solido granulos y fundido Material fundido

El funcionamiento del extrusor depende de las velocidades de trabajo en cada una
de estas zonas. Sean:

-Velocidad de transporte de sélidos =*rl

-Velocidad de plastificacion =*r2

-Velocidad de bombeo o dosificacion  =*r3
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Las velocidades a las que estos procesos ocurririan si transcurrieran
independientemente de los otros. Con el fin de evitar un tornillo mal alimentado es
preciso disefiarlo para que:

*r12**r22*r32
Cuando se cumplen estas condiciones se dice que la zona 3 controla la operacién,
ésta es mas estable y la calidad del extruido es mejor que cuando viene controlada

por otras zonas.

2.7.1 Conceptos de transferencia de momentum en un extrusor.

Los célculos que se muestran a continuacion se basaron en los modelos expuestos
por Ramon Anguita Delgado en su libro “Extrusion de plasticos” (Anguita Delgado,
1977, p. 143). Contempla la “extrusion de fundido” debido a que no aborda la

“extrusién con plastificacion”, por ser mas compleja.

Para describir el funcionamiento del extrusor y la evaluacion del movimiento del

material en la zona 3 se realizan las siguientes consideraciones:

- El canal del husillo se considera de seccion rectangular.

- El canal del husillo se considera “desenrollado” y se escoge el sistema de
coordenadas de la figura 6.

- El cafidon es una superficie plana que se mueve sobre el canal del husillo,
arrastrando el material.

- Se considera que el material fundido tiene comportamiento newtoniano.

- Se considera al material fundido como fluido incompresible.

- Se considera haber alcanzado régimen estacionario.
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Fig. 6 Distribucion de coordenadas. Tomado de Beltran & Marcilla
(Beltran & Marcilla, 2012, p. 141)

Donde:

R=Radio del husillo

D=Diametro del husillo

8=Angulo del filete con la vertical
w=Ancho del canal

h=Profundidad del canal
0=Distancia entre el candn y el filete

N=Numero de revoluciones a las que gira el husillo

Se consideran dos flujos a lo largo del eje z, uno debido al flujo de arrastre o friccion
provocado por el movimiento de la superficie del cafidn z+ (hacia la boquilla) y el
provocado por el impedimento de la boquilla a fluir que crea un gradiente de presion,
obteniendo asi, un flujo en direccidén z- que es el flujo de presion o de retroceso

como se muestra en la figura 7.
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Fig. 7 Flujos presentes en un proceso de extrusion

Considerando el sistema de referencia presentado en la figura 6, se realiza un

balance de momentum para las coordenadas x, v, z, el cual es:

d?v, N d?v, 1 (dP) (7. 1)
dx? dy? 17

~ 7 \dz

Donde:
dP/dz= gradiente de presién a lo largo del canal
vz=velocidad del fluido en el canal en la direccién z

n= viscosidad del material fundido

. . d? .
Despreciando el efecto de las paredes, es posible descartar d—xz obteniendo

d’v, 1 (dP) (7. 2)
dy? n\dz
Integrando
dv. dP
2 = X <_> + Cl
dy n\dz
Por segunda vez
2
y* (dP (7.3)
v, = Z(E) + Cly + CZ
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Condiciones limite

y=0 ; v=0; C2=0

y=h ; V=" (lineal del cilindro)

@)

7 2n\dz 1

v h(dP) (7. 4)
" h  2n\dz

Y sustituyendo en 7.3

y? (dP V*y\ hy/dP
o) ()
2n\dz h 2n\dz

()20 ) "

En esta ecuacion, el primer término depende linealmente de la velocidad del husillo
y representa el flujo de arrastre o friccidén y el segundo término representa el flujo de
retroceso, ya que es fruto del movimiento del material hacia la boquilla en la cual

existe un gradiente de presion.
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2.7.2 Estimacion del flujo

Por medio del producto de la velocidad del material por la seccion transversal del

husillo, con respecto al sistema de referencia mostrado en la figura 6 se tiene:

" wy(y +h 7.6
Q= fwvdy_f_d f Y(y )( )dy (7.6)
0 dz
Resultando
WVh wh3 (dP) (7.7)
2 12n \dz
En donde
wVh
Flujo de arrastre = Qp = =
Fluio d o wh? (dP)
ujo de presion = Qp = 127 \dz

Para su estimacion en funcién de las dimensiones del husillo, se considera al husillo

desenrollado y cortado de forma axial, tomando el siguiente plano de referencia.

w=mnD senf

nD

nDtg0

Fig. 8 Sistema de referencia con corte axial de husillo. (Tomado de Beltran, M Marcilla,
2012 p. 144)
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Con VY como la velocidad con que gira el cafidn paralelamente al eje Xy z, y en

términos de la velocidad angular V=mtDN y formando un angulo 6, se tiene:

V' =V cos8 = ntDNcosO
V" =Vsin® = tDNsinb

Y sustituyendo en el primer término que forma parte de la ecuacion 7.7

WhV_n*D*sinB*h*n*D*N* cos @

2 2
2 2 :
szlV:T[ * D *(51nt29cost9)*h*N (7. 8)

Para el segundo término, se considera a

L= Longitud del husillo
Z= Longitud del canal por donde pasa el material donde existe un gradiente de

presion.
dL
— =sinf@ dZ = — (7.9)
sin
Sustituyendo
Wh3(dP> _mx D *sin@ * h3dP 0
12n\dz) = 121 aL ™"
wh3 (dP) _m* Dxsin® 6+ h®dP (7. 10)
12n \dz/) 127 dL
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Si L es la longitud por donde pasa el material fundido, entonces

dp AP
— = — = constante

dl L
Finalmente se tiene

_m?* D*x(sinfcos@) *h*N h®xm+ Dxsin®6 AP

Q 2 12n * L

Nombrando a los términos geométricos

w2 x D% x (sinfcos@) x h
A= >

h3xm* D *sin®6
12 « L

De forma general
AP
Q =Ax*N — BT

(7. 11)

(7. 12)

(7. 13)

(7. 14)

Para el flujo dentro de la boquilla, en el cual K depende de su geometria.

AP AP
Q=A*xN—-B—=K—
1 1

Realizando el balance

AP _ AxN
n K+B
Para una boquilla cilindrica
_ mxRp
8L,

(7. 15)

(7. 16)

(7.17)

Donde Rp y Lb son el radio y la longitud de la boquilla respectivamente
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2.7.3 Potencia para girar el husillo

Para que el material fluya a través del husillo, se debe aportar tanto energia
calorifica, como mecanica. En cuanto a la energia mecanica, ésta debe ser capaz
de hacer girar el husillo de tal forma que supere las resistencias ocasionadas por la

friccion y el material transportado.

En cuanto a la obtencién de la potencia requerida para hacer girar el husillo, se
considera nuevamente la permanencia estética del husillo, mientras que el cafidn
es el que gira alrededor de él. Ademas, se considera despreciable la holgura entre
los bordes del filete y el cilindro. Asi pues, se parte de las siguientes ecuaciones:

dv
o™ (7. 19)
dy

Donde:

dZ,=Potencia consumida a lo largo de la longitud dI del canal
U=Velocidad lineal periférica del husillo

dFi=Fuerza necesaria para mantener girando el husillo

7= Esfuerzo unitario de corte

n = Viscosidad del material fundido

dv/dy =gradiente de velocidad del material

Como la fuerza de corte es igual al esfuerzo cortante por unidad de area:

dF1 = TdAl
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Sustituyendo el esfuerzo cortante unitario y dividiendo por el coseno del angulo del

filete:
dv (7. 20)
o AR _wda Ty
" cosf® cos@®  cosB

Sustituyendo en la ecuacion 7.18

(7. 21)

_Un (dvz

" cos@ dy)dA1

1
Para obtener una ecuacion en funcién de las caracteristicas geométricas del husillo,
recordamos la ecuaciéon 7.5 y en la cual la mayor velocidad en el husillo se obtiene

cuando y = h. De esta forma se tiene:

_ Yy, (yz—hy)(d_P)

V2 =Ty 2 \dl
(dv> v N 2y — h(dP)
dy) h 2n \dl
(dvz) v N i(d_P) (7. 22)
dy y=h ~ h 2np\dl

La ecuacion 7.22 servira para sustituirla en el valor de la ecuacion 7.20.

Para relacionar dA1l, sobre la cual existe el esfuerzo cortante, se toma el sistema de

referencia mostrado anteriormente en la figura 8 y se obtiene:

dA =Wdl =m*sin@ = dl (7. 23)
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Sustituyendo 7.22 y 7.23 en la ecuacion 7.20:

Un [V h (dP )
= (E>]N*D*sm0*dl

= —+
17 cos@lh 2n
Desarrollando

UV nmsin mDUhsin@ (7. 24)
dZ, = + dP
1 hcos @ 2cosf

En el cual el primer término hace referencia a los esfuerzos de corte y el segundo,

la potencia necesaria para mantener la presion del material en el canal.

Para relacionar esta ultima expresion con el flujo del material en funcion de la

longitud del husillo y las velocidades U y V, se tiene:

v=—" V= nDNcosd, dl=>nY
" cosB’ - U cosy, T da

Con dA como la longitud axial del husillo y sustituyendo en la ecuacion 7.24

1% :
V2 nDnsin@® dA 7D -gzh sinf

dz, = 4 cosé dpP
1™ cos® hcosf sinf cos @
2D2n2 2
D mD°N gos 0 1 sin @ D —nDNc%s 0 hsin@
dz, = €05 dA + — dpP
hsin @ cos @ 2cos0
Simplificando:
m3D3N?%n m2D?Nh sin 8 cos 6 (7. 25)
dZ; = —— + dpP
h h2cos?6
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Si se toma el término de flujo de friccion de la ecuacion 7.11

m2D?Nh sin 8 cos 6
L= 2

Es posible escribir la siguiente ecuacion

m3D3N?%n QL (7. 26)
dz, = — dl+ 0520 dP

Para obtener la potencia total consumida, se debe considerar la potencia disipada
por friccion en la pelicula de material que escapa entre el borde superior del filete y
la pared del cilindro, la cual sera dZ2. Siendo asi, el balance de la potencia total:

De forma analoga para dZ», se considera a h con & y a w con e. De tal manera que
el ancho del filete sera “e*cosf’. Si se aplica el mismo método que en dZ, y

despreciando la presion en 6.

dv, V (7. 28)
& =5 cony =9

Conforme a lo anteriormente expuesto para dZi, se deduce

dv
dZ, = UszU—n z (7.29)

cos 6 dy

dA,

(7. 30)

ny
2 cosf 6 2
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Siendo “e” el ancho del filete

dA
dA, = e cos 6 — (7.31)
sin 6
Sustituyendo en 7.30
14 7.32
_Cosg "V del _ VPneda (7. 32)
2= 050 6 C°°°YSing  Stan6 cos? 6
Asi se obtiene:
m?D?N%ne 7.33
az, == 210 (7. 33)
6 tané@
Con lo que la potencia total sera:
m3D3N?n Q m?D?N?ne (7. 34)
L = —— P
dZr h d/1+coszt9d + 6 tan@ da
Integrando, se tiene:
m3D3N? m2D?N?ne 7.35
.= N9 apy ne, (7. 35)
h cos? 6 6 tan@

Donde L es la longitud del husillo y AP= diferencia de presion entre los extremos del

husillo

2.7.4 Balance de energia térmica

El balance propuesto considera a la seccién de plastificacién-fusién como la zona
donde se acumula la energia térmica, en la que la energia térmica que entra es
debido a la contribucién de energia calorifica por parte de las resistencias y a la

energia por disipacion viscosa. Las pérdidas de energia contempladas son por
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conduccion y conveccion natural en el cafidn correspondientes a la zona de
transporte de material.

Es importante mencionar que, en este balance de energia, no se toman en cuenta
las pérdidas de energia por radiacion, debido a las particulares dimensiones del

sistema en cuestion. El balance realizado contempla a:

Qa= Qe — Qs (7. 36)

Energia requerida para calentar la seccion de plastificacion

Qa = Meaion * Chcaiion * AT (7. 37)

Entrada de energia térmica

Qe = QResistencias elécticas. + QDisipacién viscosa (7- 38)

Descartando el término de radiacién, se obtienen las pérdidas de energia térmica

por conduccién y conveccién natural a lo largo del cafién.

(7. 39)

Qs = Qconductivo + Qconvectivo

Teniendo a

Qs = (Areatrasnv * qcona) T (Areasup * (conv) (7. 40)

Donde

A = 2,2 - D2
TeQtransy = 4( ext int )

44



Areagy, = * Dey * L

dT
Qcond = ka

Qeonv = h¢ (T - Tamb) (7' 41)

De los términos que contribuyen a la entrada de energia térmica, el de disipacion
viscosa podria resultar interesante, debido a que el andlisis de transferencia de
energia contempla la geometria descrita anteriormente en el balance de cantidad

de movimiento.

: 5 -+

...-.-._- .-_-- _hlq-__l
i rl-.-:' .|||. .-\.- .

' :: = —

h ) — 1
-q.-! -" L L _,-'r E
e

‘h_f-:"l:
Ao

Fig. 9 Sistema de referencia para el balance de energia

En el cual las condiciones del sistema son:

-Estado estacionario

-Fluido newtoniano incompresible

-Flujo laminar en estado estacionario

-Propiedades fisicas constantes

-Conveccion forzada por el movimiento del material plastificado

-Disipacioén viscosa

Se consideran los perfiles de velocidad del balance de momentum realizado

anteriormente para facilitar el balance de energia, donde
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()2 2L ne) o=+ O )] 2

Las condiciones de frontera del sistema son
CFQeny=0-V,=0->T=T,
CFR2eny=h->V,=V->T=T,

Realizando el andlisis de las ecuaciones de Navier-Stokes

c <0T+V0T+V(’)T+V6T)
PEP\ae T ax T ey T 20,

92T 92T 92T vy v\ oV
= ) 4 (=2 7.43
k( ot > 2n|(3) +<ay> +<az> (7. 43)

d0x? 0dy? 0z?
av, av, v, v\ vV, AV,
<a_ 6x> +(5+5) +(35 * 35)

+7

Después de eliminar términos
aT 0%T v\ (7. 44)
oo (n3,) =*(55) +1(55) |

Sustituyendo los perfiles de velocidad

oC (h (y2nh) (¥ n 9)>y(g_7z") . <3yT> ) [h 2y — - h(AL_P sin 9>]2
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Dividiendo entre k e igualando a cero

oo 5+ S22 (Fs00) ) (3) = (55 o i+ 2 (rano)|

d°T\ n[V 2y—h /AP > pCp(V (y—h) /AP oT
(0_)/2>+k[h+ 21 (Fsme)] - S5t 5 (ome) | (57) = o

Se sustituye

C
PP _ P Reciproco del Coeficiente difusivo de energia

(Ziy:) +%[h + le’nh( si n@)]z _ %(%4. WZ—;M(ATPsinBDy(Z—D =0 (7. 45)

Para simplificar, hay que recordar a dT/dz= cte. con lo cual es posible agrupar al

segundo y tercer término en dos constantes de nombre @ y w

1y (y-h (AP : ) (6T> (7. 46)
= a(h+ 2n L sin® 0z
2y h(AP T (7. 47)
o= 1[5+ 25— (smo)
Y asi obtener
dy?
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Reordenando

(’)ZT_
ay2—</’3’-w
Desarrollando
d (dT) _

Jo()=0[rer-o

dy =@ |yay —w y

ar ¢

E—E —wy+61

JdT=§Jy2dy—wady+ledy

2
T=%y3+ a)y?+C1y+C2

Valuando en la C.F. (1)

02
TO=2(0)3+ w(z) +¢,00) + €,

Valuando en la C.F. (2)

1) )
Tw=g W+ Z () + Cy(W) + Ty

Ty =Ty = 2 () + 5 (W + G ()

(7. 49)

(7. 50)
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T, —T, ¢ w
Cl= hh O—E(h)z—ih

Sustituyendo para obtener el perfil de temperaturas que permite definir la cantidad

de calor

dT (1) 2 Th_TO (1) w 7.51
ar _¢ ,_ P9y (7.51)
dy 27 “’y+[ e T3

De tal forma que solo basta considerar el término de conductividad térmica para
conocer el flux de calor proporcionado por disipacion viscosa.(R. Byron Bird
Warren E. Stewart Edwin N. Lightfoot, Bird, Stewart, & Lightfoot, 2006)

2.8 Breve esbozo sobre dibujo industrial

Uno de los objetivos secundarios para el desarrollo del proceso de reciclaje de
colillas fue el deseo de comunicar de forma visual los componentes basicos de un
extrusor prototipo para su posible replica mediante el uso de un software de disefio

como lo es AutoCAD.

Para tal tarea, es necesario conocer los parametros del dibujo estandarizado, el cual

se encuentra en las normas de dibujo técnico, las cuales son:

e NOM-Z-3-1986 correspondiente a vistas
e NOM-Z-4-1986 Lineas
e NOM-Z-5-1986 Rayados
¢ NOM-Z-6-1986 Cortes y secciones
e NOM-Z-23-1987 Clasificacion de dibujos segun su presentacion
e NOM-Z-24-1986 Clasificacion de dibujos segun su funcion
e NOM-Z-25-1986 Acotaciones
e NOM-Z-26-1986 Letras
Para la exposicion de los dibujos industriales, es posible centrarse en resumir las

NOM-Z-3-1986, NOM-Z-23-1986 y NOM-Z-25-1986, pues el objetivo no es
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profundizar en el tema, sino una guia inmediata para la realizacién o lectura de
planos. Ademas, hay que recordar que en el disefio asistido por computadora ya

cuenta con normas pre cargadas.

NOM-Z-23-1987. Rama mecanica-Clasificacion de los dibujos segun su

presentacion
La clasificacion de los dibujos técnicos segun esta norma es la siguiente:

= Diagramas

= Gréficas

= Nomogramas
= Esquemas

= Ortogonales
» Perspectivas

= Croquis

De este conjunto, se har& uso de los dibujos de perspectivas, los cuales:

“son dibujos técnicos que representan en proyecciones axonometricas, oblicuas o
conicas, las formas y algunas notas caracteristicas de piezas aisladas o conjuntos
de piezas que constituyen un producto como maquinas, herramientas, aparatos,
equipos, instalaciones, etc.

Las proyecciones axonomeétricas se reducen, en dibujo técnico, a los dibujos
isométricos, dimétricos y trimétricos “. (Secretaria de Comercio Fomento Industrial.,
1987)

Para presentar los planos del extrusor prototipo se usaron dibujos isométricos los
cuales son “dibujos de dos dimensiones que representan objetos en tres
dimensiones, como por ejemplo un cubo. Sin embargo, los dibujos isométricos no

son realmente dibujos tridimensionales”. (Naranjo A., 2004, p. 109)
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NOM-Z-3-1986. Dibujo técnico-Vistas.

Como el deseo fue plasmar en tres dimensiones las caracteristicas morfolégicas de
las partes que forman parte del disefio del extrusor prototipo, es necesario presentar
las diferentes vistas correspondientes a ésta norma; es decir, presentar su vista
frontal, lateral o laterales, superior o inferior, segun se desee, por lo cual se opto por
la proyeccion ortogonal como apoyo. En esta proyeccion es posible presentar las
diferentes vistas formando angulos rectos entre ellas para representar la pieza u
objeto.

Auxilidndose del manual de Normas bésicas para dibujo técnico recopilada por el
Mtro. Felipe Diaz del Castillo Rodriguez (Diaz del Castillo Rodriguez, 2015) y segun

la NOM-Z3-1986 en su inciso 3.1 las vistas se designan de la siguiente manera:

E

e
F— ; E] ¢
//‘I

E

Fig. 10. Vistas principales

Vista frontal

Vista superior

Vista lateral derecha
Vista posterior

Vista inferior

nmoow»

Vista lateral izquierda
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Para la disposicion de las vistas, la NOM-Z-3-1986 designa al sistema de proyeccion
europeo como método del primer diedro o cuadrante, el cual se anota en la parte
inferior derecha del plano de la siguiente forma:

- — _ L
|

Fig. 11. Simbolo de proyeccion ISO sistema europeo

En éste, la vista frontal se usa como referencia de las demas, de tal forma que la
vista inferior se desplaza hacia arriba de ésta y la vista superior hacia abajo, la vista
lateral izquierda hacia la derecha y viceversa (Diaz del Castillo Rodriguez, 2015),

como se muestra en la siguiente figura.

- -1

MVISTA INFERIOR

OLE S

WASTALATERAL  MISTAFRONTAL \ASTA LATERAL MISTAPOSTERIOR
DERECHA IZQUIERDA

MSTASUPERIOR

Fig. 12. Disposicion de las vistas segun el sistema europeo

De la misma forma, para describir el sistema de proyeccién americano o método del
tercer diedro o cuadrante se anota en la parte inferior derecha del plano la siguiente

figura.

Fig. 13. Simbolo de proyeccién ISO sistema americano
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Para la disposicion de vistas en el sistema americano o del primer diedro o
cuadrante elegido para este trabajo, la disposicion de vistas utiliza igualmente la
vista frontal como referencia y desplazando la vista superior hacia arriba, la inferior
debajo de la superior, la vista izquierda a la izquierda de la frontal y la vista derecha

a la derecha de la vista frontal.

WMSTA SUPERIOR

]

MSTA LATERAL STAFRONTAL  MSTALATERAL \A5TA POSTERIOR
IZQUIERDA DERECHA

WISTAINFERIOR

Fig. 14. Disposicion de las vistas segun el sistema americano

Para la presentacién de las piezas en un dibujo, el Mtro. Felipe Diaz del Castillo

(Diaz del Castillo Rodriguez, 2015) con base en esta norma recomienda:

a) Elegir la vista frontal de modo tal que muestre la pieza en su posicion normal
funcionamiento

b) Elegir la vista frontal de tal manera que muestre el menor nimero de aristas
no visibles, esto es, que ofrezca la mayor cantidad de informacion de la
geometria de la pieza.

c) Cuando la pieza no tiene una posicion definida en su uso, dibujar la vista
frontal de acuerdo a la posicion que guarda durante su fabricacion, tal es el
caso de ejes, pasadores, pernos, tornillos, etc.

d) Elegir las vistas de forma que la pieza quede definida sin ambigiedad y que

el niamero de ellas incluyendo los cortes sean minimo.
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NOM-Z-25-1986. Dibujo Técnico-Acotaciones.

Respecto a las vistas de una pieza, podria decirse que es la forma cualitativa de
representar un objeto y respecto a la forma cualitativa de describirlo, podrian ser las

acotaciones, las cuales representan las dimensiones de la pieza u objeto a fabricar.

Segun esta norma, una acotacion “es el grupo de elementos graficos que se
emplean para indicar las dimensiones lineales o angulares de lo representado en
un dibujo.” [D4]

El sistema de acotacion esta formado fundamentalmente por los siguientes

elementos

Punta de flecha

- Cota
45
e

A

Linea de

Linea de externsion
Cota

Fig. 15. Elementos basicos de un sistema de acotacién

Las caracteristicas del trazado de cada uno de estos elementos no se mencionaran
en este documento ya que estas vienen pre cargadas en los softwares de disefio,
aunque para interés del lector, estas las puede revisar en la bibliografia ya

mencionada.

Para que se pueda acotar de manera eficiente un plano se sugiere seguir las

siguientes recomendaciones:
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a) Acotar al exterior de las lineas del objeto y evitar que las lineas de cota no
intersecten las lineas del objeto representado, ademas de evitar repetir
acotaciones.

b) No se deberan acotar aristas no visibles del objeto en su vista, ademas estas
deberan estar expresadas en las mismas unidades y evitar que el lector

realice operaciones matematicas para su interpretacion

En el caso de la acotacion de los angulos, estas son las recomendaciones

a) En piezas planas se debe indicar el angulo que existe entre sus aristas
evitando redundancias

b) Silos &ngulos tienen una linea de centros o centros de cavidades, se indicara
la distancia a partir de la arista de la pieza

Fig. 16. Acotacion de angulos

En el caso de las recomendaciones sobre la acotacion de circunferencias solo se
mencionara que estas se acotan dependiendo de su dimension real, pues como se
menciono anteriormente, los softwares de disefio ya cuentan con esta normativa pre

cargada, por lo cual se exenta de nombrarlas.

Para el resto de especificaciones se recomienda revisar las normas ya mencionadas
0 en su defecto, tomar como ejemplo los planos realizados para este trabajo pues

se reitera que este trabajo solo es una guia expresa para la realizacion de planos.
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3 Software, materiales, equipos y sustancias

3.1 Software

Editor de hojas de calculo, editor de texto Geany Version 1.34, IDE Spyder 3
(Anaconda), AutoCAD 2018

3.2 Materia prima

Un lote de colillas de cigarro recolectada de la entrada posterior de la facultad de

Derecho del campus de Ciudad Universitaria de aproximadamente 2 litros de

volumen.

3.3 Material y sustancias de laboratorio

Para los experimentos realizados se recurri6 a:

Tabla M. 1 Disolventes organicos utilizados para pruebas con disolventes organicos

Disolvente CAS Pureza [%] Marca
Cloroformo 67-66-3 98.8 MEYER
Xileno 1330-20-7 98.5 REPROQUIFIN
Acetona 67-64-1 99 Distribuidora
Quimica ALVI
Metanol 67-56-1 98.8 VETEC
n-Propanol 71-23-8 99.9 MALLINCKRODT
Etanol 64-17-5 99.5 MEYER
Etanol 64-17-5 96 DIVAR

Materiales y equipos

-6 tubos de ensayo

-6 equipos de extraccion Soxhlet

-1 Parrilla de calentamiento

56



3.4 Maquinas y herramientas
Una mini esmeriladora, un equipo de soldadura autégena, un torno, una prensa, una

grifa dobladora, un taladro, un juego de destornilladores y pinzas.

3.5 Piezas y componentes para el extrusor prototipo

La adquisicion de componentes se realizé en dos etapas generales. La primera
etapa se realiz6 para la construccion de un extrusor prototipo experimental que fuera
portable y de bajo costo al que se denominé como “extrusor prototipo A” y un
segundo extrusor prototipo al cual se le denominé “extrusor prototipo B” destinado
a fines académicos.

Para el extrusor prototipo A, se buscaron componentes que ofrecieran las
caracteristicas mas cercanas a las especificaciones recomendadas en este trabajo.

Su armado se realizé en 3 fases de acuerdo a la secuencia de su adquisicion:

Primera etapa (componentes metalicos)

- 1 broca de acero de alta velocidad (SDS-MAX) %“x16"x21” marca Timberline.
- 1 tubo de acero inoxidable AISI 304.

- 1 barra de acero inoxidable AISI de 2.8 cm diametro.

- 1 lamina de acero.

- 1 chumacera de 1.7 cm de diametro.

-6 tornillos de cabeza hexagonal de ¥4 X ¥z in

-4 tornillos de cabeza gota de % x %2 in

-6 tornillos de punta de broca de % x 3/32 in

- Un tramo de solerade 4 in x ¥2in x 60 in

Segunda etapa (componentes mecanicos)
- 1 motor reductor de 24 Volts y 1.5 Amperes a 180 RPM.
- Adaptador de corriente de 9V y 1.5 Amperes.

- 1 juego de caimanes.
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Tercera Etapa (Componentes para calentamiento)

- Un contacto de seguridad on/off.

- Un controlador XMTG-818.

- Un contactor marca Steck SD1 a 110-120 Volts con capacidad hasta 5A.
- Un termopar tipo J.

- 3 calentadores eléctricos tipo banda.

Para la construccion del extrusor prototipo B definitivo, se tomaron piezas del
extrusor prototipo A afiadiendo los siguientes componentes:

-1 motor de 1.5 HP a 127 V de 1800 RPM marca WEG

-1 reductor de velocidad de corona sin fin de relacién 30:1 marca US MOTORS

-1 barra de acero de 5 cm de diametro

-1 par de cufias de acero de 6.4 mm

-2 anillos omega de seguridad de 1-3/16 in

-1 interruptor de cola de ratén

-1 mesa para montar el equipo

-2 tramos de tabla de ...

- 2 tramos de lamina de aluminio
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4. Desarrollo experimental

El desarrollo de este proyecto consté de 6 etapas experimentales generales, las
cuales son expresadas a continuacion a través de un diagrama de flujo que muestra

la secuencia dichas etapas.

Desarrollo de un
programa en Python para
la prediccion téorica de la

solubilidad de
compuestos organicos

Pruebas de solubilidad
con disolventes
orgdanicos

Construccion del extrusor Extrusion de colillas de
prototipo cigarro limpias

Disefio y dibujo industrial
de un extrusor prototipo

Fig. E- 1. Diagrama de flujo del desarrollo experimental general

4.1 Procedimiento para el desarrollo del programa en Python para la prediccion de

la solubilidad mediante UNIFAC original

Para la realizacién de este programa, destinado a la prediccion de la solubilidad
mediante el método UNIFAC que sirviera de apoyo a las pruebas de solubilidad para
la limpieza de las colillas de cigarro, se recurrio al planteamiento de dos
herramientas: el diagrama de flujo y el pseudocédigo del programa. El diagrama de
flujo es una representacién grafica que, mediante un conjunto de simbolos,
representa las acciones a realizar. Posteriormente se realizé el pseudocdédigo, el
cual es una descripcion informal del algoritmo y estd disefiado para la lectura
humana previo a la inmersion en cualquier editor de texto o IDE, para su codificaciéon
en lenguaje maquina.(Andrés Martinez, 2012). A continuacién, se expone el
diagrama de flujo realizado del algoritmo para predecir la solubilidad mediante
UNIFAC original.
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Fig. E- 2. Diagrama de flujo para la codificacion de un programa del método UNIFAC

Iny,
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Respecto al diagrama de flujo anterior, se planteé el siguiente pseudocddigo para

llevarlo a lenguaje maquina:

1-Se introducen las constantes desde una base de datosv, R, Qy a

2-Se obtienen las matricesr,qy G

3-Se introduce la temperatura para obtener la matriz t

4-Se calcula el arreglo de S

5-Entran como constantes las entalpias de fusion y las temperaturas de fusién

6-Se obtiene la solubilidad ideal(y=1) a la temperatura T, para todos los solutos y se

imprimen en pantalla

7-Se crea un arreglo matricial para soluto i, y el disolvente a utilizar
8-Inicia el ciclo determinado por el nimero de compuestos i
9--Inicia el ciclo indeterminado mientras la xi=0

10- Se obtienen los arreglos ri y @i, afiadiendo los valores de r y g tanto del

compuesto i, como del disolvente

11-Se obtienen los arreglos J, L, 8 y n para cada compuesto i junto con el disolvente
12-Se obtienen los coeficientes residual y combinatorio del compuesto i

13-Se obtiene el coeficiente de actividad del compuesto i

14-Se calcula nuevamente la solubilidad tomando en cuenta el coeficiente de

actividad obtenido.

15-Si la diferencia porcentual entre la solubilidad inicial propuesta (ideal) y la
solubilidad obtenida es igual o menor al 0.1% y esta diferencia es menor a 1, se

imprime la solubilidad obtenida. Si no cumple la condicion, pasa al siguiente punto.

16- Si la diferencia porcentual entre la solubilidad inicial propuesta (ideal) y la

solubilidad obtenida es igual o menor al 0.1% y esta diferencia es mayor a 1, se
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imprime la solubilidad propuesta. Si no cumple la condicion la solubilidad obtenida

pasa a sustituir a la solubilidad empleada al inicio.

Una vez planteado el pseudocddigo se procedié a plasmarlo en lenguaje maquina
para facilitar la generacion y el manejo del volumen de datos. Este se puede apreciar
en el Anexo Al, asi como los coeficientes de los grupos funcionales secundarios

empleados para el modelo en el Anexo A2

4.2 Pruebas de solubilidad con disolventes

Para la eleccion del mejor disolvente que pudiera limpiar las colillas de cigarro, se
realizaron pruebas de solubilidad de naturaleza cualitativa, en las que el disolvente

que tuviera el mejor desempefio cumpliera las siguientes funciones:

-No disolver la colilla de cigarro

-Adquirir una tonalidad oscura como resultado de los lixiviados extraidos.
-Aclarar la colilla de cigarro

Estas pruebas comprendieron muestras de colillas cigarro a las que previamente se
les retird el papel de recubrimiento de 1 cm de longitud en 4 tubos de ensayo. A
cada tubo se adicionaron 2 ml de un disolvente organico disponible en el laboratorio
y fueron agitados a temperatura ambiente.

Posteriormente los tubos con mejor desempefio fueron calentados a una

temperatura a 50°C.

Para acompanfar estas pruebas y debido a que se carece de informacion respecto
a la fraccion mol de cada uno de los compuestos contaminantes presentes en las
colillas de cigarro se realiz6 la prediccion de la solubilidad de un par de compuestos
que representaran a cada categoria de contaminantes en estado solido presentes
en las colillas de cigarro, mediante el programa desarrollado en Python en la seccién

anterior.
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4.2.1 Compuestos contaminantes de las colillas de cigarro a evaluar.

Si bien el porcentaje en peso correspondiente a cada categoria de compuestos es
conocido, se desconoce la cantidad porcentual o fraccion mol correspondiente a
cada uno de los mas de 6000 compuestos identificados en el humo del tabaco. De
esta forma y con base en la distribucién porcentual de compuestos en el humo del
tabaco realizada por Rodgman(Rodgman & Perfetti, 2013), este trabajo considera
como impurezas de la colilla de cigarro a evaluar, Unicamente a la fraccion
denominada “Alquitran” que compone a la materia particulada total humeda(WTPM)

por ser la mas toxica.

Como muestra representativa de esta fraccion, fueron tomados al azar compuestos
gue poseen una temperatura de fusion por encima de los 25°C y en consecuencia
puedan estar presentes en las colillas de cigarro en forma sélida. Es necesario
mencionar que este trabajo no considera la evaluacién de metales pesados,
alcalinotérreos y elementos raros, ya que estos solo representan trazas en los

estudios abordados.

La Tabla E-1 ilustra los compuestos considerados a evaluacion de acuerdo a las
categorias con su respectivo porcentaje en peso (%w) expuestas por Rodgman
(Rodgman & Perfetti, 2013)
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Tabla E- 1 Compuestos en colillas de cigarros a evaluar.

Categoria Compuestos EntalPia de
(100% en Ter.n,p. de fusion,
Alquitrén®) CAS Nombre fusion [K] AHfus
[KJ/mol]

Alcoholes 108-46-3 | Resorcinol® 159.05 4.93
Fitoesteroles | 120-80-9 | Catecol® 384.5 20.5
20 %w 488-81-3 Ribitol® 377 22.9

69-65-8 Manitol@ 374 37.6

149-32-6 Eritritol@® 439.1 54.69
Acidos 65-85-0 Acido benzoico® 390.9 38.9
16.5 %w 6915-15-7 | Acido malico@ 395.2 17.3
Aldehidos vy | 139-85-5 3,4- 403.15 30.17
cetonas Dihidroxibenzaldehido(
14.2 % b)

134-96-3 Siringaldehido®) 460.51 21.78

5471--51- | Frambinona® 440.83 22.78

2

343-65-7 | 3-Antraniloyalanina® 390.53 23.08
Miscelaneos | 67-72-1 Hexacloroetano® 553.6 29.47
(Sulfurados vy | 96-45-7 2-Imidazolinetiona® 458.4 9.75
Halogenados) | 1022-22-6 | DDM® 412.44 21.6
13.2 %w

El porcentaje asignado a “Compuestos desconocidos” no fue considerado. (Los datos

fueron recopilados de: (a)www.nist.gov(National Institute of Standards and Technology,

s/f);(b)www.chemeo.com(Céondo GmbH, s/f);(c)www.wolframalpha.com(Wolfram Alpha,
2018);(d)Yaws(Yaws, 2014)
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Tabla E.1 (Continuacion)

Categoria Compuestos Temperatu | Entalpia de

(100% en CAS Nombre ra de fusion,

"Alquitran” fusion [K] | AHfus

) [KJ/mol]

Alcanos e | 120-12-7 Antraceno® 396.14 30.8

HAP's 189-55-9 Dibenzo[a,i]pireno® 490 315
203-33-8 Benzofluoranteno® 556.8 27.87

6.2%w 14167-67-0 | 3-metil-nonacosano®) 516.22 31.48

Terpenos | 79-63-0 Lanosterol® 412.86 69.93

6.2 %w 57-87-4 Ergosterol® 617.48 33.42
474-62-4 Campestrol®) 536.1 35.25
83-48-7 Estigmasterol® 523.66 35.29

Pigmentos | 3615-41-6 Ramnosa® 529.85 38.08

de humo

5.1%w

Derivados | 5980-06-3 Demetilcotinina© 417.65 31.75

alcaloides | 96574-02-6 | N- 404.95 17.63

4.5 %w Isooctanoilnornicotina®©

Esteres vy |117-81-7 Ftalato de bis(2- 392.75 32.44

éteres etilhexilo) ®

4.5 %w 117-84-0 Di octil ftalato®) 5135 50.1
537-40-6 Trilinoleina® 543.5 57.14
564-20-5 Sclareolide® 903.15 149.44

Fenoles 123-31-9 Hidroquinona® 467.83 13.94

4.5 %w 98-29-3 p-tert-Butilcatecol®) 445 27.23
135-19-3 2-Naftalenol® 454.74 19.85
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4.3 Lavado de colillas de cigarro

Para la limpieza de las colillas de cigarro se emplearon 6 equipos de extraccion

Soxhlet disponibles en el laboratorio.

El montaje de cada equipo se llevo a cabo llenando cada espacio de extraccion con
10 gramos de colillas de cigarro, procurando no bloquear la entrada del brazo de
ascenso de vapor.

En cuanto al disolvente, se vertié 150 mL de alcohol etilico comercial (96%) en cada

matraz de 250 mL.

Fig. E- 3. Equipos de extraccion Soxhlet

La operacion de limpieza se realiz6 en ciclos de reflujo a la temperatura de ebullicion
del etanol (Aprox. 78°C), hasta apreciar la transparencia del alcohol etilico dentro
del cartucho de extraccion.

Una vez finalizado el proceso de limpieza, las colillas de cigarro se dejaron secar a
temperatura ambiente. Los lixiviados obtenidos del proceso de limpieza se

resguardan para su correcta disposicion.
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4.4 Disefio y dibujo industrial del extrusor prototipo

En respuesta a la secuencia en que fueron adquiridos los componentes para la
construccion del extrusor prototipo, tanto el disefio, dibujo industrial mediante
software, asi como la construccion del extrusor prototipo, estuvieron supeditados a
las caracteristicas de la primera fase de adquisicion de componentes; en especial,

a la broca a usar como husillo.

4.4.1 Disefio del extrusor prototipo

Para el disefio del extrusor prototipo, el estudio de transferencia de momentum y de
estimacion del flujo realizados previamente en el marco teérico, sirvieron para
determinar la potencia requerida por el motor. Debe reiterarse que el disefio del
equipo obedece a las caracteristicas de la broca a sustituir como husillo, esto quiere
decir que el husillo a emplear, carece de una relacion de compresion lo cual
disminuye el gradiente de presion en la zona de dosificacién. A continuacion, se

presentan los calculos realizados para su disefio.

Tabla E- 2 Variables geométricas para el disefio del extrusor prototipo

Variable Simbolo Magnitud

Diametro del husillo [cm] D 2.1
Angulo de los filetes o 45
Altura de los filetes [cm] h 0.4
Longitud del tornillo [cm] L 31
Radio int. Boquilla [cm] Rb 0.4
Ancho del filete [cm] e 0.5
Holgura cafnén-filete [cm] A 0.1

67



De la ecuacion 8.12, 8.13y 8.17

_ m?* D*x(sinfcos@) xh

= 4.35 cm?3
> cm
glirmx Dxsin® 00567 em?
= 12 + L = U. cm
T * Rboquilla4
= —_Poawlla _ 5 005¢m3

8Lboquilla

El siguiente paso es la determinacion de la viscosidad ya que es una de las variables
mas importantes tanto para el disefio del extrusor prototipo como para el disefio
experimental, la cual debe diferenciarse de la viscosidad extensional relacionada a
fuerzas de tangenciales, pues esta es 3 veces mayor a la que se observa en los
esfuerzos perpendiculares (Beltran & Marcilla, 2012, p. 162). Para su determinacion
es posible auxiliarse del indice de fluidez o MFI (Melt Flow Index), el cual se define
como el peso del polimero (g) extruido en 10 minutos bajo la aplicacién de un peso
muerto a través de un redmetro de extrusion. Dado que el aparato es un reémetro
de extrusion bajo las condiciones establecidas en ASTM D1238-73 y el MFI es
basicamente un pardmetro de velocidad de flujo, es posible usar las expresiones
convencionales para el esfuerzo de corte 7 y la velocidad de corte y para obtener la
relacion entre MFI y la viscosidad n, asi como con la velocidad de corte. Partiendo
de la informacién vertida por Shenoy (Shenoy, Saini, & Nadkarni, 1982) se tiene:
Ry F
te 2T RE 1,

40Q
Y=g
Donde las caracteristicas del reometro son:
Rn =0.105 cm (radio del pistén)
Rp=0.4737 cm (radio de la boquilla)
Ib =0.8 cm (longitud de la boquilla)
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F= Carga de prueba en k_j
MFI=X g/ 10 min
Q=MFI1/600 s (Flujo)

Resumiendo
(0.105 cm) —s (9.807 g x cm * s—2
- Xk = X % 9.13x10% cm~1s~2
' 21 (0.4737 cm)?(0.8 cm) ( g) 1 @ *9.13x10* cm™"'s

T=X%9.13x10* g cm™1s72

_4( Xg ) cm?3 (10min><1>( 1 >
V= 10 min/\X g /\ 600 s /\m/\0.105 cm3

1.833 (MFI)
y=1 —
p

Sustituyendo el valor de la carga dado en Shenoy (Shenoy et al., 1982, p. 4401)
para el acetato de celulosa a 210 °Cy el de la densidad de Anguita (Anguita Delgado,
1977, p. 99)

7=216%9.13x10* g cm™1s72 =197 208 g cm~1s72

3.6 g\ [ cm?
=1. _3( ) = 6. -1
y 83 cm 5 <1.04g> 6.33s

Se obtiene la viscosidad de la siguiente forma

T 197208 gcm™'s?

n=-

, 23351 =31154gcm™1s71

De lo anterior si se plantea trabajar a 58 RPM, sustituyendo en la ecuacion 8.16 se

tiene:

g
cm * s2

AxN <31 154 g)( (4.35 cm®3) (0.96 RPS)

AP = = = 23431583
Tk +B 0.0005 cm? + 0000567cnﬁ>

cm * S
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g kg kg

23431583 = 23431.58 = 234 315833 = 234.31 MPa
cm * s2 cm * s2 m * 52
La determinacion del flujo corresponde a:
AP . . [23431583 0
Q=AxN — BT = (4.35cm> x 0.96 RPS) — (5.67x10™*cm>) 31154 g
cm* s
AP cm?3 cm?
Q=A*xN—-B— =3.78— = 226.8 —
n S min
Para la potencia requerida
w3D3N?p Q n2D?N2p e
Ly = L AP
T h + cos? 0 + 6 tan@
_ 3
m3(2.1 cm)3(0.96 s~ 1)? <3C1;ls*4sg) (3.785cm ) .
Z, = 3.8 ——F7 = (23431583
1 0.4 cm cm + cos? 45 ( cm * 52)
w2(2.1 cm)3(0.96 s~ 1)? (%) (0.5cm)
Z, = 31
2 0.1cm = tan 45 cm
g * cm? g * cm? g * cm?
Zr = 647 853 048 33 + 177 169 642 33 + 157 118 499 33
g * cm? kg = m?
Zr =982 141 190 ;— =98.21 3
S S
2y =oga1 KOXMI[ O8watt | ow
r =98. 5| Thywmz | = 96249 Watts
S3
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De esta forma, los HP requeridos son

HP
745.7 Watts

Si se desea trabajar a 58 RPM, el torque (Spotts, 2003, p. 146) que debe

Znecesaria en Motor = 962.49 Watts( ) = 1.29 HP

proporcionar el motor reductor corresponde a:

_ 129 HP Ib * in * RPM

De esta manera, un motor de 1.5 HP acoplado a un reductor con una relacién de
reduccion 30:1 a 58 RPM con un torque de 1629 [E * in] es capaz de cumplir con
la potencia requerida.

Por otra parte, se debe considerar que la viscosidad es menor debido a que la
calculada viene de un ensayo donde el esfuerzo de corte es constante y la velocidad
de corte es baja, en comparacion a la extrusion donde la magnitud del esfuerzo
cortante es creciente y de mayor velocidad de corte. Ademas de lo anterior, la
temperatura a operar es 10°C mayor, por lo cual se considera que el motor reductor

propuesto es capaz de realizar la extrusion del acetato de celulosa.
4.4.2 Dibujo industrial del extrusor prototipo

Si bien existe una gran variedad de software de disefio técnico e industrial como lo
son FreeCAD, LibreCAD o Blender, para plasmar mediante dibujos industriales el
disefio del extrusor prototipo a través de un software para dibujo 2D y modelado 3D;
se recurrio a realizarlo en AutoCAD 2018, por ser el mas predominante en la
industria.

En cuanto a la realizacion de esta tarea, se recurre a conceptos de geometria para
la estimacion espacial de cada uno de sus componentes y en la mayoria de los

casos, referenciado a un sistema 2D para posteriormente trasladarlo a 3D.
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Un ejemplo es la construccion de la broca en 3D se observa en la figura E-4. En
este caso, se construyd un cilindro que fue barrido por un par de hélices cilindricas.
A partir de la profundidad (sagita) de 0.4 cm en los filetes y el paso (cuerda) entre
ellos de 2.1 cm, se plante6 que ésta fuera la flecha o sagita para consecuentemente
obtener la circunferencia correspondiente a la hélice cilindrica, duplicarlas y

finalmente realizar la diferencia de volUmenes.

R =ﬁ+C_2 _04cm N (2.1 cm)? 158 em
2 8 2 8(0.4cm)
Donde
R=radio h= altura del filete C=cuerda

N .\ .\ .\ .\_ .\ .\ ’\ .\ .\ .\ .\_ h—=
<« b < < < < < < - < ——

<

Fig. E- 4 En la parte superior de la imagen se observa el disefio 3D de la broca a sustituir

como husillo y en la inferior una fotografia de esta.

4.5 Construccion del extrusor prototipo

Se construyeron 2 extrusores, un extrusor A experimental de bajo costo y portétil
para evaluar su funcionalidad y observar la temperatura 6ptima para la realizacién
de extrusion de colillas de cigarro, y un segundo denominado “extrusor prototipo B”
obedeciendo las especificaciones de disefio planteadas en este trabajo que fuese

capaz de ser utilizado para la extrusion de otros polimeros con fines académicos.

4.5.1 Construccion del extrusor prototipo A

La construccién del extrusor prototipo A, se dividié en tres etapas, acorde a la

adquisicién de componentes: armado de las piezas metal-mecanicas, armado de
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componentes mecanicos y armado del equipo de calentamiento. A continuacion, se

muestra una fotografia de las dos primeras etapas de montaje:

~

B e e i . . L ST LR
BN g e e

R

Fig. E- 5. Montaje parcial del extrusor prototipo A

La construccidon se desarroll6 usando herramientas como una mini esmeriladora
para cortar lamina, un equipo de soldadura autégena para unir partes, un torno para
producir la boquilla del extrusor, una prensa, una grifa dobladora, un taladro, un

juego de destornilladores, pinzas, etcétera. La secuencia de armado fue:

-Elaboracion del soporte para el extrusor

-Montaje de la brida cojinete al soporte del extrusor

-Corte de la punta de la broca mediante soldadura autégena
-Montaje del tapon de seguridad a la broca

-Montaje de la broca dentro de la brida cojinete

-Montaje del cafién y conexion al tapén de seguridad
-Conexién del cople y boquilla al cafién

-Elaboracion y montaje de una tolva
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Debido al objetivo de que el extrusor prototipo fuera portable y de bajo costo, se
recurrié a la utilizacion de un motor reductor de 24 Volts y 1.5 Amperes a 180 RPM
empleado para robdtica, reduciendo asi la capacidad de la realizacion integra del
proceso a solo pruebas experimentales para la extrusion de las colillas. Su

secuencia de montaje fue la siguiente:

-Construccion y montaje del eje conector broca-motor

-Montaje del motor

-Conexion de caimanes al motor

-Conexion de los caimanes a un adaptador de corriente de 24V y 1.5 Amperes

4.5.2 Construccién del extrusor prototipo B
La construccién del extrusor prototipo B, se realizé tomando las piezas del extrusor
A y adaptandolas al motor reductor de 1.5 HP y 58 RPM. El resultado de su

construccion es el siguiente.

Fig. E- 6. Montaje parcial del extrusor prototipo B

Cabe mencionar que la construccion de los dos equipos se realizé gracias al gran
apoyo recibido por los técnicos de servicios generales adscritos al Laboratorio de
Ingenieria Quimica, siguiendo en la medida de lo posible, los planos realizados en
AutoCAD 2018.
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4.5.3 Valoracion de energia térmica

Por las caracteristicas del sistema y debido a que el primer objetivo es obtener la

energia térmica requerida para acercarse al estado estacionario previo a depositar

la materia prima en la tolva, es posible desestimar la contribucion por disipacion

viscosa, asi como las pérdidas por radiacion. Otro aspecto a tomar en cuenta es el

hecho de que, aunque en el disefio se tenga un cople de acero inoxidable conectado

al tubo, se considerara al cople y al tubo como un cafiéon completo de acero

inoxidable (AISI 304). Si se considera el balance de energia térmica como

Qa= Q. — Qs

Donde

Qe=Energia suministrada por resistencias eléctricas

Qa=Energia requerida por la seccion de plastificacion

Qs=Pérdidas de energia por conduccion y conveccion natural

De esta manera, las caracteristicas correspondientes a la seccion de plastificacion

del cafién son

Tabla E- 3. Caracteristicas del segmento de tubo de inoxidable AlISI 304

Variable Unidad Magnitud
Diametro externo [cm] 2.67
Espesor [cm] 0.21
Densidad [g/cm?3] 7.93
Longitud del tubo correspondiente a [cm] 8
la zona de fusion
Volumen requerido del tubo [cm?3] 12.98
correspondiente a la zona de fusién
Densidad [g/cm?] 7.93
Masa [0] 103
Cp [J/g°C] 0.503
K @20°C [J/s*m*K] 16.3
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Segun los datos proporcionados en el portal web del Instituto Nacional de Seguridad
y Salud en el Trabajo de Espafa (Ministerio de Trabajo Migraciones y Seguridad
Social, 2019) , la extrusion del acetato de celulosa se lleva a cabo a los 220°C v,
tomando en cuenta las consideraciones anteriores, se obtiene el calor necesario

para calentar el tubo de 20° a 220°C

Ji
g°C

Qu = Pruvo * Viupo * Cp * AT = 102.95 [g] * 0.502 [ ] %« 200[°C] = 10 337

El calor requerido por la seccion de plastificacion es:
Q, =103kJ
Para las pérdidas de energia por transporte de energia en el cafién se tiene
Qs = (Areatrasnv * QConduccién) + (Areasup * (conveccion nat.)
Obteniendo las pérdidas por conduccion a través de la seccion del cafion que no

entra en contacto directo con la fuente de energia calorifica (L=23 cm), si se
considera la conductividad del acero a 20°C la cual corresponde a 14.9 J/s*cm*K

Qcona = (Atransv)kd_L

Ji ) [(493.15 — 293.15)K]

Qcona = (1.62 cm?) (0.149 Ry

sxcmx*x K

La pérdida por conduccion es

Qcona = 2.06 [é]

En cuanto a las pérdidas por conveccion natural se tiene

Qconv = A,T'easup * hc(T - Tamb)
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En donde para su obtencion se requiere de h, la cual es posible calcular mediante
el Nusselt y este a su vez, a través de la Correlacion de Morgan (Holman, 1998, p.

236) para tubos circulares horizontales.

h.D

Nu =
Y=

= 0.48(Gr * Pr)%%>

Como se puede observar, para cilindros horizontales el Nusselt depende tanto del
namero adimensional de Grashof y Prandtl. De tal forma que para obtener el nUmero

de Grashof se tiene.

_ p?BgD3AT _ BgD3AT

Gr 72 2

Donde

-p es la densidad del aire

-B es el coeficiente de expansion volumétrica del aire

-g es la aceleracién de la gravedad

-D es el diametro del cafion

-1 es la viscosidad promedio del aire entre la superficie del cafidn y la temperatura
ambiente

- v es el coeficiente difusivo de momentum del aire

De tal forma que para determinar el coeficiente de expansion volumétrico del aire
es posible aplicar la condicién de gas ideal y considerar una temperatura promedio

entre la del aire y la del cafién para su obtencion:

_ (200 + 25)
T ="————=1225°C =39565K
_1_[d<RT>] _R_1_ 1  253510-4 k-1
3_17_ ar\p ), 9P T 39565k 7"
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En cuanto a la densidad, viscosidad del aire para obtener Gr se considera la
temperatura promedio de 120°C reportada en Cengel (Y. A. Cengel; A. J. Ghajar,
2011, p. 861)

_ (0.897°Kg *m™)?(25.3x107°K 1) (9.8 m * s?)(2.67x107*m>)?(200K)
B (2.26x1075Kg * m~1 x s~1)2

Gr

Gr = 1.48x10°

De la misma forma, para obtener el Nusselt, se toma el valor para Pr=7.073
reportado en Cengel (Y. A. Cengel ; A. J. Ghajar, 2011, p. 861) para una temperatura

de 120°C y, usando la correlaciéon de Morgan para tubos horizontales se obtiene:
Nu = 0.48(1.48x10° = 7.073)%%° = 8.64

Tomando la conductividad térmica del aire a partir de la temperatura promedio
(122.5°C) para obtener hc, realizando una aproximacion a 120°C, la cual aparece
en Cengel (Y. A. Cengel; A. J. Ghajar, 2011)

_ Nuxk [(8.64)(0.032]*s ' +m ™t xK™")

h
¢ D 0.0267m

J
= 1046 [ g

Finalmente, las pérdidas de energia por conveccion natural corresponden a
Qconv = Areasup * hc(T - Tamb)

%) (200 K) = 41.08 [ﬂ

S * m?2 x

Qconv = (0.019 mz) (10.4-6

De esta forma las pérdidas por energia son

Qs = 2.06 [ﬂ +41.08 [ﬂ — 43.15 [ﬂ
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En cuanto a la contribucion efectuada por las resistencias eléctricas, el sistema de

calentamiento dispuso de los siguientes componentes:

- Un contacto de seguridad on/off

- Un controlador XMTG-818

- Un contactor marca Steck SD1 a 110-120 Volts con capacidad hasta 5A
- Un termopar tipo J

- 2 calentadores eléctricos tipo banda.

Para obtener la resistencia eléctrica de los calentadores, se utilizé6 un multimetro, el
cual indic6 una resistencia eléctrica de 200 Q.
Si el contactor trabaja con una diferencia de potencial de 120 V, por medio de la ley

de OHM, la intensidad de corriente que pasa por un calentador eléctrico es:

VoRI I—V' 120Volts_06A
- ] _RI ZOOQ - . mper‘eS

Para obtener potencia eléctrica y en consecuencia el calor suministrado
P=V=xI=Rx*I*>=200Q%(0.6)> =72 Watts

Y teniendo la dimensién del calentador eléctrico cuyo diametro es de 2.5 cm y su

longitud de 3 cm, se obtiene un area de 23.56 cm?2.De esta manera se puede obtener

el flux de calor en el calentador eléctrico.

72 watts _ 3 watts _ 3]
23.56cm?2 c¢m?  sxcm?

Si se realiza la diferencia entre la entrada de energia brindada por una resistencia
menos la pérdida de calor por conduccidon y conveccion, se obtiene la entrada de

calor neto
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Qneto = Qe — Qs =72 [ﬂ —43.15 [ﬂ =29 [ﬂ

De esta forma, el tiempo necesario para brindar al segmento del cafidén la energia

por un calentador eléctrico, se obtiene por efecto Joule:

Q=Rx*I?+xt=Vx*x[xt=Pxt

El tiempo de calentamiento por una resistencia sera:

10337] _
tlseg] = 7 = 356.45s = 5.9 min
29 =
S
Como la generacion de calor es proporcional a las resistencias, se optd por colocar
2 resistencias en paralelo, ya que esto incrementaria en gran medida el ahorro de

tiempo y energia. El resultado para estos arreglos seria:

Tabla E- 4. Resultados para el tiempo de calefaccion necesario en distintos arreglos

Arreglo Resistencia | Intensidad de | Potencia[J/s] Tiempo [min]
[Q] corriente [A]

Serie 200 0.6 58 2.9

Paralelo 66.7 1.8 388 0.44

El diagrama de conexion de los componentes del sistema eléctrico-electronico se

muestra en el Anexo B1
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4.6 Extrusion de colillas de cigarro

El disefio experimental de la extrusion de colillas de cigarro obedece a las
caracteristicas del equipo de extrusion construido, lo cual destina como Unica
variable de experimentacién, la modificacion de la temperatura.

Con ayuda del extrusor prototipo A, se realizaron pruebas para la extrusion de
colillas de cigarro limpias a tres temperaturas distintas 220, 227 y 233°C y a las
méaximas condiciones de operacién del motor reductor correspondientes a una
velocidad de 180 RPM a 1/20 de HP de potencia, para observar la posibilidad de
obtener un material cuya dureza a temperatura ambiente sea propia de un polimero
termoplastico, asi como las condiciones de operacién para su obtencion.

Respecto a la experimentacion de colillas de cigarro en el extrusor prototipo B, el
cual se caracteriza por trabajar a una velocidad de 58 RPM y 1.5 HP de potencia,
se realizaron pruebas de extrusion a 220 y 226 °C para comprobar la obtencién de
un mayor volumen de material con caracteristicas de un polimero termoplastico

rigido.

5. Resultados y andlisis de resultados

5.1 Resultados del Programa en Python para la prediccion de la solubilidad

Para evaluar la funcionalidad del programa realizado en Python destinado a la
prediccién de la solubilidad de compuestos mediante el método UNIFAC original,
fueron considerados para su prediccion, las solubilidades de Antraceno, Naftaleno
y Acido Benzoico comparados a través de los trabajos realizados tanto por
Gmehling como por Gracin (Gmehling, Anderson, & Prausnitz, 1978; Gracin et al.,
2002).

En la siguiente tabla se muestran los resultados obtenidos mediante Python para
Antraceno frente a varios disolventes organicos a 293.15 K y comparados con los
obtenidos por Gmehling(Gmehling et al., 1978) con sus correspondientes errores
respecto a los datos experimentales vertidos por Frohl(1966)(citado en Gmehling
et al., 1978)
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Tabla R- 1 Solubilidad del Antraceno en varios disolventes a 293.15 K

Investigacion por Gmehling Python tesis
Disolvente | Experimental UNIFAC Error UNIFAC Error
(Fraccion mol) | (Fraccion mol) % (Fraccion mol) %
Metanol 0.0002 0.0003 -50.0 0.00022 -8.9
Etanol 0.0005 0.0004 20.0 0.00015 70.5
Propanol 0.0006 0.0006 0.0 0.00024 59.3
Acetona 0.0031 0.0025 194 0.00160 48.2
Cloroformo 0.0094 0.0181 -92.6 0.00556 40.8

El valor de entalpia de fusion y la temperatura de fusion utilizados en Python fueron los

mismos que los empleados por Gmehling (AHws=28.86[kJ/mol] y T:s=489.65[K])

Ahora una comparativa respecto al mismo autor, pero para la determinacion de la

solubilidad mediante UNIFAC para el Naftaleno frente a varios disolventes

organicos a 313.15 K, con sus correspondientes errores respecto a los datos

experimentales suministrados por Sunier(1930) y Ward(1926)(Citados en Gmehling

et al., 1978)

Tabla R- 2 Solubilidad del Naftaleno en varios disolventes a 313.15 K

Investigacion por Gmehling Python tesis
Disolvente | Experimental UNIFAC Error UNIFAC Error
(Fraccién (Fraccién mol) % (Fraccién mol) %
mol)
Metanol 0.044 0.048 9.1 0.0476 -8.1
Etanol 0.073 0.054 26.0 0.0669 8.3
Propanol 0.094 0.093 11 0.0669 28.8
Acetona 0.378 0.358 5.3 0.3522 6.8
Cloroformo 0.473 0.47 0.6 0.3977 15.9

El valor de entalpia de fusion y la temperatura de fusion utilizados en Python fueron los

mismos que los empleados por Gmehling (AH:ws=18.81[kJ/mol] y Tws=353.35[K])
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Por dltimo, se muestra una comparativa mas actual de la determinacion de la
solubilidad por el método UNIFAC del Acido Benzoico realizada por Gracin(Gracin
et al., 2002) frente a varios disolventes organicos a 298.15 K

Tabla R- 3 Solubilidad del Acido Benzoico en varios disolventes a 298.15 K

Disolvente Investigacion por Gracin Python tesis
Experimental UNIFAC Error UNIFAC Error
(Fraccién mol) | (Fraccion mol) % (Fraccién mol) %
Agua 0.0005 0.0004 20.0 0.0005 -4.8
Metanol 0.1151 0.1030 10.5 0.1634 -42.0
Etanol 0.1389 0.1048 24.6 0.0985 29.1
Acetona 0.1944 0.2013 -3.5 0.1811 6.8
Cloroformo 0.1064 0.1764 -65.8 0.0270 4.7
Hexano 0.0129 0.0112 13.2 0.0110 14.8

El valor de entalpia de fusion y la temperatura de fusion utilizados en Python fueron
AHus=17.3 [kJ/mol] y Tws=395.2[K], a diferencia de los empleados por Gracin que fueron
AHiys=17.982 [kJ/mol] y Trus=395.15[K] respectivamente.

Como se puede apreciar, el margen de error para la determinacion de la solubilidad
realizada en Python en este trabajo no solo es inaceptable para su aplicacion
cuantitativa debido a su falta de precision, sino también las realizadas por los

estudios con los que fue realizada su comparacion.

Las primeras impresiones al observar la magnitud de los errores arrojados por el
programa desarrollado en Python para determinar la falta de precision del programa
realizado, fueron: un error en la captura de la matriz de interaccion binaria para el
modelo UNIFAC bajo el cual se realizaron los calculos, un error en la codificacion
del programa o una diferencia entre las fuentes de donde se extrajo la informacion
referente a las entalpias y temperaturas de fusion. Sin embargo, la matriz de
interaccién binaria fue revisada en varias ocasiones, asi como el cédigo
desarrollado; ademas, los errores en las estimaciones solo se reducirian al ejercicio

realizado y no a las estimaciones realizadas por otros investigadores. De esta
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manera, las fallas radican en la naturaleza misma del modelo para la prediccion de

la solubilidad por UNIFAC y estas son bien planteadas por Gracin:

‘Dado que UNIFAC es un modelo aditivo simple, no se esperaria que
produjera una prediccion altamente precisa en los casos en que las
propiedades no son aditivas. Se ha demostrado que las propiedades de un
grupo funcional dependen del resto de la molécula, y esto es una violacion
contra la suposicion clave del modelo.
En la prediccion del coeficiente de actividad del sdlido puro, las
incertidumbres se deben al hecho de que el estado estandar es una fusion
pura a una temperatura muy por debajo del punto de fusion”.(Gracin et al.,
2002)
A pesar de lo anterior, Gracin concluye que las predicciones realizadas por UNIFAC
pueden servir como guia preliminar en la seleccién de disolventes(Gracin et al.,
2002). Tomando en cuenta lo anterior, se puede considerar que el programa
desarrollado en Python se apega a las tendencias de las predicciones realizadas
por otros autores, pero debido a las contradicciones del modelo, este solo puede

servir como guia inicial en la eleccién de un disolvente.

5.2 Resultados de pruebas de solubilidad con disolventes

Para la limpieza de las colillas de cigarro, fue necesario escoger un disolvente que
fuera capaz de realizar la extraccion de los contaminantes presentes en las colillas
de cigarro, sin alterar la estructura de la colilla para su posterior extrusion; por esta
razon, se realizaron pruebas experimentales para determinar el disolvente mas
adecuado para esta tarea. Estas pruebas, de caracter cualitativo, se realizaron con
disolventes organicos disponibles en el laboratorio, los cuales fueron: Acetona,
Cloroformo, Metanol y Xileno. Ademas, para observar la funcionalidad del programa
realizado en Python de ofrecer una visién preliminar para la eleccién del mejor
disolvente, se realizaron las predicciones de la solubilidad en Acetona, Cloroformo,

Metanol y Xileno de 32 compuestos contaminantes en estado solido presentes en
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las colillas de cigarro. Los resultados obtenidos mediante el programa pueden
consultarse en el Anexo A3y su representacion grafica se muestra a continuacion.

Solubilidad de compuestos en disolventes organicos a 298.15 K
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Figura R- 1 Gréfica de solubilidad de contaminantes tomados al azar del total que se

encuentran en las colillas de cigarro, frente a 4 disolventes organicos a 298.15 K.

Para tener una mejor apreciaciéon de la prediccion de la solubilidad de los 32
compuestos en diferentes disolventes organicos, se recurrié a realizar la siguiente
grafica mediante facets! en RStudio.

LEn R, es un tipo de visualizacién que subdivide los datos para presentarlos en diferentes paneles.

85



Solubilidad de compuestos en colillas a 298.15 K en diferentes disolventes
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Figura R- 2 Facets de la solubilidad de contaminantes considerados a evaluar presentes

en colillas de cigarro, frente a disolventes organicos a 298.15 K.

La gréfica anterior muestra que el mejor disolvente para la extraccién de la mayoria
de contaminantes en las colillas de cigarro es el Metanol. Para corroborar la
informacion vertida por el programa realizado en Python, las pruebas de solubilidad

realizadas a 25 °C arrojaron resultados que se pueden apreciar en la siguiente figura.
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Figura R- 3 Resultados experimentales de las pruebas de solubilidad hechas a muestras
de colillas de cigarro a 25 °C. Las etiquetas corresponden a muestras de colillas de

cigarro en: A) Acetona, B) Cloroformo, C) Metanol y D) Xileno

Una mejor descripcion de la imagen anterior se muestra en la siguiente tabla.

Tabla R- 4 Resultados pruebas de solubilidad

Disolvente Observaciones

A) Acetona La colilla de cigarro se disuelve completamente.

La colilla se mantiene intacta y se forma una disolucion café
B) Cloroformo

transparente.
La colilla se mantiene intacta y se forma una disolucién café
C) Metanol _
transparente con menor tonalidad que con Cloroformo.
_ La colilla se mantiene intacta y se forma una disolucion café
D) Xileno

transparente con menor tonalidad que con Metanol.

Con base en los resultados obtenidos se descarto el uso de acetona, a pesar de la
buena proyeccién como disolvente por el programa realizado en Python. Dado que
el Cloroformo, Metanol y Xileno parecian realizar una labor de limpieza de la colilla
de buena a aceptable, se recurrié a realizar la misma estimacién mediante Python
y realizar pruebas experimentales aumentando la temperatura de las muestras a
50°C y asi, observar cual de estos disolventes tenia mejor desempefio. Los

resultados los podemos apreciar a continuacion.
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Solubilidad de compuestos en colillas a 323.15 K en diferentes disolventes
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Figura R- 4 Facets de la solubilidad de contaminantes considerados a evaluar frente a tres
disolventes a una temperatura de 323.15 K

Figura R- 5 Resultados experimentales de las pruebas de solubilidad hechas a muestras
de colillas de cigarro a 50 °C. Resultados experimentales de las pruebas de solubilidad
hechas a muestras de colillas de cigarro a 50 °C. Las etiquetas corresponden a muestras
de colillas de cigarro en: B) Cloroformo, C) Metanol y D) Xileno
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Como respuesta al mejor desempefio por parte del metanol en cuanto a dejar intacta
a la colilla de cigarro y mostrar en la disolucion un tono café mas oscuro que con
Xileno, se decidio hacer la estimacion tedrica en el programa realizado en Python
de la solubilidad de contaminantes considerados frente a disolventes organicos
como metanol, alcohol etilico y propanol. A continuacion, una gréfica de los
resultados obtenidos.

Solubilidad de compuestos a 323.15 K en 3 diferentes alcoholes
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Figura R- 6 Estimacion tedrica de solubilidad de la muestra de contaminantes tomados al
azar del total que se encuentran en las colillas de cigarro, frente a 3 disolventes alcoholes
a 323.15K.

Si bien el metanol muestra ser el mejor disolvente para la limpieza de colillas de
cigarro, se decidido emplear alcohol etilico por motivos econémicos. Esta informacion
puede consultarse en el portal de Merck Millipore, la cual muestra que el precio

promedio del metanol, etanol y propanol ronda los 887, 230 y 339 pesos por litro.
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5.3 Resultados de la limpieza de colillas de cigarro

El analisis de resultados de la limpieza de las colillas de cigarro se reduce a la
apreciacion visual, esto para reducir el coste y tiempo que implicaria realizar analisis
mediante tecnologias analiticas avanzadas como la Deteccion de Fluorescencia de
Cromatografia Liquida (LC/FLD), la Cromatografia Liquida de Alta Eficiencia
(HPLC), la Cromatografia de Gases acoplada a Espectrometria de Masas (GC/MS)
o la Cromatografia de Gases Multidimensional (MDGC). La limpieza de colillas de
cigarro tomo cerca de 20 ciclos de recirculacion del disolvente, cuya duracion total
en promedio fue de 6 horas. Los resultados se pueden apreciar a continuacion.

Figura R- 7 Resultados de la limpieza de colillas de cigarro. En el matraz es posible

apreciar los lixiviados resultantes de la limpieza con etanol al 96 %.

Si bien se requiere una técnica avanzada para realizar el andlisis cuantitativo para
determinar la limpieza de las colillas de cigarro, se puede apreciar una alta eficiencia
en cuanto a la limpieza de las colillas al observar la coloracion blanca caracteristica
de las colillas de cigarro sin utilizar, ademas de una tonalidad negra en el lixiviado
obtenido. Esto confirma que el lavado con alcohol etilico es capaz de retirar de forma
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significativa una gran cantidad de compuestos contaminantes presentes en las

colillas de cigarro.

5.4 Resultados del disefio y dibujo industrial del extrusor prototipo

El deseo de que el extrusor prototipo A fuera portable y de minimas dimensiones,
ocasiond que no fuese posible cumplir con la potencia planteada en el disefio inicial.
Tomando en cuenta lo anterior, si el motor reductor adquirido trabaja a 180 RPM,
con una caida de potencial de 24 Volts y a 1.5 Amperes

1HP
Zyotor reductoratts = 24V *1.54A =36 W (Tﬂ) = 0.0482 HP

El cual posee un torque de

_ 0.0482 HP x 716
B 180 RPM

=0.19Kg *m

Lo cual corresponde aproximadamente a 1/20 HP y dista significativamente del 1.5
HP, asi como una relacion 12:1 entre el torque requerido y el obtenido, por lo que la
alimentacion al extrusor tuvo que ser minima reduciéndola a solo a muestras de
colillas de cigarro. A pesar de esto, el objetivo era realizar un equipo portable y que
nos permitiera observar las condiciones de operacibn adecuadas para la
construccion del extrusor prototipo B, y si bien la cantidad de material es minima,
fue posible obtener conclusiones en cuanto a las caracteristicas del material

extruido.

Respecto al disefio y dibujo del extrusor prototipo para fines académicos, el cual era
a la postre se materializo en el extrusor prototipo B, los planos realizados se pueden
encontrar en el conjunto de Anexos C. La figura R-8, muestra imagenes previas del

extrusor en 3D de los planos realizados con AutoCAD 2018.
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Explosivo Vista alambrica Explosivo vista real
Figura R- 8 Vistas del extrusor prototipo 3D en AutoCAD 2018

5.5 Resultados de la construccién del extrusor prototipo

Si bien existieron algunas variaciones respecto al disefio planteado como, por
ejemplo, la modificacion del soporte del extrusor prototipo respecto al dibujo
industrial planteado en un inicio y el equipo terminado, la mas relevante concierne
a la diferencia morfolégica de la punta de la broca, fruto de la falta de equipo
especializado para poder cortarla eficientemente

Como se mencion anteriormente, la construccién del extrusor prototipo A tuvo el
objetivo de ser portable y de bajo costo, esto repercutié en la potencia requerida del
motor reductor planteada en el disefio inicial. Esta modificacion ocasion6 una gran
diferencia en la estimacion del flujo respecto al disefio planteado.

En cuanto al extrusor prototipo B construido a partir del disefio planteado y que
posteriormente seria el definitivo, éste refleja en gran medida las condiciones de
operacion planteadas, gracias al analisis de transferencia de momentum abordado.
A continuacion, se pueden observar imagenes del resultado de la construccién tanto

del extrusor prototipo Ay el B.
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Figura R- 9 A la izquierda el extrusor prototipo A y a la derecha el extrusor prototipo B

Debido a que la morfologia de la boquilla de inyeccion discrepa de la planteada en
el dibujo industrial, ésta ocasiona que exista una amplia caida de presion por un
aumento de longitud axial entre la broca y la boquilla, lo cual impedia que existiera
presion de contraflujo que ayudara al material a salir. A continuacién, una fotografia

de la boquilla usada para realizar la extrusion de las colillas de cigarro.

Figura R- 10 Boquilla de inyeccion
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5.6 Resultados de extrusion de colillas de cigarro

El primer punto a considerar fue la posibilidad de sustituir un husillo de extrusioén por
una broca. En este caso, tanto la falta de una relacion de compresion mayor a 1, asi
como la diferencia de morfologias respecto a un husillo y la broca que se utilizo, se
tradujo en una caida de presién previo a la entrada a la boquilla por un aumento en
el area transversal por el cual transita el material, lo que reduce su velocidad de flujo

a la salida.

Otro punto importante, es mencionar que la experimentacion se realizd6 en dos
prototipos, uno para observar su funcionalidad en cuanto a la extrusion de colillas
de cigarro a bajo costo y un segundo extrusor prototipo, siguiendo las

especificaciones planteadas en el disefio.

Respecto al extrusor construido a bajo costo es preciso mencionar que la demanda
de potencia planteada en el disefio inicial no fue cumplida y que el uso de un motor
reductor de mucho menor capacidad, redujo la experimentacién a realizar pruebas
de extrusion a muestras pequefias que, a pesar de estos inconvenientes, arrojaron
suficiente informacion para la posterior construccion del extrusor prototipo B, el cual
seria el definitivo.

En el extrusor prototipo A, tras varias pruebas, se determind la extrusion de
muestras de colillas de cigarro limpias a 170 RPM y se realiz6 la extrusion a tres
diferentes temperaturas: 220,227 y 233°C. El extrusor fue alimentado con 0.02 g de
muestras de colillas cada segundo hasta apreciar material a la salida de la boquilla,
lo cual ocurrio a los 10 minutos en cada experimento realizado. Una vez detectada
la salida de material de la boquilla (estado estacionario), el extrusor prototipo se

alimento6 con 0.6 g de colillas cada 2 minutos hasta cumplir 20 minutos.

En cuanto a los resultados correspondientes a la obtenciéon de un material con
caracteristicas de un polimero termoplastico, la extrusion a 220°C se realiz6

parcialmente por la baja fluidez del material aunado a la caida de presion antes de
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que el material entrara a la boquilla, esto dio como resultado que el material se
estancara y aglutinara previo al salir de la boquilla; sin embargo, en él se puede
apreciar que el modelo considerado en el estudio de transferencia de momentum
respecto a un flujo laminar en el extrusor, es correcto, lo cual se evidencia en la

siguiente imagen.

Figura R- 11 Resultado de la extrusion de colillas de cigarro a 220°C

Respecto a la extrusion de colillas de cigarro limpias a una temperatura de 227°C
se tuvo éxito al obtener un material con las caracteristicas de un polimero
termoplastico rigido, fuerte y con alta resistencia mecéanica, 6ptimo para usarse en
mangos de herramientas, taquetes para construccién etc. En cuanto a la
degradacion del color, ésta se debe a la exposicidn a alta temperatura del material

en el proceso. A continuacién, una imagen con el resultado de la extrusion.
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Figura R- 12 Resultado de la extrusién de colillas de cigarro a 227°C

Para ara la extrusién de colillas de cigarro realizada a 233°C se observé que, a
pesar de obtener una mayor fluidez respecto a las anteriores extrusiones de colillas
de cigarro, se observd la descomposicion completa del material, ya que éste
presentaba caracteristicas porosas y era mecanicamente quebradizo. A

continuacion, una imagen del material obtenido.

Figura R- 13 Resultado de la extrusion de colillas de cigarro a 233°C

Al observar los resultados arrojados en el extrusor prototipo A, las pruebas experimentales
en el extrusor prototipo B fueron mas sencillas, estableciendo dos temperaturas de
extrusion de colillas, a 220 y 226°C respectivamente, las cuales arrojaron un producto con
las mismas caracteristicas que con el extrusor prototipo A. Sin embargo, a pesar de que el
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equipo es capaz de ser alimentado a su maxima capacidad, esta no pudo efectuarse debido
a que las fibras se entrelazaban y por su bajo peso, su acceso a la garganta de alimentacion

era minima. A continuacion, se muestra los resultados de la extrusion de colillas de cigarro

a 220y 226°C en el extrusor prototipo B.

Figura R- 14 Resultado de la extrusion de colillas de cigarro a 220y 226°C en extrusor
prototipo B

5.7 Proceso de reciclaje de colillas de cigarro resultante

Gracias a la informacién vertida durante el proceso de investigacion y
experimentacion, a grandes rasgos el proceso de reciclaje de colillas de cigarro es

el siguiente

Lavado con
Retiro de papel de alcoholes de cadena
las colillas corta mediante
recirculaciéon

Recoleccidn

Extrusion de colillas
de cigarro limpias

Secado de colillas
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5.8 Areas de oportunidad

Dentro del desarrollo de este trabajo fueron observadas una amplia variedad de

areas de oportunidad, las cuales son:

-Caracterizacion tanto quimica como fisicoquimica de los compuestos contenidos
en los lixiviados obtenidos de mediante la limpieza con alcoholes para su posible
uso en productos de valor agregado como pesticidas o recubrimiento de piezas

metalicas.

-Para el escalamiento a nivel industrial del proceso de reciclaje de colillas de cigarro
realizado, se puede optar por la realizacion de un estudio de mercado para estimar
su viabilidad, aunque desde un punto de vista sustentable, esto no se recomienda.

-El desarrollo de una estrategia para el retiro eficiente del papel que cubre las colillas

de cigarro para su posterior reciclaje

-Realizacion de un estudio sobre la dinAmica y control del proceso de extrusion en

el extrusor prototipo

-El desarrollo de moldes adaptables al extrusor prototipo para la obtencion de

diversos productos tales como taquetes, mangos para herramientas, etc.
-El uso del extrusor prototipo en microempresas que opten por el reciclaje de PET.

-Realizacion de una base de datos de cddigo abierto con propiedades fisicoquimicas
de los compuestos contenidos en las colillas de cigarro para hacer mas eficiente la
recopilacion de informacion para su posible aplicacion a otros modelos predictivos

asociados a la industria quimica.

-Desarrollar un dispositivo o estrategia para evitar que el fumador queme las colillas
de cigarro en las ultimas bocanadas, ya que esto deteriora la calidad de la colilla de

cigarro a reciclar.

-La profundizacion en el uso de software de disefio industrial para el disefio de
productos asociados al material obtenido tales como Sketchup, Fusion 360 o
SolidWorks
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5.9 Lecciones aprendidas

Mas alld del desarrollo de conocimientos afines a la licenciatura en ingenieria
quimica, gracias a la libertad otorgada para el desarrollo de este proyecto y ante el
panorama poco optimista para el recién egresado de la Facultad de Quimica en
cuanto a las oportunidades laborales( debido en primer lugar a la naturaleza de la
economia mexicana la cual esta focalizada principalmente a la manufactura y al
sector de servicios y en segundo lugar, a la minima vinculacion de la industria con
F.Q.), fue posible encontrar una amplia gama de &reas de oportunidad, no solo
dentro del proyecto para el reciclaje de colillas de cigarro, sino también dentro de la
misma licenciatura impartida en la Facultad de Quimica. De esta forma fue posible
desarrollar habilidades béasicas en cuanto a mecanica, disefio industrial y
programacion, para asi ampliar el horizonte de oportunidades de desarrollo
profesional a las cuales el egresado de licenciatura puede aspirar dentro de las
venideras ramas industriales tales como energias renovables y tecnologias de la

informacion.
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6. Conclusiones

Se logré comprobar la eficacia del proceso planteado como hipoétesis destinado al

reciclaje de colillas de cigarro para la obtencion de un material con caracteristicas

propias de un material termopléastico, el cual consta de:

1)
2)
3)

4)
5)

Recoleccion de colillas de cigarro

Retiro de papel de las colillas de cigarro

Limpieza de colillas de cigarro mediante extraccion solido-liquido de
contaminantes

Secado de colillas de cigarro

Extrusion de colillas de cigarro

A pesar de su eficacia, se deben considerar los inconvenientes del proceso si este

se desea llevar a nivel industrial, los cuales son:

a.

La recoleccion solo consideraria a aquellas colillas de cigarro que no tengan
qguemaduras en su estructura.

El retiro del papel debe hacerse de manera manual, lo cual consideraria un
gasto en tiempo y posiblemente dinero.

La limpieza de las colillas requeriria un gran gasto en energia térmica.

El secado de colillas requeriria un gran espacio para evitar conflagraciones
0 envenenamiento por los gases ocasionados por el disolvente desprendido.
En el caso de que la limpieza de colillas de cigarro no fuera Optima, su
extrusion podria desprender gases como diéxido de carbono, mondéxido de
carbono, acetaldehido, acido acético, acetona e incluso trazas de humo de

alquitran.(Ministerio de Trabajo Migraciones y Seguridad Social, 2019)

Respecto a los residuos generados por la limpieza de las colillas de cigarro, adn

falta realizar un estudio detallado sobre su toxicidad y posible funcionalidad para su

aplicacién como recubrimiento o incluso para su uso en asfaltos. Otra investigacion

pendiente, podria ser la separacion en fracciones mediante destilacion para su uso
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como pesticida, pues como se mencion6 anteriormente, la fraccion correspondiente

a nicotina, no es considerada toxica.

Referente al desarrollo del programa en Python, se puede concluir que ante la
escasez de informacién sobre la cuantificacion de los compuestos contenidos en las
colillas de cigarro, se tuvo éxito al plasmar el modelo para la prediccion de la
solubilidad en este lenguaje y que su lejana relacion con los resultados
experimentales no corresponde a la elaboracion del cédigo, sino a la misma
naturaleza del modelo fisicoquimico empleado para predecir la solubilidad y a la
escasez de datos experimentales extrapolados de entalpias de fusion y
temperaturas de fusion requeridos para su optima funcionalidad.

En cuanto al dibujo industrial, los planos elaborados como guia para construir el
extrusor prototipo, demuestran una breve experiencia y solo un pequeio esbozo
gue implica incursionar en esta area; imprescindible hoy en dia para la construccién

o la impresion 3D de equipos, dispositivos, prétesis, herramientas, etc.

Finalmente, la construccion del extrusor prototipo no solo representa la experiencia
de trabajar con herramientas sino también, observar la importancia que tiene el
trabajo en equipo con técnicos (en este caso, el equipo de técnicos adscritos al
Laboratorio de Ingenieria Quimica) y el gran papel que ellos desempefian en la
ejecucion de cualquier proyecto, asi como su experiencia en la practica para superar

adversidades técnicas que en diversas ocasiones no es posible abordar en la teoria.
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ANEXOS

Anexo Al. Cddigo en Python para predecir la solubilidad tedrica mediante
UNIFAC

Antes de abordar el codigo, se tiene que mencionar que se requirieron 4 hojas de
calculo guardados bajo un formato delimitado por comas (CVS) que fungieron como
base de datos para realizar las estimaciones. Tales hojas de célculo son:

- “Area y Volumen.csv”: Para almacenar los parametros R y Q para cada grupo

funcional.

“‘“BBDDCompuestosColillasA.csv”: El cual corresponde al almacén de los
parametros de los grupos funcionales de los compuestos en las colillas de cigarro a

evaluar.

- “interacciones.csv”’. - Para almacenar la matriz los pardmetros de interaccion

binarios.

- “BBDDisolventes.csv”. — El cual almacena los parametros de los grupos

funcionales de los disolventes a considerar.

Se recuerda que el codigo se desarrollé en Python (Versién 3.7) a través de un
editor de texto ligero como lo es Geany (bajo la plataforma Linux 18.04 LTS), el cual
cuenta con las caracteristicas fundamentales de un IDE. A continuacion, se muestra
el codigo generado con algunos comentarios adicionales para que pueda servir de

guia al lector.

Caodigo en Python 3.7 para la determinacion de la solubilidad mediante el método
UNIFAC

import pandas as pd
import numpy

import csv
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print("Solubilidad mediante UNIFAC por David Rivera Ramirez")
# Introduccion de las constantes desde una base de datosv, R, Qy a

print(""" Este programa predice la solubilidad en fraccién mol de un soluto frente a
un disolvente. Tomando en cuenta lo anterior y de la lista mostrada a continuacion,
se considera que el indice 1 esta reservado para el disolvente y el resto a un
conjunto de solutos que interaccionan 1 a 1 con el disolvente, por lo cual debes

digitar un nimero mayor a 1."")
compuestos=pd.read_csv('BBDDCompuestosColillas.csv')
print(compuestos.iloc[1:,0:1])

ielegido=int(input("Seleccione hasta que numero sera el rango del calculo de la

mezcla de compuestos""\n"))
indice=ielegido+1
listCO=numpy.array(compuestos.iloc[1:indice,:1])
matdis=numpy.array(compuestos.iloc[1:2,:1])
Disolvente=str(matdis).Istrip([').rstrip(]’)

# Parametros del disolvente
df0d=compuestos.iloc[1,1:109]
dfOxd=df0d.values
paradis=numpy.matrix(dfOxd,dtype=float)

# Parametros de los solutos
df0s=compuestos.iloc[2:indice,1:109]
dfOxs=df0s.values
parasol=numpy.matrix(dfOxs,dtype=float)

listsolutos=numpy.delete(listC0,0,0)
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# Entrada de datos de area y volumen
arevol=pd.read_csv('Area y Volumen.csv')

# Obtencion de la matriz R
dfl=arevol.iloc[0:108,2:3]

df1x=dfl.values

Ri_1=numpy.matrix(df1x,dtype=float)

# Obtencion de la matriz Q
df2=arevol.iloc[0:108,3:4]

df2x=df2.values

Qi_1=numpy.matrix(df2x,dtype=float)

# Obtencion de matrices ri

ri_d=numpy.mat(paradis) * numpy.mat(Ri_1)
ri_s=numpy.mat(parasol) * numpy.mat(Ri_1)

# Obtencidn de matrices qi
gi_d=numpy.mat(paradis) * numpy.mat(Qi_1)
gi_s=numpy.mat(parasol) * numpy.mat(Qi_1)

# Obtencion de la matriz Gk=Vk*Qi (Area parcial por grupo estructural)
gi2=numpy.reshape(Qi_1,(1,108))
Gk_d=numpy.multiply(paradis,qi2)
Gk_s=numpy.multiply(parasol,qi2)

# Definiendo la temperatura para obtener la matriz t
Temp=float(input("Introduce la temperatura de la mezcla en grados Kelvin ""\n"))

# Célculo de la energia funcional de la mezcla
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interac=pd.read_csv('interacciones.csv’)
dfi=interac.iloc[1:109,2:110]

dfix=dfi.values

itr=numpy.matrix(dfix,dtype=float)

itrx=itr*(-1)

it=itrx/Temp

thau=numpy.exp(it)

# Energia "parcial molar" por especie (S)
Sk_d=numpy.mat(Gk_d) * numpy.mat(thau)
Sk_s=numpy.mat(Gk_s) * numpy.mat(thau)

# Entalpias de fusion para calculo de solubilidad
dfe=compuestos.iloc[2:indice,109:110]
dfent=dfe.values
entalpias=numpy.matrix(dfent,dtype=float)

# Temperaturas de fusion para célculo de solubilidad
dfe=compuestos.iloc[2:indice,110:111]
dfTx=dfe.values
Tempfusion=numpy.matrix(dfTx,dtype=float)

# Calculo de las solubilidades ideales

ener=numpy.multiply((-entalpias/(0.008314472*Tempfusion)),((Tempfusion/Temp)-
1))

solub_1=numpy.exp(ener)

print("Las solubilidades ideales de referencia para cada soluto son"™\n",solub_1)
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indicesolutos=ielegido-1
totsin=numpy.ones([(indicesolutos),1], dtype=float)
disolvente=totsIn-solub_1

a=]]

er=[]

#lInicia el ciclo determinado para el nimero de compuestos i
for i in range(0,indicesolutos):

no_iteraciones=0

while solub_1[i,0]>=0:

# Se obtiene el arreglo ri e g, afiadiendo los valores de r y q tanto del compuesto i,

#como del disolvente
ri=numpy.vstack((ri_d,ri_s[i,0]))
gi=numpy.vstack((qi_d,qi_sJi,0]))
fracciniciales=numpy.vstack((disolvente]i,0],solub_1[i,0]))
print("Las fracciones iniciales en el bucle son"\n",fracciniciales)

fraccresh=numpy.reshape(fracciniciales,(1,2))

#Calculando Ji
cOxri=numpy.mat(fraccresh) * numpy.mat(ri)

Ji=numpy.mat(ri)/numpy.mat(cOxri)

#Calculando Li
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c0_xgi=numpy.mat(fraccresh) * numpy.mat(qi)

Li=numpy.mat(qgi)/numpy.mat(cO_xqi)

#Calculando Gk
Gk=numpy.vstack((Gk_d,Gk_s[i,]))
#Calculando teta
teta=numpy.mat(fraccresh) * numpy.mat(Gk)
#Calculando Sk
Sk=numpy.vstack((Sk_d,Sk_s]i,]))
#Calculando nuk

nuk=numpy.mat(fraccresh) * numpy.mat(Sk)

# Calculando LnRi
al=numpy.log(Sk/nuk)
a2=numpy.multiply(Gk,al)
a22=numpy.array(a2)

a3=numpy.sum(a22,axis=1, keepdims=True)

b1=(Sk/nuk)
b2=numpy.multiply(teta,b1)
b22=numpy.array(b2)

b3=numpy.sum(b22,axis=1, keepdims=True)
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cl=numpy.log(Li)

c2=1-cl
c21=numpy.multiply(qi,c2)
c22=numpy.array(c21)

c3=numpy.sum(c22,axis=1, keepdims=True)

LnRi=c3-(b3-a3)
#Calculando LnCi
d1=numpy.log(Ji/Li)
d2=Ji/Li

d3=1-d2+d1
d4=5*numpy.multiply(qi,d3)
d5=numpy.log(Ji)

LnCi=1-Ji+d5-d4

e=LnRi+LnCi
alfa=numpy.exp(e)
alfasoluto=numpy.delete(alfa,0,0)

print("El coeficiente de actividad del soluto es™\n",alfasoluto)

xid=numpy.multiply((entalpias[i,0]/(0.008314472*Tempfusion[i,0])),((T
empfusion[i,0]/Temp)-1))

xideal=numpy.exp(-xid)

113



fracnueva=xideal/alfasoluto

print("La fraccion nueva calculada es "\n",fracnueva)

errmol=(solub_1]i,0]-fracnueva)/solub_1]i,0]

print("El error es ""\n",errmol)

if errmol<=0.001 and fracnueva<=1 :
print("La fraccion mol definitiva es ""\n",fracnueva)
print("Numero de iteraciones hechas fue " ,no_iteraciones)
er.append(errmol)
a.append(fracnueva)
print(a)
break;

elif errmol<=0.001 and fracnueva>=1:
print("La fraccion mol definitiva es ""\n",solub_1[i,0])
print("Numero de iteraciones hechas fue " ,no_iteraciones)
er.append(errmol)
a.append(solub_1[i,0])
print(a)
break;

else:
solub_1Ji,0]=fracnueva

disolvente[i,0]=1-fracnueva
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no_iteraciones=no_iteraciones+1

resl=numpy.array(a)
res2=resl.flatten()

res3=numpy.reshape(res2,(indicesolutos,1))

resul = numpy.append([listsolutos], [res3],axis=2)

resultados=numpy.reshape(resul,(indicesolutos,?2))

errol=numpy.array(er)
erro2=errol.flatten()

erro3=numpy.reshape(erro2,(indicesolutos,1))

extrares=numpy.append(resultados, erro3,axis=1)
print("Los resultados fueron""\n",resultados)

print("El numero de iteraciones fué : ",no_iteraciones)

encabezado= (' Disolvente:’, Disolvente,” Temperatura ',Temp)

subencabezados = (' Solutos', ' Fraccion',” % de Error’)
dfresultados=pd.DataFrame(listsolutos,res3)

#Generando un archivo para resguardar los resultados

with open (‘ResultadosUNIFAC.csv','a’,newline=", encoding="utf-8") as archivocsv:

escritor = csv.writer(archivocsv)
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escritor.writerow(encabezado)
escritor.writerow(subencabezados)
escritor.writerows(extrares)

La documentacion utilizada para la realizacion del programa puede encontrarse en
los sitios oficiales de python.org, scipy.org y pandas.pydata.org.(Mckinney &
Pydata Development Team, 2014; Python Software Foundation, s/f; SciPy, s/f)

El proyecto puede descargarse o contribuir a su mejora mediante el sistema de
gestion de proyectos y control de versiones de GitHub al perfil:
https://github.com/DawffyddRiv
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Anexo A2. Lista de grupos funcionales secundarios empleada para el método

UNIFAC

Compuestos en colillas de cigarro considerados

Compuestos Subgrupos funcionales
. ACH ACOH
Resorcinol
4 2
Catecol ACH ACOH
4 2
Ribitol CH2 CH C OH
2 2 3 5
Manitol CH2 CH OH
2 4 6
Eritritol CH2 CH OH
2 2 4
Acido benzoico ACH AC  COOH
5 1 1
. . CH2 CH OH COOH
Acido malico
1 1 1 2
3,4-Dihidroxibenzaldehido | A7 AC  OH  CHO
3 1 2 1
Siringaldehido ACH AC ACOH CHO CH30
2 3 1 1 2
. CH=CH ACH AC ACOH CH3CO
Frambinona
1 4 1 1 1
: . ACH AC CH2CO CHNH ACNH2 COOH
3-Antraniloyalanina
4 1 1 1 1 1
Hexacloroetano C(23I3
2-Imidazolinetiona CH2NH  CHS
2 1
DDM ACH AC CHCI CcCl
7 5 1 2
Antraceno ACH AC
10 4
Dibenzol[a,i]pireno ACH AC
14 10
Benzofluoranteno ACH AC
12 8
) CH3 CH2 CH
3-metil-nonacosano
3 26 1
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Compuestos en colillas de cigarro considerados (Cont.)

Compuestos Subgrupos funcionales
ACCH O
Lanosterol CH3 CH2 CH CH=C ACH AC 3 H
4 10 1 1 3 2 4 1
CH=C ACCH O
Ergosterol CH3 CH2 CH H ACH AC 3 H
4 7 3 1 6 2 2 1
ACCH
Campestrol CH3 CH2 CH ACH AC 3 OH
4 10 3 6 1 2 1
CH=C ACCH O
Estigmasterol CH3 CH2 CH H ACH AC 3 H
4 9 3 1 6 1 2 1
CH3 ACH OH
Ramnosa
1 4 1
AC CH2C
Demetilcotinina H @] CHNH C5H4N
1 1 1 1
CH2C C5H3
N-Isooctanoilnornicotina | CH3  CH2 CH ACH 0] CH2N N
2 5 1 1 1 1 1
Ftalato de bis(2- CH3 CH2 CH ACH AC COO
etilhexilo) 4 10 2 4 2 2
Dioctil ftalato CH3 CH2 ACH AC COO
2 14 4 2 2
CH=C
Trilinoleina CH3 CH2 CH H COO
3 39 1 6 3
ACCH
Sclareolide CH3 CH2 3 CF2
1 6 3 1
AC
Hidroquinona H ACOH
4 2
p-tert-Butilcatecol CH3 C ACH AC ACOH
3 1 3 1 2
AC
2-Naftalenol H AC ACOH
7 2 1
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Disolventes considerados para efectuar la limpieza de colillas

Disolvente Subgrupo funcional
Etanol CH3 CH2 OH
1 1 1
CH3 CH2 OH
n-Propanol
1 2 1
Acetona CH3 CH3CO
1 1
. ACH ACCH3
Xileno
4 2
CH3 CH2
Hexano
2 4
Agua H20
1
Cloroformo CC1:I4
Metanol CHiOH
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Anexo A3.

solubilidad

Resultados obtenidos mediante Python para predecir la

Se muestran los resultados de las fracciones mol obtenidas mediante el programa

desarrollado en Python 3.7 para predecir la solubilidad de 32 compuestos presentes

en estado solido en las colillas de cigarro.

Tabla Al.Solubilidad (fraccion mol) teérica de compuestos a 298.15 K

Disolventes organicos

Solutos -
Hexano Agua |Cloroformo| Xileno Metanol | Acetona |n-Propanol| Etanol
Resorcinol 3.32E-04 | 2.37E-01 | 1.68E-21 | 3.11E-03 | 7.27E-01 | 1.56E-01 | 1.56E-01 | 1.56E-01
Catecol 3.08E-04 2.29E-01 1.56E-21 2.87E-03 7.12E-01 1.45E-01 1.45E-01 1.45E-01
Ribitol 6.36E-11 | 7.75E-02 | 1.32E-09 | 3.52E-08 | 2.30E-01 | 6.33E-04 | 1.39E-02 | 4.07E-02
Manitol 1.83E-14 | 2.59E-03 | 7.19E-13 | 2.74E-11 | 8.09E-03 | 4.96E-06 | 2.09E-04 | 8.46E-04
Eritritol 1.89E-09 | 3.14E-02 | 1.99E-08 | 2.34E-07 | 7.16E-02 | 6.30E-04 | 8.70E-03 | 2.03E-02
Acido benzoico 1.10E-02 | 5.24E-04 | 2.70E-02 | 3.41E-02 | 1.63E-01 | 1.81F-01 | 1.02E-01 | 9.85E-02
Acido malico 1.18E-06 | 4.51E-02 | 4.48E-06 | 847E-06 | 1.40E-01 | 7.476-03 | 1.55E-02 | 2.50E-02
3,4-Dihidroxibenzaldehido | 8.276-07 | 5.32E-03 | 6.43E-05 | 4.40E-05 | 2.34E-01 | 7.83E-03 | 1.37E-02 | 2.33E-02
Siringaldehido 6.56E-06 | 1.43E-02 | 2.08E-05 | 2.40E-04 | 3.50E-01 | 7.92E-02 | 3.65E-02 | 4.70E-02
Frambinona 2.57E-04 | 7.73E-04 | 2.38E-05 | 8.18E-03 | 1.22E-01 | 2.47E-01 | 1.30E-01 | 1.36E-01
3-Antraniloyalanina 4.056-07 | 1.16E-04 | 3.02E-06 | 1.52E-05 | 1.03E-02 | 1.41E-03 | 5.60E-04 | 7.19E-04
Hexacloroetano 1.34E-01 | 3.10E-06 | 2.34E-01 | 3.68E-01 | 1.03E-01 | 5.93E-01 | 1.17E-01 | 1.06E-01
2-Imidazolinetiona 6.33E-03 | 2.41E-01 | 2.68E-02 | 4.81E-02 | 9.13E-01 | 5.33E-02 | 1.33E-01 | 1.29E-01
DDM 4.48E-03 | 1.39E-10 | 1.73E-02 | 4.78E-02 | 1.09-03 | 2.23E-02 | 7.30E-04 | 4.22E-04
Antraceno 1.59E-03 | 9.35E-10 | 4.22E-03 | 6.63E-03 | 2.72E-04 | 2.04E-03 | 3.11E-04 | 1.88E-04
Dibenzo[a,i]pireno 3.61E-04 | 3.93E-14 | 1.94E-03 | 4.59E-03 | 3.68E-05 | 6.50E-04 | 2.51E-05 | 1.18E-05
Benzofluoranteno 4.64E-04 | 1.68E-12 | 1.84E-03 | 3.83t-03 | 577E-05 | 7.07€-04 | 4.82E-05 | 2.49E-05
3-metil-nonacosano 2.77E-03 | 1.16E-19 | 5.41E-03 | 9.63E-04 | 2.70E-07 | 8.56E-06 | 4.10E-06 | 1.30E-06
Lanosterol 8.86E-04 | 3.14E-17 | 868E-03 | 3.11E-03 | 1.16E-04 | 1.14E-03 | 3.16E-04 | 1.61E-04
Ergosterol 9.75E-04 | 1.18E-15 | 814E-03 | 5.41E-03 | 298E-04 | 2.41E-03 | 4.99E-04 | 2.58E-04
Campestrol 1.70E-03 | 1.03E-15 | 1.28E-02 | 6.20E-03 | 3.13t-04 | 241E-03 | 7.79E-04 | 4.18E-04
Estigmasterol 891E-04 | 2.25-16 | 7.56E-03 | 4.12E-03 | 1.71E-04 | 1.56E-03 | 3.42E-04 | 1.72E-04
Ramnosa 9.74E-04 | 2.48E-04 | 2.25E-03 | 4.19E-03 | 2.29E-02 | 1.856-02 | 2.30E-02 | 2.27E-02
Demetilcotinina 2.97€-03 | 153E-01 | 2.28E-02 | 5.76E-02 | 5.16E-01 | 1.32E-01 | 1.25E-01 | 1.25E-01
N-Isooctanoilnornicotina 827E-03 | 2.58E-06 | 6.95E-02 | 7.27€-02 | 2.88E-01 | 4.97E-02 | 4.79E-02 | 3.64E-02
Ftalato de bis(2-etilhexilo) | 1.45E-04 | 8.87E-14 | 1.56E-03 | 1.55E-03 | 2.14E-05 | 4.08E-04 | 2.51E-05 | 1.44E-05
Dioctil ftalato 2.12E-05 | 1.30E-14 | 2.28E-04 | 2.25E-04 | 3.11E-06 | 5.94E-05 | 3.66E-06 | 2.10E-06
Trilinoleina 9.30E-17 | 9.156-42 | 7.23t-15 | 2.51E-15 | 2.75E-20 | 2.18E-17 | 3.94E-20 | 7.20E-21
Sclareolide 1.49E-01 | 7.18E-10 | 3.01E-01 | 1.58E-01 | 7.80E-03 | 1.18E-01 | 3.256-02 | 1.93E-02
Hidroquinona 5.54E-05 | 1.25E-01 | 2.87E-22 | 4.92E-04 | 2.59E-01 | 6.43E-01 | 2.67E-02 | 2.67E-02
p-tert-Butilcatecol 5.50E-04 | 5.43E-02 | 2.94E-21 | 4.12E-03 | 5.41E-01 | 6.35E-02 | 6.35E-02 | 6.35E-02
2-Naftalenol 1.66E-04 | 8.40E-06 | 2.64E-08 | 1.01E-03 | 5.21E-03 | 240E-02 | 1.77E-02 | 1.44E-02
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Tabla A2.Solubilidad (fraccion mol) teérica de compuestos a 323.15 K

Solutos

Disolventes organicos

Hexano Agua |[Cloroformo| Xileno | Metanol | Acetona |n-Propanol| Etanol
Resorcinol 110E-03 | 320E-01 | 1.08E-19 | 9.41E-03 | 7.25t-01 | 811E-01 | 873E-01 | 9.35E-01
Catecol 110E-03 | 320E-01 | 1.08E-19 | 9.41E-03 | 7.256-01 | 811E-01 | 873E-01 | 9.35E-01
Ribitol 104E-09 | 2.16E-01 | 175E-08 | 3.38E-07 | 4.056-01 | 3.256-03 | 6.42E-02 | 1.52E-01
Manitol 7.06E-13 | 1.49€-02 | 2.156-11 | 5.55E-10 | 4.61E-02 | 4.256-05 | 123t-03 | 4.87E-03
Eritritol 231E-08 | 118E-01 | 2.056-07 | 187E-06 | 2.09E-01 | 3.01E-03 | 3.39E-02 | 7.45E-02
Acido benzoico 2.59E-02 | 1.06E-03 | 7.00e-02 | 8.80E-02 | 2.78E-01 | 3.026-01 | 2.03t-01 | 2.04E-01
Acido malico 6.69E-06 | 136E-01 | 2.376-05 | 4.126-05 | 2.97E-01 | 2.86E-02 | 4.30E-02 | 6.85E-02
3 4-Dihidroxibenzaldehido | 3.83E-06 | 129E-02 | 2.24E-04 | 150E-04 | 3.07E-01 | 1.99E-02 | 2.98E-02 | 5.03E-02
Siringaldehido 2.64E-05 | 1.80E-02 | 2.636-04 | 7.72E-04 | 4.10E-01 | 1376-01 | 6.426-02 | 8.33E-02
Frambinona 9.20E-04 | L113t-03 | 3.58-04 | 2.98E-02 | 2.47E-01 | 3.53E-01 | 2.38E-01 | 2.53E-01
3-Antraniloyalanina 2176-06 | 2.32E-04 | 1.44E-05 | 6.31E-05 | 251E-02 | 3.43t-03 | L1726-03 | 2.20E-03
Hexacloroetano 213t-01 | 6.71€-06 | 3.286-01 | 4.026-01 | 1.41E-01 | 5.676-01 | L174E-01 | 1.58E-01
2-Imidazolinetiona 1576-02 | 2.25€-01 | 6.13E-02 | 1.03E-01 | 6.48E-01 | 1.11E-01 | 2.03E-01 | 2.02E-01
DDM 141E-02 | 6.74E-10 | 551E-02 | 1.23E-01 | 3.20E-03 | 8.17E-02 | 2.37E-03 | 1.36E-03
Antraceno 4.56E-03 | 4.03E-09 | L114E-02 | L174E-02 | 7.61E-04 | 6.07€-03 | 9.40E-04 | 5.68E-04
Dibenzo[a,i]pireno 945604 | 194E-13 | 4.726-03 | 1.07E-02 | 9.30E-05 | 1.80E-03 | 7.156-05 | 3.38E-05
Benzofluoranteno 1.34E-03 | 830E-12 | 497603 | 100E-02 | 162E-04 | 2.156-03 | L50E-04 | 7.76E-05
3-metil-nonacosano 198E-02 | 4.156-18 | 2.88E-02 | 8.52E-03 | 3.55E-06 | 1.14E-04 | 4.49E-05 | 1.48E-05
Lanosterol 3236-03 | 3.03t16 | 2.22B-02 | 9.32€-03 | 3.91E-04 | 4.34E-03 | 9.75E-04 | 5.05E-04
Ergosterol 388E-03 | 106E-14 | 2.536-02 | L166E-02 | 1.02E-03 | 9.49E-03 | L166E-03 | 8.76E-04
Campestrol 6.77€-03 | 9.09E-15 | 3.44E-02 | 189E-02 | 1.10E-03 | 9.79E-03 | 2.55E-03 | 1.40E-03
Estigmasterol 383E-03 | 235615 | 241E-02 | L37E-02 | 6.50E-04 | 6.79E-03 | 1256-03 | 6.39E-04
Ramnosa 3.69E-03 | 7.86E-04 | 8.24E-03 | L41E-02 | 6.156-02 | 5.50E-02 | 6.31E-02 | 6.25E-02
Demetilcotinina 7.126-03 | 3.02E-01 | 6.056-02 | L19E-01 | 4.85E-01 | 2.44E-01 | 2.17E-01 | 2.25E-01
N-Isooctanoilnornicotina | 3.41E-02 | 4.36E-06 | L177E-01 | 170E-01 | 4.01E-01 | 1.43t-01 | 1.356-01 | 122E-01
Ftalato de bis(2-etilhexilo) | 7.976-04 | 8.69E-13 | 7.09E-03 | 6.50E-03 | 1256-04 | 2.23t-03 | 1.46E-04 | 8.49E-05
Dioctil ftalato LA4E-04 | 158E-13 | 138E-03 | 124E-03 | 227E-05 | 4.04E-04 | 2.65E-05 | 1.54E-05
Trilinoleina 122814 | 109E-38 | 7.87E-13 | 243E-13 | 5.16E-18 | 3.83E-15 | 7.5E-18 | 142-18
Sclareolide 2.256-01 | 225609 | 2956-01 | 2.30E-01 | 1.56E-02 | 2.136-01 | 6.27E-02 | 3.78E-02
Hidroquinona 220E-04 | 895E-02 | 2.276-20 | 168E-03 | 3.95E-01 | 7.25E-01 | 6.23E-02 | 6.23E-02
p-tert-Butilcatecol 174E-03 | 860E-02 | 177619 | 120E-02 | 6.10E-01 | 1.186-01 | L18E-01 | 1.18E-01
2-Naftalenol 1.28E-03 | 331E-05 | 6.07E-06 | 6.95E-03 | 2.80E-02 | 1.06E-01 | 6.93E-02 | 5.82E-02
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Anexo B1l. Diagrama de conexion de componentes eléctrico-electronicos
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Anexos C. Planos del extrusor prototipo
Anexo C1. Explosivo del extrusor prototipo

— 4
|/
3
2
1.-Broca 6.-Tapon
2.-Cafioén 7.-Brida Soporte(Chumacera)
3.-Cople 8.-Eje al motor
4.-Boquilla 9.-Soporte
5.-Tolva de alimentacién 10.- Motor reductor
Facultad de Quimica UNAM NOMBRE / MATRICULA:
u uimi
Ingenieria Quimica RIVERA RAMIREZ DAVID / 098075890
TITULO:
REV. Extrusor prototipo
[ reF. ESC. 1.25:1
~ FECHA: 30/Noviembre/2017 ACOT. cm NO. 0
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Anexo C2. Husillo(broca)
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Anexo C3. Carfion (Tubo de acero inoxidable)
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Anexo C4. Cople conector
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Anexo C5. Boquilla de inyeccion
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Anexo C6. Tolva de alimentacion
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Anexo C7. Tapon de seguridad
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Anexo C8. Brida cojinete (Chumacera)
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Anexo C9. Eje conector al motor
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Anexo C10. Soporte del extrusor prototipo
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Glosario de términos

Aerosol. - Se denomina aerosol a un coloide de particulas soélidas o liquidas

suspendidas en un gas.

Axonométrica, proyeccion. - Es un sistema de representacion grafica, consistente
en representar elementos geométricos o volimenes en un plano, mediante
proyeccion paralela o cilindrica, referida a tres ejes ortogonales, de tal forma que
conserven sus proporciones en cada una de las tres direcciones del espacio: altura,

anchura y longitud.

Basidiomicetos. - Los basidiomicetos son los hongos que conforman el filo
Basidiomycota dentro del sub-reino Dikarya.

Diedro. -Conjunto formado por dos semiplanos o caras con un borde comun llamado

arista.

Dimétrica, perspectiva. - Representacion de volumenes en la cual los angulos
formados entre dos ejes han de ser iguales y el otro diferente, los angulos iguales

pueden ser dos cualesquiera.

Filete. - Es una clase de prisma que se forma cuando se van generando canales de
seccién cuadrada, trapecial alrededor de un cilindro el cual va tomando la forma de

una hélice.

Cambridge, filtro .- Es un tipo de filtro que se utiliza para la recoleccion de materia
particulada total (TPM) en el humo del cigarrillo en el cual la norma ISO 4387: 2000

sugiere un limite de TPM de 150 mg por cada 44 mm filtro Cambridge.

IDE (Entorno de desarrollo integrado). - Es una aplicaciéon informatica que
proporciona servicios integrales para facilitarle al desarrollador o programador el
desarrollo de software, el cual consiste de un editor de codigo fuente, herramientas

de construccién automaticas y un depurador.
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Isbmero. - Se denominan isémeros las sustancias que tienen igual composicioén de
las moléculas (una misma férmula molecular) pero distinta estructura quimica y que,

por lo tanto, acusan distintas propiedades.

Isométrica, proyeccion. - Constituye en una representacion visual de un objeto
tridimensional que se reduce en dos dimensiones, en la que los tres ejes
ortogonales principales, al proyectarse, forman angulos de 120°, y las dimensiones

paralelas a dichos ejes se miden en una misma escala.

Micorremediacion.- Es una forma de biorremediacion en la que se emplean hongos
para descontaminar un area, en concreto a través del uso de micelios. Los micelios
son la marafia de conductos filamentosos que conforman la parte subterranea del
hongo, con un aspecto a caballo entre un sistema nervioso primigenio y las raices

de una planta.
Paso de husillo. - es la distancia entre los surcos de un husillo

Python. - Es un lenguaje de programacion multiparadigma, ya que soporta
orientacion a objetos, programacion imperativa y, en menor medida, programacion

funcional.

R, lenguaje. - Es un entorno y lenguaje de programacion con un enfoque al analisis

estadistico.

Soxhlet, extraccion. - Consiste en el lavado sucesivo de un sélido con un

determinado disolvente extrayendo los componentes mas solubles en él.

Trimétrica, proyeccién. - Sirve para representar volimenes, en la cual el objeto
tridimensional se encuentra inclinado con respecto al plano del cuadro de forma que

sus tres ejes principales sufren distintas reducciones.
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