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RESUMEN

Gracias a los avances tecnoldgicos los procesos industriales han incrementado de
manera significativa aportando una gran cantidad de productos utiles para la vida
diaria. Sin embargo, la mayoria de los procesos emplean disolventes organicos en
grandes proporciones, los cuales conllevan a importantes problemas ambientales,
altos costos de produccion y la implementacion de medidas de seguridad mas
estrictas por cuestiones de volatilidad, inflamabilidad y toxicidad.

Por estas razones, la presente investigacion se centra en el disefio computacional
de un nuevo tipo de disolventes llamados Disolventes Eutécticos Profundos (DES),
los cuales son excelentes candidatos para reemplazar a los disolventes
convencionales en los procesos de extraccion liquido-liquido. Las principales
caracteristicas de estos disolventes son la no volatil y la enorme variedad de
disolventes que se pueden obtener combinando distintos compuestos.

Los modelos se realizaron en el programa Avogadro mediante la simulacion de
compuestos aceptadores y donadores de enlaces de hidrégeno. De cada
componente se construyd una molécula y se establecieron los campos de fuerza.
Luego se adicionaron multiples moléculas a la simulacion para optimizar la
geometria de los componentes con el propésito de identificar la posible formacién
de una red de enlaces de hidrogeno, lo cual da lugar a un DES.

El primer modelo exitoso se bas6 en moléculas de tiourea/etilenglicol, dando como
resultado un DES hidrofilico. Luego, se disefi6 un disolvente conformado por mentol
y acido decanoico, esta vez, dando lugar a un disolvente hidrofébico. Este modelo
se empled para realizar pruebas de extracciéon de un catién de Cu?*, al cual se le
agregaron moléculas de trihexilamina en calidad de ligante, para hacer mas eficiente
la extraccion.

Con los modelos de acido hexanocio/acido octanocio se demostré que, para la
extraccion de compuestos sulfurados, es necesario emplear aceptores de enlaces
mas especializados. Por ultimo, para el modelo de docosano/asfalteno, se
determiné que cuando una molécula interfiere en la estructura del DES, la parte
donadora de enlaces de hidrogeno se debilita, afectando las interacciones
intramoleculares del disolvente, provocando que la viscosidad del fluido disminuya
e impidiendo la formacion de un DES.



1. INTRODUCCION

En la actualidad, la mayoria de los procesos industriales emplean una gran variedad
de disolventes organicos, los cuales conllevan a importantes problemas
medioambientales, altos costos de produccion y la necesidad de implementar
medidas de seguridad debido a la volatilidad, inflamabilidad y toxicidad. Por ello,
surge la necesidad de contar con una nueva generacion de disolventes que sean
capaces de sustituir a los disolventes convencionales y que a su vez tengan las
caracteristicas de ser seguros y rentables.

Los liquidos idnicos (ILs) y los disolventes eutécticos profundos (DES) son
excelentes candidatos para reemplazar los disolventes organicos en los procesos
de extraccion liquido-liquido. La ventaja de los DES sobre los disolventes
tradicionales es que pueden ser hidrofébicos y totalmente biodegradables, lo cual
cumple con los principios de la Quimica Verde.

El empleo de disolventes biodegradables favorece en gran medida a industrias
como la refinacion de minerales y del petréleo, quienes utilizan una gran cantidad
de disolventes para la eliminaciéon de impurezas, lo cual tiene un gran impacto
medioambiental.

1.10Objetivo general

Disefar disolventes eutécticos profundos hidrofébicos mediante la busqueda de
informacion bibliografica y el empleo de un programa de simulacion molecular, con
la finalidad de identificar la formacién de un DES Uutil para extracciones liquido-
liquido.

1.20bjetivos particulares

e Identificar los compuestos donadores y aceptadores de enlaces de
hidrégeno.

e Modelar los compuestos donadores y aceptadores de enlaces de hidrégeno
en el programa Avogadro.

e Investigar la formacion de enlaces de hidrégeno entre el donador y el
aceptador de enlaces de hidrégeno en el programa Avogadro.

e Realizar pruebas de simulacion para una posible determinacién de la
hidrofobicidad del disolvente eutéctico profundo disefiado.



1.3 Hipotesis

Mediante la simulacion de aceptadores y donadores de enlaces de hidrégeno en el
programa Avogadro y la subsecuente identificacion de la cantidad de enlaces de
hidrégeno entre los compuestos, se sientan las bases para la prediccion de una
formacion exitosa de disolventes eutécticos profundos.

2. ANTECEDENTES

El cuidado del medio ambiente es uno de los temas que mayor relevancia ha tomado
en los ultimos afios. Dia a dia, la sociedad cientifica es mas consciente de los
efectos negativos que provoca el empleo desmesurado de disolventes organicos y
otras sustancias, por ello, se busca implementar disefios en ausencia de disolventes
0 en su defecto, sustituirlos por disolventes biodegradables. La meta es disefar
procesos mas eficientes que requieran la menor cantidad de disolventes, para asi
minimizar el impacto al ambiente.

2.1Quimica sostenible

En esta seccion, se hablara sobre la importancia de conocer la quimica sostenible
y su impacto en la vida diaria. Para comenzar, la palabra Green Chemistry (quimica
sostenible), se utilizdé por primera vez en 1998, y hace referencia a la iniciativa de
la sociedad quimica para disefar procesos y productos que logren ser respetuosos
con la vida de los seres vivos y el entorno que los rodea, previniendo ante todo la
contaminacion.?

Los fundamentos de la quimica verde se dieron a conocer inicialmente por Paul
Anastas y John Warner en su libro Green Chemistry, theory and practice.’® Desde
entonces, la quimica verde es reconocida como una alternativa que intenta
minimizar y/o erradicar los impactos en el medioambiente, los cuales son
provocados por las actividades de los procesos industriales y la incorrecta
disposicién de los residuos, que en su mayoria son arrojas al entorno.*

Segun la Environmental Protection Agency (EPA), el principal reto que debe cumplir
la ciencia es hallar alternativas en las distintas etapas de los procesos industriales,
los cuales deben ser responsables y amigables con el ambiente.® Durante mucho
tiempo, los principios de la quimica verde no fueron tomados en cuenta, sin
embrago, hoy en dia se busca que todas las etapas de produccion a nivel industrial
sean realizadas mediante procesos que eviten dafios al ambiente y a los seres
Vivos.



El principal reto para la quimica serd encontrar nuevas alternativas para realizar
procesos mas amigables, la fabricacion de productos menos agresivos y reducir la
emision de sustancias peligrosas al ambiente para asi minimizar los efectos
negativos al entorno.* Las nuevas opciones para la sintesis de compuestos se
centran en la reduccion de agentes contaminantes, empleando materias primas
inofensivas, disolventes benignos para la salud y para el ambiente, ademas del uso
de catalizadores econdmicos y reutilizables.

También, se busca promover el uso de disolventes no téxicos, no inflamables y con
nula emisién de compuestos organicos volatiles (VOCs, por sus siglas en inglés),
los cuales son unos de los principales contaminantes del medioambiente.® Una de
las afecciones mas grandes de estas industrias, tanto quimica como farmacéutica,
son las implicaciones que conllevan sus procesos de produccion, debido a la gran
emisién de gases toxicos y residuos peligrosos que impactan negativamente al
entorno.

Algunas de las principales medidas que ya se estan implementando en la industria
consisten en el uso de reacciones con el minimo o nulo requerimiento de
disolventes, con el fin de ser lo mas amigables posible con el ambiente y lograr no
alterar el equilibrio natural. Debe existir armonia entre la quimica y la conservacion
del planeta, lo cual solo sera posible mediante la optimizacion de los procesos
realizados en las industrias y haciendo consciencia del impacto negativo que se
genera al medio.?

En la gran mayoria de los procesos, el uso de los disolventes se emplea en una
proporcion mayor con respecto a la cantidad de producto final que se obtiene, de lo
cual se puede recuperar solo un 50% a 80% de la cantidad empleada, el resto es
vertido al ambiente.* Lo anterior, pone a la quimica en una concepcién desfavorable
ante la sociedad, ya que en varias ocasiones se habla mas de los aspectos
perjudiciales y no tanto de los ventajosos.

Segun Cann (2001), la quimica verde inici6 en los afios noventa y desde entonces
se ha preocupado por la creacion de procesos quimicos que minimicen o excluyan
el empleo y obtencion de sustancias peligrosas tanto para los seres vivos como para
el ambiente, logrando a su vez el aprovechamiento sostenible de los recursos.?

Lo ideal, es que las industrias utilicen materias primas que sean renovables y
biodegradables, catalizadores verdes y reutilizables, reacciones en medios acuosos
y el empleo de disolventes alternativos. Los impactos ambientales que genera la
industria quimica tanto a nivel local como mundial son altos, por ello, es necesario
gue los procesos sean modificados.



Las principales propuestas se basan en disminuir el uso de las materias primas, es
decir, emplearlas de manera razonable, dejando y evitando el uso de materiales
nocivos, cambiandolos por otros no peligrosos y toxicos para renovar las
condiciones de manipulacion y gestion. Una de las tareas es asegurar que las
etapas de produccién sean lo mas seguras posible, que se genere la menor cantidad
de residuos y una correcta disposicion de éstos.®

Dos ejemplos de la aplicacién del concepto de quimica verde son presentados a
continuacion:

La compafiia quimica farmacéutica UQUIFA®, ha logrado eliminar una gran cantidad
de disolventes nocivos en el proceso de produccién de farmacos antinflamatorios y
antiulcerativos. Por su parte, BASF desarrollé nuevos procedimientos de reaccion
para las sintesis de polimeros, empleando liquidos idnicos, un novedoso grupo de
disolventes que se encuentran en desarrollo.” Acciones como éstas promueven el
empleo de nuevos productos quimicos considerados amigables con el ambiente,’
ademas, se mejoran las condiciones de seguridad en el trabajo, disminuyen los
costos de produccién y se minimizan los riesgos.

La quimica verde se ve involucrada en distintos sectores, tales como el industrial, el
gubernamental e inclusive en el aspecto social, ya que se deben tomar decisiones
gue favorezcan positivamente al medioambiente y el futuro de las siguientes
generaciones.

Los disolventes organicos son quiza las sustancias quimicas mas empleadas en los
sectores industriales, ya que estan presentes en la preparacion de los distintos
productos como lo son: pinturas, lacas, adhesivos, barnices, tintas y productos de
limpieza (desengrasantes); en procesos de sintesis quimica o para purificacién y
extraccibn de compuestos de distintos tipos de mezclas, entre muchas otras
aplicaciones.® Sin embargo, las regulaciones sobre el uso de disolventes son cada
vez mas estrictas, ya que la mayoria de los disolventes empleados son toxicos,
volatiles e inflamables, y por ello, tiene un importante impacto ambiental y
tratamientos de residuos mas complejos.

Dada esta situacion, la comunidad cientifica realiza esfuerzos importantes para
lograr sustituir algunos disolventes organicos por otros mas seguros, ecoldgicos y
accesibles. Algunos excelentes candidatos para el reemplazo de los disolventes
convencionales son los liquidos ionicos (ILs, por sus siglas en inglés), los
disolventes eutécticos profundos (DES, por sus siglas en inglés), fluidos
supercriticos (FSC) y el agua.
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2.2 El agua como disolvente

El agua es por excelencia el disolvente mas conocido y empleado en la industria,
ya que una gran cantidad de procesos se llevan a cabo en medios acuosos. Este
preciado liquido tiene una larga lista de aplicaciones, tanto en la industria, en la
naturaleza, como en aspectos tan importantes como lo es el cuerpo humano.®

Figura 1: Agua, el disolvente universal

El agua es un excelente disolvente debido a propiedades como la constante
dieléctrica, la cual se define como la tendencia que tiene un disolvente a oponerse
a fuerzas electrostaticas de atraccion entre aniones y cationes. El valor de la
constante dieléctrica del agua es de 80 a una temperatura de 20°C; al compararla
con otro tipo de disolventes como el metanol con 33, la acetona con 24 y benceno
con 2, es evidente porqué es uno de los mejores disolventes. Por este motivo, el
agua es capaz de formar una gran cantidad de puentes de hidrégeno al combinarse
con compuestos aceptores y donadores de enlaces de hidrogeno.°

El agua también tiene la capacidad de disolver sustancias no i6nicas con caracter
polar, como los azUcares, alcoholes, aldehidos, cetonas y aminoacidos, los cuales
poseen grupos que facilmente interaccionan por medio de puentes de hidrégeno,
tales como grupo carboxilo, carbonilo, amino e hidroxilo.® A pesar de la gran
cantidad de aplicaciones que tiene el agua como disolvente, suele evitarse su
empleo para algunas reacciones organicas, debido a la incompatibilidad del agua
con los intermediarios de la reaccién y por los procesos de hidrélisis de los reactivos.

En 1980, los cientificos Rideout y Breslow? publicaron el primer articulo en donde

se haba de la importancia y las ventajas de llevar a cabo reacciones organicas en
medios acuosos. Ellos estudiaron las reacciones del tipo Diels-Alder, en las cuales
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demostraron un aumento significativo en la velocidad de reaccion llevadas a cabo
en este medio.?

El agua es considerada el disolvente universal o disolvente ideal, ya que es una
sustancia con alta disponibilidad, no causa dafios a la salud ni al medio ambiente y
es economica. Desafortunadamente, el agua es también un liquido vital para la
supervivencia de los seres vivos y por tal motivo, entran en juego disputas sobre su
empleo.

2.2.1 Un recurso limitado

El agua es el recurso natural mas empleado a nivel mundial. El principal problema
asociado con este liquido se debe a que ha sido sobreexplotado; anteriormente se
consideraba un recurso infinito y/o renovable, pero hoy en dia la situacion ha
cambiado bruscamente. A pesar de que tres cuartas partes de la superficie terrestre
esta conformada por agua, la mayoria no es apta para el consumo humano.

Se estima que en el planeta hay alrededor de 1400 millones de km? de agua, de los
cuales el 97.2% es agua salada y de muy escasa utilidad para la poblacion; el 2.15%
esta en los glaciares y casquetes polares. Lo restante es agua dulce, presente tanto
en la superficie como en el subsuelo, lo cual representa menos del 0.7%?*1.

La demando de agua aumenta a cada instante. Alrededor del mundo hay por lo
menos treinta paises que sufren escasez de agua y mas de mil millones de personas
carecen de acceso suficiente a agua potable.'? Estudios declaran que para el afio
2025, dos tercios de la poblacion mundial sufriran una grave escasez de agua.
Segun el Banco Mundial, «las guerras del proximo siglo estaran relacionadas con el
agua».t

Extraer agua dulce de la superficie terrestre resulta cada vez mas dificil, debido a
gue la demanda de consumo va en aumento y es casi imposible satisfacer esta
necesidad por completo. También, hay que sumar los efectos que se tendran sobre
el ciclo hidroldgico y la disponibilidad de agua dulce por la falta de lluvias, la alta
evaporacion del agua debido al calentamiento global y la contaminacion provocada
por los procesos industriales.

Por poner algun ejemplo, en México, principalmente en la zona maquiladora, el agua
potable es abarcada principalmente por las grandes industrias, lo cual provoca una
grave escasez, a tal grado que los nifios beben, desde temprana edad, refrescos y
bebidas azucaras. Ademas, debido a la contaminacion del agua potable, la
poblacién es mas susceptible a sufrir enfermedades como diarrea y coélera, que
causan la muerte de por lo menos 15 millones de nifios cada afio.'!
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Factores como el crecimiento de la poblacién, la industrializacién, urbanizacion e
intensificacion de la agricultura aumentan la demanda de recursos hidricos, y con
ello se incrementa la contaminacion de mas litros de agua.*®1#

Afortunadamente, gracias a los avances tecnoldgicos, existen procesos que
permiten limpiar y purificar el agua, dandole la calidad requerida para un uso
concreto, sin embargo, como el agua cada vez estd mas contaminada, los costos
para su tratamiento son elevados y el proyecto deja de ser viable.*®

Controlar el uso del agua es un tema fundamental para lograr y orientar la gestion
del recurso hidrico. Es por ello, que surge la necesidad de mirar hacia un nuevo
horizonte y comenzar a reemplazar el agua en los procesos y en su lugar emplear
otros medios de reaccion.

2.3 Fluidos supercriticos

Tanto el uso de los disolventes convencionales como el del agua representa un
problema bastante grande. Para empezar, el empleo de los disolventes comunes
trae consigo problemas principalmente ambientales como de salud publica, ya que,
en su mayoria, estos disolventes son volatiles, toxicos e inflamables. Por su parte,
el uso del agua como medio de reaccidn es un tema social bastante complicado, ya
gue la contaminacion que sufre este liquido al emplearse en la industria hace dificil
gque se pueda limpiar, y para lograrlo se requieren de procesos y tratamientos
bastante costosos. Debido a estos inconvenientes, la comunidad cientifica se
encuentra en la busqueda de alternativas de disolventes que sean amigables con el
ambiente, econdmicos y de facil disposicion al finalizar el proceso. En el sector
alimenticio, por ejemplo, se han dejado de emplear disolventes organicos y en su
lugar se optd por implementar tecnologia de fluidos supercriticos.®

El concepto de los fluidos supercriticos data desde hace mas de 200 afos. Fue
Cagniard de la Tourin quien hablé por primera vez sobre el fenébmeno que ocurre en
la fase liquida al calentar liquidos en recipientes cerrados; para 1869 Andrews
definioé el punto critico y determiné los primeros valores de temperatura y presion
criticas para el diéxido de carbono.® Ademas, procesos industriales como las
sintesis del amoniaco, del metanol o del etileno se llevan a cabo solo en condiciones
supercriticas, ya que se obtienen mejores condiciones de reaccion.*®

Un fluido supercritico (FSC) es aquel fluido que se encuentra a una temperatura y
presion por arriba de los valores del punto critico, dando lugar a un fluido liquido-
gaseoso, es decir, se puede difundir como un gas (efecto llamado efusion), y
disolver sustancias como un liquido (disolvente).*®
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Los fluidos supercriticos son una tecnologia muy novedosa, ya que se tiene la
posibilidad de modificar propiedades fisicoquimicas tales como densidad y
difusividad, lo cual posibilita la optimizacién de las condiciones en que se llevara a
cabo un proceso de separacion o reaccion, permitiendo obtener productos “a la
medida” que cumplan las especificaciones deseadas.®'’ La figura 2 presenta el
diagrama de fases que rige el comportamiento de un fluido supercritico.
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Figura 2: Diagrama de fases de fluidos supercriticos

La tecnologia de los FSC tiene grandes aplicaciones en la industria alimentaria,
logrando la creacion de procesos en condiciones favorables, tanto desde el punto
de vista del producto como hablando en términos medioambientales, lo cual cumple
con varios postulados de la quimica verde.®

Algunas de las principales aplicaciones son la descafeinizacion del café en grano y
del té, la extraccion de distintos tipos de aromas y colorantes y en el proceso de
extraccion de lapulo para la elaboracién de cerveza.'® También, se emplean a
manera de disolventes en procesos de separacion, preparacion de distintos
materiales, en reacciones homogéneas y heterogéneas.'®

Uno de los FSC mas empleado en la industria alimentaria es el diéxido de carbono
(CO2) debido a sus caracteristicas de no ser toxico, no corrosivo, no inflamable, ni
contaminante.'” Su principal caracteristica es que permite llevar a cabo procesos en
condiciones suaves y su poder de disolucion es facilmente manipulable variando la
presion y la temperatura de trabajo.!®
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La utilidad de los FSC como sustitutos a los disolventes tradicionales, se basa no
s6lo en las propiedades fisicas favorables ya mencionadas, sino también en las
nuevas regulaciones respecto al uso de disolventes ambientalmente peligrosos.16:18

En las ultimas décadas, se ha promovido el reemplazo de los disolventes organicos
por disolventes verdes, cuya principal caracteristica es que sean renovables y que
no generen residuos. Estas tendencias se refuerzan debido a la necesidad de
generar procesos mas limpios y con mejor calidad nutricional y organoléptica, asi
como gue garanticen la seguridad de los productos alimentarios obtenidos.®

El empleo de los FSC es considerado una tecnologia limpia por reemplazar los
disolventes convencionales y obtener productos de alta calidad, sin que exista
degradacion de sus componentes y por ser libres de disolventes.

2.4 Una nueva oportunidad para la quimica

Actualmente, la industria quimica estd4 sometida a una gran presion social ya que
requiere dar soluciones a los problemas ambientales que ocasionan los disolventes
convencionales, los cuales poseen altos valores de volatilidad, toxicidad e
inflamabilidad. Estas caracteristicas se describen a continuacion.

El caracter volatil de los disolventes provoca que se evaporen rapidamente en el
aire, alcanzando altas concentraciones de vapores téxicos e inflamables. Los
principales riesgos a los cuales se esta expuesto son a la inhalacién de estos gases,
tanto via respiratoria como cutanea.'® Cuando se tiene contacto directo con la piel,
los vapores pasan a la sangre, causando intoxicacion. Una vez que se introducen
en el organismo, tienen afinidad con los tejidos grasos y no suelen disolverse en
agua, provocando graves problemas a la salud.’® Ademas, la gran mayoria de los
disolventes son inflamables y explosivos, o que representa otro tipo de riesgo
hablando en términos de seguridad tanto en el manejo como el almacenamiento.®*°

Por otra parte, las emisiones de compuestos organicos volatiles a la atmaosfera
provocan serios problemas para el medio ambiente. Algunos COVs contribuyen a la
degradacion de la capa de ozono atmosférico, como es el caso de los CFCs y los
HCFCs.'® Estas sustancias ya estan prohibidas dentro del marco del Protocolo de
Montreal.?°

Debido a estas desventajas se requiere el desarrollo de nuevos tipos de disolventes.

Estos disolventes son, por ejemplo, los liquidos idnicos y los disolventes eutécticos
profundos. Las principales razones que justifican el interés por descubrir nuevos
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disolventes derivan de dos propiedades: la no volatil y la enorme variedad de
disolventes que se pueden obtener combinando distintos compuestos.

Una de las propiedades mas importantes de los ILs, es su baja presién de vapor a
presiones y temperaturas moderadas. Dado que su volatilidad es muy pequenia, se
les considera disolventes no voléatiles.® Tanto los liquidos i6nicos como los
disolventes eutécticos profundos son disolventes que pueden sustituir a los
compuestos volatiles.

Existen una gran cantidad de liquidos iénicos en desarrollo, entre seiscientos y
setecientos, de los cuales muchos encuentran su principal aplicacion en la
industria.?? Cada uno de estos liquidos idnicos tiene propiedades especificas,
dependen del anion y del cation que lo configuran.?

Los liquidos i6nicos son compuestos constituidos por iones que contienen al menos
un componente organico con puntos de fusion inferiores a los 100 °C. Los cationes
y aniones que los conforman son de tamafios y simetrias muy diferentes, por tal
motivo tienen un empaquetamiento poco eficaz, provocando fuerzas atractivas
débiles y puntos de fusion mas bajos.?*

Los ILs son llamados disolventes de disefio, ya que al modificar las estructuras de
sus iones se pueden conseguir un numero importante de combinaciones
diferentes.?®* Cada reaccion quimica tiene caracteristicas especificas por lo que su
ejecucion en condiciones Optimas implica encontrar y sintetizar el disolvente
apropiado.

Los disolventes eutécticos profundos (DES), son un nuevo tipo de disolventes que
tienen grandes ventajas como sustitutos de disolventes organicos, ya que son
amigables con el ambiente frente al uso de COVs.? Las mezclas eutécticas son
categorizadas como sostenibles porque presentan una alta biodegradabilidad vy,
ademas, el impacto ecoldgico de sintesis es minimo.2 Al igual que en los ILs, éstos
también pueden cambiar sus propiedades al modificar su formulacion, lo cual hace
gue sean muy versatiles.?> Estas caracteristicas hacen mas grande el interés por
desarrollar DES, buscando sustituir a los disolventes organicos tradicionales.

Los DES tienen aplicaciones en areas como la electroquimica, catalisis y extraccion
de metales, entre otros. Su proceso de obtencion se realiza de manera simple.
Ademas, los DES se caracterizan por ser biodegradables, renovables, economicos,
benignos y con una amplia capacidad de constituir mezclas eutécticas por medio de
interacciones de puentes de hidrogeno.*
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La seleccién de un disolvente como medio de reaccion depende de las siguientes
caracteristicas:?

- Rango de temperatura de operacion.
- Solubilidad de reactivos, catalizadores y productos de reaccion.
- Comportamiento medioambiental.

También, es importante considerar aspectos como seguridad, pureza y costos de
operacion. Estas caracteristicas ayudaran a seleccionar adecuadamente el
disolvente a emplear en el proceso.

El uso de los disolventes se hace presente en muchos procesos alrededor del
mundo, desde la industria quimica, la farmacéutica y hasta el area alimenticia.® Este
interés social por la alimentacién y la salud, junto con las exigencias legales de
restringir el uso de disolventes organicos (toxicos), estd obligando a que los
procesos industriales sean mas novedosos, empleando tecnologias limpias y
evitando generar residuos, con el fin de no alterar las propiedades nutricionales y
sensitivas de los alimentos procesados.’

3. MARCO TEORICO

En este capitulo se abordara la teoria y el desarrollo de nuevos tipos de disolventes,
ya que hasta el siglo XIX el Unico medio liquido en el que se efectuaban las
reacciones quimicas era el agua. La mayoria de las reacciones dependian
completamente de la solubilidad de los reactivos en el agua.

Gran parte de los productos que aportaba la industria quimica se limitaban a
aguellos que podian producirse a partir de materias primas en estado solido o de
reactivos solubles en agua. Fue gracias a la aparicion de los disolventes clorados,
gue se inicio6 el estudio y empleo de reacciones en medios no acuosos.? Asi, se dio
pauta a emplear disolventes como amoniaco liquido, fluidos supercriticos vy
compuestos perfluorados, que permitieron llevar a cabo procesos de fabricacién
mas elaborados.*® Todos estos medios liquidos de reaccion tienen una
caracteristica comun: son disolventes moleculares.

3.1 Disolventes convencionales

Un disolvente es una sustancia que permite la dispersion de otra en su seno, es
decir, es el medio dispersante de la disolucion.*® En su gran mayoria son utilizados
a nivel industrial, laboratorios y dentro de los hogares. Desafortunadamente,
muchos de los disolventes que se utilizan son compuestos de naturaleza organica
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y sus principales caracteristicas es que son compuestos volatiles, toxicos e
inflamables. Principalmente se les utiliza como agentes de limpieza para disolver la
suciedad y las grasas, como medio de dispersion, modificador de la viscosidad de
otras sustancias, agente tensoactivo y para la purificacion de compuestos
guimicos.3

Los disolventes se clasifican en distintas clases, de acuerdo con sus propiedades y
su estructura molecular: disolventes polares, disolventes apolares, disolventes
organicos e hidrocarburos. En los siguientes puntos, se habla de cada uno de ellos.

3.1.1 Disolventes polares

Los disolventes polares son sustancias en las cuales la distribucion de la nube
electronica es asimetria, por lo tanto, la molécula presenta dos polos: un polo
positivo y otro negativo.” Dentro de este grupo se encuentra la siguiente
subdivision:

- Polares préticos: son disolventes polares que en su estructura hay un
enlace del tipo O-H o N-H. En la figura 3, se presenta la molécula del
agua, la cual es un ejemplo de este tipo de disolventes.

- Polares aproticos: son disolventes que no pueden formar enlaces entre
atomos de O-H ni N-H, por tal motivo, estos &tomos no pueden donar ni
aceptar electrones, lo que imposibilidad la formacién de enlaces. La
acetona es un ejemplo de este tipo de disolvente y su estructura se
observa en la figura 4.

H H

Figura 3: Molécula de agua Figura 4: Estructura de la acetona
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3.1.2 Disolvente apolares

Son sustancias organicas en las cuales la distribucion de la nube electrénica es
simétrica, por ello, carecen de polaridad, por lo que se habla de sustancias con
dipolos permanentes.?” Estos son capaces de disolver sustancias no solubles en
agua.” En las figuras 5, 6 y 7 se pueden ver algunos ejemplos de disolventes
apolares.

H H
\

C=C
H—c C—H
N, 7
C—C
/7 N\

H H

Figura 5: Estructura del benceno

CHs s
CHj
Figura 6: Estructura del tolueno Figura 7: Estructura del xileno

3.1.3 Disolventes organicos

Este tipo de disolventes son compuestos organicos volatiles (VOC, por sus siglas
en inglés), o COV (por sus siglas en espariol), que son empleados principalmente
como limpiadores, para disolver materias primas, productos o residuos, entre otras
aplicaciones.

3.1.4 Hidrocarburos

El carbono e hidrégeno son los principales atomos que conforman este tipo de
disolventes.® Su manera de reaccionar se basa en la sustitucion de un hidrégeno
por un determinado grupo funcional, o bien, por atomos de elementos halégenos,
como el flior o el yodo. Dentro de este tipo se encuentran los simples y los
derivados.
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Los simples:
- De cadena abierta saturados
- Ciclicos saturados
- Ciclicos no saturados

Los derivados: estos reemplazan un hidrégeno por cierto grupo funcional, que
pueden ser los siguientes:

- Alcoholes
- Eteres

- Esteres

- Aldehidos
- Cetonas

Las principales razones por las cuales se emplean los diversos tipos de disolventes
son las siguientes:

- Las reacciones se llevan a cabo de manera mas rapida cuando se disuelven
los reactivos, debido al fenébmeno de difusion. En algunos casos, el disolvente
puede ser el exceso de uno de los reactivos.

- Tienen un efecto positivo sobre la velocidad y/o selectividad de la reaccién.

- El disolvente actta como un medio de transferencia de calor, ya que se
reducen los gradientes térmicos en un recipiente de reaccion, permitiendo
una reaccion mas segura.

En la mayoria de los casos, el disolvente establece el estado fisico de la disolucién
y por lo general se encuentra en una mayor proporcién con respecto al soluto. Las
moléculas de un disolvente ejercen su accion al interaccionar con las del soluto y
rodearlas; este efecto se conoce como solvatacion.?

Los disolventes facilitan mucho los procesos quimicos, sin embargo, también traen
consigo algunos inconvenientes, por ejemplo, el gran impacto ambiental y los
efectos a la salud de los seres vivos, esto debido a que son téxicos, tienden a
evaporarse con facilidad y requieren de mas etapas de separacion entre el
disolvente y el producto final.*

Al evaporarse, los disolventes organicos llegan a la atmdsfera y entran en contacto
con el ozono troposférico, el cual es un peligroso contaminante que causa graves
problemas de salud, tales como alergias, asma y enfermedades respiratorias, asi
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como dafios a la vegetacion y los cultivos.?* Otra gran desventaja del uso de
disolventes organicos, es que tanto sus envases de contencion, trapos o cualquier
otro material que se emplee para su aplicacion son considerados residuos
peligrosos y deben ser tratados conforme a los protocolos establecidos.*> Por ello,
cada vez hay mayores exigencias ambientales, que promueven la necesidad de
sustituir el uso de disolventes organicos por otros productos o procesos mas
sostenibles.

3.2 Liquidos i6nicos

Desde hace tiempo, el empleo de una fase liquida constituida por iones se limitaba
a procesos llevados a cabo a altas temperaturas y se basan principalmente en la
fusion de sales. A partir del descubrimiento de compuestos i6nicos con
temperaturas de fusion inferiores a los 100°C, se dispuso de una nueva familia de
disolventes con grandes ventajas frente a los disolventes organicos convencionales,
tanto para la sintesis de compuestos organicos como para la extraccion de
determinados componentes de una mezcla.3®

La bibliografia cientifica reserva el término liquido iénico (IL) para designar a los
compuestos que estan formados exclusivamente por iones y que son liquidos a
temperaturas moderadas (limite superior de 100°C). La primera referencia conocida
data de 1914 cuando Walden sintetizo el nitrato de etilamonio® [EtNH3][NOs] con
punto de fusion de 12°C, presentada en la figura 8.

También determiné que la baja temperatura de fusion fue el resultado de reducir la
asociacion ionica entre las moléculas, al sustituir un catidon inorganico por un cation
organico. Posteriormente, en 1948 surgi6 el desarrollo de ILs formados por iones
cloroaluminatos; Hurley y Weir descubrieron que se pueden sintetizar sales que son
liguidas a temperatura ambiente.3%
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Figura 8: Estructura quimica de nitrato de etilamonio

Para el afio de 1992, Seddon, Hussey y Chauvin* propusieron la definicibn moderna
de los liquidos idnicos. Estos cientificos fueron reconocidos por descubrir ILs
estables en aire y agua que actualmente son considerados como liquidos iénicos
de segunda generacion. De la misma forma, en 1998, Jim Davis* obtuvo la tercera
generacion de ILs conocidos como de Tarea Especifica.

El requisito principal que debe cumplir cualquier disolvente iénico es que se adapte
a las condiciones en las que se desea realizar una reaccion quimica.** Esto implica
gue debe ser liquido a la temperatura de operacion y que no debe reaccionar, ni
alterarse en presencia de los reactivos u otras sustancias presentes en el medio de
reaccion.

Las propiedades mas importantes de los liquidos i6nicos son su baja presion de
vapor, baja volatilidad, bajo punto de fusién, alta estabilidad quimica y térmica, y
gue se pueden reciclar facilmente.’®* Ademas, la posibilidad de modificar
guimicamente la parte catidnica casi infinitamente ofrece a los quimicos una amplia
gama de ILs que exhiben diferentes propiedades fisicas segun sea el requerimiento
de reaccion.

De manera general, hay dos tipos de liquidos iénicos: los liquidos iGnicos proticos
(PIL, por sus siglas en inglés) o sales de Brgnsted y los liquidos idnicos aproticos
(AIL, por sus siglas en inglés) o convencionales. La diferencia entre ambos radica
en su forma de obtencion y la estructura quimica.*2
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Los liquidos iénicos proticos se forman mezclando acidos y bases de Brgnsted. La
sintesis quimica es simple y de bajo costo de produccién. Consiste en la
transferencia de un protén desde un acido de Brgnsted hasta una base del mismo
tipo, de tal manera que se abre la posibilidad de intercambiar un proton capaz de
formar enlaces de hidrogeno.*® Estos ILs se sintetizan en proporciones
estequiométricas.

Para su sintesis se utilizan compuestos de amina con acidos organicos como el
acido formico o acido propanoico. Los PILs basados en aminas terciarias se
conocen como ILs pseudoproticos.* Un ejemplo de este tipo de liquido i6nico se
presenta en la figura 9.

Figura 9: Octanoato de trihexilamonio

Por su parte, los AlLs se constituyen por la combinacion de un cation heterociclico,
como un alkylimidazolio, y un anion organico o inorganico, como un metasulfonato
0 un nitrato.® La sintesis de un AlLs se inicia con la formacién de un cation precursor
mediante una reaccidn de cuaternizacion, para posteriormente realizar una reaccion
de intercambio anionico, que ocurre por metatesis, o una reaccion con acido de
Lewis.

La reaccion de metatesis consiste en el intercambio de iones en una disolucion que
contiene dos pares i6nicos, para dar como resultado un par de iones
termodindmicamente estables.?4* El Bis (trifluorometilsulfonil) imida de 1-butil-3-
metilimidazolio (BMIM NTf2) es un ejemplo de este tipo de liquido i6nico, cuya
estructura se presenta en la siguiente figura.
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Figura 10: Estructura de Bis (trifluorometilsulfonil) imida de 1-butil-3-metilimidazolio
(EMIM NTf2)

Existe otro tipo de liquidos ionicos llamados liquidos i6nicos de tarea especifica
(TSILs, por sus siglas en inglés),”” ya que se pueden disefiar segun su aplicacion
en los procesos. Es posible modificar tanto la parte cationica como la anibnica, lo
cual les permite desarrollar una tarea especifica. En la figura 11 se presentan
algunos ejemplos de tareas que se pueden especificar. Esta funcionalidad les
permite actuar como medio de reaccion, pero también como reactivo o catalizador
en algunos procesos.?

I CcoO N

\ / B F3 N 7 N N

HS SO;

/Rh\ )\/CN A O

I CoO NC CN
Controlador Estabilizador Inductor
Catalizador de de de
viscosidad nanoparticulas nonoparticulas

Figura 11: Ejemplos de tareas especificas de TSILs

Finalmente, los liquidos iénicos bifuncionales son aquellos en los que aparecen
varios grupos funcionales en su estructura y que, por lo tanto, pueden desarrollar
diferentes papeles en el transcurso de un proceso.* Se emplean principalmente en
sintesis de materiales, en reacciones de catalisis organica y procesos de extraccion.

En términos de hidrofobicidad, se encuentra directamente relacionada con las
estructuras de los ILs. Cuanto mas corta sea la longitud de la cadena de carbono,
mayor sera la hidrofilia de los ILs.*

A diferencia de las sales tradicionales, en los ILs el catién y el anion presentan
tamafios y simetrias muy diferentes lo que contribuye a su estado liquido a
temperaturas inferiores. Al estar conformados por iones asimétricos, las fuerzas de
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atraccion entre el cation y el anién son mas débiles en comparacion con las fuerzas
gue intervienen en las sales fundidas.” Para los ILs, las fuerzas débiles, enlaces de
hidrégeno y fuerzas de van der Waals son de gran importancia.* Ademas, debido a
su naturalezaiénica y a su composicion, los liquidos iénicos son capaces de disolver
compuestos polares, no polares, organicos, inorganicos y materiales poliméricos.

Una de las desventajas de un IL es su costo de produccién, generalmente son mas
costosos que los disolventes tradicionales. Su costo puede reducirse utilizando
materiales economicos facilmente disponibles para su sintesis, como el acido
decanoico y el acido oleico. El primero se puede encontrar en grandes cantidades
en la leche,*” mientras que el acido oleico es un componente importante del aceite
de oliva.*®

Otra desventaja es que se requieren ILs con alta pureza, ya que las impurezas,
incluso en pequefias cantidades afectan sus propiedades fisicas. Ademas, su
sintesis es poco respetuosa con el medio ambiente, ya que en general se requiere
una gran cantidad de sales para intercambiar completamente los aniones. Estos
inconvenientes dificultan su aparicion industrial.*

3.3 Liquidos idnicos en extracciones liquido-liquido

La extraccion liguido-liquido implica la separacion de dos fases liquidas, las cuales
son inmiscibles o parcialmente inmiscibles entre si. Esta técnica tiene la finalidad de
aislar alguna sustancia de interés, lo cual se logra por medio del control de la
selectividad del proceso y funciona tanto para pequefias como grandes cantidades.

Para llevar a cabo la extraccién, se utiliza un disolvente en el que uno o mas
componentes de la mezcla sean solubles o posean afinidad por él. El liquido mas
denso se sitla en la parte baja del recipiente, y el menos denso se coloca en la
parte superior. El procedimiento se lleva a cabo en tres etapas:

1. Contacto de la mezcla con el disolvente.
2. Separacion fisica de las fases resultantes.
3. Separacién y recuperacion del disolvente de cada componente.

Este proceso es utilizado para la separacion de hidrocarburos en la industria del
petroleo y recuperacion de trazas de metales como hierro, niquel, cobalto y
magnesio.>®

La extraccion liquido-liquido tradicional incorpora el uso de disolventes organicos
volatiles.®! Algunos disolventes son considerados dafinos, tal es el caso del
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benceno y el tolueno, que son considerados cancerigenos. Por estas razones, cada
vez hay mas investigaciones relacionadas con el uso de ILs para sustituir a los
disolventes peligrosos por otros mas amistosos tanto para el ambiente como para
los seres vivo.?

3.4 Disolventes eutécticos profundos

Un nuevo tipo de disolventes son los llamados disolventes eutécticos profundos
(DES), los cuales estan formados a partir de compuestos aceptores y donadores de
enlaces de hidrogeno. Sus principales caracteristicas son poseer un punto de fusion
inferior al de los componentes puros, una baja volatilidad, ser poco toxicos,
biodegradables, de bajo costo y excelentes propiedades de solvatacion.*” Estas
propiedades son similares a las de los liquidos iGnicos a temperatura ambiente.
Ademas, la conductividad y viscosidad de estos liquidos esta controlada por
movilidad de iones y la disponibilidad de huecos de dimensiones adecuadas

. Punto de fusion comp B

Punto de fusién comp A

= Punto eutéctico

Comp “A” Comp “B”
—

Fraccion molar “B”

Figura 12: Diagrama de fases de un disolvente eutéctico profundo

Un disolvente eutéctico profundo tiene un punto de fusion mas bajo que los puntos
de fusion de los compuestos que forman el disolvente (punto eutéctico). En la figura
12 se muestra un diagrama de fases de un disolvente eutéctico profundo.?*#3

Los DES consisten en una mezcla eutéctica entre dos compuestos diferentes. El
punto de fusidon de la mezcla eutéctica es menor que el punto de fusién de los
compuestos separados.? Se forman mediante enlaces de hidrogeno entre dos o
tres compuestos diferentes®*, por ejemplo, entre una variedad de sales de amonio
cuaternario y acidos carboxilicos. Las propiedades fisicas se ven afectadas
significativamente por la estructura del acido carboxilico. En funcion de la naturaleza
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de los compuestos de partida, se pueden encontrar DES hidrofilicos e
hidrofobicos.?*3

Los disolventes eutécticos son excelentes candidatos para reemplazar los
disolventes organicos convencionales en una variedad de aplicaciones y procesos
de separacion liquido-liquido® y sdlido-liquido, separaciones de iones metalicos y
para realizar extracciones liquidas de fases acuosas, como efluentes industriales y
caldos de fermentacion.>* También tienen un gran potencial para areas como la
electroquimica, nanotecnologia, estabilizacion de ADN, quimica de materiales,
catdlisis, y sintesis organica, entre otros.*

La formacion de un DES es sencillo, ya que no se generan subproductos y no se
requieren etapas de purificacion, por lo que su huella ecoldgica es idonea. Ademas,
la alta solubilidad de los componentes del DES en agua, genera una nueva capa
organica liquida con solo los productos organicos, precipitando estos en algunos
casos, por lo que el tratamiento final de las reacciones llevadas a cabo en DES es
muy simple y econémico.

Una de las principales ventajas de los DES es su proceso sintético muy sencillo,
gue consiste en mezclar diferentes proporciones de dos 0 mas componentes, hasta
obtener un liquido con un punto de fusibn menor que los materiales de partida.*®
Generalmente, los DES se preparan a partir de mezclas binarias de aceptores de
enlaces de hidrogeno (HBA), como sales de amonio cuaternario combinadas con
un donante de enlaces de hidrégeno (HBD), como un aminoacido, azucar, alcohol
0 acido carboxilico. Este proceso omite la necesidad de utilizar un disolvente
adicional en su preparacion resultando en un menor impacto ambiental.

Para que los disolventes eutécticos sean considerados solventes verdes tienen que
cumplir diferentes criterios como disponibilidad, no toxicidad, biodegradabilidad,
reciclabilidad, inflamabilidad y bajo precio entre otros.*® A pesar de estas ventajas,
las mezclas eutécticas tienen algunos inconvenientes. EI mayor de ellos es su alta
densidad y viscosidad, lo cual provoca un problema al emplearse a escala industrial,
o bien, en su aplicacién en quimica de flujo continuo. Sin embargo, este problema
se puede solucionar con la adicién de un tercer componente, como puede ser agua,
acidos carboxilicos, haluros, y la generacion de mezclas ternarias eutécticas.*®

De manera general, existen cuatro tipos de disolventes eutécticos profundos,

clasificados con base en sus propiedades y composicion. En la tabla 1, se presenta
la estructura caracteristica de cada uno de ellos.
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Tabla 1. Tipos de disolventes eutécticos profundos

Tipo de DES Estructura
Tipo | Sal organica + Haluro metalico
Tipo Il Sal orgéanica + Haluro metélico hidratado
Tipo IlI Sal organica + Donador de puentes de hidrégeno
Tipo IV Haluro metélico + Donador de puentes de hidrégeno

Tipo I. Sal de amonio cuaternario - cloruro metalico

Los DES del tipo | contienen una sal de amonio cuaternaria, fosfonio o sulfonio y un
haluro metélico. El uso del haluro metalico provoca que estos disolventes sean mas
caros en comparacion con los otros tipos de DES, siendo esta la causa principal de
que no sean tan empleados en el sector industrial.® La figura 13 presenta un
ejemplo de este tipo de disolvente.

N AICl;

Cloruro de 1-butil-3-metilimidazolio Cloruro de aluminio

Figura 13: Ejemplo de DES tipo |
Tipo Il. Sal de amonio cuaternario - cloruro metalico hidrato
Los DES tipo Il son parecidos a los del tipo I, puesto que estan formados por los
mismos componentes, con la Unica diferencia de que se emplean haluros metalicos
hidratados, lo que los hace mas baratos, generando una amplia variedad de

mezclas eutécticas a baja temperatura.? En la figura 14 se presenta un ejemplo de
este tipo de DES.

—N® cl .
CrCl; 6H,0
OH

Cloruro de colina Cloruro de cromo hexahidratado
Figura 14: Ejemplo de DES tipo I
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Tipo lll. Sal de amonio cuaternario - donante de enlace de hidrégeno

Los DES tipo Ill son los méas importantes debido a su facil preparacion y su potencial
uso como disolventes sostenibles. Estan formados por una sal de amonio
cuaternario que interactia con compuestos que tienen caracter donador de
hidrégeno.

Se obtienen al mezclar un compuesto con caracter aceptor de enlaces de hidrégeno
(HBA), tipicamente una sal con alto punto de fusion, como el cloruro de colina
(ChCI), y una sustancia que actie como dadora de enlaces de hidrogeno (HBD).*
La adicion del cloruro de colina permite que se formen enlaces de hidrégeno entre
los dos componentes, de manera que la carga del anién se deslocaliza,
disminuyendo la fuerza del enlace i6nico entre el cation y el anién.?® En la siguiente
figura se muestran las interacciones entre los posibles componentes de un DES tipo
[l.

Cloruro de colina HO/\@N@\ Ho/\@’ﬂé HO/\@N@
(HBA) & éi éi
O _OH o. O o. _O-H

Acido 4-hidroxibenzoico
(HBD)

OH OH OH
Figura 15: Interaccion entre los posibles componentes de un DES tipo IlI

La nueva estructura esta constituida por una gran red de enlaces de hidrégeno entre
los componentes presentes en el medio, en donde existen huecos o agujeros. Esta
estructura estd menos ordenada, la cual resulta es una menor densidad.*

Tipo IV. Hidrato de cloruro metélico - donante de enlaces de hidrégeno

Los DES de tipo IV se forman a partir de un haluro metalico anhidro y un donador
de puentes de hidrogeno. Generalmente este tipo de DES emplea un &cido de

Lewis o de Brgnsted. En la figura 16 se observa un ejemplo de este tipo de
disolvente.
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o)

ZnCl, )J\

H,N NH,
Cloruro de zinc Urea

Figura 16: Ejemplo de DES tipo IV

Ademas de esta clasificacion, es posible preparar DES de tareas especificas con
diferentes propiedades fisicoquimicas como punto de congelacién, viscosidad,
conductividad y pH, segun sea la necesidad por cubrir.>” Dado estas posibilidades,
los DES también son considerados como disolventes de disefio.

Debido a las ventajas que tienen los disolventes eutécticos profundos frente a los
liquidos ionicos, los DES de tipo lll son considerados como mejores sustitutos de
los disolventes orgénicos convencionales. En la tabla 2 se muestra una
comparacion entre algunas propiedades de los liquidos i6nicos y los disolventes
eutécticos profundos.

Tabla 2. Comparacion de propiedades de los liquidos ionicos y los disolventes
eutécticos profundos

Propiedad ILs DES
Composicién Sales individuales Mezclas
Naturaleza Sales Sales, azucares, acidos organicos,
aminoacidos
Fuerza molecular Fuerte Débil
Fuerzas intermoleculares Enlaces i6nicos Puentes de hidrogeno
3.5 NADES

Los disolventes eutécticos profundos naturales (NADES, por sus siglas en inglés)
son liquidos ibnicos con base bioldgica y disolventes eutécticos profundos formados
por compuestos de origen vegetal.”® Se definen como mezclas molares de
compuestos naturales como los azlcares, acidos organicos y aminodacidos, lo que
les confiere la cualidad de ser considerados disolventes biodegradables.>

Los puntos de fusion de estas mezclas son bastante mas bajos que los de sus
ingredientes individuales y muy por debajo de la temperatura ambiente.®® Los
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primeros articulos sobre los NADES se publicaron en 2011 y desde entonces
crearon una buena expectativa con respecto a su uso potencial como disolventes
verdes, capaces de reemplazar a los disolventes organicos convencionales en una
amplia gama de aplicaciones.*-#

Las investigaciones sobre los NADES evaltan la posibilidad de ser empleados en
la extraccidbn de compuestos bioactivos de fuentes naturales, como medio para
reacciones enzimaticas o como vehiculos de compuestos no solubles en agua para
uso farmacéutico.®* Los NADES, se han propuesto como una alternativa novedosa
debido a dos razones: sus ingredientes provienen de la naturaleza y porque
cumplen un papel fisioldgico importante en el medioambiente. 8°°

3.6 Sales fundidas

Es dificil diferenciar entre los conceptos de sales fundidas y liquidos iénicos, sin
embargo, el término “sales fundidas” se emplea para identificar compuestos
inorganicos fundidos, formados por cationes y aniones.®* En cambio, una sal que es
liguida incluso a temperatura y presion estandar se denomina liquido i6nico a
temperatura ambiente (RTILs, por sus siglas en inglés), aunque técnicamente, las
sales fundidas son una clase de liquidos i6nicos.%

Las sales fundidas se utilizan ampliamente en aplicaciones que conlleva altas
temperaturas, como lo es el tratamiento térmico, recocido de acero y
almacenamiento térmico.®®* Las sales que se emplean estan compuestas
principalmente por fluoruro, cloruro, y sales de nitrato. La sal térmica mas
comunmente utilizada en la industria es una mezcla binaria de nitrato de sodio al
60% Yy nitrato de potasio al 40% que se puede usar como liquido en un rango de
temperatura de entre 260 °C a 550 °C.%%

Las sales fundidas tienen la ventaja de una temperatura de funcionamiento de
alrededor de 538°C y nula presion de vapor.®> Ademas, tienen la capacidad de
reemplazar los aceites organicos o sintéticos en aplicaciones de transferencia de
calor, sin embargo, aunque las sales fundidas ofrecen un gran beneficio, también
pueden tener la caracteristica indeseable de poseer puntos de congelamiento muy
altos, que van desde los 120°C a 220°C.®? Estos altos puntos de congelamiento
tienen un impacto en la posibilidad de utilizar estas sales fundidas en diferentes
procesos que se llevan a cabo a temperaturas inferiores.

Las propiedades fisicoquimicas de las sales fundidas se asemejan mucho a las de
las estructuras liquidas compuestas de cationes y aniones moviles a altas
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temperaturas.®? Las interacciones cuoldmbicas son las que se encargan de
determinar la estructura y propiedades de las sales fundidas.®?

Las principales ventajas de las sales fundidas son su alta conductividad eléctrica,
rapida cinética de electrodos, poca polarizacién y ventanas electroquimicas mas
amplias.®

Los principales desventajas del uso de las sales fundidas son:

— Los reactivos fuertemente corrosivos, crean grandes desafios en las celdas
industriales altamente activas. La corrosion se puede controlar impulsando el
potencial redox de la sal fundida.

— Los piroprocesos actuales tienen una eficiencia de separacion limitada,
debido a la falta de resultados experimentales.

— Falta de desarrollos tecnoldgicos, principalmente los asociados con su
seguridad, debido a que se deben emplear altas temperaturas para su
fundicion.

3.7 Disefio de ILs y DES mediante simulaciones

La nueva visidn es encontrar compuestos que sean capaces de formar liquidos
ionicos y disolventes eutécticos profundos que permitan a la comunidad cientifica
poder sustituir a los disolventes convencionales y erradicar gradualmente los
problemas que conlleva su empleo.

Primeramente, es necesario plantear simulaciones en softwares y después
trasladarlas al laboratorio, a través de experimentos. Los programas de dinamica
molecular, como Avogadro y Spartan, son excelentes herramientas para disefiar ILs
y DES de acuerdo con los requisitos que demande el proceso.

Para el desarrollo de esta tesis, se empleara el programa de dindAmica molecular
llamado Avogadro.®®* Este programa permite visualizar la interaccion entre los
diferentes compuestos involucrados, calculando fuerzas de campo (force fields, en
inglés) y mediante estas, le es posible predecir la formacion de enlaces de
hidrégeno a nivel molecular entre los componentes.

De cada componente se construye una molécula en el programa vy
subsecuentemente se comparan los resultados de dos diferentes algoritmos para la
construccion de sus campos de fuerza: el “Universal Force Field” (UFF) o el “Merck
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Molecular Force Field 94 (MMFF94).% Los resultados muestran ademas la
optimizacion de la geometria de los componentes.

Cuando se establecen exitosamente los campos de fuerza, se adicionan multiples
moléculas de los diferentes compuestos, utilizando nuevamente los algoritmos
“‘UFF” o “MMFF94” para optimizar la geometria de los diferentes componentes y
para el desarrollo de campos de fuerza, con el propdésito de identificar una posible
formacion de una red de enlaces de hidrégeno.®

El Campo de Fuerza Universal “UFF” puede optimizar la geometria de todos los
elementos, y funciona bien con materiales inorganicos y organometalicos.®
MMFF94 es particularmente adecuado para las simulaciones de compuestos
organicos. Ha sido parametrizado especificamente para alcanos, alquenos, fenoles,
acidos carboxilicos, disulfuros, entre muchos otros mas.% Por su parte, el Campo de
Fuerza General Amber “GAFF” ha sido parametrizado especificamente para
moléculas organicas con base en los atomos C, N, O, H, S, P, F, Cl, Bry I.

En el caso de los liquidos ionicos, los algoritmos se utilizan repetidamente para
establecer si el IL se forma correctamente calculando las interacciones que existen
entre los cationes IL y los aniones IL.

Para un DES, la propiedad clave es la formacion de una red de enlaces de
hidrégeno. Esta red se forma mezclando un aceptor de enlaces de hidrégeno y un
donante de enlaces de hidrogeno. Las estructuras moleculares éptimas de estos
compuestos se establecen utilizando los algoritmos UFF o MMFF94. Estos
algoritmos también calculan si se forman enlaces de hidrégeno entre el aceptor y el
donante de enlaces de hidrogeno.® Si se identifica una red de enlaces de hidrégeno,
la formacion de un DES es muy probable.

Una vez que se han establecido una serie de buenos disefios para IL y/o DES, los
programas de dindmica molecular pueden utilizarse para investigar la posibilidad de
utilizarlos para la extraccion de contaminantes de fases acuosas. Primero, se inserta
un contaminante en una simulacion exitosa. Este paso se utiliza para determinar si
existe una interaccion entre el IL y/o DES y el contaminante. Si se detecta tal
interaccion, la simulacién se ejecutara nuevamente en presencia de moléculas de
agua. Si el contaminante se mueve de la fase acuosa al IL o DES, es muy probable
gue el IL o DES puedan extraer este contaminante.

33



Ademas, para comprobar el grado de hidrofobicidad del compuesto, se adiciona
moléculas de agua en la simulacion. Estas pruebas son utilizadas para determinar
si el programa es adecuado para predecir si el IL o DES es hidrofébico o hidrofilico.

3.8 El puente de hidrégeno

Los enlaces de hidrégeno tienen un gran impacto en nuestra vida cotidiana. Todo a
nuestro alrededor esta formado por enlaces de hidrogeno. Sin ellos, las grandes
construcciones colapsarian, el agua de los océanos se evaporaria y la vida no seria
posible.”® Los enlaces de hidrégeno individualmente son débiles, pero cuando
actuan unidos se vuelven mucho mas fuertes.”

Los quimicos Hantzch y Werner fueron los primeros en darse cuenta de la existencia
de una interaccion intermolecular débil en agregados de moléculas de HCI y NHs,
en donde un atomo de hidrégeno interactla a través de un enlace covalente con un
atomo electronegativo. A este fendmeno le dieron el nombre de nebenvalenz, cuyo
significado es “la menor valencia”. Para el afio de 1912, Moore y Winmill
demostraron la existencia del enlace de hidrogeno, al asignar al hidréxido de
trimetilamonio la estructura de la figura 17.7°

Me

.OH

rd
rd

Me H
Me

Figura 17: Estructura de hidroxido de trimetilamonio

En el afio de 1920, Latimer, Rodebush y Huggins introdujeron por primera vez la
definicion de enlace de hidrogeno.”” Enmarcaron la definicibn del enlace de
hidrégeno dentro de la teoria de valencia de Lewis para explicar la ionizacion de
compuestos polares y el fendmeno de autoasociacién en liquidos.

Un enlace de hidrégeno (EH) es una interaccion dipolo-dipolo en el cual un atomo
de hidrégeno esta enlazado a un atomo electronegativo y es atraido por un dipolo
cercano que puede pertenecer a una molécula o un grupo funcional. El EH es
probablemente uno de los tipos més importantes de interacciones intermoleculares,
ya que presenta propiedades de direccionalidad, debido a que las interacciones
fisicas que contribuyen al EH son tanto de origen electrostatico como de caracter
covalente.”™

34



El enlace o puente de hidrégeno es una interaccion polar que se establece entre la
unidn de dos atomos electronegativos, generalmente entre O-N y un atomo de H, el
cual se encuentra unido covalentemente a uno de los dos atomos
electronegativos.”®”?

El enlace de hidrégeno esta constituido por un grupo donador de hidrégeno X-H, el
cual se encuentra unido covalentemente el hidrégeno, y un grupo aceptor A, que
por lo general es un &omo de oxigeno o nitrdgeno al cual se va a enlazar el
hidrégeno.” En la figura 18 se presenta esquematicamente la diferencia entre estos
dos grupos. En este caso, la molécula puede actuar como donador y aceptor

simultdneamente.

Atomo aceptor:
Més electronegativo, unido

Atomo donador: de manera covalente a otra
Unido al H de manera molécula
covalente

Figura 18: Donadores y aceptores de puentes de hidrégeno

3.8.1 Grupo donador de enlaces de hidrégeno

Los grupos O-H y el N-H actian como donadores de atomos de hidrogeno debido
a que poseen pares libres de electrones.” Un enlace O-H esta polarizado por la
elevada electronegatividad que presenta el &tomo de oxigeno y por el hecho de que
el anico proton del nucleo del hidrégeno atrae débilmente a los electrones del
enlace. En el caso de que el atomo de nitrogeno fuese el atomo electronegativo, la
polarizacion del enlace sera menor debido a que la electronegatividad de este atomo
es menor comparada con el &tomo de oxigeno.”? Los grupos S-H se consideran
poco formadores de enlaces de hidrogeno, debido a la baja electronegatividad del
azufre.”
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3.8.2 Grupo aceptor de enlaces de hidrégeno

El aceptor de atomos de hidrégeno se caracteriza por ser un atomo altamente
electronegativo, normalmente es un a&tomo de oxigeno o de nitrégeno. El hidrégeno
se unird a un orbital ocupado por dos electrones solitarios. Estos orbitales poseen
una alta densidad de carga negativa, o que permite que se pueda unir a la carga
positiva del hidrégeno.

3.8.3 Propiedades del puente de hidrégeno

El enlace de hidrégeno tiene cierto grado de caracter covalente, ya que se puede
considerar que el enlace tiene resonancia entre las dos posibles estructuras
presentadas en la figura 19. Como consecuencia de este fenébmeno, se pueden
intercambiar los hidrogenos de una molécula con los hidrogenos del agua presente

en el medio.”
\ +/

O—H---+0 ——  0----H—O

N AN

Figura 19: Enlace de hidrogeno

La energia del enlace de hidrogeno depende del angulo de enlace: es maxima
cuando los tres atomos dador-hidrégeno-aceptor se encuentran alineados y
disminuye cuando se disponen en angulo.” En conclusion, la energia de un enlace
de hidrégeno depende de los aceptores y donadores, tal y como se presenta en la
figura 20. En condiciones Optimas, la energia de formacion de un enlace de
hidrégeno alcanza 23 kJ/mol.”

Figura 20: Formacion de enlaces de hidrégeno
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4. METODOLOGIA

A través de la busqueda de informacion bibliografica, se pudieron identificar los
posibles donadores y aceptores de enlaces de hidrégeno, que fueron la base para
el modelado de diferentes compuestos capaces de formar un disolvente eutéctico
profundo hidrofébico.

4.1Secuencia de la metodologia

En la primera seccién de este apartado, se describen los pasos que se siguieron en
este trabajo de investigacion.

Para verificar la posible formacion de enlaces de hidrogeno entre los componentes
involucrados, se calcularon a nivel molecular, las fuerzas de campo (force fields, en
inglés) mediante un programa de simulacién llamado Avogadro, el cual es una
herramienta visual y de edicibn molecular que permite construir diversas moléculas
y materiales en 3D. Este programa ayuda a visualizar las interacciones entre los
diferentes compuestos involucrados, la formacion de enlaces, angulo entre enlaces
y la prediccion de formacion de un compuesto. También predice la formacion de
enlaces entre las moléculas donadoras (HBD) y aceptoras (HBA) de enlaces de
hidrégeno.

Estos dos componentes pueden formar posiblemente el disolvente eutéctico
profundo. De cada componente se construyé0 una molécula en el programa de
simulacién. Ademas, se utilizaron dos diferentes algoritmos para la construcciéon de
los campos de fuerza: el “Universal Force Field” (UFF) o el “Merck Molecular Force
Field 94” (MMFF94). Los resultados de la simulacién mostraron, entre otras cosas,
el mejor arreglo geométrico de los componentes.

Cuando se establecieron exitosamente los campos de fuerza, se adicionaron
multiples moléculas de los distintos compuestos. Nuevamente, se utilizaron los
algoritmos “UFF” o “MMFF94” para optimizar la geometria de los componentes y
para el desarrollo de campos de fuerza. En este punto, se identific6 una posible
formacion de una red de enlaces de hidrégeno.

Como ultimo paso, se adicionaron moléculas de agua en la simulacion. Estas
pruebas fueron utilizadas para determinar si el disolvente eutéctico profundo es
hidrofébico o hidrofilico. De nueva cuenta, mediante el uso de los algoritmos “UFF”
o “MMFF94” se analizo si el disolvente eutéctico profundo y el agua se separan o
siguen mezclados.
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En la figura 21 es posible visualizar de manera grafica, los pasos que se siguieron
para la realizacion de este trabajo.

< INICIO >

\ 4

v

<
<

Investigacion

|—> bibliografica <—|
No <— @ — @ — No

Si ] Si
Construir
moléculas en
simulador

A\ 4

Seleccion de algoritmo
UFF o MMFF94

Adicion de mdltiples
moléculas

¢ Formacion red
de enlaces de
hidrégeno?

Adicién moléculas
de agua

Nuevo disefio
de DES

A 4
FIN

Figura 21: Diagrama de flujo de la metodologia a seguir

38



Es conveniente sefialar las principales caracteristicas de los diferentes algoritmos
gue se utilizaron en el desarrollo de los disefios moleculares. A continuacion, se
describen estos algoritmos.

4.2 Universal Force Field (UFF)

El campo de fuerza universal (UFF) es un campo de fuerza aplicable a casi todos
los tipos de atomos de la tabla periddica. Tal caracteristica hace que este campo de
fuerzas sea un buen candidato para simulaciones que involucran una amplia gama
de sistemas.” Este campo de fuerza no es reactivo, es decir, la topologia del
sistema en estudio se considera fija y no es posible la creacién o ruptura de enlaces
covalentes.

La secuencia que emplea este campo de fuerzas consta de los siguientes pasos:

1. Laidentificacion de la conectividad del sistema.
2. La asignacion de érdenes de enlace.
3. Latipificacion UFF de atomos.

Debido a que las posiciones relativas de los atomos en un sistema dado estan
fuertemente relacionadas con las propiedades de los atomos, los métodos mas
avanzados proponen diferentes enfoques para realizar un proceso de ingenieria
inversa que permita recuperar estas propiedades a partir de las coordenadas del
atomo.” Los meétodos de percepcion también pueden implicar la deteccion de
grupos funcionales y anillos aromaticos.

A partir de las coordenadas del atomo, se genera automaticamente la topologia del
sistema, se calculan los 6rdenes de enlace correctos y se asignan los tipos de
atomos adecuados, que son los tres componentes necesarios para iniciar la UFF.
Internamente, el proceso de percepcion se compone de tres pasos principales que
perciben sucesivamente enlaces, atomos y resonancias, los cuales son visualizados
en la figura 22.
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1. Percepcion de 2. Percepcién de 3. Percepcion de

enlaces atomos resonancias
«Deteccion de enlaces *Asignacion de eldentificacion de grupos
hibridaciones/geometrias funcionales
*Asignacion de 6rdenes de
enlace *Calculos de numero de *Percepcion de anillos
oxidacion aromaticos

*Asignacion de tipo de
atomos

Figura 22: Diagrama de flujo para iniciar sistema molecular con UFF

4.3 General Amber Force Field (GAFF)

En campo de fuerza general amber (GAFF) para moléculas organicas, esta
diseflado para ser compatible con los campos de fuerza amber existentes para
proteinas y acidos nucleicos, y tiene parametros para la mayoria de las moléculas
organicas y farmacéuticas que se componen de H, C, N, O, S, P y halégenos. Este
campo utiliza un namero limitado de tipos de atomos y por ello incorpora modelos
tanto empiricos como heuristicos para estimar constantes de fuerza y cargas
atomicas parciales que permitan un mejor modelado del sistema.’

Los campos de fuerza GAFF se desarrollaron principalmente para sistemas de
proteinas y acidos nucleicos. GAFF utiliza 33 tipos de atomos basicos y 22 tipos de
atomos especiales para cubrir una amplia gama de compuestos, formados
principalmente por atomosde H, C, N, O, S, P, F, Cl, Bry |. Para los tipos de atomos
basicos, la longitud del enlace, enlace de angulo y angulo de torsién pueden
calcularse empleando reglas empiricas.”

A diferencia de la mayoria de los campos de fuerza convencionales, los parametros
para todas las combinaciones de tipos de atomos no estan contenidos en una tabla,
sino se determinan algoritmicamente para cada molécula dada, con base en la
topologia de enlace y su geometria.

Para los liquidos i6nico, puede reproducir una variedad de propiedades
termodindmicas y de transporte con una precision.” GAFF es capaz de reproducir
propiedades como densidades, capacidades calorificas, entalpias molares de
vaporizacion, autodifusividades y viscosidades con una buena precision, en
comparacion con el experimento y con una precision similar en comparacion con
otros campos de fuerza.
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Es preciso emplear el campo de fuerzas GAFF cuando:

1. Las propiedades de ILs no se conocen experimentalmente.

2. Se desea obtener un buen punto de partida para el refinamiento del campo
de fuerza.

3. Para analizar los ILs conocidos en busca de propiedades desconocidas, de
manera rapida, facil y eficiente.

4. Orientar en el descubrimiento de nuevos ILs.

Debido a que existen diversas aplicaciones que cuentan con sistemas de mezclas
de agua/lL, la investigacion futura se debera centrar en la capacidad de GAFF para
predecir las propiedades termodinamicas y de transporte de las mezclas de
agua/IL.™®

4.4 Merck Molecular Force Field (MMFF94)

Este campo de fuerzas busca lograr gran precision para moléculas pequefias en un
campo de fuerza combinado organico/proteico, el cual también es aplicable a
proteinas y otros sistemas de importancia biologica. Otra caracteristica de este
campo es que se ha parametrizado para una amplia variedad de sistemas de interés
para los quimicos organicos y médicos.

La metodologia utilizada para MMFF94 representa otra caracteristica importante.
En lugar de utilizar el grupo funcional, casi todos los parametros de MMFF94 se han
determinado a partir del conjunto de datos computacionales disponibles. Reproduce
los datos computacionales utilizados en su parametrizaciéon. Ademas, reproduce
longitudes de enlace experimentales, angulos de enlace, frecuencias vibratorias,
energias conformacionales y barreras rotacionales.”

MMFF94 usa una forma Unica para describir las interacciones de Van der Waals,
empleando reglas de combinacion novedosas que incorporan una correlacion
sistematica de pardmetros bien caracterizados experimentalmente que involucran
moléculas pequefias y atomos de gases.”
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5. RESULTADOS Y DISCUSIONES

La siguiente tabla presenta un listado de las sustancias y abreviaturas empleadas
para el desarrollo de las simulaciones, asi como algunos otros términos que se
emplean para la discusién de los resultados.

Tabla 3. Lista de abreviaturas

DES Disolvente eutéctico profundo
HBD Donador de enlace de hidrogeno
HBA Aceptor de enlace de hidrégeno
EH Enlace de hidrégeno

TU Tiourea

EG Etilenglicol

BT Benzotiofeno

CsH9oNO:2 Prolina

CeHgO7 Acido citrico

C4HeOs Acido tartarico

CsHeO4 Acido succinico

C4H6Os Acido malico

CsHsO2 Acido propanoico

C4HgO2 Acido butirico

CsH1002 Acido pentanoico

CeH1202 Acido hexanoico

CsH1602 Acido octanoico

C12H240> Acido dodecanoico

5.1 Comparacién entre numeros de grupos acidos

Para el desarrollo de los disolventes es necesario diferenciar entre los distintos tipos
de &cidos disponibles para la formacién de enlace de hidrogeno. En este trabajo de
investigacioén, se realizé la comparacion entre tres tipos de acidos: acido butirico
(monoécido), &cido tartarico (diacido) y acido citrico (triacido).
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Tabla 4. Comparacién de modelos a partir de prolina

Modelo

Relacion
molar

Formacién de
EH

Tipo de acido

Observaciones

CsH9oNO2/ CeHsO7

1:2

21

CsH9NO2/ CeHsO7

2:1

21

Triacido

En este caso, aunque las
relaciones molares fueron
diferentes, la cantidad de enlaces
de hidrogeno formados fue la
misma, debido a que el HBA es
un triacido, por lo cual tiene
mayor posibilidad de formacion
de EH.

CsHoNO2/ CaH6Os

1:2

19

CsHoNO2/ C4HeOs

2:1

16

Diacido

Se observa mayor formacién de
enlaces de hidrégeno cuando la
cantidad de moléculas aceptoras
es el doble que las moléculas
donadoras, y como el HBA se
trata de un diacido, la formacién
de EH es mas recurrente.

CsH9NO2/ C4Hs04

1:2

17

CsHoNO2/ C4HeO4

2:1

16

Diacido

En este caso, se observd una
mayor formacion de enlaces de
hidrogeno cuando la cantidad de
moléculas de &cido succinico es
superior a las de prolina, esto se
explica debido a que se trata de
un diacido, el cual tiene mayor
posibilidad de aceptar
hidrégenos.

CsH9NO2/ C4HsOs

1:2

18

CsH9NO2/ C4HsOs

2:1

14

Diacido

Nuevamente se observa que
cuando la relacibn  molar
favorece a la parte aceptora de
enlaces de hidrégeno, la
formacion de éstos es mayor.

CsHoNO2/ CsH1002

1:2

14

CsHoNO2/ CsH1002

2:1

14

Monoacido

En el caso de los monoacidos, la
cantidad de enlaces de
hidrégeno que se pueden formar
€S menor en comparacion con un
triacido o un diacido. Ademas, se
observa que la cantidad de EH
formados fue la misma sin
importar que la relacion molar
para ambos modelos fuera
diferente.
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CsHoNO2/ CaHs02 1:2

14

Monodécido

CsHgNO2/ C4HsO2 2:1

12

Al tratarse de un monoacido, la
cantidad de enlaces de
hidrégeno que se pueden formar
es inferior en comparacion con
los modelos arriba mencionados.
Se observa que la cantidad de
EH formados es mayor para la
relacibon molar 1:2, ya que hay
mayor cantidad de HBA.

Es importante mencionar que los modelos que se presentan en las siguientes
secciones, fueron disefiados bajo el algoritmo “Universal Force Field” (UFF).

Para las figuras presentadas en esta seccion, los diferentes colores sirven para la
identificacién de los distintos atomos visualizados en las estructuras, lo cual se

muestra en la siguiente tabla.

Tabla 5. Cédigo de colores

Color Atomo
Negro Carbén
Blanco Hidrégeno
Rojo Oxigeno
Azul Nitrégeno
Amarillo Azufre

Linea punteada amarilla

Puentes de hidrogeno

Es importante aclarar la diferencia que existe entre los tipos de acidos mencionados
en la tabla 4. Un monoacido es aquel compuesto que contiene solo un atomo de
hidrégeno reemplazable por un atomo basico o radical, un didcido es aquel que
contiene dos &tomos de hidrégeno capaces de reemplazarse y finalmente, un
triacido es un compuesto con tres funciones acidas. La ventaja de emplear un
compuesto triacido frente a un compuesto diacido o monoacido, para el disefio de
un DES, radica en que hay mayor cantidad de donadores y aceptores de enlaces
de hidrégeno, lo cual aumenta la formacién de puentes de hidrégeno. En las figuras
23, 24 y 25 se aprecia de manera visual la cantidad de enlaces de hidrogeno
formados para los tres diferentes tipos de acidos (mono, di y tri).
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Figura 23: DES a base de monoacido (acido butirico)

En esta figura se observa una escasa formacion de enlaces de hidrogeno entre las
moléculas que conforman este modelo. Esto se debe a que el acido butirico es un
monoacido, es decir, solo cuenta con un a&tomo de hidrogeno disponible para la
formacion de enlaces.

Figura 24: DES a base de diacido (acido tartarico)
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En este modelo, la formacién de EH no se llevé a cabo de manera eficiente, ya que
la mayoria de los enlaces se forman entre la misma molécula de acido tartarico.
Dentro de wuna molécula, los &tomos estan unidos mediante fuerzas
intramoleculares (enlaces ionicos, metalicos o covalentes, principalmente). Estas
son las fuerzas que se deben vencer para que se produzca un cambio quimico vy,
por lo tanto, son las que determinan las propiedades quimicas de las sustancias.
Sin embargo, existen las fuerzas intermoleculares que actian sobre distintas
moléculas o iones y que hacen que éstos se atraigan y se repelan. Estas fuerzas
son las que determinan las propiedades fisicas de las sustancias como el estado de
agregacion, el punto de fusion y de ebullicién, la solubilidad, la tensién superficial,
la densidad, entre otras.

En este caso, las fuerzas intramoleculares, al ser mas numerosas, juegan un papel
decisivo en la formacion de un DES. Si se contabilizan Unicamente los enlaces de
hidrégeno formados entre prolina/acido tartarico, se puede notar que son tan solo
una pequenfia fraccion del total. Muchos de los EH formados exclusivamente entre
las moléculas de acido tartarico no contribuyen a la formacién del DES.

Figura 25: DES a base de triacido (acido citrico)

Como se puede observar en la figura 25, existen muchos grupos capaces de formar
un enlace de hidrégeno, debido a que el &cido citrico tiene tres grupos carboxilicos.
Segun la posibilidad de los grupos aceptadores y donadores de enlaces de
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hidrogeno, se esperaba que hubiera una mayor formacién de enlaces, sin embargo,
esta formacién adicional no se llevo a cabo debido al impedimento estérico, el cual
es un efecto causado por la influencia del volumen de un grupo funcional de una
molécula en el curso de una reaccidon quimica, en la conformacién o en las
interacciones intermoleculares de una molécula. ElI hecho de una mayor cantidad
de EH no asegura la estabilidad del disolvente eutéctico, pero si aumenta la
posibilidad de la formacién del DES.

En conclusion, la principal ventaja que poseen aquellos compuestos con tres grupos
carboxilicos en su estructura sobre los diacidos y monoacidos, es que permitirdn
una mayor interaccion y posibilidad de formacion de enlaces de hidrogeno,
impactando favorablemente en la formacién de un DES.

5.2 Tiourea, un donador prometedor

En esta segunda parte se empled tiourea, un compuesto sulfurado, el cual juega un
papel importante como donador de enlaces de hidrégeno, ya que en su estructura
hay pares libres de electrones. Para el disefio de este DES se empled la conjuncion
de tiourea (TU) y etilenglicol (EG) como donadores de enlaces de hidrégeno y los
acidos hexanoico y octanoico como los receptores de esto enlaces. Ademas de ello,
se realizaron pruebas de hidrofobicidad para probar la afinidad que posee este
disolvente al agua.

Al realizar las pruebas de hidrofobicidad, resulta un tanto dificil contar la cantidad
de enlaces de hidrogeno que se forman entre las moléculas de agua y el resto de
los compuestos, por tal motivo, la columna correspondiente a Formacién de EH se

encuentra vacia (-) para las pruebas de hidrofobicidad.

Tabla 6. Comparacién de modelos a partir de tiourea/etilenglicol

HBD HBA (aceptor) Prueba de Formacion Observaciones
(donador) hidrofobicidad de EH
Se observa un total de 14 enlaces de
TU/AEG 3 CgH1602/ C12H240- Si 14 hidrégeno entre las partes donadoras y
aceptoras de enlaces de hidrégeno.
TU/AEG C6H1202/ Cngsoz No 14
TUMEG | CéeH1202/ CoHsOo Si 5] : El Incremento ~en el numero de
_ moléculas de agua adicionadas
TU/AEG CeH1202/ CgH160z Si[10] - provocé un efecto especial en la
TU/AEG CsH120,/ CgH1602 Si [20] = interaccion entre HBA y HBD, ya que el
: . agua fue excluyendo las cadenas
VIIEE Cot1202/ CshisO2 Sf [30] aceptoras de enlaces, formando una
TU/AEG CsH1202/ CgH1602 Si [40] - micela alrededor de la molécula de
TU/4EG CsH1202/ CsH160: Si [50] - tiouirea.
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2TU C5H1202/ CsH160: No 34
2>TU CoH1204/ CsH1s02 Si [20] : Las moléculas de agua se internan en
_ el centro de la estructura y limitan la
2TU CeH1202/ CgH160z Si[30] - interaccién entre las partes aceptoras y
2TU CsH120,/ CgH160> Si [40] - receptoras de enlaces de hidrogeno.
2TU CsH1202/ CsH1502 Si [50] -
TU/4EG 6 C3HsO2/5 CsH100> No 18
TUREE | GO CrL0, Sf [20] _ Conforme incrementa la presencia de
TU/AEG 6 C3HgO2/5 CsH100- Si [30] - moléculas de agua, estas anulan la
TU/4EG 6 C3HgO»/5 CsH100- Si [40] - interaccion HBA/HBD.
TU/AEG 6 C3HsO2/5 CsH1002 Si [50] =
TU 3 C12H2405/5 CgH160> No 8
TU 3 C12H2402/5 CgH1602 Si [10] - _ ,
_ La presencia de las molécula de agua
TU 3 C12H2402/5 CgH1602 Si[20] - limitan la interaccién entre las partes
TU 3 C12H2405/5 CgH160> Si [30] - apeptoras y receptoras de enlaces de
TU 3 C12H2402/5 CgH1602 Si [40] - hidrogeno.
TU 3 C12H24055 CgH1602 Si [50] -

Como se puede observar en esta tabla, las simulaciones fueron realizadas con base
en Tiourea (TU) y Etilenglicol (EG), las cuales son sustancias con una alta
capacidad para donar enlaces de hidrogeno. También se realizaron diferentes
pruebas de hidrofobicidad, las cuales son descritas con mas detalle en la seccién
5.2.1.

En la figura siguiente se presenta el modelo TU/EG como la parte donadora de
enlaces de hidrogeno y los acidos CsH1202/CgH1602 como la aceptora.

Figura 26: Modelo TU/EG - CsH1202/CgH1602
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Este modelo muestra las interacciones entre las moléculas donadoras y aceptoras
de enlaces de hidrégeno. Hay formacién de enlaces de hidrégeno, lo cual da pauta
a la formacion de un disolvente eutéctico profundo. El siguiente paso fue probar el
grado de hidrofobicidad de este disolvente.

5.2.1 Pruebas de hidrofobicidad

Al realizar las pruebas de hidrofobicidad con los modelos TU/EG se observa que
conforme se incrementa la cantidad de moléculas de agua, éstas forman esferas de
solvatacion alrededor de la molécula donadora de enlaces. Al hidratarse los iones,
se reduce la fuerza de atraccién disolviéndose en el agua. Estos efectos resultaron
en la formacion de un DES hidrofilico. En las siguientes figuras se observa dicho
fendmeno.

Figura 27: Modelo TU/EG - CgH1,0,/CgH1602 con agua
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En la figura 27 (a) se puede observar la interaccién que ocurre entre la molécula de
TU con los monoécidos y cinco moléculas de agua, por lo cual se forman algunos
puentes de hidrégeno, siendo la presencia de las moléculas de agua aun no tan
notoria. Para la figura 27 (b), en la cual se han adicionado 20 moléculas de agua,
éstas comienzan a interactuar con la TU formando enlaces de hidrégeno alrededor
de ella. Finalmente, en la figura 27 (c), el volumen de moléculas de agua es bastante
superior al de las moléculas de interés, por lo cual la cantidad de puentes de
hidrogeno que puede formar la molécula de TU con la parte aceptora se ve reducida.

Otro modelo de interés fue el disefiado Unicamente con TU como molécula
donadora y la combinacion Ci2H2402/CgH1602 como aceptora. Este modelo es
importante ya que se desea comprobar qué sucede al eliminar uno de los donadores
de enlaces de hidrogeno. En este caso se omitieron las moléculas de EG. En
primera instancia se visualiza claramente la interaccion entre la TU a través de los
hidrégenos disponibles y los atomos de nitrégeno con las cadenas de acidos tal y
como se muestra en la figura 28.

Figura 28: Modelo TU- C12H2402/CgH1602

Sin embargo, cuando se adicionan moléculas de agua al modelo, estas se van
aglomerando al centro de la estructura, desplazando las cadenas de &cido al
exterior impidiendo la formacién de los enlaces de hidrégeno. En las figuras 29 (a)
y 29 (b) se observa esto.
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(b)

Figura 29: Modelo TU- C12H2402/CgH1602 con moléculas de agua

En la figura 29 (a), la molécula de TU interactua tanto con las moléculas aceptoras
de enlaces de hidrégeno como con las moléculas de agua, sin embargo, en la figura
29 (b), las moléculas de agua al ser mas numerosas han desplazado en su totalidad
a las moléculas aceptoras impidiendo la formacién de puentes de hidrégeno con la
TU, provocando un efecto micelar.

Con lo anterior, se determina que la presencia de EG en los modelos de simulacién
no provocan ningun efecto favorable en la formacion de enlaces de hidrogeno, ya
gue tanto en su presencia 0 ausencia, el agua interfiere en la reaccion entre los
donadores y aceptores de enlaces resultando en un DES hidrofilico.
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5.3 Modelos con base en DES hidrofébicos

Un punto importante al disefiar un DES, es conocer el grado de afinidad que éste
tiene hacia el agua, ya que la mayoria de los procesos se llevan a cabo en este
medio. A través de la busqueda bibliografica se encontrd que la combinacion entre
el mentol y el acido decanoico da como resultado la formacion de un disolvente
eutéctico profundo. En este apartado se realizaron pruebas de hidrofobicidad para
conocer el grado de afinidad del DES hacia el agua.

Tabla 7. Comparacion de modelos a partir de mentol/acido decanoico

HBD HBA (aceptor) Prueba de Formacion Observaciones
(donador) hidrofobicidad de EH
8 Mentol 8 Acido decanoico No 12 Presencia de enlaces de hidrégeno
entre los compuestos presentes.
La adiccion de cinco moléculas de agua
8 Mentol 8 Acido decanoico Si [5] 14 no afecté la formacion de enlaces de
hidrégeno.
Al adicionar 10 molécula de agua al
8 Mentol 8 Acido decanoico Si[10] 16 sistema, se observo que el nUmero de
enlaces de hidrégeno no aumenta de
manera significativa.
Comienza a hacerse notoria la
8 Mentol 8 Acido decanoico Si [20] 22 presencia de mas moléculas de agua,
las cuales tienden a aglomerarse hacia
un lado de la estructura general.
Se observa la formacién de una red de
8 Mentol 8 Acido decanoico Si [30] - moléculas de agua que predominan
hacia un lado de la estructura.
8 Mentol 8 Acido decanoico Si [40] - La mayor cantidad de enlaces de
hidrégeno se forman entre las
8 Mentol B Aciie deesraien Si [50] ) moléculas de agua. Aln se mantienen

las interacciones entre HBA/HBD.

Como se puede ver en la tabla 7, las simulaciones fueron realizadas con base en
mentol y acido decanoico. El mentol se caracteriza por ser un compuesto insoluble
en agua, pero soluble en alcohol y éter. También se realizaron pruebas de
hidrofobicidad, ya que la presencia de las moléculas de agua puede provocar un
efecto particular en la interaccién entre las partes donadoras y aceptoras de
enlaces.
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Figura 30: Modelo mentol/acido decanoico

En la figura 30 se muestran los resultados del modelo del DES que esta compuesto
por mentol y acido decanoico, en una relaciéon molar de 1:1. Este modelo muestra
las interacciones entre las moléculas donadoras y aceptoras de enlaces de
hidrogeno. Hay formacion de doce enlaces de hidrogeno, lo cual indica el posible
disefio de un disolvente eutéctico profundo.

5.3.1 Pruebas de hidrofobicidad

Para poder verificar si un disolvente es soluble en agua, es necesario adicionar a la
simulacién una cantidad significativa de moléculas de agua para descubrir la
afinidad hacia ella. Al realizar las pruebas de hidrofobicidad con el modelo
mentol/acido decanoico, se observé que conforme se incrementa la cantidad de
moléculas de agua, éstas se sitan en un extremo de la estructura general evitando
interactuar con las moléculas donadoras y aceptoras de enlaces de hidrégeno, lo
cual indica que se trata de un DES hidrofobico. En las figuras 31 a 34 se observa
este fenomeno.
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Figura 31: Modelo mentol / &cido decanoico con 5 moléculas de agua

En la figura 31 se pueden observan las interacciones que ocurren entre las
moléculas de mentol con las del 4cido decanoico y cinco moléculas de agua. Es
posible identificar 14 enlaces de hidrégeno entre los compuestos. La presencia de
las moléculas de agua en el medio no interfiere en las interacciones entre los
donadores y aceptores de enlaces de hidrégeno, ya que se mantienen los puentes
de hidrégeno formados antes de la adicion de moléculas de agua. Es importante
mencionar que Avogadro no permite diferenciar entre los posibles isomeros que
pudieran estar presentes en la simulacién, ya que solo se basa en el mejor arreglo
geomeétrico de los atomos.

Figura 32: Modelo mentol /4cido decanoico con 20 moléculas de agua
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En la figura 32, se han adicionado un total de 20 moléculas de agua al medio, por
lo cual hay una mayor formacién de enlaces de hidrégeno, pero muchos de estos
enlaces se forman entre las mismas moléculas de agua, las cuales tienden a
posicionarse alrededor del DES, lo cual indica que existe poca afinidad del DES por
el agua.

Figura 33: Modelo mentol /acido decanoico con 30 moléculas de agua

En la figura 33 se observa la formacién de una red de moléculas de agua que
predominan hacia un extremo de la estructura. La mayor cantidad de los enlaces
formados se deben a las moléculas de agua. A partir de este punto, es bastante
visible que el disolvente modelado no tiene afinidad por el agua.
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Figura 34: Modelo mentol /4cido decanoico con 50 moléculas de agua
En esta ultima figura, es evidente que el disolvente eutéctico profundo es un

disolvente hidrofébico. Las moléculas de agua tienen poca o nula interaccién con
los compuestos donadores y aceptores de enlaces de hidrégeno.
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5.4 Extracciones

La separacion de un compuesto por extraccion se basa en la transferencia selectiva
de un compuesto, de una mezcla sélida o liquida, hacia una fase liquida, el cual es
normalmente, un disolvente organico. Esta técnica depende de la diferencia de
solubilidad del disolvente de extraccién, el compuesto deseado y los otros
compuestos presentes en la mezcla inicial.

En esta seccion se presentan los resultados de los modelos realizados para
extracciones, los cuales se simularon empleando el programa Avogadro. En los
siguientes subtemas se describe la eficacia de extraccidn de los disolventes
eutécticos profundos modelados en este trabajo de investigacion.

5.4.1 Extraccion de Cu?*

El cobre es un elemento quimico esencial para muchos procesos tanto industriales
como biolégicos.” Es el tercer metal mas utilizado en el mundo, solo detras del
hierro y el aluminio. Sin embargo, su empleo a niveles elevados resulta un tanto
toxico para diversos ecosistemas.

El cobre se puede encontrar en la naturaleza como un metal y también en forma de
minerales como calcopirita, calcosita y éxido cuproso.” El método de purificacion
mas empleado se base en procesos de refinacion electrolitica,®® el cual utiliza agua
para el tratamiento final de los residuos; estos efluentes de agua estan
contaminados he implican una mayor cantidad de procesos para su tratamiento de
purificacion.

Por ello, se desea implementar un método alternativo de extraccion con la misma
eficacia pero que resulte mas amigable con el medioambiente. Se propone el
empleo de un disolvente eutéctico profundo para la extraccion de iones Cu?*. Para
esta extraccion, se emple6 el DES formado con mentol y acido decanoico
(extractor), al cual se le adicionaron dos moléculas de trihexilamina, las cuales
poseen pares libres de electrones en los &tomos de nitrogeno. Para que la
extraccion sea eficiente se requiere que haya coordinacion entre los atomos de
oxigeno y nitrégeno.

En la figura 35, se puede observar que no hay demasiada formacion de enlaces de
hidrégeno entre los componentes, sin embargo, hay una ligera orientacion de las
cabezas de las cadenas hacia el centro de la estructura, indicando que existe una
interaccion entre el DES y la trihexilamina. Desafortunadamente la falta de
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formacion de enlaces de hidrogeno demuestra que la trihexilamina no forma parte
del DES, por tal razén, no fue posible el desarrollado de un DES ternario.

Figura 35: Modelo mentol/acido decanoico/trihexilamina

Subsecuentemente, se adicioné un catiéon de Cu?* el cual serd el compuesto a
extraer. En la siguiente figura se puede ver al cation (color marron) ubicado al centro
del DES y cerca de los atomos de nitrogeno, con la finalidad de provocar las
mayores interacciones posibles.

Figura 36: Modelo mentol/decanoico/trihexilamina/Cu?*
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Avogadro esta equipado con distintos tipos de pantalla para ayudar a una mejor
interpretaciéon molecular. Para este caso, se utilizé el tipo Esferas de Van der Waals
el cual permite visualizar de una manera mas precisa las interacciones que ocurren
entre las moléculas presentes en la simulacion.

(b)

Figura 37: Esferas de Van der Waals
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En la figura 37 (a), se presenta el DES bajo el tipo de pantalla de esferas de Van
der Waals, donde es posible ver el traslape de las moléculas, esto es un indicador
de que existen interacciones entre las partes presentes. En la figura 37 (b) se hace
un acercamiento al cation de Cu?' y se observa que los atomos de oxigeno
interaccionan con este catién, lo cual confirma que probablemente sea posible
realizar la extraccion de Cu?* con el DES de mentol/ &cido decanoico y trihexilamina
adicionada.

Es importante mencionar que pesa a que el oxigeno si interacciona con el cation de
Cu?*, los atomos de nitrégeno no lo hacen, por lo cual se pone en duda la eficacia
de la extraccion. Ademas, debido a que estas simulaciones de realizan a una
temperatura de 0 grados Kelvin (no se toman en cuenta los movimientos de los
atomos y moléculas), se requiere de una mayor investigacion para obtener
resultados mas confiables en extracciones con metales. Pese a que no se
obtuvieron los resultados esperados, estos modelos son un buen indicador de que
seria posible extraer iones de cobre mediante un DES.

5.4.2 Extracciéon de benzotiofeno

El benzotiofeno (BT) es un compuesto organico aromatico. Se trata de un
benceno fusionado a un anillo de tiofeno que se produce naturalmente como un
constituyente de los depdsitos relacionados con el petréleo y se utiliza
principalmente en la industria y en la investigacion.” Debido a esto, nace el interés
por modelar un sistema de extraccion para obtener el benzotiofeno a base de
disolventes eutécticos profundos.

Se disefi6 el modelo de BT (benzotiofeno), el cual se simulé bajo el campo de
fuerzas de Merck Molecular Force Field (MMFF94), empleando los &cidos
hexanocio y octanocio (CeH1202/CsH1602). Al realizar la extraccion, se observo que
la formacién de enlaces ocurre Unicamente entre los acidos, por lo cual no hay
interaccion con BT.

Se esperaba que el benzotiofeno interaccionara a través del acoplamiento de los
enlaces 1 de su estructura, pero el acercamiento entre los orbitales no fue el
suficiente para que esto sucediera, ya que las moléculas aceptoras de enlaces se
situaron alrededor del BT interaccionando solo entre ellas. Este efecto se puede ver
en la figura 38.
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Figura 38: Modelo BT- C6/C8

Ademas, se realizé la combinacion BT/EG con el proposito de que se mejorara la
interaccion de los orbitales my lograr asi formar puentes de hidrogeno. La figura 39
nos muestra que, pese a los esfuerzos realizados para intentar disefiar un DES
hidrofébico para la hidrodesulfuracion, esto no fue posible ya que el BT sigue sin
donar enlaces de hidrégeno.

Figura 39: Modelo BT/EG

61



Para tener una mejor apreciacion de las interacciones que se llevaron a cabo en
este modelo, se emplearon las Esferas de Van der Waals. En las figuras 40 (a) y 40
(b) se visualiza que el atomo de azufre no interacciona con las moléculas presentes
en el medio. La molécula de BT se posiciona en el centro, alrededor de los demas
compuestos, pero no logra efectuarse la interaccion.

(b)

Figura 40: Esferas de Van der Waals
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5.4.3 Extraccién de asfalteno

Los asfaltenos con un conjunto de compuestos quimicos organicos definidos como
la fraccion de crudo insoluble en compuestos alifaticos de bajo peso molecular, pero
solubles en disolventes como el tolueno o benceno. Al ser la fraccion pesada del
petréleo, poseen altos puntos de ebullicion, conformacién amorfa y presentan
interacciones polares.®

Para averiguar si es posible realizar la extraccion de este compuesto utilizando el
programa Avogadro, se realizé una simulaciéon para el modelo de asfalto,
empleando moléculas de docosano y asfalteno, las cuales fueron desarrolladas bajo
el Campo de Fuerzas de General Amber “GAFF”.

En la figura 41, se puede observar que se construyd un gran niamero de moléculas,
las cuales intentan representar de manera muy general la constitucion de un
combustible. Los resultados de esta simulacion muestran que no se formaron
enlaces de hidrogeno entre las moléculas, ya que los atomos de azufre no lograron
entrar en contacto con las moléculas de docosano.

Figura 41: Modelo de asfalto
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En esta figura, se puede ver como la molécula de docosano (Cz22Hss6) se introduce a
la estructura del asfalteno (CesHs2S2), rompiéndola y disminuyendo asi la viscosidad
del fluido, lo cual puede tener una aplicacion importante en el campo de la
petroquimica por su actividad como surfactante. Es posible identificar un tensoactivo
cuando las moléculas presentes en el modelo de simulacidén interfieren en la
estructura de la molécula donadora de enlaces de hidrogeno. Este fendmeno
provoca que la molécula se debilite y disminuyan las interacciones intramoleculares
de su estructura, disminuyendo su viscosidad.

El resultado de esta simulacion fue el disefid de un nuevo DES que tiene la
caracteristica de ser hidrofilico, el cual puede ser utilizado en el proceso de
hidrodesulfuracion de combustibles, debido a que el petréleo es hidrofébico y se
requiere de una fase que no se mezcle con él.

Por lo anterior, se demuestra una aplicacion méas del uso del programa Avogadro,
ya que puede ser empleado para la identificacion de nuevos tensoactivos para la
disminucién de la viscosidad de un fluido, el cual es particularmente atil en la
industria del petréleo.
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6. CONCLUSIONES

En este trabajo de investigacion se llevaron a cabo simulaciones de disolventes
eutécticos profundos tanto hidrofébicos como hidrofilicos, mediante el programa de
simulacién Avogadro.

A través de la busqueda bibliogréfica se logro la identificacidén de distintos sistemas
cuyos componentes tuvieran las caracteristicas de ser sustancias aceptoras y
donadoras de enlaces de hidrégeno, lo cual es la base para el disefio de los
disolventes eutécticos profundos. Para cada uno de ellos, se hicieron distintas
pruebas, en las cuales se trat6 de verificar la formacion de enlaces de hidrogeno.

Al realizar la comparacion entre el nimero de grupos acidos disponibles para el
disefio de un DES, se determin6 que en los compuestos tridcidos hay una mayor
cantidad de grupos capaces de formar un enlace de hidrégeno. Los compuestos
diacidos contiene una menor cantidad de grupos y en los monoécidos es limitada la
posibilidad de formar un enlace de hidrogeno.

Con base en la investigacion bibliografica se identifico6 un modelo de disolvente
eutéctico formado por tiourea y etilenglicol. Mediante el programa Avogadro fue
posible establecer la formacion de mdultiples enlaces de hidrégeno entre los dos
compuestos. Al adicionar moléculas de agua, se identificoO que este DES tiene la
caracteristica de ser un DES hidrofilico.

Con base en las simulaciones, se determind que es posible la formaciéon de un
disolvente eutéctico formado por mentol y acido decanoico. Mediante pruebas de
hidrofobicidad se determin6 que es un DES hidrofdbico, lo cual se relaciona con el
hecho de que tanto el mentol como el acido decanoico son compuestos insolubles
en agua.

Se empled este modelo para realizar pruebas de extraccion. Primero se realizo la
extraccion adicionando un catiéon de Cu?*, sin embargo, la extraccion no se llevo a
cabo, ya que los modelos mostraron que no existe una interaccion entre el cation y
los dos compuestos que forman el DES. Por tal razon, se adicionaron dos moléculas
de trihexilamina en su calidad de compuesto ligante, para determinar si existe una
interacciéon con el cation Cu?* y dio como resultado que si es posible realizar la
extraccion del cation.
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El DES disefiado con el acido hexanocio y acido octanocio se empled para la
extraccion de benzotiofeno, sin embargo, no hubo formacion de enlaces de
hidrogeno debido a que el benzotiofeno no permitié el acoplamiento de los enlaces
T de su estructura. Este tipo de DES no es util para la extraccion de compuestos
sulfurados.

Con el modelo de docosano y asfalteno, se determiné que cuando una molécula
interfiere en la estructura del DES, la parte donadora de enlaces de hidrégeno se
debilita, afectando las interacciones intramoleculares del disolvente, provocando
gue la viscosidad del fluido disminuya. Estas interferencias pueden impedir la
formacion de un DES.

Con lo anterior, se comprob6 la habilidad del programa Avogadro para la
identificacién de tensoactivos utilizados para disminuir la viscosidad de un fluido y
el gran potencial que este tendria si se emplea en el campo de la industria petrolera.

Mediante este trabajo de tesis, se determin6é que es posible obtener disefios de
diferentes tipos de disolventes eutécticos profundos, a través de la identificacion de
enlaces de hidrogeno entre los compuestos que forman parte del DES. Con la
adicién de moléculas de agua se puede determinar si el DES disefiado tiene la
caracteristica de ser un disolvente hidrofilico o hidrofébico. Finalmente, mediante
las interacciones entre los compuestos a extraer y el DES se puede predecir si es
posible llevarse a cabo una extraccion de manera exitosa.
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