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RESUMEN

La destilacion por arrastre de vapor para la obtencion de aceites esenciales siempre
se ha mantenido como un proceso tradicional, de prueba y error, sin un sustento
tecnolégico para desarrollarse de manera sistematica. Es aqui donde surge la
necesidad de emplear la simulacion de procesos, como una alternativa tecnolégica.
En este trabajo se realizo6 la simulacion del proceso de destilacion por arrastre de vapor
del aceite esencial de Ylang-Ylang mediante Aspen Plus V12. El esquema de
simulacion contenia: el bloque “BatchSep”, un mezclador, un decantador, dos equipos
auxiliares de intercambio de calor, ademéas de un calculador de rendimiento incluido
dentro del simulador.

Se consideraron 2 tecnologias en el proceso de extraccion, sobre las cuales se
analizaron los efectos de la variacion del flujo de vapor, observandose buenas
aproximaciones en comparacion con el analisis cromatogréafico del aceite esencial y el
rendimiento (mI/Kg). El promedio de los errores para ambas tecnologias fue de 1,25%
y 1,71% calculado en relacién al rendimiento experimental frente al rendimiento
simulado dado por Aspen Plus; infiriendo que dicha diferencia de errores entre
tecnologias se debe principalmente a las disimilitudes que poseen ambos equipos por
los criterios de disefio en los que se basoé su construccion.

Finalmente, este modelo validado permitira la realizacion del analisis de sensibilidad
para las variables: holdup, reflux, humedad, nimero de etapas y flujo de vapor, con el
fin de conocer la influencia que tienen con respecto al rendimiento final y el consumo

energético del proceso.

Palabras Clave: Rendimiento, destilacion, BatchSep, aceites esenciales.



ABSTRACT

Steam distillation to obtain essential oils has always been a traditional process, trial
and error, without a technological support to develop it systematically. For this reason,
the need arises to use process simulation, as a technological alternative.

In this work, the simulation of the Ylang-Ylang essential oil steam distillation process
was performed using Aspen Plus V12. The simulation scheme contained: the
“BatchSep” block, a mixer, a decanter, two auxiliary heat exchange equipment, as well
as a performance calculator included within the simulator.

Two technologies were considered in the extraction process, on which the effects of
the variation of the vapor flow were analyzed, observing good approximations in
comparison with the chromatographic analysis of the essential oil and the yield (ml/Kg).
The average of the errors for both technologies was 1.25% and 1.71% calculated
between experimental yield vs. simulated yield provided by Aspen Plus; inferring that
this difference in errors between technologies is mainly due to the dissimilarities that
both equiments have due to the design criteria on which their construction was based.
Finally, this validated model will allow the performance of sensitivity analysis for the
variables: holdup, reflux, humidity, number of stages and steam flow, in order to know
the influence they have with respect to the final yield and energy consumption of the
process.

Keywords: Yield, distillation, BatchSep, essential oils.
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CAPITULO 1

1. INTRODUCCION

1.1 Descripcién del problema

En Ecuador existen 18 empresas dedicadas a la produccion y exportacion de
aceites esenciales, las cuales actualmente operan con sistemas tradicionales de
extraccion (coccion y arrastre de vapor) que producen rendimientos aceptables; sin
embargo, con el incremento en el tamafio y la participacion del mercado de aceites
esenciales en los ultimos afios estos sistemas dejan de ser los mas recomendables. Este
crecimiento del mercado se evidencio con el incremento del 14,6% en las exportaciones
del afio 2018 (1,73 millones de dolares) en comparacion con las del afio 2017 (Vistazo,
2018). Ademas, cabe sefialar que para el afio 2026, se prevé gue las exportaciones de

estos productos alcancen los 14,1 mil millones de ddlares (Intrado, 2020).

Este desface entre el fuerte crecimiento econdmico mencionado y el poco
desarrollo tecnoldgico de esta industria en el pais, se debe a que no se han incorporado
recursos cientificos acordes para avanzar en consonancia del actual mundo globalizado
(Masango, 2001). De ahi que sea imprescindible innovar en el campo tecnoldgico de la
industria para lograr abastecer la demanda del mercado. En este sentido, una posible
mejora en la productividad de aceites esenciales constituiria el desarrollo de
simulaciones y modelados en el proceso de destilacion por arrastre de vapor; no
obstante, ambos recursos son complejos, ya que en estos intervienen una gran cantidad
de variables y no siempre se cuenta con las capacidades técnicas y logisticas para medir
sus valores dentro de la operacion. Un claro ejemplo de esto aparece en el estudio de
Cerpa (2015), en el que se describe el modelado de la destilacion del aceite esencial de
lavandin como un proceso que crece en complejidad debido a los fenbmenos que

ocurren dentro de la matriz vegetal: difusion, exudacion térmica y evaporacion superficial.

Hace poco se realizaron simulaciones del proceso de extraccion de aceites
esenciales mediante arrastre de vapor utilizando Aspen Plus, descritos en los casos de
estudio de Moncada et al. (2015) y Ceron-Salazar y Cardona-Alzate (2011). En el primero

de estos casos se empled una columna de extraccion para el aceite esencial de Citronela



y Lemongrass, mientras que para el segundo estudio se us6 el médulo RadFrac, el cual
consiste en una columna de destilacion para obtener aceite esencial de naranja (Citrus
sinensis). Dichos estudios, a pesar de lograr resultados satisfactorios, se realizaron en
estado estacionario, sin cumplir con la caracteristica esencial del proceso de simulacion
de aceites esenciales, que es seguir un proceso batch; es decir, un proceso en estado

transitorio.

Finalmente, en el estudio realizado por Cabezas y Alava (2019), se logré simular
el proceso de obtencion de aceite esencial Ylang Ylang, en el que fue empleado el
simulador comercial PRO/II. Este al igual que los anteriores casos de estudios
mencionados suponen un proceso continuo, pero utilizando una columna de absorcién y
sin considerar la biomasa vegetal. Por este motivo, el presente estudio pretende ir mas
all4, tomando en cuenta caracteristicas inherentes al proceso real como es el estado
transitorio (batch) por medio del bloque BatchSep de Aspen Plus, considerando la
biomasa vegetal y caracterizando todos los compuestos que no se encuentren en la base
de datos, lo cual no se ha realizado de manera conjunta tal como indican los estudios

antes mencionados.

Asi mismo, en el presente caso de estudio existen ciertas restricciones técnicas y
de recursos. La primera habla acerca de las herramientas de simulacion; puesto que
presentan ciertas restricciones para representar el proceso real. En este caso el
simulador empleado no contiene en sus operaciones un hidrodestilador para realizar el
proceso de arrastre de vapor; sin embargo, este puede ser reemplazado por otra
operacion que cumpla con las caracteristicas de operacion. Como segundo se tiene una
restriccién de recursos, debido a que se cuenta con datos experimentales obtenidos de
investigaciones previas; no obstante, estos son limitados, lo que conlleva a hacer
asunciones basados en la literatura; puesto a que muchas variables no se han logrado

medir en la planta.

1.2 Justificacion del problema

En la actualidad se puede reconocer que el avance econémico de la industria de

los aceites esenciales va desalineada a los avances tecnoldgicos sobre el proceso. En



Ecuador, se comercializan aproximadamente 62 tipos de aceites esenciales que son
exportados hacia Estados unidos, Alemania, Hong Kong, etc. (Vistazo, 2018). De manera
general se tiene un crecimiento en ventas cada afo, por ejemplo, estudios de mercado
realizados entre los afios 2012 y 2015, indican un incremento del 20% de las ventas en
dicho lapso, siendo el Ylang Ylang uno de los aceites mayormente exportados, gracias
a sus propiedades organolépticas (Hernandez y Jibaja, 2017). Este crecimiento se
justifica por la mayor apertura de los aceites esenciales en industrias como la perfumeria,
cosmeética y medicina, debido a los descubrimientos e investigaciones de sus

propiedades.

No obstante, la gran cantidad de avances tecnoldgicos han sido orientados hacia
los procesos que usan aceites esenciales como materia prima, lo cual ha dejado sin
mayores avances al proceso fundamental. La destilacion por arrastre de vapor se ha
mantenido como un proceso de experiencia, prueba y error e incluso artesanal, sin un
desarrollo sistematico (Masango, 2001), es por esto por lo que simular el proceso tendria

impactos econdmicos positivos para la industria.

Desde la optimizacion del proceso, hasta la obtencién de mayores rendimientos y
principalmente tener un sustento tecnolégico que permita generar nuevas estrategias,
ademas de reducir el riesgo en pruebas reales y ejecutar ensayos en menores tiempos

con mejores resultados (Hosseinpour y Hajihosseini, 2009).

Sin duda alguna, seria la simulacion una gran herramienta para las empresas
dedicadas a la extraccion de aceites esenciales, ya que este trabajo tiene potencial para
su comercializacion, puesto que pueden ser facilmente adaptados a otros procesos
similares considerando las caracteristicas del aceite a extraer de manera personalizada

para su uso en plantas.



1.3 Objetivos
1.3.1 Objetivo General

Desarrollar la simulacion del proceso de destilacion por arrastre de vapor por cargas del
aceite esencial Ylang-Ylang usando Aspen Plus para la estimacion del rendimiento del

proceso.
1.3.2 Objetivos Especificos

1. Definir el modelo de obtencién de aceites esenciales basados en el mejoramiento
de los procesos de simulaciones actuales por cargas

2. Desarrollar el modelo a partir de datos bibliogréficos y de las herramientas que el
software ofrece, para la determinacion de variables que afecten directamente el
rendimiento del aceite Ylan Ylang.

3. Resolver el modelo, utilizando el software de simulacion Aspen Plus para su
posterior validacion con los datos experimentales.

4. Plantear el desarrollo del andlisis de sensibilidad para la evaluacion de la
influencia de las variables de operacion en el rendimiento de la extraccion y demas

variables calculadas.
1.4 Marco teodrico

En este capitulo se describen los conceptos centrales de este tema de investigacion que
han ayudado a sustentar el desarrollo de esta. Entre los conceptos que se revisan estan
el proceso actualmente usado para la extraccién de aceites esenciales, definicion de la

flor Ylang Ylang y sus aplicaciones e importancia en diferentes campos, entre otros.

1.4.1 Ylang Ylang

Cananga odorata es una planta nativa de las regiones tropicales (Indonesia,
Filipinas). Para su cultivo se prefieren suelos acidos. Tiene hojas y flores con una
fragancia muy penetrante y persistente; las flores son de color amarillo verdoso, aunque
cuando florecen poseen un color amarillo intenso, y cuando maduran, un color marrén
amarillento. Las flores tienen tres sépalos y seis pétalos de unos 8 cm de largo que

aparecen en racimos colgantes con 4 a 12 flores (Couic-Marinier y Laurain-Mattar, 2019).



El aceite de Ylang Ylang tiene diferentes aplicaciones en diversas ramas. Por su
intensa fragancia es muy apreciado en la industria de la perfumeria y de la alimentacion.
En el campo de la salud es muy utilizado en aromaterapia contra la inflamacion, el dolor,

las contracturas, el estrés, el insomnio y la depresion (Mallavarapu, 2016).

Figura 1.1 Flores Ylang-Ylang [Naturalista, s.f.]

1.4.2 Proceso industrial de aceites esenciales

El aceite esencial de Ylang Ylang se obtiene mediante los procesos de arrastre
de vapor o hidrodestilacién de las flores maduras de Cananga odorata. Este es uno de
los procesos que con mayor frecuencia se emplea para la obtenciébn de aceites
esenciales, debido a su facil operabilidad y su eficiencia para obtener aceites de alta
calidad (Armijo et al., 2012).
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Figura 1.2 Esquema del proceso [Cabezas y Alava, 2019]



El proceso consiste en dos corrientes, la primera es una mezcla de agua y aceite,
la segunda el agua que es transformada en vapor de agua con ayuda de la caldera,
ambas corrientes ingresan al hidrodestilador. Dentro, la mezcla de aceite-agua y vapor
de agua entran en contacto, lo cual calienta la mezcla de aceite-agua, arrastrando las
particulas de aceite y a su vez las particulas de agua se van evaporando, obteniendo en
el tope aceite esencial y trazas de vapor de agua y por la cola agua y trazas de aceite
esencial, el producto obtenido por el tope ingresa al condensador que es alimentado por
cold water, con esto la mezcla es enfriada para su posterior ingreso al decantador o
florentino, en donde ambas fases (aceite-agua) se separan por efecto de la densidad,
dando como resultado aceite esencial por el tope (Producto deseado) y por la cola el
agua floral y parte de este es recirculado hacia el hidrodestilador (Cabezas y Alava,
2019).

1.4.3 Simulacién.

El simulador comercial seleccionado para este estudio es Aspen Plus, el cual
proporciona modelados rigurosos, tanto para operaciones continuas como por lotes.
Segun Aspentech (2021), este simulador permite “maximizar de forma rapida e intuitiva

la eficacia del equipo de destilacion y reducir el tiempo del ciclo del lote” (parr. 1).

Para realizar la simulacién que reproduzca las caracteristicas del proceso real, es
necesario establecer condiciones criticas, como la definicibn de compuestos, la seleccion
de rangos de componentes, el método termodindmico y las operaciones unitarias

seleccionadas.

1.4.3.1 Definicion de compuestos

Para modelar un proceso de extraccion de aceites esenciales es necesario
conocer o al menos estimar sus propiedades fisicoquimicas. En algunas ocasiones
dichos valores no se encuentran dentro de la base de datos incorporada en el simulador,
esto se puede deber a su complejidad o a su poco uso a nivel industrial, y es ahi donde

surge la necesidad de la definicion de compuestos.



Aspen contiene una seccion denominada Aspen Properties, la cual permite la
caracterizacion de compuestos. Estos pueden ser disolventes, solutos, etc. Para ello, se
sigue una serie de pasos definiendo al nuevo compuesto como componente puro. A

continuacion, se presenta un flujograma indicando los pasos que se deben seguir para

la caracterizacion del componente requerido.

@

Creaciion de la
plantilla con
unidades métricas

Ingreso de datos de
propiedad

l

si Correr la simulaciéon

_—

Figura 1.3 Flujograma de caracterizacion de componentes [Kamal y Malah, 2017]
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1.4.3.2 Método termodinamico

Escoger el método termodinamico adecuado es uno de los pilares fundamentales
dentro de una simulacion de cualquier proceso, esto es porque establece un conjunto de
ecuaciones que ayudan en la representacion de las propiedades fisicas y

termodinamicas con las cuales se sustentara la simulacion (Feliu, 2006).

Es por esto por lo que, Eric C. Carlson propuso diferentes arboles de decision
publicados en el articulo "Don’t Gamble with Physical Properties for Simulations", con su
ayuda se logra la seleccion pertinente del modelo termodindmico (Tecnoldgico de

Energia e Innovacion, s.f.).

El arbol de decision cubre un esquema global de los aspectos de las propiedades
termodinamicas en la simulacion, ya que este es dependiente a caracteristicas como
polaridad, presion e interacciones (Martinez, 2003). Cada método incluye una serie de
ecuaciones que ayudan en el calculo y estimacion de variables y parametros a diferentes

condiciones de presion y temperatura (Cabezas y Alava, 2019).
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1.4.3.3 Operaciones

BatchSep

A menudo dentro de los simuladores no se encuentra disponible la operacion
llamada “hidrodestilacion” o “arrastre de vapor”, es por esto que se selecciona la
operacion unitaria con las caracteristicas que represente al proceso real. Tal es el caso
de la columna de destilacién por lotes (BatchSep), logrando de esta manera que la
simulacion se acerca mas a la realidad ya que el producto es obtenido después de que

la operacion finalice en determinado rango de tiempo.

1=

B
[a—00
w .

Figura 1.5 BatchSep [Schefflan, 2011]

La unidad cuenta con dos configuraciones disponibles, como olla y como unidad
de destilacion con platos, la cual tiene un rehervidor y un condensador. BatchSep
resuelve la simulacion utilizando ecuaciones diferenciales de materia y energia y
ecuaciones de fracciones por etapas que son resueltas numéricamente, por medio de
condiciones iniciales.

Dentro de esta operacion se encuentran gréaficos informativos e interactivos, las
principales son las configuraciones de niveles de liquido, temperaturas y flujos. Dichos
graficos son dindmicos y muestran la temperatura y los niveles a lo largo del tiempo.

Ademas de que permite el ingreso de sdlidos dentro de la operacion y cuenta con
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informacion disponible en la opcion “Help” de la pestaia “Resources” del simulador y en
papers como “Modeling and simulation of a batch distillation column for recovering

limonene epoxide”.

El proceso batch inicia con la carga de una cantidad de materia vegetal en el
calderin, se enciende el vapor y después de un breve periodo de tiempo, se empieza a
extraer el producto del tope de la columna. Cuando finaliza la destilacion, se apaga el
calor y se retira el material que queda en el calderin. Entonces se puede iniciar un nuevo
lote (Wankat, 2012).

La importancia del proceso radica en su diferencia de uso, mientras el proceso de
destilacién continua es un método eficiente para la produccién de cantidades elevadas
de producto, en el que se requiere que su composicion se mantenga constante, la
destilacion por lotes es utilizada cuando en el mismo equipo se realizan destilaciones de

varios productos (2012).

1.4.3.4 Parametros de operacion

Segln Cabezas y Alava (2019), el proceso de extraccion de Ylang Ylang opera

bajo las siguientes condiciones:

Tabla 1.1 Condiciones de equipos utilizados en el simulador Equipos Cabezas y Alava,

2019]
Columna de Intercambiador | Separador
destilacién de calor
Presion [bar] 1,048 1,048 1,048
Temperatura
0 100 30 30
[°C]
Etapas 4 ) )

Donde “las condiciones de presion y temperatura se fijaron en base a mediciones

efectuadas sobre el proceso real de extraccion de aceites esenciales” (2019, p.28).
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1.4.3.5 Rangos de componentes

Para iniciar con la simulacion de extraccion de aceite esencial, es necesario definir
la composicion de las flores Ylang Ylang que se utilizan como materia prima para que
ocurra el proceso. Dicha materia vegetal esta compuesta principalmente por aceite,
biomasa y humedad.

Debido a que los componentes del aceite esencial Ylang Ylang varian con
respecto a la ubicacion geografica existe un rango de variabilidad de estos datos
(Kristiawan et al., 2020). No obstante, se conoce de investigaciones previas tanto de los
componentes como de los rangos préoximos que presenta este tipo de especie (Cabezas
y Alava, 2019).

Tabla 1.2 Composicién del aceite esencial Ylang Ylang [Cabezas y Alava, 2019]

Compuestos Composicion (%)
Benzyl
18,323
Benzoate
Benzyl Acetate 17,748
Delta
15,594
Germacrene
Linalool 9,804
E.E, Alpha
6,911
Farnesene
Methyl
4,837
Benzoate
P. M. Anisole 4,428
Trans
Caryphyllene 3,255

En el caso de la materia vegetal que conforma la corriente de alimentacion, de
forma analoga se obtiene su composicién; la cual esta constituida de compuestos

organicos como celulosa, hemicelulosa, lignina y ceniza (C. Ververis, 2006).
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Tabla 1.3 Composicién de la materia vegetal [C. Ververis, 2006]

Compuestos Composicién (%)
Cellulose 7,1
Hemicelulosa 16,3
Cenizas 1,8
lignina 1,52

Finalmente, para la humedad, es necesario recordar que las flores de Ylang Ylang
son previamente secadas; por ende, esta tiene menor porcentaje de humedad que las
flores recién cosechadas. Para ello se tiene diferentes referencias de contenido de
humedad de plantas que ingresan a procesos de extraccion de aceites como los
descritos en (Sebiha y Seemin, 2020; Tonguino, 2011; Ministerio de Agricultura, Pescay
Alimentacion, 2010).

Tabla 1.4 Rango de humedad de flores en extraccion de aceites [Sebihay Seemin, 2020;

Tonguino, 2011; Ministerio de Agricultura, Pescay Alimentacién, 2010]

Especie Rango de humedad (%)
Mentha spicata L 6.05-10.72

Menta (Mentha piperita L) y orégano

. 557-5,8
(Origanum vulgare L)
Plantas aromaticas y medicinales (PAM):
romero, hierba luisa, toronjil, lavanda, 6-12

manzanilla, etc

1.4.3.6 Setup del BatchSep

Dentro de la operacion unitaria BatchSep existen ciertos parametros criticos que
deben ser especificados para su buen funcionamiento, entre ellos se puede mencionar
el holdup, el cual habla sobre la retencidon del liquido y que se encuentra directamente
relacionado con la eficiencia de la destilacion, teniendo un rango definido de 2-28% de

la carga inicial en moles (Guo et al, 2016).
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Asi mismo, la relacién de reflujo también es un parametro operativo importante,
puesto que afecta al rendimiento de la separacidn; en este caso a la cantidad de aceite
esencial obtenido sobre la materia vegetal ingresada y al consumo energético. Como es
muy bien conocido, al aumentarse la relacion de reflujo se logra mejorar la eficacia de la

separacion (Agudelo y Barrera Zapata, 2016).

Tabla 1.5 Setup del BatchSep [Agudelo y Barrera Zapata, 2016]
Reflujo 1 (aceite) 0,266

Reflujo 2 (hidrolato) 2,7

1.4.3.7 Data para validacion

La validacion es uno de los pasos claves para la determinacion del éxito de los
resultados obtenidos de la simulacién. Una vez se establecen todos los parametros
necesarios del proceso, esto se comparan. Para realizar dicha comparacién son
necesarios el uso de datos experimentales para lograr reconocer si la simulacion

realizada se asemeja o0 aproxima a los datos reales.
Se cuenta con dichos datos experimentales, en donde se obtienen rendimientos

de la extraccion del aceite esencial Ylang Ylang por cada variacién de flujo de vapor y

porcentaje de aceite.

Tabla 1.6 Rendimientos experimentales de la tecnologia 1. [Cabezas & Alava, 2019]

) Flujo de Vapor Rendimiento
Caso | % Aceite | Tecnologia
(Kg/h) Experimental [ml/Kg]
1 1,100 20,94 11,33
2 0,950 12,67 9,83
3 1,000 1 12,67 10,33
4 1,033 31,62 10,50
5 1,100 27,02 11,33
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Tabla 1.7 Rendimientos experimentales de la tecnologia 0. [Cabezas & Alava, 2019]

) _ |Flujo de Vapor Rendimiento
Caso | % Aceite | Tecnologia .
(Kg/h) Experimental [ml/Kg]
1 1,150 29,20 11,67
2 1,117 31,62 11,33
3 1,050 0 20,94 10,83
4 1,083 12,67 11,17
5 1,100 12,67 11,33
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CAPITULO 2

2. METODOLOGIA

Para la resolucion de este trabajo de investigacidon es necesario la compresion del
proceso industrial de extraccidn de aceites esenciales, debido a que uno de los objetivos
es la representacion del proceso mas cercano a la realidad, desde su operacion por lotes

hasta la materia vegetal de donde se extrae el aceite.

Es por esto por lo que se disefié un diagrama de pasos que se muestra en la
Figura 2.1. El mismo se levanto a partir de las necesidades de informacién acerca de la
operacion unitaria en Aspen Plus y los componentes del aceite esencial Ylang Ylang,

logrando asi la simulacion de arrastre de vapor.

2.1 Operacion caracteristica en Aspen Plus

Para la seleccion de la operacion unitaria que cumpla con las caracteristicas del
proceso real, fue necesaria investigacion de literatura previa. Los requisitos que dicha
operacion debe contemplar son:

e Proceso en estado transitorio (Batch).
e Permitir sélidos en el proceso.

e Representar el proceso de hidrodestilacion.

Una vez revisada todas las opciones, se concluye que la mejor opcidén para
realizar la simulacion del proceso de extraccion del aceite Ylang Ylang es la operacién
unitaria BatchSep, puesto que, de esta se tiene mayor informacion proporcionada dentro
del mismo simulador y obtenida de papers, su grado de complejidad es media y puede

representar las funcionalidades de un hidrodestilador.
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Figura 2.1 Esquema del proceso [Elaboracion propia]

19



2.2 Composicion del Ylang Ylang

El aceite Ylang Ylang es variado, debido a esto, sus componentes fueron basados
en los resultados de la cromatografia realizada del aceite obtenido como producto de la
empresa Young Living, ubicados en la tabla 1.2; en la cual se identificaron 8 compuestos.

A partir de este analisis, se conoce cuales son los aceites que se encuentran en
la alimentacién al destilador. Es importante mencionar que las composiciones resultantes
de la cromatografia se encuentran en base de 80%, por lo que fue necesario convertirlas
en base 100%.

2.3 Caracterizacion de componentes del aceite Ylang Ylang

Debido a que algunos de los componentes no se encuentran en la base de datos
de Aspen Plus, es necesaria la caracterizacion, la cual se realiza en la seccion
“Properties”. Una vez identificados los componentes ausentes en la base de datos, estos
se definen con un nombre dado por el usuario y de tipo convencional, dentro de la
pestafia estructura molecular se selecciona el componente deseado y se dibuja su
estructura, como se muestra en la figura 2.2, generandose asi cada una de las moléculas

y enlaces que lo compone.
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Figura 2.2 Estructura y grupo funcional [Aspen Plus V12]

Luego con ayuda de material bibliografico se ingresan propiedades como
densidad, temperatura de ebullicién y temperatura de inflamacion con el fin de mejorar
la caracterizacién del componente, también es importante revisar que las entalpias de

formacién se encuentren, caso contrario también deben ser ingresadas.

Pure Components - P-GERMAD = | +

|@|nPUt Comments |
Pure component scalar parameters
i Component Component
Parameters Units Dataset | cromap - -
RHOM gm/cc 1 0,85
B @ 1 2797
TFP C 1 11,9

Figura 2.3 Ingreso de propiedades [Aspen Plus V12]

2.4 Selecciéon del método termodinamico

Para el proceso de extraccion de aceite esencial Ylang Ylang, se recurrié al arbol
de decision propuesto por Carlson presentado en la Figura 1.4. En donde se analizan los
componentes que intervienen en el proceso, los cuales son considerados polares no

electroliticos con presiones de operacién menores a 10 bar. Sin embargo, para este caso
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en especifico existen interacciones Liquido-Liquido-Vapor; por tanto, el método
termodinamico seleccionado fue NRTL.

2.5 Desarrollo del bloque de simulacion BatchSep
2.5.1 Definir corrientes

Se definié una humedad representativa para la materia vegetal alimentada, como
dicho valor es desconocido para las flores de Ylang Ylang, se han tomado en cuenta
estudios como (Sebihay Seemin, 2020; Tonguino, 2011; Ministerio de Agricultura, Pesca
y Alimentacion, 2010) que presentan la humedad final de especies que van a ser
empleadas en la extraccion de aceites esenciales en un rango del 6% al 12%.

De la misma manera la cantidad de aceite esencial de Ylang Ylang se estableci6
como el rango dado por las extracciones realizadas en (Kristiawan et al., 2020) como
limite inferior 0,5% y superior 1,9% de aceite a la entrada; no obstante, en la validacion
se emplearan los valores usados en (Cabezas y Alava, 2019), que se encuentran en

dicho intervalo.

Por otro lado, también se realiz6 la caracterizacion de la materia vegetal. Dichos
componentes estan basados en la investigacion realizada por (Tutt y OIt, 2011). Sin
embargo, uno de los elementos que estructura la materia vegetal como lo es la lignina
no se encontrd dentro de la base de datos de Aspen Plus; por ende, se decidié tomar al
resto de elementos celulosa, hemicelulosa y cenizas como el 100%.

Todo lo mencionado anteriormente (humedad, biomasa y aceite) fue necesario
para definir la corriente de alimentacién de materia vegetal de Ylang Ylang; es decir,

representando las flores de donde se extraera el aceite.

Por ultimo, la corriente de entrada de vapor de agua es conocida por el estudio de

(Cabezas y Alava, 2019); sin embargo, esta se defini6 en estado liquido ya que la
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configuracion del BatchSep permite el calentamiento hasta vapor dentro del bloque de

simulacion.

2.5.2 Setup del BatchSep

El bloque de simulacibn BatchSep necesita 6 especificaciones para ser
completado. Empezando por “Configurations” donde se emplea la configuracion de
columna de destilacién con las mismas etapas calculadas en (Cabezas y Alava, 2019)
incrementando 2 mas ya que tanto la olla como el condensador son considerados como
etapas. Al tener aceite, agua y vapor las fases fueron especificadas como Vapor-Liquido-
Liquido y se configuraron los recibidores tanto para el hidrolato como aceite esencial. En
“Streams” se definié la corriente que alimenta a la olla, y se especificé las corrientes que
corresponden al hidrolato y aceite esencial acorde al esquema realizado en Main

Flowsheet.

En el apartado “Reflux” se configuroé la relacion de reflujo tanto para el aceite y el
hidrolato, acorde al proceso, por lo tanto, se debe variar con el fin de que regrese el agua
a la olla, pero no el aceite. Por lo cual se basé en la investigacion realizada por (Agudelo
y Barrera Zapata, 2016); en donde se especifica el rango de reflujo para una destilacién

por lotes.

La seccion “3-Phases” se encuentra activada, debido a que existen mas de dos
fases y se utiliza para especificar los componentes claves necesarios para determinar la

segunda fase liquida, en este caso el agua se seleccioné como el componente clave.

Para “Pressures & Holdup” se necesita la seleccion del calculo de holdup, el cual
fue calculado de manera especificada, empleando el rango segun |. M. Mujtaba and S.
Macchiettot (1998); en donde se ingresan las presiones y atracos que se asumen como
fijos en toda la columna. Por otro lado, también son requeridas presiones del

condensador y presiones de caida en la columna.
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Finalmente, la opcion del “Condenser’ se ingresa el tipo de condensador a
emplear, para ello se emple6 un condensador tipo total, de esta manera todo el vapor a
la salida de la unidad de operacion BatchSep sera condensado y una parte del liquido
regresara a la torre como reflujo para luego separarse, obteniendo el producto deseado.
Una vez escogida la opcion se ingresan sus especificaciones, las de subenfriamento, y

las del flash.

2.5.3 Operating Steps, Heat Transfer e Initial Conditions del BatchSep

Dentro del bloque BatchSep se necesita establecer “Heat Transfer”, que es el calor
(Duty) necesario para llevar a cabo la evaporacion del agua alimentada hasta la
condicion de vapor sobrecalentado a la temperatura establecida en (Cabezas y Alava,
2019), acorde a la operacidn real; el cual fue calculado mediante un horno dentro del
simulador. En el caso de “Initial Conditions” se especifico la carga total de la olla, la cual

fue considerada como la suma de las corrientes de entrada luego del mezclador.

Ademas, se detall6 el “Operating Steps”, donde se establece la condicion a la que
el bloque de simulacién debe correr a través del tiempo, por lo cual, para conseguir
similitud con el proceso real se lo definié con el reflujo del hidrolato, con dicho ajuste se
consiga que el agua abandone la olla al final del proceso. En este punto, también se
coloco la informacion correspondiente al tiempo de operacién que dura el proceso de

destilacién por arrastre de vapor como criterio de paro de la simulacion.
2.6 Unidades Auxiliares

Se desarrollaron 2 equipos auxiliares dentro del bloque de simulacién con el fin
de conocer el Duty que se genera al cambiar la alimentacion del Pot.
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2.6.1 Horno

Debido a que el BatchSep necesita una especificacion del calor dentro de la olla,
definido en la pestana “Heat Transfer”, se procedié a calcular dijo Duty medido en Kcal/h
por medio de un horno. Este quipo, llamado “FURNACE”, es alimentado con la misma
corriente de vapor de agua que entra al Pot tanto en flujo, presion y temperatura
denominada “WATERAUX”. Posteriormente es calentado hacia la condicion real del
vapor en planta, es decir, 177°C lo cual se define dentro del equipo. Posteriormente se
genera el reporte de dicha unidad y se toma el valor de Duty que ha sido calculado el

cual se coloca en “Heat Transfer” como se indico previamente.

2.6.2 Condensador

El empleo de este equipo surge por el motivo de que el condensador del
“BatchSep” no indica el calor que se esta transfiriendo entre el agua de enfriamiento y el
producto de tope en la columna. Conocer este calor permite que se pueda llevar a cabo
analisis con respecto a la energia que se necesita para condensar la mezcla aceite-
hidrolato al variar las condiciones. Para establecer el condensador se requirié en primer
lugar de un mezclador “MIXERAUX” donde se unieron las 3 corrientes liquidas que
entran al Pot: la humedad, vapor de agua y aceite esencial. Las corrientes mencionadas
son iguales unicamente en flujos y fracciones masicas que “YLANYLAN”, “WATER” Y
“‘HUM”.

Dado que se busca emular el condensador del “BatchSep”, las 3 corrientes se
definieron a la presion y temperatura de la olla, la cual fue aproximada a las condiciones
obtenidas en la corriente “MATVEGET”. Luego, el condensador “CONDENS” se
configuré para que las corrientes mezcladas sean enfriadas a la misma temperatura
promedio entre la corriente “DIST” y “HYDROLAT”, no obstante, cabe recalcar que los
valores son muy similares. Al generar el reporte del bloque se obtiene el valor del Duty

gue se esta dando en el intercambio de calor.
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2.7 Operaciones Especiales

Una vez que se establecen todos los parametros necesarios del proceso, esto se
comparan. La comparacion se realiz6 con los datos experimentales, los valores a
comparar fueron los rendimientos de la extraccion del aceite esencial de Ylang Ylang
gue son calculados como la relacién entre la cantidad de aceite (en ml) destilados y la

cantidad de materia vegetal (en Kg) ingresada.

Para lo cual se instal6 un calculator dentro de las especificaciones de Aspen Plus,
en la seccion “Flowsheeting Options” que calcula el rendimiento para cada caso. Los
pasos por seguir son los siguientes:

1. Crear un nuevo calculator y definir las variables requeridas con su
respectiva unidad de medida de la corriente deseada e importarlas o

exportarlas del simulador segun sea el caso.

|(9Defme |@Ca|(u|ate | @sequence | Tears | Stream Flash | Comments |

| Active

~ Sampled variables (drag and drop variables fram form to the grid below)

Variable Information flow Definition

-
=
RENDI Export variable Stream-Var Stream=ESSEOIL Substream=MIXED Variable=VFRAC (ull
[ Mew ||  Deete |[ copy View Variables |
+ | Edit selected variable
Variable @ RENDI - Reference Information flow
sy Type Stream-Var - Import variable
Al Stream: ESSEOIL - @ Export variable
Substream: MIXED - Tear variable
Blocks
— Variable:  VFRAC - (&)
Model Liility

Figura 2.4 Ingreso de variables [Aspen Plus V12]
2. Seleccionar el método de célculo, entre Fortran o Excel; en este caso se

seleccion6 como entrada Fortran y se ingresa la operacion
correspondiente.
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|@Define @ Calculate |@Sequence |Tears |Stream Flash |C0mments |

Calculation method

@ Fortran Excel Fortran Declarations |

Enter executable Fortran statements
BENDI= {{(0IL)/(SOLID + HUM + YLANG))*1000 =

Row: 1 Col: 1

Figura 2.5 Ingreso del Calculo [Aspen Plus V12]

3. Verificar que los datos se hallan ingresado correctamente y correr la

simulacion. Revisar los resultados en la pestafia “Results”

2.8 Analisis de sensibilidad

Aspen Plus al ser un software de simulacién de procesos permite generar analisis
de sensibilidad, donde se aprecia el desempefio del proceso de destilacién del bloque
BatchSep. Para realizar dicho analisis se definieron las variables manipuladas y las
variables calculadas, una de las variables a calcular fue el rendimiento, esto es debido a
gue uno de los objetivos principales en el proceso es la obtencion de la mayor cantidad
de aceite esencial por cada lote. La segunda variable para calcular son los calores tanto
del condensador como de la columna BatchSep, ya que estos se encuentran

directamente relacionados con el consumo energético y por ende con los costos.
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|@‘u‘ar}r & Define |@Tabu|ate |Opti0ns |Ca:E: |F0rtran |Dec|arati0ns Comments

|~ Sampled variables (draq and drop varisbles from form tathe grid below)

-
o

“ariable Definition
SOLIDG Stream-\ar Stream=50L1 Substream=MIXED Variable=MASS-FLOW Units=kg/hr -
New | Wiew Variables

# | Edit selected variable

Variable & s0LDD - Reference
Type Stream-Var -
Category
Strean: 50U -
All
Substreann: MIXED -
Blocks Variable: MASS-FLOW - 3]
9 Streams Units: leg/hr -
Maodel Utility

Property Parameters

Reactions

figura 2.6 ingreso de la variable calculada [Aspen Plus V12]

Por otro lado, para las variables manipuladas se procedié a seleccionar los
parametros operativos con mayor relevancia durante la simulacion, los cuales fueron
holdup, nimero de etapas, flujo de vapor, humedad y reflujo tanto del hidrolato como del

destilado y como estos afectan directamente sobre el rendimiento del aceite esencial y

los calores.

| @ Vary |®Deﬁne | & Tabulate |Options | Cases |Fortran |Dec|arations Comments

# | Manipulated variables {drag and drop variables from form to the grid below)

Wariable Active Manipulated vanable Units

1 Block-War Block=BATCH Variable=HOLDUPSECTIO..,

——

# | Edit selected variable

Manipulated variable Manipulated variable limits
Variable 1 9 Equidistant Logarithmic List of values
Type Block-Var - Start paint 0.0082
Block: BATCH - End point 0.05
Variable: HOLDUPSECTIONS{1).HO E| © Mumber of points . '.-'ﬂ;
J Increment | WLUD 967

Figura 2.7 Ingreso de la variable manipulada y sus limites [Aspen Plus V12]
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Después de realizarse la validacion sobre cada uno de los casos y realizarse la
definicion de las variables manipuladas y calculadas, se seleccioné la tecnologia y el
caso que presentaba menor variacion en sus errores. Este fue el caso 3 de la tecnologia
1, el cual es alimentado por 12,67 Kg/h, entrando en el rango de flujo bajo con un error
de 0.88%.

2.8.1 Holdup

El rango perteneciente a holdup es del 2% al 28% de la carga inicial en moles; sin
embargo, debido a que es dependiente del flujo de entrada se tuvo que reducir este
rango. Teniendo entonces como rango final de holdup del 2% al 20,32%, con un paso de

0,006967 para tener la mayor cantidad de puntos posibles.

2.8.2 Numero de etapas

El nimero de etapas es una de las caracteristicas que puede interferir en el grado
de separacion. Inicialmente se trabajé con 4 etapas; no obstante, esta se varié desde 3
a 8 etapas con un paso de 1 etapa, con el fin de conocer si el aumento o la disminucién

de etapas mejoran la eficiencia del proceso.

2.8.3 Humedad

El rango de humedad presente en la materia vegetal se encuentra entre el 5,57%
al 12% con un paso de 1,5; este rango indica el porcentaje de las flores previamente
secadas antes de ingresar a la torre BatchSep.

2.8.4 Reflujo

El rango de la relacion del radio de reflujo para ambos liquidos, hidrolato y
destilado es de 0,266 a 2,7 con un paso de 0,405667. El analisis de sensibilidad se realizd
de manera simultanea; es decir el reflujo para el hidrolato en combinacién con el reflujo
para el destilado, debido a que la relacion de reflujo de estos liquidos es lo que consigue

la mejoras en el rendimiento del aceite esencial obtenido como producto de la destilacion.
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2.8.5 Flujo de vapor

Puesto que, como en la validacién se pudo observar que la cantidad de vapor que
ingresa responde de forma directa en la eficiencia del proceso de extraccion. Se
consideraron los flujos de vapor previamente estudiados para la tecnologia 1 que indican
un rango de 12,67Kg/h al 31,62 Kg/h con un paso de 6,3271.

Tabla 2.1 Informacion del analisis de sensibilidad [Elaboracion propia]

Variable manipulada Variable calculada Rango Paso
Q de BatchSep y

2% al 20,32% de la
condensador

Holdup __ i carga inicial liquida en 0,01
Rendimiento de aceite | Pot
el Po

esencial Ylang Ylang
Q de BatchSep y

Relacion de Reflujo de condensador

0,266 a 2,7 0,50

hidrolato y destilado Rendimiento de aceite
esencial Ylang Ylang
Q de BatchSep y
condensador

Numero de etapas _ i 3-8 etapas 1,00
Rendimiento de aceite

esencial Ylang Ylang
Q de BatchSep y
condensador 12,67Kg/h al 31,62

Flujo de vapor __ i 6,50
Rendimiento de aceite Kg/h

esencial Ylang Ylang
Q de BatchSep y
condensador 5,57-12 % de la

Humedad _ i ) 1,50
Rendimiento de aceite materia vegetal

esencial Ylang Ylang

Holdup, flujo de vapor, humedad, etapas y reflujo fueron manipulados para
observar su influencia en el rendimiento del aceite esencial, el calor del condensador y
del BatchSep, para la posterior optimizacién del sistema, que requerira soluciones para

maximizar el rendimiento y minimizar el consumo energeético.
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CAPITULO 3

3. RESULTADOS Y ANALISIS

3.1 Definicion del caso de diseio

El proceso de extraccion de aceites esenciales comprende del sistema mostrado
en la Figura 1.2, que consta de un sistema: caldera, torre de destilacion, condensador y
decantador; en el cual se evaluaron parametros operativos como holdup y reflujo. Asi
como la verificacion de caracteristicas claves como flujo de vapor que pueden influenciar

en la mejora del rendimiento.

También es preciso mencionar que dicho proceso es operado en dos tipos de
tecnologias a las que se defini6 como tecnologia 0 y tecnologia 1, la principal
caracteristica que las diferencia son sus configuraciones, es decir, las especificaciones

mecénicas en la construccion de los equipos.

Pese a la existencia de dos diferentes tecnologias, los equipos y condiciones de
operacion no cambian, por lo cual el diagrama realizado en el simulador Aspen Plus que
representa el proceso mencionado anteriormente es valido para ambos casos. Esto se

debe a que el simulador esta centrado en balances de materia y energia.

DECANTER

FURNACE

s

WIXERALX

CONDENS

—Q= .

Figura 3.1 Diagrama de simulacién propuesto en Aspen Plus [Elaboracion propia]
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El diagrama propuesto integra un horno en el cual se calcula el calor necesario
para convertir el agua en vapor de agua, esto se realiza debido a que es un valor
necesario requerido por el BatchSep. Asi mismo, se emple6 una unidad auxiliar; en este
caso un intercambiador de calor para conocer el calor que genera el condensador que

incorpora la unidad BatchSep.

Para efectos de simplicidad se opt6 por graficar la corriente de alimentacion de
forma separada; es decir Ylang Ylang; representado como el aceite dentro de la materia
vegetal, Humedad; como la cantidad de agua contenida dentro de la materia vegetal
después ser secada, Solido; como la biomasa y Water; agua liquida. Este conjunto de
componentes se mezcla en el mixer y posterior a ello ingresan a la unidad de operacion
BatchSep; la diferencia con el proceso real es que dentro de la misma operacion ocurre
la transferencia de calor, que convierte el agua liquida en vapor, generando de esta
manera el arrastre de las particulas de aceite, ademas también dentro del BatchSep se
encuentra un reciclo interno de hidrolato. El proceso continuo alrededor de 2,59 horas,
en donde se obtiene el agua con trazas de aceite esencial por el fondo y el aceite esencial
con trazas de vapor de agua por el tope que con ayuda del condensador se obtiene esta
mezcla en estado liquido para su ingreso al decantador en donde el aceite esencial es
finalmente obtenido.

Las condiciones de presion y temperatura que son operadas por ambas
tecnologias fueron fijadas en base a informacion experimental bibliografica de la

operacion real, las cuales son definidas a continuacion:

Tabla 3.1 Condiciones de operacion de los equipos [Elaboracién Propia]

Mezclador BatchSep Condensador Decantador
Etapas - 6 - -
Presion [atm] - - 1 1
Caida de presion [atm] - 1,03 - -
Temperatura de
) _ 30 30 - -
alimentacion [°C]
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Temperatura vapor
entrada [°C]

- 177 - -

3.1.1 Caracterizacion de la alimentacién

La composicion del aceite esencial Ylang Ylang se conforma de los siguientes

compuestos, los cuales ya han sido llevados al 100%:

Tabla 3.2 Composicién del Ylang Ylang [Elaboracién propia]

Compuestos Composicion (%)
Benzyl Benzoate 0,226489
Benzyl Acetate 0,219382
Delta Germacrene 0,192756
Linalool 0,121186
E.E, Alpha Farnesene 0,085426
Methyl Benzoate 0,059789
P. M. Anisole 0,054734
Trans Caryphyllen 0,040234

En el caso de la materia vegetal que conformaria la corriente de alimentacion se

realizo algo analogo y se ajustaron como material sélido.

Tabla 3.3 Composicidon de la materia vegetal [Elaboracion propial

Compuestos Composicion (%)
Cellulose 28,1746

Hemicelulosa 64,6825
Cenizas 7,14285

Una vez conocida la composicion del aceite y materia vegetal, se dirigio al
simulador para conocer cuéales de ellas se encuentran dentro de la base de datos y
cuales serian requeririan de especificaciones por el usuario, teniendo de esta forma lo

siguiente.
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Tabla 3.4 Compuestos definidos y no definidos en Aspen Plus [Elaboracién Propia]

Compuestos Base de datos | Caracterizados por el
de Aspen usuario

Benzyl Benzoate 7
Benzyl Acetate v
Delta Germacrene
Linalool y
E.E, Alpha Farnesene y
Methyl Benzoate
P. M. Anisole v,
Trans Caryphyllen 7
Water V;
Celulosa v,
Hemicelulosa v,
Ash 7

3.2 Datos experimentales para validacion

De analisis experimentales previos se conoce el rango del porcentaje de aceite
presente al inicio de la alimentacion; es decir el conjunto humedad, materia vegetal y
aceite. De la misma manera existen variaciones de flujo de vapor de agua para cada
tecnologia, de las cuales se obtiene su rendimiento, con estos valores que se encuentran
previamente en la tabla 1.1 se procedi6 a validar la simulacién realizada bajo las
condiciones previamente propuestas. Sin olvidar que el aceite Ylang Ylang al final del
proceso debe cumplir con los pardmetros correspondientes al analisis cromatogréfico,
gue se encuentran en la Tabla 3.2; por lo cual estas composiciones también forman parte

de la validacion de la simulacion.

3.3 Ajuste del modelo

Se comenzé ajustando el rendimiento variando los parametros del caso 5 de la

tecnologia 1 hasta obtener un rendimiento similar al reportado experimentalmente. Dicho
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caso se empled de partida ya que es el que presentaba tanto mayor rendimiento, asi
como mayor flujo de vapor para dicho rendimiento, por lo tanto, iba a representar el tope
maximo de aceite esencial a la salida del BachSep y el resto de los casos seguirian la
tendencia decreciente con respecto al rendimiento cuando el flujo de vapor disminuya.
En el caso del Reflux se mantiene al Liquid 1 con el minimo posible y al Liquid 2 como el
méximo posible a fin de que retorne la menor cantidad de aceite y la mayor cantidad de

agua hacia la olla, los valores fueron 0,266 y 2,7 respectivamente.

Fijado en valor anterior se procedio a modificar el “Stage Holdup” hasta mejorar el
valor obtenido de aceite esencial a la salida y que se aproxime al valor experimental, se
vario en el rango de 2% a 28% de la carga inicial liquida de la olla, definida como la suma
de las corrientes “YlanYlan”, “Vapor” y “Humedad” o de manera alterna como la diferencia
entre la corriente “Feed” y “Solido”, dado que esta ultima corriente no es un liquido que
recorre la columna. Finalmente se definid el Holdup como 8.6% de carga inicial y se

mantuvo esta cantidad en todos los 5 casos.

El “Heat Transfer” se defini6 como el calor necesario para llevar a la corriente
“Vapor” hasta la condicion de vapor sobrecalentado a 177 °C dentro de la olla. Para
conocer este valor de “Duty” se recurrié al empleo de un equipo auxiliar, el cual fue un
horno. La alimentacién del horno fue configurado exactamente igual a la corriente “Vapor”
del BatchSep, y dentro del equipo se definio la condicion de salida de esta corriente, es
decir, 177 °C. El valor del “Duty” que report6 el horno fue luego colocado en el “Heat

Transfer” del BatchSep para cada uno de los 10 casos.

La variacion de todos los pardmetros tenia como principal propdsito aproximar
tanto el rendimiento como la cromatografia simulada, por lo que se vari6 hasta alcanzar
una similitud satisfactoria. Luego del ajuste del caso 5 que pertenece a flujo de vapor

alto, se obtuvo lo siguiente:
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Tabla 3.5 Parametros empleados en el BatchSep para Caso 5-Tecnologia 1 [Elaboracidn

Propia]
Flujo Holdup
] Rendimiento [Rendimiento
de Humedad | Aceite | [% de Duty [Volumen Error
Experimental| Simulado
Vapor [%] [%] carga | [Kecal/h] | [mL] [%]
- [mL/Kg] [mL/Kg]
(Kg/h) inicial]
27,02 8,4 1,100 8,6 17478 |343,789 11,33 11,46 1,14

Mientras que las fracciones masicas de los compuestos que conforman el aceite

son:

Tabla 3.6 Comparacién de cromatografias para Caso 5-Tecnologia 1 [Elaboracién Propia]

Compuesto Composicion simulada | Composicién planta
BENZ-01 0,2261 0,22648
BENZY-02 0,2193 0,21938
METHY-01 0,0586 0,05978
METHY-02 0,0537 0,05473
GERMA-D 0,1943 0,19275
LINALOOL 0,1213 0,12118
ALFAFARS 0,0861 0,08542
BCARIOFI 0,0406 0,04023

El procedimiento para la tecnologia 0 fue igual que con la anterior. En este caso
se partio del caso 1 por la misma razén que la enunciada para la tecnologia 1, es decir,
debido a que este caso posee el mayor rendimiento, permitiendo definir el limite maximo
de aceite esencial que se va a tener a la salida del BachSep. Se utilizaron los mismos
valores en los parametros que se usaron para la tecnologia 1. El Unico valor que se
diferencié fue el Holdup que se estableci6 en 6.6% de carga inicial liquida. Los

resultados para el caso 1, el cual fue ajustado en primera instancia:

36



Tabla 3.7 Parametros empleados en el BatchSep para Caso 1-Tecnologia O [Elaboracidn

Propia]
Flujo Holdup
) Rendimiento |Rendimiento
de |[Humedad |Aceite| [% de | Duty [Volumen Error
Experimental | Simulado
Vapor | [%] [%] carga | [Keal/h] | [mL] [%]
- [mL/Kg] [mL/Kg]
(Kg/h) inicial]
29,20 8,35 1,150 6,6 18888 | 359,52 11,67 11,99 2,69

Tabla 3.8 Comparacién de cromatografias para Caso 1-Tecnologia O [Elaboracién Propia]

Compuesto Composicion simulada |Composicion planta
BENZ-01 0,22584 0,22648
BENZY-02 0,21936 0,21938
METHY-01 0,05858 0,05978
METHY-02 0,05376 0,05473
GERMA-D 0,19445 0,19275
LINALOOL 0,12128 0,12118
ALFAFARS 0,08612 0,08542
BCARIOFI 0,04056 0,04023

3.4 Validacion del modelo

Para el desarrollo de la validacion de los resultados se debe resaltar la
existencia de dos tecnologias: 0 y 1. Ambas poseen 5 casos de los cuales se tiene el
rendimiento experimental a corroborar, 3 corresponden a flujos de vapor altos y 2 a flujos

de vapor bajos.

Todas las opciones colocadas dentro del BatchSepen las pestafias

“Configurations”, “Streams”, “Condenser”, “Reflux”, “3-Phase” de la ventana Setup no
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sufren ningdn cambio en ninguno de los 10 casos en base a lo que se ha desarrollado
para seleccionar correctamente cada opcion, de la misma forma las ventanas
“Initial Conditions” y “Operating Steps” no se alteran en lo absoluto. Dicho lo anterior, las
ventanas que se modifican en cada caso son “Pressures & Holdups” en el apartado
“Stage Holdup” de la ventana Setup, también el Duty de la ventana “Heat Transfer” al

igual que las corrientes de entrada “Humedad”, “YlanYlan” y “Vapor”.

3.4.1 Validacion Tecnologia 1

Para todos los casos, se vari6 el “Duty” obtenido por el equipo auxiliar (horno), ya
que este valor depende del flujo masico de agua que se ingrese, el cual cambia.

Exceptuando el caso 5; el cual fue empleado previamente como ajuste.

El Holdup como se indic6 anteriormente se mantuvo fijo en 8,6% de carga
inicial, pero dado que el flujo masico de agua, aceite y humedad cambia en cada caso,
se debid calcular su respectivo valor en moles para colocarlo en el “Stage Holdup” ya
gue el BatchSep no permite el ingreso de porcentajes. Todo lo indicado fue vélido tanto
para los casos restantes de flujo de vapor alto, es decir, caso 1y 4, no obstante, cuando
se realiz6 las respectivas pruebas para los casos de flujo de vapor bajo, caso 2 y 3, se
lograron muy buenos resultados sin tener que volver a ajustar algun parametro o tratar a

dichos casos de distinta manera.
Por lo tanto, los valores de los parametros colocados en el BatchSep son validos

para flujos de vapor alto y flujos de vapor bajo indistintamente y logran un rendimiento

muy cercano al igual que la cromatografia simulada.
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Tabla 3.9 Parametros empleados en el BatchSep para Caso 1-Tecnologia 1 [Elaboracién

Propia]
Flujo Holdup
) Rendimiento Rendimiento
de |Humedad | Aceite | [% de | Duty [MNolumen Error
Experimental | Simulado
Vapor| [%] [%] carga |[Kcal/h]| [mL] [%]
o [mL/Kg] [mL/Kg]
(Kg/h) inicial]
20,94 8,4 1,100 8.6 | 13545 | 343,75 11,33 11,46 1,13

Tabla 3.10 Comparacién de cromatografias para Caso 1-Tecnologia 1 [Elaboracion Propia]

Compuesto Composicion simulada | Composicién planta
BENZ-01 0,22627 0,22648
BENZY-02 0,21929 0,21938
METHY-01 0,05855 0,05978
METHY-02 0,05369 0,05473
GERMA-D 0,19427 0,19275
LINALOOL 0,12125 0,12118
ALFAFARS 0,08609 0,08542
BCARIOFI 0,04055 0,04023

Tabla 3.11 Parametros empleados en el BatchSep para Caso 2-Tecnologia 1 [Elaboracidn

Propia]
Flujo Holdup
) Rendimiento Rendimiento
de ([Humedad|Aceite | [% de | Duty [Volumen Error
Experimental | Simulado
Vapor| [%] [%] carga |[Kcal/h]| [mL] [%6]
o [mL/Kg] [mL/Kg]
(Kg/h) inicial]
12,67 8,55 0,950 8.6 |8389,6 | 297,0 9,83 9,90 0,71
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Tabla 3.12 Comparacion de cromatografias para Caso 2-Tecnologia 1 [Elaboracién

Propia]
Compuesto Composicion simulada |Composicion planta
BENZ-01 0,22611 0,22648
BENZY-02 0,21921 0,21938
METHY-01 0,05846 0,05978
METHY-02 0,05375 0,05473
GERMA-D 0,19435 0,19275
LINALOOL 0,12124 0,12118
ALFAFARS 0,08624 0,08542
BCARIOFI 0,04060 0,04023

Tabla 3.13 Parametros empleados en el BatchSep para Caso 3-Tecnologia 1 [Elaboracidn

Propia]
Flujo Holdup
] Rendimiento Rendimiento
de |Humedad | Aceite | [% de Duty Volumen Error
Experimental | Simulado
Vapor| [%] [%6] carga [Kcal/h] [mL] [%6]
o [mL/Kg] [mL/Kg]
(Kg/h) inicial]
12,67 8,5 1,000 8.6 8389,6 312,63 10,33 10,42 0,88

Tabla 3.14 Comparacion de cromatografias para Caso 3-Tecnologia 1 [Elaboracién

Propia]
Compuesto Composicion simulada [Composicion planta
BENZ-01 0,22599 0,22648
BENZY-02 0,21922 0,21938
METHY-01 0,05843 0,05978
METHY-02 0,05377 0,05473
GERMA-D 0,19441 0,19275
LINALOOL 0,12125 0,12118
ALFAFARS 0,08627 0,08542
BCARIOFI 0,04062 0,04023
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Tabla 3.15 Pardmetros empleados en el BatchSep para Caso 4-Tecnologia 1 [Elaboracion

Propia]
Flujo Holdup
) Rendimiento Rendimiento
de |Humedad | Aceite | [% de | Duty [MNolumen Error
Experimental | Simulado
Vapor|  [%] [%] | carga |[Kcal/h]| [mL] (%]
o [mL/Kg] [mL/Kg]
(Kg/h) inicial]
31,62 | 8,467 | 1,033 8.6 | 20453 (322,561 10,50 10,75 2,40

Tabla 3.16 Comparacion de cromatografias para Caso 4-Tecnologia 1 [Elaboracion

Propia]
Compuesto Composicion simulada |Composicion planta
BENZ-01 0,22582 0,22648
BENZY-02 0,21943 0,21938
METHY-01 0,05852 0,05978
METHY-02 0,05362 0,05473
GERMA-D 0,19444 0,19275
LINALOOL 0,12130 0,12118
ALFAFARS 0,08621 0,08542
BCARIOFI 0,04060 0,04023

En la siguiente figura se realiza una comparacion de los errores en cada caso,
los cuales son calculados como la diferencia entre el rendimiento simulado y el
rendimiento experimental. Los casos 1, 4 y 5 presentan los flujos de vapores altos,
mientras que los casos 2 y 3 pertenecen a los flujos de vapor bajo. El rango de error se
encuentra entre [0,71%-2,40%].
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2.5

N

% Error

[N

0.

(6]

2.40
1.13 1.14
0.88
I 2 . I

1.20,94 2.12,67 3.12,67 4.31,62 5.21,02
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Figura 3.2 Errores obtenidos en la tecnologia 1 en base al rendimiento [Elaboracion

propia]

3.4.2 Validacion Tecnologia 0

Los casos de flujo de vapor alto, caso 2 y 3, tuvieron los siguientes resultados:

Tabla 3.17 Parametros empleados en el BatchSep para Caso 2-Tecnologia 0 [Elaboracidn

Propia]
Flujo Holdup
) Rendimiento Rendimiento
de |Humedad |Aceite | [% de Duty [Volumen Error
Experimental| Simulado
Vapor| [%] [%] carga |[[Kcal/h] [ [mL] [%6]
o [mL/Kg] [mL/Kg]
(Kg/h) inicial]
31,62 | 8,383 (1,117 6,6 20453 | 348,90 11,33 11,63 2,64

Tabla 3.18 Comparacion de cromatografias para Caso 2-Tecnologia O [Elaboracién

Propia]
Compuesto Composicion simulada [Composicién planta
BENZ-01 0,22573 0,22648
BENZY-02 0,21946 0,21938
METHY-01 0,05856 0,05978
METHY-02 0,05371 0,05473
GERMA-D 0,19441 0,19275
LINALOOL 0,12134 0,12118
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ALFAFARS 0,08616 0,08542
BCARIOFI 0,04058 0,04023

Tabla 3.19 Pardmetros empleados en el BatchSep para Caso 3-Tecnologia 0 [Elaboracion Propia]

Flujo Holdup o o
] Rendimiento Rendimiento
de |Humedad [Aceite | [% de | Duty [Volumen . . Error
Experimental | Simulado
Vapor| [%] [%6] carga | [Kcal/h] [ [mL] [%]
o [mL/Kg] | [mL/Kg]
(Kg/h) inicial]
20,94 8,45 1,050 6,6 13545 | 328,02 10,83 10,93 0,96

Tabla 3.20 Comparaciéon de cromatografias para Caso 3-Techologia O [Elaboracion

Propia]
Compuesto Composicion simulada |Composicion planta
BENZ-01 0,22610 0,22648
BENZY-02 0,21927 0,21938
METHY-01 0,05843 0,05978
METHY-02 0,05379 0,05473
GERMA-D 0,19438 0,19275
LINALOOL 0,12128 0,12118
ALFAFARS 0,08613 0,08542
BCARIOFI 0,04056 0,04023

Los resultados para los casos 4 y 5 con flujo de vapor bajo fueron los siguientes:

Tabla 3.21 Parametros empleados en el BatchSep para Caso 4-Tecnologia O [Elaboracidn

Propia]
Flujo Holdup
Rendimiento [Rendimiento
de [Humedad | Aceite | [% de | Duty [Volumen Error
Experimental | Simulado
Vapor| [%] [%0] carga | [Kcal/h] | [mL] [%0]
o [mL/Kg] [mL/Kg]
(Kg/h) inicial]
12,97 | 8,417 1,083 6,6 8389.6 (338,705 11,17 11,29 1,08
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Tabla 3.22 Comparacion de cromatografias para Caso 4-Tecnologia O [Elaboracion Propia]

Compuesto Composicion simulada | Composicién planta
BENZ-01 0,22643 0,22648
BENZY-02 0,21908 0,21938
METHY-01 0,05841 0,05978
METHY-02 0,05389 0,05473
GERMA-D 0,19422 0,19275
LINALOOL 0,12122 0,12118
ALFAFARS 0,08613 0,08542
BCARIOFI 0,04056 0,04023

Tabla 3.23 Parametros empleados en el BatchSep para Caso 5-Tecnologia 0 [Elaboracidn

Propia]
Flujo Holdup
) Rendimiento Rendimiento
de [Humedad | Aceite | [% de Duty [Volumen Error
Experimental | Simulado
Vapor| [%] [%0] carga | [Kcal/h] [ [mL] [%0]
I [mL/Kg] [mL/Kg]
(Kg/h) inicial]
12,67 8,4 1,100 6,6 8389,6 343,936 11,33 11,46 1,18

Tabla 3.24 Comparacion de cromatografias para Caso 5-Tecnologia O [Elaboracién

Propia]
Compuesto Composicion simulada [Composicion planta
BENZ-01 0,22633 0,22648
BENZY-02 0,21911 0,21938
METHY-01 0,05841 0,05978
METHY-02 0,05391 0,05473
GERMA-D 0,19420 0,19275
LINALOOL 0,12125 0,12118
ALFAFARS 0,08616 0,08542
BCARIOFI 0,04057 0,04023
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La Figura 3.3 compara los errores obtenidos en los 5 casos de la tecnologia O.
Los casos 1, 2 y 3 presentan los flujos de vapores altos, mientras que los casos 4y 5

pertenecen a los flujos de vapor bajo. El rango de error se encuentra entre [0,96%-

2.69%].
2.69 264
2.5
1.
0.96 1.08 118
0. l I I

1.20,94 2.12,67 3.12,67 4.31,62 5.21,02
Casos-Flujo de vapor (Kg/h)

% Error
(9] N

[ERY

v

Figura 3.3 Errores obtenidos en la tecnologia 0 en base al rendimiento [Elaboracion

propia]
3.4.3 Analisis de resultados

Para el caso de la tecnologia 1, tal como lo indica la Figura 3.6, los errores
basados en la diferencia del rendimiento simulado con el rendimiento experimental son
bastante pequefios, ubicandose entre 0,71% a 2,40%. El promedio de los errores con su
respectiva desviacion estandar es 1,25 + 0,60%, la desviacion al ser pequefia indica que
los rendimientos simulados no siguen tendencias atipicas, sino que estan muy proximos

a la media.

En la tecnologia 0, al igual que con la tecnologia 1, no se realizaron ajustes para
los casos de flujos de vapor, ya que también pudieron ser extrapolados para los flujos de

vapor bajo, por ende, no fue necesario variar parametros, Unicamente realizar los
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cambios necesarios en “Duty” y Holdup, que se conocen que varian debido a la
alimentacion que cambia en cada caso.

Los errores obtenidos en la tecnologia O (Ver Figura 3.9), se ubicaron entre 0,96%
a 2,69%. El promedio de los errores con su respectiva desviacion estandar es 1,71 £
0,78%, por lo que se aprecia que el ajuste fue bastante cercano a la realidad de manera

experimental ya que los errores son relativamente pequefios.

Al comparar ambas tecnologias, se puede notar que la tecnologia O tiene un error
minimo y maximo [0,96%-2,69%], mayor que la tecnologia 1, y de manera general por
medio de la media de los errores, claramente se distingue una mejor aproximacion al
caso de estudio real cuando se simula con los datos de la tecnologia 1. Por ultimo, la
desviaciéon de la media es mas pequefia en dicha tecnologia, lo que da un preambulo a
que la replicabilidad de los resultados va a ser mas aproximada que en la tecnologia 0

ya que no va a alejarse de la tendencia marcada por los experimentos.

El tener una mejor precision en los resultados de la tecnologia 1 probablemente
se deba al disefio y montaje del equipo real dentro de la planta ya que ambas tecnologias
al contener diferencias en su configuracion interna, es decir, variaciones en la estructura
mecdnica y criterios de disefio usados en los equipos al momento de su construccion,
dando paso a que los resultados difieran. No obstante, la validacion fue satisfactoria para

ambas tecnologias, y para flujos de vapor sea alto o bajo.

Dado que menor error presento la tecnologia 1, para el caso de desarrollar un
analisis de sensibilidad se podria emplear los casos de flujo de vapor bajo (Caso 2 y
Caso 3) ya que presentaron la mejor aproximacion en el rendimiento experimental y por

ende los errores méas bajos.
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CAPITULO 4

4. CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

Conclusiones

Durante este trabajo se ha podido desarrollar la metodologia necesaria para
generar una simulacion del proceso de destilacion por arrastre de vapor del aceite

esencial Ylang Ylang con el proposito de obtener el rendimiento de este.

El estudio se ha realizado en el software de simulacién de procesos quimicos,
Aspen Plus V12. Dentro del mismo se opt6 por emplear el bloque de simulacion conocido
como “BatchSep” el cual corresponde a un bloque que representa el proceso de
destilacion batch y que fue adaptado para que sea capaz de reproducir la obtencién de

aceites esenciales.

El BatchSep fue seleccionado ya que permite la simulacion en estado transitorio
y ademas es posible agregar materiales sdlidos en la alimentacién, las cuales son dos
caracteristicas inherentes de la destilacion por arrastre de vapor. A mas de lo indicado
anteriormente, el BatchSep contenia la corriente de aceite de entrada, la humedad de
las flores representada como una corriente de agua liquida, y el vapor que se inyecta en
el proceso real, solo que en este caso el cambio de estado liquido-vapor se desarrollaba
dentro del llamado “Pot” del bloque. Las condiciones del proceso fueron tomadas del

proceso real, como temperatura, presion y flujos masicos de vapor.

Dado que algunos parametros del BatchSep no se presentan dentro del proceso
real de destilacion fue necesario estimarlos empleando valores bibliogréficos con el fin
de complementar los requerimientos del software. Parametros como Reflux, Holdup y
Humedad se recopilaron de investigaciones en las cuales enunciaban rangos posibles
en los que pueden variar ya que no se pueden definir con un valor fijo, por lo cual dentro
de la simulacién fueron variados acorde a la obtencion de una cromatografia simulada

cercana a la original, y también los rendimientos aproximados a la experimentacion.
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Al calcular los rendimientos por medio del BatchSep se obtuvieron resultados
favorables tanto para la tecnologia 0 y 1, especificamente para los casos cuando se
tienen flujos de vapor altos. Para el caso de los flujos de vapor bajos, fue necesario un
ajuste distinto de Holdup, el resto de las condiciones se mantuvieron iguales. Tal como
lo muestran los gréaficos de errores, la tecnologia que es mejor representada por el bloque
de simulacion propuesto es la 1, mientras que la tecnologia 0, si bien se aproximaba de

manera muy cercana, tuvo mayor variabilidad entre los errores de sus casos.

Gracias a la validacion satisfactoria realizada en el esquema de simulacion, se
podra desarrollar el andlisis de sensibilidad del proceso dentro del mismo simulador,
mediante la metodologia planteada para las variables: holdup, reflux, humedad, nimero
de etapas y flujos de vapor. Con este analisis se busca conocer la influencia que tienen
las variables antes mencionadas en el rendimiento final en la destilacion por arrastre de
vapor y también con el resto de variables calculados, dando la posibilidad de mejorar el

proceso comprendiendo las variables que inciden en gran medida dentro del proceso.

Recomendaciones

Es recomendable emplear el estudio realizado para un posterior analisis de
sensibilidad de las 5 variables que se han identificado que se pueden modificar en el
sistema. También es posible realizar la optimizacion del proceso con el fin de conocer
las mejores condiciones a las que debe operar el equipo ya sea con un fin de incrementar

el rendimiento o disminucion de consumo energético.

Con respecto a las aproximaciones realizadas, se recomienda en la medida de lo
posible, obtener una caracterizacion mas certera de los componentes de la materia
vegetal para que puedan ser agregados como soélido dentro del simulador ya que fue un
dato bibliografico el cual podria ser obtenido de la propia flor de Ylang Ylang. Asi mismo,

la humedad de las flores se podria obtener con ayuda de una termobalanza de manera
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experimental para que pueda ser un dato fijo real y no una aproximacion de otras flores

gue se usan en la destilacion de aceites esenciales.
Se podria explorar las distintas formas que tiene el BatchSep para configurar su

sistema de destilacion, incluyendo dimensiones y geometria de la olla e incluso del
condensador, ya que podria ser una via alterna al disefio del bloque con otro enfoque.
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