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Resumen
El presente trabajo evalta la produccion de furfural a partir de cascarilla de arroz mediante
hidrolisis &cida, utilizando herramientas de modelado y simulacion en Python. Esta investigacion
aborda la gestion sostenible de los residuos agroindustriales en Ecuador, donde la cascarilla de
arroz posee un alto potencial econémico y ambiental. La metodologia incluye la recopilacion de
datos experimentales, el desarrollo de un modelo cinético para describir las reacciones
involucradas y la implementacion de simulaciones para determinar las condiciones adecuadas del
proceso. Los parametros criticos evaluados fueron la concentracion de acido, la temperatura y el
tiempo de reaccion, validando los resultados con estudios previos. Se realizé un analisis estadistico
mediante un disefio experimental y superficie de respuesta, complementado con evaluaciones
tecno-econdmicas y ambientales. Los resultados indican que la produccion de furfural puede
maximizarse a 160 °C, con una concentracion de acido sulfurico de 0.33 M y un tiempo de reaccién
de 30 minutos, logrando un rendimiento del 56.79%. Ademas, el analisis ambiental sugiere que el

uso de cascarilla de arroz contribuye a la economia circular y reduce las emisiones de CO,.

Palabras Clave: Rendimiento, Modelo Cinético, Condiciones Optimas, Residuo.



Abstract

This study evaluates the production of furfural from rice husk through acid hydrolysis,
using modeling and simulation tools in Python. This research addresses the sustainable
management of agro-industrial waste in Ecuador, where rice husk represents a resource with high
economic and environmental potential. The methodology includes the collection of experimental
data, the development of a kinetic model to describe the reactions involved, and the
implementation of simulations to determine the appropriate process conditions. Critical
parameters such as acid concentration, temperature, and reaction time were evaluated, validating
the results with previous studies. A statistical analysis was conducted using experimental design
and response surface methodology, complemented by techno-economic and environmental
assessments. The results indicate that furfural production can be maximized at 160 °C with a
sulfuric acid concentration of 0.33 M and a reaction time of 30 minutes, achieving a yield of
56.79%. Additionally, the environmental analysis suggests that using rice husk as raw material

contributes to the circular economy and reduces CO: emissions.

Keywords: Yield, Kinetic Model, Optimal Conditions.
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Capitulo 1



1. Introduccién

La investigacion se enfoca en la evaluacion de la produccion de furfural a partir de la
cascarilla de arroz mediante hidrdlisis &cida. En Ecuador, la cascarilla de arroz es un subproducto
generado en grandes volimenes por la agroindustria, y su gestién inadecuada ocasiona problemas
ambientales significativos, tales como la contaminacion del suelo y la emision de gases
contaminantes. Pese a su potencial como fuente de materias primas de valor agregado, la falta de
estrategias eficientes para su aprovechamiento representa un desafio. Este estudio plantea
transformar este residuo en furfural, un compuesto quimico valioso, evaluando la viabilidad de un
proceso mejorado mediante simulacion.

El objetivo general de este proyecto es valorar el proceso de produccion de furfural a partir
de cascarilla de arroz mediante hidrolisis acida, aplicando herramientas de modelado y simulacion
en Python para mejorar la eficiencia del rendimiento.

Esta investigacion resulta relevante debido a la necesidad de soluciones sostenibles en el
manejo de residuos agroindustriales en Ecuador. La transformacion de la cascarilla de arroz en
furfural no solo propone un uso innovador y econdémico de un residuo abundante, sino que también
apoya el modelo de economia circular. La produccion de furfural ofrece multiples aplicaciones
industriales en sectores como el quimico, farmacéutico y de biocombustibles, lo que contribuye a
diversificar la economia ecuatoriana y generar valor agregado en la agroindustria (Rojas-Gonzalez
etal., 2019).

Para el desarrollo de este estudio y lograr el objetivo planteado, se empleara el analisis de
superficie de respuesta (ASR) para la determinacion de las condiciones de operacion éptimas. Sin
embargo, su aplicacién requiere de diversas técnicas estadisticas. Las cuales son, el disefio de
experimentos, en base a las variables de operacion consideradas, y regresion lineal. Por otro lado,

se realizara la validacion experimental del proceso con las condiciones obtenidas del ASR.



1.1 Descripcion del Problema

La cascarilla de arroz es un subproducto agroindustrial generado en grandes volumenes en
paises con fuerte produccion agricola, como Ecuador, donde el sector agroalimentario representa
el 15% del Producto Interno Bruto (P1B) (FAO, 2024). Este residuo, resultante del procesamiento
del arroz, a menudo es desechado de manera ineficiente, contribuyendo a problemas ambientales
significativos. La falta de gestion adecuada, tecnologia y el desperdicio de recursos impiden
aprovechar todo su potencial como fuente renovable.

Una caracteristica destacada de la cascarilla de arroz es su alto contenido de hemicelulosa,
convirtiéndola en una materia prima prometedora para la produccién de furfural, una plataforma
quimica usada en diversas industrias (Aguiar et al., 2022) .Sin embargo, los procesos actuales de
produccion de furfural mediante hidrdlisis acida presentan importantes desafios técnicos, como la
baja eficiencia de conversion, la formacion de subproductos no deseados, entre otros.

Estos obstaculos técnicos limitan la viabilidad industrial de la conversion de la cascarilla
de arroz en furfural, lo que a su vez imposibilita el desarrollo de soluciones sostenibles para el
manejo de este residuo. En Ecuador, donde la agroindustria es clave para el desarrollo econdmico,
el desaprovechamiento de estos desechos afecta tanto a los productores como al medio ambiente,
perpetuando una problematica que podria mitigarse. (Santos et al., 2018)

La necesidad de desarrollar un proceso eficiente que maximice la conversion de la
cascarilla en furfural es critica para hacer viable este enfoque. En este contexto, la simulacion del
proceso de hidrdlisis acida se presenta como una herramienta util para evaluar los factores clave
que impactan su rendimiento, como: concentracion del &cido empleado, temperatura y tiempo de
reaccion. ldentificarlos permitiria mejorar el proceso, y reducir subproductos no deseados,
posibilitando un aprovechamiento sostenible de la cascarilla de arroz en aplicaciones industriales
de alto valor agregado. Ademas, que permitiria el fortalecimiento del sector agroindustrial,

creando nuevos empleos y fomentando una mayor sostenibilidad econémica (Ponce, 2016).



1.2 Justificacion del Problema

El proyecto aborda una problematica significativa en Ecuador, donde la cascarilla de arroz,
un subproducto agroindustrial, es generado en grandes volimenes y su manejo inadecuado tiene
un impacto ambiental considerable. La falta de estrategias eficientes para aprovechar estos
residuos contribuye a la degradacion del entorno y desperdicia un recurso con gran potencial
econdmico.

En términos de sostenibilidad, la transformacion de la cascarilla de arroz en furfural, un
compuesto quimico clave en diversas industrias representa una oportunidad para reducir el impacto
ambiental negativo generado por la acumulacion de estos residuos. El proceso de hidrolisis &cida
permite la obtencion de furfural a partir de biomasa lignoceluldsica como la cascarilla de arroz,
debido a su alto contenido de hemicelulosa, lo que la convierte en una materia prima ideal para
este proposito (Rojas-Gonzélez et al., 2019). Sin embargo, los desafios técnicos actuales, como la
baja eficiencia de conversion y la formacién de subproductos no deseados, limitan la viabilidad de
este proceso a nivel industrial (Bariani et al., 2021).

Ademas de lo antes expuesto, el proyecto también cobra relevancia en el contexto de la
economia circular, un modelo econémico que busca el aprovechamiento maximo de los recursos
y laminimizacidn de residuos. La utilizacién de la cascarilla de arroz para la produccion de furfural
no solo aborda la problematica del manejo de residuos, sino que también fomenta la creacion de
nuevos productos de alto valor afiadido, contribuyendo a la sostenibilidad del sector agroindustrial
en Ecuador (National Geographic, 2022). Al implementar un proceso mas eficiente a través de
simulaciones, esta investigacion puede fortalecer la agroindustria, creando empleo, mejorando la
gestion de residuos y reduciendo el impacto ambiental negativo.

En adicion, la obtencion de furfural es estratégica para diversas industrias como la quimica,
la farmacéutica y la produccion de biocombustibles, ampliando las aplicaciones de este

subproducto y promoviendo una economia mas diversificada y sostenible en Ecuador (Rojas-



Gonzélez et al., 2019) . Esta investigacion también contribuird a la generacion de conocimiento
técnico que puede ser aplicado en otros contextos agricolas y agroindustriales, mejorando la

gestion de residuos y favoreciendo el desarrollo de tecnologias mas limpias y eficientes.

1.3 Objetivos

1.3.1 Objetivo general

Valorar el proceso de produccion de furfural a partir de cascarilla de arroz mediante
hidrolisis &cida, aplicando herramientas de modelado y simulacion en Python para mejorar

el rendimiento.
1.3.2 Objetivos especificos

1. Identificar las condiciones 6ptimas de operacion para la conversion de furfural mediante la
simulacion del proceso de hidrolisis acida de cascarilla de arroz, utilizando Python.

2. Analizar el impacto de los parametros de operacion: concentracion de &cido, temperatura y
tiempo de reaccion, sobre el rendimiento, a partir de los resultados de la simulacion.

3. Validar las condiciones de operacién identificadas mediante un anéalisis comparativo con los

resultados reportados en estudios previos.

1.4 Marco tedrico

1.4.1 Furfural a partir de cascarilla de arroz

El furfural, cuyas propiedades fisicas se detallan en la Tabla 1, es un compuesto quimico
valioso que se produce a partir de la hidrolisis y deshidratacion de biomasa lignocelulésica en un
medio acido. Este compuesto es ampliamente utilizado como precursor en la fabricacion de
productos quimicos industriales, tales como biocombustibles, resinas, disolventes y aditivos (Sun
et al., 2020). El proceso de produccion de furfural implica la despolimerizacion de hemicelulosa a
altas temperaturas, donde los residuos agricolas ricos en hemicelulosa se convierten primero en

pentosas, que posteriormente se deshidratan para formar furfural. Entre las materias primas



utilizadas se encuentran residuos como mazorcas de maiz, pajas y cascarillas de arroz (Yong et al.,
2022).
Tabla 1

Propiedades fisicas del furfuraldehido

Parédmetros Datos

Peso molar (g/mol) 96.08
Densidad a 20°C (g/mL) 1.16

Punto de ebullicion (°C) 161.7
Punto de fusion (°C) -36.5

Presion Critica (MPa) 5.502
Temperatura Critica (°C) 397
Solubilidad a 25 °C en agua 8.3
Densidad de vapor 3.3
Viscosidad a 25°C (mPa s) 1.49

Nota. Las propiedades fisicas del furfural, como su solubilidad y viscosidad, son fundamentales
para entender su comportamiento en procesos industriales, especialmente en aplicaciones
quimicas. Obtenida de (Yong et al., 2022).

La biomasa lignocelul6sica, compuesta principalmente por celulosa, hemicelulosa y
lignina, se presenta como una alternativa sostenible al uso de recursos fosiles en la industria
quimica (Yu M. etal., 2020). La hemicelulosa, uno de los principales componentes de esta
biomasa, contiene xilano, un polimero que, mediante hidrolisis acida, puede convertirse en xilosa
y posteriormente en furfural (Santos et al., 2018).

Entre los materiales lignoceluldsicos, la cascarilla de arroz es especialmente adecuada para

la produccién de furfural debido a su composicion quimica: 16-18% de hemicelulosa, 37.1% de



celulosa y 24.1% de lignina (Yong et al., 2022). Este subproducto del procesamiento del arroz,
que representa entre el 20-25% del peso seco del grano, esta disponible en grandes cantidades a
nivel mundial, lo que lo convierte en un recurso ideal para la generacion de compuestos quimicos
de alto valor. Su uso no solo proporciona una solucion ecoldgica al manejo de residuos, sino que

también genera oportunidades econdmicas en sectores industriales clave (Kasangana et al., 2022).
1.4.2 Proceso de sintesis de furfural

La produccién de furfural a partir de biomasa lignocelulésica, como la cascarilla de arroz,
se lleva a cabo en tres etapas principales: pretratamiento, etapa reactiva y purificacion. Estas
etapas son interdependientes y determinan, en conjunto, la eficiencia del proceso de produccion.

Pretratamiento

En la primera etapa, el pretratamiento tiene como objetivo descomponer la estructura
compleja de la biomasa, facilitando el acceso de los catalizadores &cidos a la hemicelulosa y
mejorando la liberacion los xilanos. Entre los métodos de pretratamiento més utilizados se
encuentran los procesos hidrotermales, explosion de vapor, uso de acidos diluidos y tratamiento
alcalino (Ahn et al., 2024). Otros pretratamientos incluyen la ozondlisis, que ha demostrado ser
eficaz para degradar selectivamente la lignina sin afectar la celulosa ni la hemicelulosa, facilitando
asi la posterior hidrolisis (Travaini et al., 2016). Por otro lado, la explosion vapor con amoniaco
también ha sido efectiva en la produccion de furfural, segin Behera et al., (2014).

Etapa reactiva

En la etapa reactiva, se emplea un medio acido para catalizar dos reacciones clave:
hidrolisis y deshidratacion. Durante la hidrolisis, la hemicelulosa se descompone en xilosa, que
posteriormente es deshidratada para producir furfural. Este proceso es catalizado principalmente
por acidos minerales como H,S0,, HCl, HNO; o H;PO,, que son econdmicos, pero generan

desafios ambientales debido a la dificultad de eliminar los residuos acidos (Yu M. et al., 2020).



Ademaés, segun indican Ahn etal (2024) , Yong et al (2022) y Bariani et al (2021), la
temperatura, la concentracion de &cido y el tiempo de reaccion son variables clave que afectan el
rendimiento de furfural. Y que definir los valores 6ptimos para estas variables presenta un desafio

a nivel de laboratorio, lo cual limita la adopcidn de este proceso a escala industrial.

Figural

Producto y subproductos generados durante la etapa reactiva
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Nota. La imagen muestra la hidrolisis de dos de los componentes principales de la paja de arroz,
la hemicelulosa y la celulosa, los cuales, se degradan a productos de alto valor como lo son el
Furfural y el HMF. Obtenida de (Amiri et al., 2010).

Por su parte, Amiri et al (2010), destaca el uso de sistemas bifasicos en esta etapa del
proceso, con la finalidad de evitar reacciones secundarias con el furfural que disminuyan su
rendimiento. Estos sistemas utilizan solventes organicos, como tetrahidrofurano, tolueno o
pentilbenceno, que ayudan a extraer el furfural durante la reaccion, evitando su degradacion. La
cual ocurre como efecto de su fraccionamiento en sustancias mas simple o reacciones secundarias
con productos derivados de la hidrolisis de celulosa. Esta situacion se muestra en las Figuras 1y

2.



Purificacion

La ultima etapa del proceso es la purificacion del furfural, que generalmente se realiza
mediante destilacion. Sin embargo, este procedimiento presenta dos grandes desafios. En primer
lugar, la solucion de furfural suele ser muy diluida debido al alto contenido de agua, lo que aumenta
el consumo energético. En segundo lugar, a medida que la concentracion de furfural alcanza
aproximadamente el 35.5% w/w, se forma un azedtropo que dificulta su separacion.

Para superar esta limitacion Yong etal., (2022) sugiere, el empleo de la destilacion
azeotropica, que permite una separacion mas eficiente. Alternativamente, los sistemas bifasicos
también son Utiles en esta etapa, ya que evitan la formacion de azebtropos y facilitan la extraccion

del furfural mediante destilacién simple (Contreras-Zarazua et al., 2022).
1.4.3 Etapas reactiva y condiciones de operacion

La sintesis de furfural a partir de cascarilla de arroz se lleva a cabo mediante dos reacciones
fundamentales. Sherif etal., (2021), explica que primero, se realiza la hidrdlisis de las
hemicelulosas presentes en la cascarilla, principalmente del xilano, que se convierte en xilosa.
Posteriormente, la xilosa se somete a un proceso de deshidratacién catalizado para transformarse
en furfural. Esta secuencia de reacciones se observa en la Figura 2. El éxito de este proceso
depende en gran medida de la correcta identificacion de las condiciones dptimas para cada

reaccion, ya que estas influyen directamente en el rendimiento final.



Figura 2
Reaccidn de hidrdlisis &cida de celulosa y hemicelulosa
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Nota. La figura detalla las reacciones quimicas que ocurren durante la hidrdlisis y deshidratacion
de celulosa y xilano, destacando los productos principales y los subproductos generados. Obtenida
de (Yu M. et al., 2020).

Condiciones 6ptimas de la hidrdlisis

Segln Kasangana et al., (2022), es posible obtener un rendimiento de xilosa del 80.8% a
121 °C, con una concentracion de &acido sulfarico del 1.8% y un tiempo de reaccion de 41.4
minutos. Por su parte, Suxia et al., (2012) reporta un rendimiento del 97.89% de xilosa a 110 °C,
con una concentracion de acido del 2.5%, un tiempo de reaccion de tres horas y una relacion
biomasa-solvente de 1:8, lo cual sugiere que el proceso de extraccion de xilosa puede llevarse a
cabo a temperaturas y concentraciones de acido moderadas. Estos resultados sugieren que es
posible obtener altos rendimientos de xilosa bajo condiciones moderadas de temperatura y
concentracion de acido, lo que favorece la eficiencia energética del proceso.

Condiciones 6ptimas de produccion de furfural

En procesos de produccién de furfural de una sola etapa, donde las reacciones de hidrdlisis
y deshidratacién ocurren simultaneamente en una unica unidad, las condiciones de operacion
suelen ser mas severas. Normalmente, las temperaturas varian entre 180 y 230 °C, con tiempos de

reaccion de 10 a 105 minutos, y se emplean concentraciones de acido sulfurico de 0.05% a 3% en



peso. Ademas, se ha demostrado que la incorporacion de técnicas adicionales, como el uso de
ultrasonido, mejora la conversion de hemicelulosa en furfural (Bizzi et al., 2019).

En el caso especifico de la cascarilla de arroz, Bariani etal., (2021) identificaron
condiciones 6ptimas para maximizar el rendimiento de furfural. Este estudio reporté un
rendimiento equivalente al 6.0% del peso de la cascarilla seca (55% del rendimiento teorico) al
operar a 200 °C, con una concentracion de acido sulfurico de 0.10% y un tiempo de reaccion de
40 minutos. Los resultados indicaron que el rendimiento de furfural aumenta gradualmente al
incrementar la temperatura, la concentracion de acido o el tiempo de reaccion, pero solo hasta un
punto critico. Superar este umbral conduce a una disminucion del rendimiento debido a la
aparicion de reacciones secundarias que degradan el furfural formado.

Limitaciones y formacién de subproductos

A temperaturas elevadas, concentraciones de acido més altas o tiempos de reaccion
prolongados, el furfural generado comienza a descomponerse, promoviendo la formacion de
acidos secundarios como el acético, formico y levulinico (Suxia et al., 2012). Estos subproductos
se incrementan bajo condiciones de tratamiento mas agresivas, lo que sugiere que el uso de
condiciones extremas promueve la degradacion del furfural en productos secundarios no deseados,
limitando asi el rendimiento general. Este comportamiento sugiere que condiciones de reaccion
extremas no solo reducen el rendimiento de furfural, sino que también incrementan la formacion
de productos secundarios, afectando negativamente la viabilidad econdémica y técnica del proceso.

En conclusion, la sintesis de furfural a partir de cascarilla de arroz requiere un balance
delicado entre las condiciones operativas para garantizar altos rendimientos y reducir la formacion
de subproductos. Si bien temperaturas mas elevadas o concentraciones de dcido mayores pueden
mejorar inicialmente la conversion de xilosa a furfural, condiciones excesivamente severas

promueven reacciones de degradacion que disminuyen la eficiencia del proceso. Por lo tanto, la



identificacion de parametros Optimos, como se observa en los estudios mencionados, resulta

esencial en este proceso.
1.4.4 Rol de las simulaciones

Las simulaciones computacionales desempefian un papel crucial en la mejora de procesos
quimicos, como la produccion de furfural. Herramientas como Python permiten modelar y simular
las condiciones de operacion, evaluando mdltiples variables simultdneamente para identificar
combinaciones Gptimas de temperatura, concentracion de &cido y tiempo de reaccion. Ademas, las
simulaciones reducen la necesidad de experimentacion fisica, lo que ahorra tiempo y recursos,
mientras minimizan los riesgos asociados al escalamiento industrial.

Estudios como el de Ahn etal., (2024) han demostrado como los anélisis basados en
modelos matematicos y simulaciones pueden predecir el rendimiento de furfural bajo diferentes
escenarios operativos. La integracion de estos enfoques en este proyecto permitira validar las
condiciones éptimas propuestas y garantizar la viabilidad del proceso antes de su implementacion

a escala industrial.



Capitulo 2



2. Metodologia.
2.1 Mecanismo de reaccion

La determinacion del mecanismo de reaccion es esencial para comprender las rutas
moleculares y los factores que influyen en la formacion de productos deseados, como el furfural,
y productos indeseados. Mas alla de describir las reacciones involucradas, el analisis de estas rutas
constituye una herramienta clave para proponer modelos cinéticos que permitan ajustarse de
manera precisa a los datos experimentales.

En este contexto, se propone como base el mecanismo desarrollado por (Krzelj etal.,
2020),dado su éxito en describir la deshidratacion de xilosa bajo condiciones experimentales
controladas de alta acidez (0.1 M a 2.0 M de &cido sulflrico) y temperaturas elevadas (120 °C a
160 °C). Este mecanismo incluye tres pasos fundamentales:

1. Conversion de xilosa (X) a intermediarios (I).

2. Formacion de furfural (F) y productos de degradacion primaria (D1) a partir de los
intermediarios.

3. Degradacion secundaria de furfural a un producto final indeseado (D2).

Una caracteristica clave de este modelo es la consideracion de la dependencia cuadratica
de las constantes cinéticas respecto a la concentracion de iones hidronio (H;0%), especialmente
relevante en condiciones de alta acidez (> 1 M). Ademas, se destaca el papel de los intermediarios
de reaccion, cruciales para explicar la pérdida de selectividad hacia furfural en determinadas
condiciones experimentales.

Este mecanismo se propone como la base para el desarrollo de un modelo cinético robusto
gue no solo describa las rutas de reaccién observadas, sino que también se ajuste de manera
confiable a los datos experimentales disponibles. De este modo, proporciona una herramienta
integral para maximizar la formacion de furfural mientras minimiza la generacion de productos

indeseados, mejorando asi la eficiencia y selectividad del proceso.



2.2 Obtencion de datos experimentales

Con el proposito de desarrollar un modelo cinético acorde con el mecanismo de reaccion
de deshidratacion de xilosa, fue necesario determinar las constantes cinéticas asociadas a cada
reaccion involucrada. Estas constantes incluyen la velocidad especifica de reaccion (k), el orden
de reaccion (n), la energia de activacion (E,) Yy el factor pre-exponencial (4). Generalmente,
estos parametros se obtienen mediante ensayos experimentales en los que se varian las condiciones
de temperatura, concentracién del catalizador acido y tiempo de reaccion.

Mediante revision bibliografica se recopilaron datos experimentales relevantes del estudio
desarrollado por Krzelj et al., (2020). Este articulo proporciona un modelo cinético validado para
la deshidratacion de xilosa bajo un rango de concentraciones de acido (0.1 M a 2.0 M) y
temperaturas (120 °C a 160 °C).

El articulo present6 los resultados experimentales en formato gréfico, incluyendo:

1. Gréficos de conversion de xilosa en funcion del tiempo.
2. Gréficos derivados del método integral para reacciones de primer orden.
3. Gréficos de constantes de velocidad (k) frente a la concentracion de iones hidronio

(H30™).

Dado que los datos no se presentaron en formato tabular, se utilizaron herramientas graficas
para su extraccion. Y para minimizar la incertidumbre, se verifico la coherencia de los datos
extraidos mediante la comparacion de tendencias en los diferentes gréaficos.

Cada grafico incluia representaciones para cuatro temperaturas de reaccion (120 °C, 130
°C, 140 °C y 150 °C) y cinco concentraciones de acido sulfarico (0.1 M, 0.3 M,05M,1 My 2
M), diferenciadas por colores como se observa en la figura 3. Esta estructura permitié organizar

los datos experimentales de forma sistematica, con un total de 20 conjuntos de datos por gréafico.



Figura 3

Conversion de xilosa (X) a furfural (F) y subproductos
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Nota. EI gréfico muestra la conversion de xilosa (X) en funcién del tiempo para diferentes
concentraciones de acido sulfarico (H,S0,) a una temperatura de 160 °C y una concentracion
inicial de xilosa de 0.069 M. Los simbolos representan las concentraciones de furfural (F): estrella

para 0.00 M, circulo para 0.01 My triangulo para 0.02 M. Adaptado de (Krzelj et al., 2020).
2.3 Determinacién de parametros cinéticos

A partir de los datos experimentales recopilados del estudio de Krzelj et al. (2020), se
procedio a determinar los parametros cinéticos asociados al mecanismo de deshidrataciéon de
xilosa, el cual se presenta en la figura 4. Este proceso se basé en el uso de modelos cinéticos
establecidos y herramientas gréficas, alineados con las condiciones experimentales descritas en el

articulo.



Figura 4

Esquema del mecanismo de reaccién para la deshidratacion de xilosa.

Nota. El esquema muestra el mecanismo de conversion de xilosa (X) en furfural (F) mediante un
intermedio (I), acompafiado de reacciones competitivas que generan los subproductos (D1)
y (D2). Las constantes de velocidad (ky, k;, kg;, kr) determinan la selectividad del proceso.
1. Conversion de Xilosa a Intermediario de reaccion

La primera etapa del mecanismo presentado en la figura 1, corresponde a la generacion del
intermediario (1) a partir de la xilosa (X). Esta reaccion, representada por la ecuacion (2.1), se
describié mediante un modelo cinético de primer orden, cuya ley de velocidad se encuentra

expresada en la ecuacion (2.2).

Lk @.1)
ax 2.2
he= o = —kylX] 22)

Con los datos obtenidos de los graficos de conversion versus tiempo presentes en el articulo
de referencia, se aplico el método integral para ajustar los datos experimentales al modelo de
primer orden, que esta representado por la ecuacion (2.3) en términos de concentracion y por la

ecuacion (2.4) en terminos de conversion, y que se obtiene de la integracion de la ecuacion (2.2).



. 7 . 1 . . .
Este ajuste se llevd a cabo graficandoln (ﬁ) versus tiempo, obteniendo una curva lineal cuya
—4aX

pendiente corresponde a la constante de velocidad ky.

In (%) = kt (2.3)
In (1 —1X> = kt &4

El procedimiento fue repetido para cada combinacién de temperatura y concentracion de
acido, verificando la linealidad mediante coeficientes de correlacion (R > 0.95) y considerando la
posible incertidumbre derivada del método grafico de extraccién de datos.

2. Conversion de Intermediario a Furfural y reaccion de degradacion primaria

Este segundo y tercer paso del mecanismo abarca las siguientes reacciones:

1. Conversion del intermediario (I) a furfural, representada por la ecuacion (2.5) y (2.6).

ILF (2.5)
dl 2.6
n= dt = k1] 26

2. Formacion de un producto de degradacién primaria (D1) a partir de furfural, descrita
por la ecuacion (2.7) y (2.8).
k
I+F—25p, (2.7)

dF (2.8)

=1 = at = —kp[I1[F]

Los valores de k;y kg; fueron obtenidos directamente de los graficos de k frente a la
concentracion de H; 0™, utilizando el método descrito previamente.

3. Segunda reaccion de degradacion de Furfural



El Gltimo paso del mecanismo considera la degradacion secundaria de furfural (F) hacia
un producto indeseado (D), descrita por la ecuacion (2.9) y (2.10), esta ultima es la expresion de
velocidad de reaccion respecto al furfural.

kr (2.9)

F — DZ

re = —kgpF (2.10)
Los datos de los graficos de In ro) versus tiempo, obtenidos del articulo, se ajustaron a
Cr

una reaccion de primer orden representada por la ecuacion (2.3). Las pendientes de las curvas
ajustadas proporcionaron los valores de ky para cada combinacién de concentracion de acido y
temperatura, verificando nuevamente la consistencia del modelo mediante analisis de correlacion.
Tabla 2

Ordenes de reaccion y constantes de velocidad

Etapa Orden de reaccion  Constante de Velocidad Autor del articulo

especifica [min™]

1 1 0.4760 (Krzelj et al., 2020)
2 1 0.6450 (Krzelj et al., 2020)
3 1 5.4000 (Krzelj et al., 2020)
4 1 0.0056 (Krzelj et al., 2020)

Nota. Se muestran los valores de las constantes cinéticas de cada etapa del mecanismo de reaccion,
correspondientes a las condiciones especificas de 0.5 M de &cido sulfarico y 150 °C de temperatura
de reaccion. Datos tomados de (Krzelj et al., 2020).
Energia de activacion (Ea) y factor pre-exponencial (A)

Para determinar estos parametros se utilizo la ecuacion de Arrhenius en su forma

linealizada, dada por la ecuacion (2.11).



Ink) = In(A) ~ E, = (211)

Se generaron graficos independientes para cada combinacién de concentracion y
temperatura, obteniendo valores diferenciados de E, y A. Este enfoque permitio identificar como

estos parametros dependen directamente de la concentracion de iones hidronio (H;01).
2.4 Deduccién del modelo cinético global

El desarrollo del modelo cinético global se basa en la integracion de las expresiones
cinéticas individuales obtenidas para cada etapa del mecanismo de reaccion presentado en la
Figura 4. Este modelo proporciona una representacion matematica que describe la evolucion de
las concentraciones de xilosa (X), intermediario (I), furfural (F) y subproductos (D1 y D) de

manera simultanea, considerando las interacciones y las constantes cinéticas asociadas.
2.4.1 Formulacion del modelo cinético global

La deduccion del modelo global implica combinar las leyes de velocidad para las etapas

elementales, determinando la velocidad neta para cada componente del mecanismo.

e Xilosa
dX
e Intermediario
dl
= = kalX] = kg L] = ke L1 [F] (2.13)
e Furfural
B k1) = ki l11IF) = ke L) (2.14)

dt



e Producto de degradacion primaria (D1)

— = kg [1][F] (2.15)

e Producto de degradacion primaria (D2)

dD,
Tk ke[F] (2.16)

Consideraciones del modelo global
o Se asumié el estado estacionario para el intermediario (I), lo que implica que su

., ;e age . . dl
concentracion no varia significativamente a lo largo del tiempo (E = 0).

o EIl modelo considera dependencias cuadraticas en las constantes cinéticas respecto a la
concentracion de iones hidronio (H;0%), segln lo descrito por Krzelj et al. (2020).
e EIl primer paso del mecanismo es el paso lento, como efecto de que presenta la mayor
energia de activacion segun los resultados de Krzelj et al. (2020).
Expresion cinética global
Combinando las ecuaciones anteriores y resolviendo bajo la suposicién de estado
estacionario para I, se obtiene la expresion cinética global para la evolucion de F, representada por
la ecuacion (2.12).

dF _ kikx[X]  kekp[X][F] [P (2.17)
dt ~ k; + kg [F1  ky + kg [F] F

Esta ecuacidon describe la formacién y consumo de furfural, incluyendo las interacciones

con los intermediarios y las rutas de degradacion hacia los subproductos D1 y Do.



2.5 Simulacién del proceso de produccién de Furfural en Python

La simulacion del modelo cinético de deshidratacion de xilosa se realizo utilizando el
lenguaje de programacion Python, debido a su versatilidad y la disponibilidad de potentes
bibliotecas cientificas como SciPy y NumPy, que permiten la resolucién numérica eficiente de las
ecuaciones diferenciales que describen las reacciones involucradas. El objetivo principal de la
simulacion es explorar el comportamiento de la conversion de xilosa bajo diversas condiciones
experimentales y obtener las mejores condiciones para la maximizacion de furfural y la

minimizacion de productos indeseados, en linea con los objetivos de la tesis.
2.5.1 Implementacion del Modelo en Python

La simulacién en Python se desarrollé utilizando el siguiente enfoque:

e Estructura del Codigo: EI modelo cinético global, derivado como una expresién Unica
gue combina todas las etapas del mecanismo de reaccién (descrito en la Seccion 2.4), fue
implementado como una ecuacién diferencial no lineal. Esta ecuacion describe
simultaneamente la evolucion de las concentraciones de xilosa (X), intermediario (1),
furfural (F) y subproductos (D1 y D) en funcion del tiempo. Las variables del modelo se
estructuraron de la siguiente manera:

e Variable independiente: Tiempo (t), que controla el progreso de la reaccion.

e Variables dependientes: Concentraciones de X, I, F, D1 y D2, concentracion del
acido (iones H;0%), temperatura (T), y constantes cinéticas.

e Constantes: Concentraciones iniciales de los componentes.

e Bibliotecas utilizadas: Para la integracion numérica de las ecuaciones diferenciales, se
emplearon las funciones de integracién disponibles en SciPy, especificamente odeint
(integrador de ecuaciones diferenciales ordinarias). En adicién, se utiliz6 NumPy para la
manipulacion de matrices y la implementacion de los calculos matematicos necesarios,

como las dependencias cuadraticas de las constantes cinéticas con respecto a la



concentracion de iones hidronio. Por otro lado, las graficas se generaron utilizando la
libreria matplotlib, proporcionando una visualizacion clara de la dinamica de las
concentraciones y el rendimiento del proceso de produccion de furfural.

e Condiciones Iniciales: Las condiciones iniciales del sistema se establecieron a partir de
los datos experimentales. Se considerd una concentracion inicial de xilosa (C,) de 0.069
My las concentraciones de acido sulflrico (H;0%) varian entre 0.1 My 2.0 M, de acuerdo
con las condiciones experimentales reportadas en la literatura. Las temperaturas de
operacion fueron consideradas entre 120°C y 160°C, con valores especificos para cada

simulacion.
2.6 Validacion del modelo cinético propuesto

El modelo cinético implementado en Python fue validado comparando sus resultados con
los datos experimentales reportados por (Krzelj et al., 2020). Para esta validacion, se realizaron
simulaciones replicando las mismas condiciones experimentales descritas en el articulo,
incluyendo la concentracion inicial de xilosa, las temperaturas de reaccion y las concentraciones
de acido. Los rendimientos simulados fueron evaluados en varios puntos temporales especificos y
comparados con los valores experimentales correspondientes, extraidos de graficos presentados
en el articulo. Aunque los gréaficos tienen alta resolucion, su escala es ambigua, lo que introduce
un grado de incertidumbre en la estimacion de los valores. Por esta razon, el criterio de aceptacion
para la validacién del modelo fue ajustado, estableciendo un margen de error maximo permitido

del 15%, a fin de reflejar esta fuente adicional de incertidumbre.

2.7 Disefio de experimentos y analisis estadistico

El disefio experimental tuvo como propdsito obtener el rendimiento de furfural a partir de
la hidrdlisis acida de la cascarilla de arroz, basandose en el estudio de (Bariani et al., 2021). En

dicho articulo, se proporcionaron datos experimentales y graficos que describian el



comportamiento de los parametros criticos de la reaccion, tales como temperatura, tiempo de
reaccion y concentracion de &cido. Estos graficos mostraron la influencia de dichas variables en el
rendimiento de furfural y la formacion de subproductos, lo que permitio establecer un rango de
condiciones operativas. La informacion obtenida se utiliz6 como referencia principal para definir
los pardmetros del modelo de simulacién empleado, asegurando que las condiciones evaluadas
fueran representativas y validadas.

Este proceso implica la descomposicion de los enlaces glicosidicos en la hemicelulosa para
liberar pentosas, que luego se deshidratan a furfural en presencia de &cido. En cuanto al tiempo de
reaccion, se determina cuénto tiempo estan expuestas las pentosas y el furfural producido a las
condiciones reactivas.

En este estudio, se seleccionaron diferentes rangos de tiempo de reaccion y concentraciones
de &cido sulfurico con el objetivo de incrementar la produccion de furfural a partir de cascarilla de
arroz. Para catalizar el proceso, se utilizaron soluciones de acido sulfirico en concentraciones de
0.1 a 2.0 M, asegurando un balance entre la eficiencia en la conversion de pentosas y la
minimizacién de reacciones secundarias que pudieran inhibir la formacion de furfural. Estos
valores fueron escogidos cuidadosamente para evitar la aparicion de subproductos y mantener la
estabilidad del medio &cido durante la reaccion-

Asimismo, se evaluaron tiempos de reaccion de 10 a 90 minutos para analizar su influencia
en la conversion de azucares hacia furfural y en la formacion de compuestos secundarios. Este
rango de tiempos permite determinar el punto éptimo en el que se maximiza el rendimiento de
furfural, evitando tanto reacciones incompletas como la degradacion del producto debido a
exposiciones prolongadas a las condiciones del reactor.

La combinacidn de estos parametros permitio establecer un entorno de reaccion controlado
que favorece la produccion de furfural, proporcionando una base sélida para evaluar posibles

ajustes y mejorar las condiciones del proceso en futuras aplicaciones industriales. En este estudio,



se emplearon dos disefios factoriales: uno de 3x3x2 para la serie A y otro de 5x3x3 para la serie
B.

En la serie A, se utilizaron Gnicamente dos niveles de concentracion de acido, mientras que
en la serie B se incluyeron cinco niveles de temperatura y tres niveles de concentraciéon, lo que
permitié una evaluacion mas precisa de las interacciones entre temperatura y concentracion dentro
de un conjunto mé&s especifico de condiciones. Estas series de experimentos se muestran en la
Tabla 3 y Tabla 4, respectivamente. Este enfoque favorecié un control mas estricto de las
combinaciones experimentales, enfocandose en las variaciones dentro de rangos méas delimitados.
De esta manera, se logrd un andlisis méas detallado del impacto de cada nivel de temperatura en el
comportamiento del sistema experimental, contribuyendo a una mejor comprension del proceso y

al incremento del rendimiento de furfural.

Tabla 3
Serie A
Variables Nivel 1° Nivel 2° Nivel 3°
Tiempo [min] 30 60 90
Temperatura [°C] 160 170 180
Concentracion del - 1 2

acido sulfarico [M]

Tabla 4
Serie B
Variables Nivel 1° Nivel 2° Nivel 3° Nivel 4° Nivel 5°
Tiempo [min] 30 60 90 - -

Temperatura [°C] 160 170 180 190 200




Concentracion del 0.1 0.3 0.5 - -

acido sulfarico [M]

Para el analisis de los resultados experimentales, se emple6 la Metodologia de Superficie
de Respuesta este método permite modelar y aumentar el rendimiento de furfural, ajustando una
funcion matematica que describe la relacion entre las variables independientes y dependientes.
Incluyendo:

e Andlisis de varianza (ANOVA), para evaluar el impacto de cada variable y sus
interacciones sobre el rendimiento de furfural.

e Analisis de regresion el cual se aplicod mediante el método de eliminacion hacia atras, para
el desarrollo un modelo matematico que sea robusto y estadisticamente significativo para
cada serie de experimentos.

o Identificacion de las condiciones 6ptimas para maximizar el rendimiento.

e Validacion de las condiciones éptimas a través de la comparacion con los resultados
obtenidos de estudios previos.

Para la aplicacion de cada uno de estos métodos estadisticos se emple6 Python, en donde
librerias como pandas, statsmodels.api, y sklearn. metrics fueron esenciales para el desarrollo del
cbdigo de programacion.

Por otro lado, para desarrollar el anélisis tecno-econémico y ambiental descrito a
continuacion, se llevd a cabo una simulacion en Aspen Plus, basada en el proceso descrito por
(Sherif et al., 2021). Esto se realizo con el objetivo de determinar los consumos de agua y energia

requeridos por el proceso de sintesis bajo las condiciones 6ptimas de operacion identificadas.
2.8 Analisis tecno-econdémico

Se plante6 una evaluacion preliminar basada en parametros estandar de procesos quimicos

y datos obtenidos de literatura cientifica relevante. Este analisis buscé determinar la viabilidad



economica de la produccion de furfural a partir de cascarilla de arroz. Se consideraron factores
clave como los costos de inversion, operacién y mantenimiento, asi como los ingresos potenciales
derivados de la comercializacion del furfural y la valorizacion de subproductos.

Para el andlisis econémico, se empled la herramienta CAPCOST. Esta herramienta
permitié calcular los costos de los equipos principales en funcion de sus capacidades y
especificaciones operativas, ademas de considerar factores como instalacion, servicios auxiliares,
tuberias y costos indirectos (Turton et al., 2018). Con base en los datos obtenidos de la simulacion
del proceso en Aspen Plus, detallada en el articulo de (Sherif et al., 2021), se determinaron los
tamarfios y capacidades de los equipos requeridos para la produccién de furfural. Posteriormente,
CAPCOST se utiliz6 para generar una estimacion detallada del costo total de inversion y los costos

anuales de operacion, lo que permitio integrar estos datos para evaluar su viabilidad.
2.9 Analisis ambiental

Para evaluar el impacto ambiental de la produccion de furfural a partir de la cascarilla de
arroz, se utilizé la herramienta Ecochain, que permite realizar analisis de ciclo de vida basados en
datos estandarizados de bases de datos reconocidas, como Ecoinvent v3.9.1. Este enfoque permitié
modelar cada etapa del proceso, incluyendo materias primas, transporte, produccion y el fin de
vida, considerando factores como las emisiones de CO: que se generan en cada etapa del proceso
y el consumo energético. Segun estudios previos, la quema directa de biomasa, como la cascarilla
de arroz, genera aproximadamente 1.47 kg de CO: por kilogramo (Servitje, 2024). Este enfoque
busca proporcionar una base sélida para demostrar la sostenibilidad del proceso y su alineacién
con los Objetivos de Desarrollo Sostenible, destacando el potencial de la produccion de furfural

como un producto quimico con aplicaciones industriales.



Capitulo 3



3. Resultados y analisis

En esta seccidn se analizan los resultados obtenidos, comenzando con la evaluacion de las
tendencias mediante representaciones graficas y el calculo del porcentaje de error para verificar la
validez del modelo cinético propuesto. A continuacion, se examinan los rendimientos derivados
del modelo en cada disefio experimental descrito, analizando la influencia de las variables
experimentales. Finalmente, se presentan los hallazgos del analisis de regresion y la determinacion

de las condiciones 6ptimas empleando la metodologia de superficie de respuesta.

3.1 Validacion del modelo cinético

Para comprobar la capacidad del modelo cinético desarrollado para predecir los resultados,
se analiz6 la tendencia de los datos experimentales y se compar6 con las predicciones del modelo.
Para ello, se generaron graficas que muestran la conversion de xilosa y el rendimiento de furfural
en funcién del tiempo de reaccion, empleando tanto los datos experimentales obtenidos
graficamente como los resultados de las simulaciones realizadas en Python.

Figura 5

Graficas de conversion de Xilosa y rendimiento de Furfural
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Nota. La figura muestra la variacion de la conversion de xilosa, y el rendimiento de furfural con
el tiempo de reaccion, a 150°C de temperatura y 0.5 M de concentracion de acido sulfarico. La
curva azul corresponde a los resultados obtenidos mediante el modelo cinético, mientras que la
curva naranja corresponde a los datos extraidos de los graficos obtenidos del estudio realizado por
Krzelj et al. (2020).

En la Figura 5 a, que representa la conversion de xilosa respecto al tiempo, se observa que
las curvas correspondientes a los datos experimentales y al modelo cinético muestran un ajuste
bastante cercano. Durante la fase inicial del proceso (0 - 20 minutos), se detecta una diferencia,
donde el modelo predice un incremento en la conversion mas rapido que el observado
experimentalmente. Esto se refleja en los porcentajes de error reportados en la Tabla 5, donde el
valor alcanza un 11.83% a los 13 minutos. Sin embargo, a partir de los 40 minutos, las dos curvas
convergen de manera notable, con errores que disminuyen significativamente, como el 4.55% a

los 43 minutos y menos del 1% en las etapas finales (0.07% a los 118 minutos).



Tabla5

Porcentajes de error entre conversion de Xilosa y rendimiento de Furfural

Conversion de Xilosa Rendimiento de Furfural

% Error % Error
0.00 0.00
11.83 11.46
7.12 8.13
4.55 1.39
1.97 1.22
0.98 1.20
0.07 2.84

Por otro lado, la gréafica de concentraciones de la Figura 6, generada por el modelo cinético
respalda el comportamiento descrito por ambas curvas, mostrando cémo la Xxilosa decrece
exponencialmente, en correspondencia con las tendencias observadas en la Figura 5 a. Esto indica
que el modelo describe con precision el comportamiento de la conversién en la mayor parte del
tiempo, siendo particularmente confiable en las etapas intermedias y finales.

Por otra parte, en la Figura 5 b, que corresponde al rendimiento de furfural respecto al
tiempo, se encuentra un comportamiento similar en términos de ajuste entre las dos curvas.
Durante la fase inicial (0 — 20 minutos), el modelo registra rendimientos ligeramente superiores,
con un porcentaje de error maximo de 11.46% a los 13 minutos, tal como se observa en la Tabla
5. Sin embargo, en el intervalo intermedio (20 — 60 minutos), las dos curvas coinciden de manera
casi perfecta, con errores extremadamente bajos (1.39% a los 43 minutos). Incluso en la etapa final
(60 — 120 minutos), el modelo mantiene un ajuste razonable, con errores inferiores al 3%. Ademas,

este comportamiento se puede observar claramente en la grafica de concentraciones, donde el



furfural sigue un patrén en forma de campana, alcanza un pico méaximo entre los 40 y 60 minutos
y luego comienza a disminuir. Esto demuestra como se forma y degrada el furfural, indicando que
el modelo logra representar bien este proceso.

Figura 6

Evolucion de Xilosa, Furfural e Intermedios segin el Modelo Cinético
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Nota. Gréafica generada a partir del modelo cinético desarrollado en Python, que muestra la
evolucion de las concentraciones de las diferentes especies durante el proceso de reaccién. Las
curvas representan las concentraciones de xilosa, intermedio, furfural, subproducto de
condensacion y subproducto en funcion del tiempo. Este analisis refleja la dinamica del sistema 'y
respalda la validez del modelo para describir el comportamiento del proceso bajo las condiciones
evaluadas.

Ademas, la grafica de concentraciones muestra en detalle como evoluciona el sistema. En
ella se observa que el intermediario alcanza su pico maximo entre los 10 y 15 minutos y luego
disminuye rapidamente. Esto ayuda a entender las diferencias iniciales en el rendimiento del
furfural, ya que los cambios rapidos entre el intermediario y los productos podrian no estar

completamente representados debido a la suposicién de estado estacionario para el intermediario.



Por otro lado, el comportamiento del furfural y los subproductos confirma lo que se observa en las
graficas de conversion y rendimiento: el furfural llega a su punto méximo en las etapas
intermedias, mientras que los subproductos se acumulan al final, lo que contribuye a la caida del
rendimiento. Estos patrones muestran que las ecuaciones cinéticas logran representar bien la
formacion y acumulacion de subproductos.

En consecuencia, es correcto decir que el modelo cinético demuestra una gran capacidad
para predecir los resultados experimentales. Aunque las discrepancias iniciales son perceptibles,
estas no son significativas y pueden deberse a las consideraciones realizadas al momento de
determinar el modelo cinético. No obstante, a medida que avanza el proceso, los porcentajes de
error disminuyen considerablemente, mostrando que el modelo captura de manera precisa las
dinamicas del sistema. La gréfica de concentraciones desarrollada a partir del modelo refuerza este
analisis, mostrando que el modelo representa adecuadamente las tendencias, desde la disminucién
de reactivos hasta la formacion y degradacion de productos y subproductos. Esto confirma la
validez del modelo para describir y predecir el comportamiento del sistema bajo las condiciones

evaluadas.
3.2 Resultados del disefio de experimentos

Luego de realizar la validacion del modelo, se utilizd el mismo para desarrollar los 18 y 45
ensayos, correspondientes a los disefios de experimentos planteados, en la Tabla 3 y 4,
denominados “Serie A” y “Serie B”. Las Tablas 6 y 7 muestran los rendimientos obtenidos para
cada ensayo, que involucra la combinacién de cada nivel de las variables independientes.

Tabla 6

Resultados de la Serie A

Rendimiento de
Experimento Temperatura [C] Concentracion [M] Tiempo [min]
Furfural [%]

0 160 1 10 39.96




1 160 1 20 37.49
2 160 1 30 31.8
3 160 2 10 42.26
4 160 2 20 30.47
5 160 2 30 18.91
6 170 1 10 34.31
7 170 1 20 25.61
8 170 1 30 18.77
9 170 2 10 33.53
10 170 2 20 14.58
11 170 2 30 5.98
12 180 1 10 24.4
13 180 1 20 14.93
14 180 1 30 9.13
15 180 2 10 18.7
16 180 2 20 4.29
17 180 2 30 0.98
Tabla 7
Resultados de la Serie B
Rendimiento de
Experimento Temperatura [C] Concentracion [M]  Tiempo [min]
Furfural [%]
0 160 0.1 30 31.50
1 160 0.1 60 41.61
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42.95

36.07

40.72

28.28

19.64

25.97
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25 180 0.5 60 18.37

26 180 0.5 90 10.88
27 190 0.1 30 16.22
28 190 0.1 60 14.63
29 190 0.1 90 13.19
30 190 0.3 30 36.02
31 190 0.3 60 36.82
32 190 0.3 90 19.97
33 190 0.5 30 22.33
34 190 0.5 60 10.65
35 190 0.5 90 5.08
36 200 0.1 30 0.88
37 200 0.1 60 9.46
38 200 0.1 90 8.73
39 200 0.3 30 29.55
40 200 0.3 60 20.28
41 200 0.3 90 13.92
42 200 0.5 30 14.91
43 200 0.5 60 5.32
44 200 0.5 90 1.9

En las Tablas 6 y 7 se analiza la influencia de las variables temperatura, concentracion y

tiempo de reaccion sobre el rendimiento de furfural. Los datos de la Tabla 6 muestran que el



rendimiento de furfural disminuye con el aumento de la temperatura. A 160°C, se registra el mayor
rendimiento de 42.26%, seguido de una disminucion progresiva conforme la temperatura
incrementa. Un comportamiento similar se observa en la Tabla 7, donde el rendimiento méximo
alcanza un 51.39% también a 160°C. Estos resultados sugieren que temperaturas mas altas
favorecen reacciones secundarias. Comportamiento que describe Namhaed et al. (2024), el cual
realiza un estudio cinético de la deshidratacion de xilosa a furfural usando cido férmico.

En cuanto a la concentracion, la Tabla 6 indica que una concentracion de 1 M genera
rendimientos superiores a los obtenidos con 2 M. Por ejemplo, a 160°C y 30 minutos de reaccion,
el rendimiento con 1 M alcanza 31.80%, mientras que con 2 M disminuye a 18.91%. En contraste,
los datos de la Tabla 7 evidencian un comportamiento distinto: el aumento de la concentracion de
0.1 M a 0.3 M mejora el rendimiento en todas las condiciones evaluadas, alcanzando un méaximo
a 0.3 M. Sin embargo, al incrementar la concentracion a 0.5 M, los rendimientos disminuyen, lo
que sugiere una relacion cuadratica entre la concentracion y el rendimiento.

Respecto al tiempo de reaccion, segun la Tabla 6, tiempos cortos (10 minutos) producen
los mayores rendimientos, mientras que tiempos prolongados (30 minutos) resultan en una
disminucion significativa. Por ejemplo, a 170°C y 2 M, el rendimiento disminuye de 33.53% a
5.98% al extender el tiempo de reaccién. En la Tabla 7, se observa una tendencia similar, con
menores rendimientos asociados a tiempos prolongados. Sin embargo, a una concentracion de 0.1
M, se presenta un comportamiento atipico: a temperaturas mas bajas (160°C - 170°C), el aumento
del tiempo tiene un efecto positivo sobre el rendimiento. Pero esto no ocurre en todo el rango de
temperaturas, si se observa, para los ensayos por encima de los 170°C se exhibe la disminucién
del rendimiento con el tiempo.

Por otro lado, también se observa una relacion entre el tiempo y la concentracion, en la
Tabla 6 que a mayores concentraciones y tiempo mas largos el rendimiento disminuye. Mientras

que en la Tabla 7 se logran ver dos efectos, cuando la concentracion se incrementa de 0.1 M a 0.3



M, los tiempos prolongados mejoran el rendimiento, pero cuando la concentracion aumenta de 0.3
M a 0.5 M ocurre el efecto contrario, este efecto se puede observar en la Figura 7 by c en la cuales
se incrementa el tiempo de 60 a 90 minutos.

Estudios como los de Bariani etal. (2021) y Namhaed et al. (2024) confirman que la
severidad de las condiciones de reaccion afecta directamente el rendimiento de furfural. En
condiciones agresivas, como altas temperaturas, concentraciones elevadas o tiempos prolongados,
el rendimiento disminuye debido a un aumento en las reacciones secundarias o de competencia.
Esto explica por qué los rendimientos de la Tabla 7 son mayores que los de la Tabla 6. Segln estos
estudios, al mantener constantes dos variables, como temperatura (160°C - 180°C), tiempo (30
minutos), y variar la tercera, en este caso la concentracion (de 0.1 M a 2.0 M), se observa una
disminucion en el rendimiento, como se muestra en la Figura 7 a. De manera similar, al variar
otras combinaciones de variables, los rendimientos disminuyen en todos los ensayos de las Tablas

6y7.

Figura 7

Efecto de la concentracion del catalizador acido en el rendimiento de Furfural
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Nota. La figura muestra el comportamiento del rendimiento respecto a las concentraciones del
acido sulfurico: (a) Concentracion: 0.1 M a 2.0 M, Temperatura: 160°C y Tiempo: 30 minutos. (b)
Concentracion: 0.1 M a 0.5 M, Temperaturas: 160°C a 200°C, Tiempo: 60 minutos. (c)
Concentracion: 0.1 M a 0.5 M, Temperaturas: 160°C a 200°C, Tiempo: 90 minutos.
Por otro lado, bajo condiciones menos severas, se aprecia un comportamiento opuesto: el
rendimiento aumenta cuando una de las variables incrementa su magnitud. Esto explica los

resultados inusuales de la Tabla 7 a 160°C y 30 minutos, donde el rendimiento aumenta al pasar



de una concentracion de 0.1 M a 0.3 M, pero disminuye al incrementarla a 0.5 M. Este
comportamiento sugiere que, bajo condiciones suaves, existe un punto dptimo para la variable que
no se fija; superado este limite, las condiciones de reaccion se vuelven severas, disminuyendo el
rendimiento, como se ilustraen la Figura7 by c.

Finalmente, estos resultados encuentran también sustento en las observaciones de Amiri
et al. (2010) que destaca que el incremento simultdneo de variables como la concentracion y la
temperatura tiene un efecto negativo sobre el rendimiento debido a las constantes de velocidad
asociadas a las reacciones involucradas. En particular, se ha comprobado que las constantes de
velocidad de las reacciones de degradacion del furfural son mayores que las de su formacion, lo
que provoca que el furfural generado se consuma mas rapido de lo que se produce. Este fendmeno
se evidencia también en la Tabla 2, donde la constante de velocidad mas alta corresponde a la
reaccion de condensacién entre el intermediario de reaccion y el furfural, lo que confirma su
impacto negativo en el rendimiento global.

Estos hallazgos no solo explican la disminucion del rendimiento al incrementar la
temperatura y la concentracion, sino que también subrayan la importancia de determinar la

combinacion adecuada de variables experimentales para maximizar la produccién de furfural.
3.3 Analisis estadistico y determinacion de condiciones 6ptimas

En la seccion previa, se presentaron y discutieron los rendimientos obtenidos en los ensayos
de las Series A y B, destacando la influencia de las variables experimentales (temperatura,
concentracion y tiempo de reaccion) sobre la produccion de furfural. Si bien se identificaron
tendencias importantes, como la disminucion del rendimiento bajo condiciones severas y la
existencia de puntos 6ptimos en ciertas combinaciones de variables, es fundamental complementar
estos hallazgos con un analisis estadistico riguroso y técnicas de ajuste de condiciones.

En esta seccidn, se presenta un analisis estadistico y de ajuste para profundizar en la

interpretacion de los resultados obtenidos y determinar las condiciones 6ptimas que maximizan el



rendimiento de furfural. Primero, se realizara un analisis ANOVA para evaluar la significancia de
las variables independientes y sus interacciones. Posteriormente, se aplicara un analisis de
regresion mediante el método de eliminacidn hacia atras, con el objetivo de construir un modelo
que describa la relacion entre las variables experimentales y el rendimiento. Por Gltimo, se aplicara
la metodologia de superficie de respuesta para encontrar las combinaciones Optimas de variables
y visualizar cdmo se comporta el sistema, lo que permitird mejorar el proceso de manera mas

efectiva.
3.3.1 Resultados del analisis de varianza (ANOVA)

El anélisis de varianza (ANOVA) es una herramienta estadistica utilizada para evaluar la
influencia de las variables experimentales y sus interacciones sobre el rendimiento de furfural.
Este método permite identificar qué factores tienen un efecto significativo en el proceso y
proporciona informacion clave para desarrollar el analisis de regresion. En este caso, se evaluaron
los efectos principales de la temperatura (X;), concentracion (X,), y tiempo (X3), asi como sus
interacciones.

El ANOVA se realiz6 para cada serie de experimentos (A 'y B), y se empleé el lenguaje de
programacion Python, en donde los componentes evaluados incluyen la suma de cuadrados, los
grados de libertad, el estadistico F, y el nivel de significancia (p-valor). Un p-valor menor a 0.05
indica que el efecto del factor es estadisticamente significativo, lo que implica que tiene una
influencia relevante sobre el rendimiento de furfural.

Serie A

La Figura 8 presenta los resultados del ANOVA correspondientes al conjunto de datos de
la Serie A, cuyos valores pueden consultarse en la Tabla 6. Este analisis evidencia que las variables
experimentales (temperatura, concentracion y tiempo de reaccion) tienen una influencia

significativa sobre el rendimiento de furfural, como lo demuestran los valores p < 0.05 obtenidos.



Este hallazgo es consistente con los reportados por Bariani et al. (2021), donde se establece que
estas tres variables tienen un impacto crucial en el rendimiento del proceso.

Entre las variables estudiadas, la temperatura destaca como el factor mas influyente, ya que
tiene el valor p mas bajo y el estadistico F mas alto. Esto confirma la tendencia observada
anteriormente: al aumentar la temperatura y el tiempo, se produce una mayor disminucién del
rendimiento en comparacion con los cambios en la concentracion. Este efecto se debe
probablemente a que las reacciones secundarias no deseadas son mas favorecidas en condiciones
de mayor temperatura y tiempo. Esto resalta la importancia de optimizar cuidadosamente estos
parametros para reducir las pérdidas y mejorar la eficiencia del proceso.

Figura 8

Resultados del analisis de varianza (ANOVA) de la Serie A

Suma de Cuadrados Grados de Libertad Estadistico F valor p

1375.164300 1.0 204.332499 5.549825e-08

247.160556 1.0 36.725018 1.219611e-04

3.944533 1.0 0.586109 4.616148e-01

X3 964.634008 1.0 143.332747 2.985902e-07
X1:X3 0.273800 1.0 0.040683 8.441944e-01
X2:X3 73.260208 1.0 10.885566 8.022397e-03

X1:X2:X3 20.288450 1.0 3.014614 1.131652e-01

Residual 67.300322 10.0 WETY NaN

Nota. La imagen muestra los resultados del analisis de varianza para la serie de experimentos A,
los cuales se pueden visualizar en la Tabla 6.

En cuanto a las interacciones, los resultados muestran que solo la interaccion entre
concentracion y tiempo (X,:X3) es significativa para el rendimiento, mientras que las demas
interacciones no lo son, al presentar valores p > 0.05. Este hecho indica que el efecto de cada

variable (o combinaciéon de variables en el caso de la interaccion triple) es, en su mayoria,



independiente de las demas (Pardo & Garrido, 2010). En el caso especifico de la interaccion
concentracion y tiempo, su significancia implica que el efecto de la concentracién sobre el
rendimiento depende del tiempo de reaccion. Este comportamiento se observa en la Tabla 6, donde
a tiempos més largos, un incremento en la concentracion reduce significativamente el rendimiento,
como se explico en el analisis anterior.

Serie B

La Figura 9 presenta los resultados del ANOVA para la Serie B, basada en los datos de la
Tabla 7. Similar al andlisis de la Serie A, los resultados confirman que la temperatura es el factor
con mayor impacto sobre el rendimiento de furfural, al presentar el menor valor p < 0.05 y el
estadistico F més alto. Adicionalmente, el tiempo también muestra un efecto significativo sobre el
rendimiento. Sin embargo, a diferencia de la Serie A, la concentracion (X,) no tiene un impacto
estadisticamente significativo en la Serie B, ya que su valor p es mayor al nivel de significancia
considerado (0.05).

Figura 9

Resultados del analisis de varianza (ANOVA) de la Serie B

Suma de Cuadrados Grados de Libertad Estadistico F valor p

9420.670454 1.0 103.370149 2.914678e-12

48.260083 1.0 0.920302 3.436230e-01

0.988167 1.0 0.018844 8.915590e-01

X3 755.510083 1.0 14.407293 5.294163e-04
X1:X3 27.351002 1.0 0.521573 4.747113e-01
X2:X3 471.711845 1.0 8.995368 4.819518e-03

X1:X2:X3 99.755802 1.0 1.139521 2.926694e-01

Residual 1940.258461 37.0 NaN NaN

Nota. La imagen muestra los resultados del analisis de varianza realizado al conjunto de datos de

la Serie B, que se pueden observar en la Tabla 7.



Este cambio en la significancia de la concentracion (X,) puede atribuirse a las condiciones
experimentales especificas de la Serie B. Uno de los factores mas evidentes es el rango méas
limitado de concentracion evaluado en esta serie (0.1 M a 0.5 M), en comparacién con la Serie A
(1 My 2 M). Segun Box et al. (2005), los factores que abarcan un rango reducido suelen mostrar
menor variabilidad en los datos, lo que dificulta la deteccion de efectos estadisticamente
significativos. En este caso, el rango reducido puede no haber sido suficiente para generar cambios
perceptibles en el rendimiento, lo que explica por qué no se observa una disminucion significativa
del rendimiento al aumentar la concentracion mientras las demas variables permanecen constantes.
Por ejemplo, en la Serie A, a una temperatura de 160°C y un tiempo de reaccion de 20 minutos, el
rendimiento disminuye de 31.8% a 18.9% al aumentar la concentracion de 1 M a 2 M, mientras
que, en la Serie B, este efecto no es evidente.

Aungue la concentracion no es significativa como efecto principal en la Serie B, la
interaccion entre concentracion y tiempo (X,:X3) si lo es. Esto sugiere que el impacto de la
concentracion depende del nivel del tiempo de reaccién. Por ejemplo, a tiempos cortos, los
cambios en la concentracion pueden no tener un impacto notable en el rendimiento. Sin embargo,
a tiempos mas prolongados, los efectos de las reacciones secundarias o indeseadas pueden
amplificarse, reduciendo el rendimiento de furfural. Este fenbmeno también es descrito por Danon
etal. (2014), en su estudio sobre el impacto de la presencia de glucosa y arabinosa en el
rendimiento de furfural. Esta observacion destaca la importancia de evaluar de manera conjunta
las combinaciones de factores operativos, para determinar las condiciones para maximizar el

rendimiento y minimizar la formacion de productos secundarios no deseados.
3.3.2 Analisis de regresion

El analisis de regresion se emplea para desarrollar un modelo matematico que describe la
relacion entre las variables experimentales y el rendimiento del proceso, complementando asi los

resultados del ANOVA. Mientras este ultimo identifica la significancia estadistica de las variables



y sus interacciones, la regresion permite no solo predecir el comportamiento del sistema, sino
también mejorar las condiciones operativas.

Se utiliz6 el método de eliminacion hacia atras, considerando términos lineales, cuadraticos
e interacciones entre las variables experimentales. Este enfoque iterativo elimina progresivamente
los términos menos significativos (p > 0.05), logrando un modelo robusto y estadisticamente
significativo que captura tanto las tendencias lineales como las posibles curvaturas en la relacion
entre las variables y el rendimiento.

Los analisis se realizaron para las Series Ay B, y se validaron mediante métricas como el
coeficiente de determinacion (R?) y los residuos.

Serie Ay Serie B

El analisis de regresion a la Serie A 'y la Serie B, dio como resultado un modelo matematico
robusto y estadisticamente significativo que describe con precision la relacion entre las variables
experimentales (temperatura, concentracién y tiempo de reaccién) y el rendimiento de furfural, en
cada serie. Para la Serie A el modelo alcanzé un coeficiente de determinacion (R?) de 0.967 y un
R? ajustado de 0.946, mientras que para la Serie B estos valores fueron de 0.952 y 0.946. Lo que
indica que para ambos modelos més del 95% de la variabilidad observada en el rendimiento puede
explicarse por las variables independientes consideradas. Ademas, el bajo error cuadratico medio
(MSE) de 9.30 refuerza la precision y capacidad del modelo para predecir el comportamiento del
sistema. Los modelos se expresan mediante la ecuacion (3.1), y los coeficientes para cada una de
las series se muestra en la tabla 8.

Y = Bo + BiXy + BoXy + BaX3 + PuXo X3 + BsXF (3.1)

Los modelos consideran como términos significativos las variables lineales de temperatura
(X,), concentracién (X,) y tiempo de reaccion (X5), junto con la interaccion entre concentracion y
tiempo (X,:X3). Estos resultados son consistentes con los hallazgos obtenidos previamente

mediante el analisis ANOVA, reforzando su validez. Adicionalmente, se considero significativo



el término cuadratico de la concentracion (X,)? lo que evidencia un comportamiento no lineal en
esta variable, indicando la existencia de un punto optimo mas alld del cual el rendimiento
disminuye. Estos hallazgos subrayan la complejidad del sistema y la importancia de los términos
cuadraticos e interacciones en la caracterizacion y mejora del proceso.

Tabla 8

Coeficientes del modelo de regresion

Término Serie A Coeficientes Serie B Coeficientes
Intercepto 157.3234 1445167
X1 -1.0705 -0.7761
X2 94.6413 232.5183
X3 -0.1553 0.0755
XoX3 -0.4942 -0.8094
X2? -30.7230 -317.1583

3.3.3 Determinacion y validacion de las condiciones 6ptimas

Con base en los modelos matematicos obtenidos mediante el andlisis de regresion, se
procedera a implementar la metodologia de superficie de respuesta. Esta técnica utiliza los
modelos ajustados para generar representaciones graficas tridimensionales y curvas de contorno
que describen la relacion entre las variables independientes y la variable respuesta. Con el objetivo
de estimar las condiciones 6ptimas de operacion que maximicen el rendimiento de furfural. Luego
dichas condiciones seran validadas mediante la comparacion con las obtenidas en estudios previos.
3.3.3.1 Condiciones optimas de la Serie A

En las gréficas, se observa una clara dependencia del rendimiento con respecto a la
temperatura y la concentracion, cuya relacion se encuentra modulada por el tiempo de reaccion.

En el caso del tiempo igual a 10 minutos (Figura 10 a), el rendimiento maximo se localiza en



valores intermedios de temperatura (160 - 165 °C) y concentraciones altas (1.4 - 1.6 M). Sin
embargo, al incrementar el tiempo de reaccion a 20 minutos (Figura 10 b), el rendimiento maximo
se desplaza hacia concentraciones ligeramente menores (1.2 - 1.5 M), evidenciando el impacto de
las interacciones entre estas variables. Finalmente, para tiempos prolongados de 30 minutos
(Figura 10 c), el rendimiento disminuye considerablemente, especialmente a temperaturas mas
altas, lo que confirma que condiciones mas severas favorecen reacciones secundarias no deseadas.
Para estimar las condiciones éptimas de operacion, se considera adecuado establecer que
la temperatura debe situarse en un rango de 160 a 165 °C, la concentracion entre 1.4y 1.6 M, y un
tiempo de reaccion de 10 minutos. Este ultimo valor corresponde al nivel de tiempo que muestra
el mayor rendimiento experimental. Con base en esta estimacion inicial, se utiliz6 el modelo
matematico ajustado a la Serie A para determinar, mediante Python, las condiciones especificas
que maximizan el rendimiento. Los resultados obtenidos se presentan en la Tabla 9. El rendimiento
maximo fue del 49.96% con respecto a la xilosa, y del 6.46% en relacion con la cascarilla de arroz.
Esto se explica al considerar que la xilosa constituye aproximadamente el 20.2% del peso total de
la cascarilla de arroz (Bariani et al., 2021).
Figura 10

Graéficos de Superficie de Respuesta de la Serie A
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Tabla 9
Condiciones Optimas de las Serie A
Variables Condiciones 6ptimas Rendimiento de Furfural [%0]
Temperatura [°C] 160
Concentracion [M] 1.46 49.96
Tiempo [Minutos] 10

3.3.3.2 Condiciones optimas de la Serie B

De manera similar a lo observado en la Serie A, se puede identificar el impacto negativo
de la temperatura sobre el rendimiento. Especificamente, a temperaturas bajas, un incremento en
la concentracion mejora significativamente el rendimiento. Sin embargo, conforme la temperatura
aumenta, en cualquiera de las gréaficas presentadas en la Figura 11, el rendimiento disminuye
proporcionalmente. Adicionalmente, el aumento del tiempo también influye de manera negativa,
no solo reduciendo el rendimiento, sino provocando un desplazamiento del méaximo de la
superficie hacia condiciones de concentracion méas bajas. Este comportamiento es evidente al

comparar las superficies de respuesta correspondientes a 30 minutos (Figura 11 a) y 60 minutos



(Figura 11 b). Estos resultados destacan la importancia de equilibrar cuidadosamente estas tres
variables, temperatura, concentracion y tiempo, para alcanzar un rendimiento 6ptimo.

Figura 11

Gréficos de Superficie de Respuesta de la Serie B
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Por otra parte, el maximo rendimiento se alcanza en el tiempo de 30 minutos, dentro de un

rango de temperaturas de 160 a 165 °C y concentraciones de 0.25 a 0.45 M. Basandose en esta



estimacion preliminar y utilizando el modelo matematico ajustado a la Serie B, se determinaron,
con el apoyo de Python, las condiciones de operacion especificas que maximizan el rendimiento.
Los resultados obtenidos, presentados en la Tabla 10, muestran que el rendimiento maximo fue
del 56.79% con respecto a la xilosa, y del 7.34% en relacion con la cascarilla de arroz.

Tabla 10

Condiciones Optimas de las Serie B

Variables Condiciones 6ptimas Rendimiento de Furfural [%0]
Temperatura [°C] 160
Concentracion [M] 0.33 56.79
Tiempo [Minutos] 30

Los resultados obtenidos en este estudio presentan diferencias significativas en
comparacion con los reportados en investigaciones previas, lo que destaca las particularidades de
las condiciones operativas empleadas. En nuestro caso, se logré el mayor rendimiento de furfural
del 56.79% respecto a la xilosa y del 7.34% respecto a la cascarilla de arroz, bajo las condiciones
de 160 °C, 0.33 M de H2SO4 (1.6% en peso aproximadamente) y un tiempo de reaccion de 10
minutos. Comparativamente, Bariani et al. (2021), emplearon condiciones similares en cuanto al
tiempo de reaccion (10 minutos) y una concentracion menor de acido sulfurico (1.5% en peso),
pero a una temperatura superior (185 °C), obteniendo solo un 7% de rendimiento respecto a la
cascarilla de arroz.

Por otro lado, Mansilla etal. (1998), utilizaron una concentracion de &cido
considerablemente mayor (20% en peso) a una temperatura mas baja (125 °C) durante 30 minutos,
alcanzando un rendimiento de apenas 3.3%. Asi mismo, Ong & Sashikala, (2014), emplearon
temperaturas muy elevadas (225°C) y tiempos prolongados (300 minutos) con concentraciones

diluidas de H,S0,, pero solo lograron un rendimiento del 1.5%.



Finalmente, estudios como el de Bhaumik & Dhepe, (2014), lograron un rendimiento
maximo del 92% utilizando un catalizador de zeolita especifica, a 170 °C y con un tiempo de
reaccion prolongado de 8 horas. Este resultado es consistente con investigaciones previas en
diferentes biomasas, que destacan a los catalizadores de tipo zeolita como los més eficaces para
maximizar el rendimiento de furfural en comparacion con los catalizadores acidos tradicionales.
Sin embargo, aungue es posible alcanzar rendimientos elevados, estos suelen implicar tiempos de
reaccion extensos y mayores demandas de recursos, lo que puede limitar su viabilidad en
aplicaciones a gran escala. Por el contrario, los resultados obtenidos en este estudio demuestran
un enfoque maés balanceado, al combinar un rendimiento competitivo con condiciones operativas
mas moderadas, lo que podria representar una alternativa mas eficiente y practica para procesos

industriales.
3.4 Anélisis Econémico

En el ambito econdémico, resulta fundamental identificar los costos operativos para
comprender los factores asociados a la produccion. La planta disefiada cuenta con una capacidad
de 10 kg de furfural por hora, valor previamente determinado a partir de simulaciones realizadas.
Considerando una operacion continua de 8,760 horas al afio, se calcul6 una produccién anual de
87.6 toneladas de furfural. El costo total de capital de la planta, estimado mediante el software
CAPCOST, asciende a 1.78 millones de USD, lo que se encuentra en linea con los valores
reportados para instalaciones de escala similar dentro de la industria quimica. Estas condiciones
de operacion permitieron alcanzar un 90% en la conversién de xilosa a furfural, con un costo de
produccién estimado en 4.32 USD/kg. Este valor incluye los costos asociados al suministro de
materias primas, mano de obra, mantenimiento y demas gastos operativos vinculados al proceso.

La planta ha sido disefiada bajo un enfoque que prioriza la relacion costo-beneficio,
garantizando asi su competitividad dentro del mercado global de productos quimicos de alto valor

agregado. El precio de venta, establecido en 8.78 USD/kg.



Para evaluar la viabilidad del proyecto, se calcularon indicadores financieros como el valor
actual neto (VAN), la tasa interna de retorno (TIR) y el periodo de recuperacion del capital (PBP)
empleando los resultados obtenidos mediante la herramienta CAPCOST. Para este analisis, se
asumié una tasa de descuento del 10%, acorde con los estandares internacionales para proyectos
industriales.

Tabla 11

Criterios de rentabilidad de la produccion de Furfural

Parametros Valor
VAN ($) 719,689
TIR (%) 18.1

PBP (afios) 5.2

Como se observa en la tabla 11 se muestran los indices econémicos como el valor actual
neto (VAN) cuyo valor es positivo, lo cual evidencia que la construccion y operacion de la planta
generaran beneficios significativos a lo largo de su vida util. Por otro lado, la tasa interna de retorno
(TIR) calculada fue de un valor que supera ampliamente la tasa de descuento asumida,
demostrando que el proyecto no solo recupera el capital invertido, sino que genera un retorno
econdémico atractivo. Finalmente, el periodo de recuperacion del capital (PBP) se estima en
aproximadamente 5.2 afios dentro de una proyeccion de vida Gtil de 10 afios. Esto implica que,
tras un 52% del tiempo de operacion, se habran recuperado los fondos invertidos, permitiendo que
el proyecto comience a generar utilidades netas, posicionandose como un modelo sostenible y

competitivo para la valorizacion de residuos agricolas, como la cascarilla de arroz.
3.5 Analisis Ambiental:

El anlisis ambiental se llevo a cabo considerando las etapas principales del proceso de

produccion de furfural a partir de la cascarilla de arroz. Para este estudio, se asumio que la planta



de produccion opera 8,760 horas anual, con una capacidad de produccion de 10 kg de furfural por
hora, lo que equivale a una capacidad anual estimada de 87,600 kg de furfural.

El anélisis evalud las emisiones de €0, equivalente (C0O, eq) generadas a lo largo del ciclo
de vida del furfural, delimitando el impacto ambiental en cuatro etapas principales: materias
primas, transporte, produccion y la etapa final de gestion de residuos. La huella de carbono total
obtenida fue de 176 kg de CO, eq por cada 10 kg de furfural producido. Este calculo se realizo
utilizando el software Ecochain, que permitidé desglosar las emisiones asociadas a cada etapa y
cuantificarlas empleando el database disponible en Ecoinvent v3.9.1, ampliamente utilizado en
andlisis de ciclo de vida.

Tabla 13

Etapas principales del proceso de produccion de Furfural y su impacto

Etapas del proceso Componentes Emisiones (kg CO2 eq)

e Cascarilla de arroz
e Acido sulfdrico
Materias primas

e Pentilbenceno 70.19
e Agua
e Transporte cascarilla de arroz

Transporte e Transporte &cido sulfdrico 28.19
e Transporte pentilbenceno
o Etapa de pretratamiento
e Etapa de reaccion 24.97

Produccion
e Etapa de separacion

Residuos e Agua residual




e Residuos liquidos 52.75

e Residuos solidos

Como se observa, la Figura 12 presenta la contribucién de cada componente del proceso a
las emisiones totales de CO: equivalente (CO: eq), permitiendo identificar los elementos mas
relevantes en el impacto ambiental del sistema.

Figura 12

Contribucion de cada componente a la huella de carbono (kg CO: eq)

Impacto en kg CO, eq de cada componente del proceso

El pentilbenceno se destacé como el mayor contribuyente individual, generando 58.99 kg
C0, eq, debido a su naturaleza como compuesto organico derivado del petréleo. Las emisiones
asociadas al pentilbenceno provienen de su sintesis industrial y de los procesos de manipulacion,
donde se generan emisiones fugitivas.

Por otro lado, los residuos liquidos generaron 50.3 kg C0O, eq, constituyendo la segunda
mayor fuente de emisiones. Esto se debe al consumo energético requerido para su tratamiento y a
los subproductos gaseosos liberados durante los procesos de descomposicion bioldgica, que

incluyen CO, y metano (CH,).



La etapa de separacion fue la tercera mayor contribuyente, generando 24.97 kg €O, eq,
debido a la alta demanda energética asociada con la purificacion del furfural. Este proceso, que
requiere 2,338 kWh por ciclo, utiliza principalmente fuentes de energia eléctrica. En regiones
donde la electricidad proviene mayoritariamente de fuentes no renovables, este consumo
energeético resulta en un impacto considerable (IEA, 2024).

En el caso del transporte, las emisiones combinadas de los traslados de cascarilla de arroz,
pentilbenceno y acido sulfurico sumaron 28.19 kg C0O, eq. Este impacto se atribuye a la quema de
combustibles fosiles en vehiculos de transporte. De acuerdo con el database del software empleado
el transporte de insumos quimicos en distancias cortas de 25-30 km puede generar entre 0.2y 0.5
kg C0, eq por tonelada-kilometro dependiendo del tipo de vehiculo utilizado.

Por ultimo, las emisiones de la cascarilla de arroz y del &cido sulfarico fueron moderadas,
contribuyendo 7.5 kg CO, eq y 6.3 kg CO, eq, respectivamente. La cascarilla de arroz, al ser un
residuo agricola, genera emisiones relativamente bajas comparada con insumos quimicos
derivados de procesos industriales. Sin embargo, las etapas de transporte y manejo también aportan
al impacto total. En cuanto al acido sulfdrico, su contribucion proviene principalmente de las
emisiones indirectas asociadas a su produccion, que incluyen la oxidacion de diéxido de azufre
(50,) y el uso de energia en plantas quimicas.

Finalmente, los residuos solidos generaron 3.2 kg €0, eq, mientras que las emisiones de
agua residual y del proceso de pretratamiento fueron menores a 1 kg CO, eq cada uno,

representando el menor impacto del sistema.



Capitulo 4



4. Conclusiones y recomendaciones

4.1 Conclusiones

La produccion de furfural a partir de cascarilla de arroz mediante hidrolisis acida fue
evaluada mediante el desarrollo de un modelo cinético aplicado en Python, logrando
determinar las condiciones operativas para maximizar su rendimiento. EI modelo permitio
describir con precision las dinamicas del sistema, identificar los factores criticos que
impactan la conversion de xilosa y el rendimiento de furfural. Los resultados obtenidos
confirman que este enfoque proporciona una solucién eficiente y sustentable para la
valorizacion de este residuo agricola.

El modelo cinético desarrollado en Python permitio identificar las condiciones optimas
para la produccion de furfural a partir de cascarilla de arroz, destacandose la Serie B como
la de mayor rendimiento. En esta serie, se alcanz6 un rendimiento maximo del 56.79%
respecto a la xilosa, bajo condiciones especificas de operacién: temperatura de 160 °C,
concentracion de acido de 0.33 M y un tiempo de reaccion de 30 minutos.

El analisis de los pardmetros operativos mostr6 que la temperatura, la concentracion del
catalizador y el tiempo de reaccion, son factores que influyen de manera significativa sobre
el rendimiento. Ademas, de las tres variables, la temperatura es el factor que mayor impacto
tiene sobre este. Por otro lado, la concentracion de acido presentd un comportamiento
cuadratico, donde concentraciones intermedias resultaron mas efectivas para maximizar la
produccién. Asimismo, se identificd una interaccion significativa entre la concentracion y
el tiempo de reaccion: lo que indica que el efecto de la concentracion sobre el rendimiento
depende del tiempo de reaccion.

La validacion de las condiciones de operacion identificadas, mediante la comparacion con
estudios previos, confirmo la efectividad y competitividad del modelo desarrollado. Los

rendimientos alcanzados bajo las condiciones 6ptimas superaron los reportados en



investigaciones anteriores que utilizaron pardmetros mas extremos y menos eficientes.
Estos resultados destacan que el enfoque propuesto logra maximizar el rendimiento de
furfural utilizando condiciones operativas moderadas, disminuyendo la incidencia de
reacciones secundarias, y reafirmando la viabilidad técnica, econémica y préactica del

proceso.

4.2 Recomendaciones

Considerando que la extraccion de los datos experimentales se realiz6 de manera visual, se
recomienda emplear herramientas especializadas como Matplotlib Image Extraction o
Tesseract OCR, que permiten procesar graficos y convertir informacién visual en datos
tabulares con alta precision, lo que facilitaria la validacion y refinamiento de los datos
extraidos, reduciendo significativamente los errores asociados y garantizando mayor
confiabilidad en el analisis.

Se recomienda llevar a cabo un analisis experimental bajo las condiciones Optimas
determinadas mediante simulacion. Este analisis permitiria comparar los resultados
experimentales con los obtenidos por el modelo, mediante el célculo del porcentaje de
error, validando asi la precision del modelo cinético desarrollado e identificando posibles
ajustes necesarios.

Se recomienda extender el estudio mediante simulaciones centradas en los subproductos
generados durante el proceso, evaluando su posible aplicacion en diferentes industrias.
Esto permitiria maximizar el aprovechamiento de los recursos, fomentando un enfoque

mas sostenible y alineado con los principios de la economia circular.
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