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Resumen

El aumento en la produccion y desecho de neumaticos debido a la creciente demanda del
sector automotriz ha intensificado los desafios ambientales, especialmente por la acumulacion de
residuos no degradables como el nylon 6,6 presente en las fibras textiles de los neumaticos. Este
compuesto representa un pasivo ambiental critico debido a su resistencia técnica y quimica,
dificultando su disposicién adecuada. En este contexto, el presente proyecto tuvo como objetivo
desarrollar una estrategia sostenible para la valorizacion del nylon residual mediante su
transformacion en adipato de dimetilo, un compuesto de alto valor agregado utilizado en la
industria petroquimica.

Se implemento un disefio experimental central compuesto para optimizar las condiciones
de esterificacién, analizando las variables de temperatura y tiempo de reaccion. Los
experimentos se llevaron a cabo en mini reactores y la simulacion se realizé en el simulador
Aspen Batch Process Developer permitiendo el escalado del proceso. Los resultados destacaron
una conversion maxima de 61.45% en las condiciones ideales determinadas y la escalabilidad
alcanzé una produccidn industrial de 270 kg.

Ademas, se realiz6 un analisis tecno econdémico para evaluar la viabilidad financiera del
proceso disefiado. Este incluyo la estimacion de costos de capital (CAPEX) y operativos
(OPEX), asi como indicadores clave como el periodo de recuperacion de la inversion (PBP) y la
tasa interna de retorno sobre la inversién (ROROI). Los resultados confirmaron la rentabilidad y
escalabilidad del proceso, validando su potencial como una solucion sostenible dentro de la
economia circular.

Palabras Clave: Nylon 6,6, adipato de dimetilo, disefio de experimentos, Aspen Batch

Process Developer, analisis tecno econdémico.



Abstract

The increase in the production and disposal of tires due to the growing demand in the
automotive sector has intensified environmental challenges, particularly due to the accumulation
of non-degradable waste such as nylon 6,6 found in the textile fiber of tires. This compound
represents a critical environmental liability due to its technical and chemical resistance, making
proper disposal difficult. In this context, the present project aimed to develop a sustainable
strategy for the valorization of residual nylon through its transformation into dimethyl adipate, a
high-value compound used in the petrochemical industry.

A central composite experimental design was implemented to optimize the esterification
conditions, analyzing the variable of temperature and reaction time. Experiments were conducted
in mini reactors, and the process simulation was conducted using Aspen Batch Process
Developer, enabling process scaling. The results highlighted a maximum conversion of 61.45%
under the determined ideal conditions, with scalability reaching an industrial production of 270
kg.

Additionally, a techno-economic analysis was conducted to evaluate the financial
feasibility of the designed process. This analysis included the estimation of capital expenditures
(CAPEX) and operating expenses (OPEX), as well as key indicators such as the payback period
(PBP) and the rate of return on investment (ROROI). The results confirmed the profitability and
scalability of the process, validating its potential as sustainable solution within the circular
economy.

Keywords: Nylon 6,6, dimethyl adipate, experimental design, Aspen Batch Process

Developer, techno-economic analysis.
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Capitulo 1



1. Introduccion

La gestion de residuos industriales, especialmente los neumaticos, representa un desafio
critico a nivel global y en Ecuador, donde se desechan anualmente cerca de cuatro millones de
unidades. Su compleja composicién, que incluye caucho, fibras textiles y metales dificulta su
reciclaje, siendo el nylon 6,6 uno de los mayores retos debido a su resistencia térmica y quimica.
Este material, al no gestionarse adecuadamente, se convierte en un pasivo ambiental de larga
duracion.

A pesar de su complejidad, el nylon 6,6 tiene el potencial de ser transformado en compuesto
valiosos como el adipato de dimetilo, un producto clave en la industria petroquimica. Sin
embargo, estas transformaciones han sido explorada unicamente a nivel laboratorio, dejando una
brecha en su escalamiento industrial. Este proyecto propone una solucién innovadora que
combina la sostenibilidad y valorizacion de residuos, buscando convertir el nylon 6,6 en un
recurso econémico viable y reduciendo significativamente el impacto ambiental asociados a los

neumaticos.
1.1 Descripcion del Problema

En el Ecuador, la industria automotriz genera el 56% de la contaminacidn con neumaticos
desechados (Revista Gestion, 2024). A pesar de las regulaciones establecidas por el Acuerdo
Ministerial 098, que exige a importadores y fabricantes reciclar al menos el 30 % de su
produccién anual (Ministerio del Ambiente, 2015), cada afio se desechan aproximadamente
cuatro millones de neumaticos en el pais (EI universo, 2024). Los neumaticos estan compuestos

principalmente por 50% de caucho natural o sintético, 25% de carbono negro, 10% de metal,



principalmente acero, 1% de azufre, 1% de 6xido de zinc y pequefias cantidades de otros

compuestos (Zhong, 2021).

Es prioritario tratar los residuos de neumaticos debido al espacio que ocupan como pasivos
ambientales y al impacto significativo que general al ser quemados al aire libre, lo que provoca
serios problemas para la salud humada y el medio ambiente. Esta situacion se complica por la
composicion compleja de los neumaticos, que incluye caucho, metales y fibras textiles de donde
se obtiene el nylon 6,6. Este Gltimo es especialmente dificil de reciclar, ya que, su resistencia
térmica y quimica impide su degradacion natural, convirtiéndolo en un pasivo ambiental de larga
duracidn si no se maneja adecuadamente. En respuesta a este desafio, se han desarrollado
diversas alternativas a nivel global para el tratamiento de residuos de neumaticos entre ellas;

pirolisis, la gasificacion y la incineracion (Echterhof, 2021).

Actualmente, la fibra textil de nylon 6,6, obtenida del reciclaje de llantas, es incinerada
debido a su alto valor caldrico, siendo esta una de las practicas mas comunes para la eliminacion
de neumaticos usados. Sin embargo, este método es poco eficiente, debido a que, los polimeros
del nylon 6,6 presentan alta resistencia a la biodegradacion y, durante la combustion liberan
hidrocarburos aromaticos policiclicos que contaminan el aire (Echterhof, 2021). Ademas, la
incineracién incrementa de manera considerable las emisiones de gases de efecto invernadero,

profundizando los problemas ambientales.

Aunque el nylon 6,6 posee un gran potencial para ser transformado en acido adipico
mediante procesos de despolimerizacion, estas tecnologias se han limitado Unicamente a ensayos
de laboratorio y no han sido escaladas industrialmente. Esta falta de implementacion no solo
impide aprovechar el valor economico de los mondmeros recuperados, sino que también

prolonga los problemas de almacenamiento de residuos y contribuye a la contaminacion



ambiental, desaprovechando una oportunidad para integrar estos materiales en cadenas de valor

sostenibles.
1.2 Justificacién del Problema

El manejo de residuos de neumaticos en Ecuador representa un desafio ambiental y
econdmico significativo. Cada afio, el volumen de neumaticos desechados contintia creciendo, lo
que aumenta la urgencia de encontrar soluciones sostenibles para su tratamiento. Entre los
componentes mas problematicos se encuentra el nylon 6,6, una fibra textil utilizada en la
fabricacion de neumaticos debido a su alta resistencia térmica y quimica. Sin embargo, estas
propiedades impiden su degradacién natural, convirtiéndolo en un pasivo ambiental por su lenta
biodegradacion (Prasad Chavhan, 2022).

Actualmente, el método méas comun para deshacerse de este material es la incineracién, el
cual genera emisiones contaminantes significativas como es el caso de los gases de efecto
invernadero. También, se generan hidrocarburos aromaticos policiclicos que representan un
riesgo tanto para el medio ambiente como para la salud publica. Este enfoque es ineficiente,
costoso e insostenible a largo plazo, ya que, no solo perpetta los problemas de almacenamiento
de residuos, sino que también agrava la contaminacion atmosférica y desaprovecha el potencial
econdmico de los materiales obtenidos de los neumaticos (Pefialoza, 2022).

La presente investigacion propone el desarrollo de una estrategia innovadora para abordar
este problema, basada en la transformacion de un residuo problematico y toxico como el nylon
6,6 para convertirlo en un producto valioso y comercializable como es el caso del adipato de
dimetilo. Esta conversion se realizard mediante el disefio de un proceso industrial que incluye
etapas claves como la despolimerizacion del nylon 6,6, seguida de la esterificacion para obtener

adipato de dimetilo, ofreciendo un enfoque sostenible y econémicamente viable. En lugar de



desechar o quemar el nylon 6,6, este proyecto busca aprovechar su estructura polimérica para
recuperar mondémeros valiosos que puedan integrarse en la cadena de valor de la industria
petroquimica.

El adipato de dimetilo es un compuesto de gran relevancia en la industria, puesto a que, es
utilizado como materia prima en la produccion de pléasticos, resinas y otros polimeros de alto
valor afiadido (Guo et al., 2023). Sin embargo, la falta de implementacién de tecnologias
adecuadas para el tratamiento del nylon 6,6 impide no solo la valorizacion econémica de sus
mondmeros, sino que también prolonga los problemas de almacenamiento de residuos y
contribuye a la contaminacion ambiental. Esto representa una oportunidad para integrar estos
compuestos en cadenas de valor sostenibles, reduciendo el impacto ambiental y fomentando la
economia circular.

Para superar este desafio, se aplicara un disefio de experimentos (DOE) que permitira
identificar las condiciones mas adecuadas para la reaccion de esterificacion, evaluando factores
clave como el tiempo y la temperatura de la reaccion (Zhang, T., Smith, L., & Allen, J. , 2020).
Una vez obtenidas estas condiciones, se procedera a realizar una simulacién computacional del
proceso utilizando el software Aspen Batch Process Developer (ABPD), el cual facilitara el
control preciso del proceso y proyectara su escalabilidad a nivel industrial. La combinacién del
disefio de experimentos y la simulacion en ABPD ayudara a replicar las condiciones mas
favorables a diferentes escalas, promoviendo un enfoque sostenible y economicamente viable
para la industria petroquimica y de reciclaje, en el marco de una economia circular en la que los

residuos se convertiran en recursos valiosos.



1.3 Objetivos
1.3.1 Objetivo general

Disefiar un proceso conceptual para la obtencién de adipato de dimetilo a partir de nylon
residual mediante reacciones de despolimerizacion y esterificacion para su escalabilidad usando

el software Aspen Batch Process Developer.
1.3.2 Objetivos especificos

1. Definir las condiciones ideales de la etapa de esterificacion del acido adipico proveniente
de la despolimerizacion del nylon 6,6 realizado a nivel de laboratorio mediante un disefio
de experimentos.

2. Simular el proceso en Aspen Batch Process Developer utilizando datos experimentales
mediante el uso de herramientas de modelado y simulaciéon computacional.

3. Evaluar la escalabilidad y viabilidad econémica del proceso disefiado para la proyeccion

de su implementacion a nivel industrial mediante un analisis tecno-econémico.
1.4 Marco teérico
1.4.1 Reciclaje de neumaticos

El reciclaje de neumaticos es una actividad fundamental en la gestion de residuos sélidos,
ya que, permite transformar los neumaticos fuera de uso en nuevos productos o fuentes de
energia. Los neumaéticos contienen materiales valiosos como el caucho, fibras textiles y metales,
pero su composicion completa dificulta su reciclaje eficiente. En muchos paises, la gestion
inadecuada de neumaticos se ha traducido en su acumulacion en vertederos o en su incineracion.

Estas practicas generan emisiones contaminantes como lo son los gases de efecto invernadero e



hidrocarburos aromaticos policiclicos, afectando la calidad del aire y la salud publica (Torres,

2015).

Existen diferentes métodos para el reciclaje de neumaticos, los cuales seran detallados a
continuacion: la trituracion mecénica, donde los neumaticos son cortados en pequefias particulas
que se van a utilizar luego como asfalto modificado y como material de relleno en obras civiles
(El universo, 2024). En el caso del pirdlisis, es un proceso termoquimico en el que los
neumaticos se descomponen en ausencia de oxigeno generando productos como el gas, carbén y
aceites que pueden ser utilizados como combustibles (Echterhof, 2021). Por Gltimo, el reciclaje
quimico implica el proceso de despolimerizacion de los polimeros como el nylon 6,6, para
recuperar sus monomeros y reintegrarlos en procesos industriales. Este enfoque reduce la
dependencia de materias primas virgenes y minimiza los impactos ambientales (El universo,
2024).

El reciclaje de neumaticos no solo reduce la acumulacion de pasivos ambientales, sino que
también abre oportunidades para la creacién de productos de alto valor, alineandose con los
principios de la economia circular. En este proyecto, se propone el uso del nylon 6,6, recuperado
de neumaticos fuera de uso, con el objetivo de contribuir tanto al cuidado ambiental como a la
generacion de empleo. Ademas, la transformacion de este residuo en materiales Utiles impulsa
una gestion mas sostenible de los recursos, reduciendo la dependencia de materias primas

virgenes y promoviendo practicas industriales responsables.
1.4.2 Nylon 6,6

El nylon 6,6 es un polimero perteneciente a la familia de las poliamidas, el cual se usa
ampliamente en la industria automotriz, debido a su alta resistencia mecanica, estabilidad térmica

y resistencia quimica. Este material se obtiene mediante la polimerizacion por condensacion del



acido adipico y la hexametilendiamina, lo que confiere una estructura molecular fuerte y
duradera. Estas propiedades lo hacen ideal para su uso en la industria automotriz, especialmente
en la fabricacion de neumaticos donde se utiliza como refuerzo en forma de fibras textiles que
otorgan mayor resistencia y durabilidad (Coeck, R., & De, D. E., 2024).

No obstante, la misma resistencia que hace al nylon 6,6 un material capaz durante la vida
atil de los productos se convierte en un desafio al final de su ciclo. Este polimero es altamente
resistente a la degradacion natural, lo que significa que si no se gestiona adecuadamente puede
permanecer en el medio ambiente durante décadas sin lograr descomponerse. En la actualidad, la
eliminacion de residuos de nylon 6,6 se realiza en su mayoria mediante la incineracion lo cual
contribuye a la emision de gases de efecto invernadero y otros compuestos toxicos, como los
hidrocarburos aromaticos policiclicos (Prasad Chavhan, 2022).

Aparte de que solo se use en neumaticos, el nylon 6,6 también es usado en otras aplicaciones
industriales como lo es la fabricacion de cuerdas, tejidos técnicos y componentes electronicos, lo
que genera una creciente demanda de este material (Pefialoza, 2022). Sin embargo, su gestion
como residuo plantea desafios significativos debido a la falta de infraestructura adecuada para su
reciclaje quimico en paises como en Ecuador. El presente proyecto busca abordar este problema
mediante la recuperacion del nylon 6,6 para su transformacion en productos quimicos valiosos,
como el adipato de dimetilo contribuyendo asi a una gestion mas eficiente y sostenible de estos

residuos (Arcos & Landivar, 2022).
1.4.3 Meétodo de despolimerizacion del nylon residual

La despolimerizacion es un proceso quimico fundamental en el reciclaje del nylon 6,6,
puesto a que, permite transformar las largas cadenas poliméricas en sus monomeros originales,

facilitando su reutilizacion en nuevos productos industriales. En el caso del nylon 6,6; los



mondmeros resultantes de la despolimerizacion como el acido adipico y la hexametilendiamina
poseen un valor alto comercial y son ampliamente utilizados en la industria petroquimica
(Coeck, R., & De, D. E., 2024). Existen tres métodos para despolimerizar el nylon 6,6 los cuales
son la hidrdlisis, la alcohololisis y ammonadlisis.

La hidrdlisis, consiste en la ruptura de los enlaces poliméricos mediante la reaccion con agua
en presencia de catalizadores, bajo condiciones controladas de temperatura y presion. Este
método es eficiente para obtener acido adipico y hexametilendiamina, es el mismo que se
utilizara en este proyecto debido a su simplicidad y eficiencia (Xu et al., 2023). En el caso de
alcoholdlisis, este implica la reaccion del nylon con alcoholes para obtener productos
intermedios que pueden ser utilizados en procesos industriales. Esta técnica es util, pero a la vez
es compleja y menos eficiente si lo que se desea es recuperar el acido adipico (Coeck, R., & De,
D. E., 2024).

Finalmente, se tiene la ammondlisis en donde se utiliza amoniaco para romper las cadenas
poliméricas, generando productos aminicos Utiles en la industria farmacéutica y quimica, pero

con mayor complejidad para su operacion y altos costos (Xu et al., 2023).
1.4.4 Reaccion de esterificacion de Fischer

La esterificacion de Fischer es una técnica clasica basada en la obtencién de un éster a
partir de un acido carboxilico, una de sus caracteristicas principales es el uso de un catalizador en
medio acido, donde al menos un grupo hidroxilo es reemplazado por un alcohol, provocando la
formacion de un éster y agua como productos de la reaccion debido a que es una reaccion de
condensacion (Albanese, 2023).

Para la obtencion de adipato de dimetilo a partir de &cido adipico, el proceso de

esterificacion de Fischer involucra la reaccion del acido adipico con metanol en presencia de un
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catalizador &cido. Durante la reaccion, los grupos carboxilo en ambas extremidades del acido
adipico reaccionan con el metanol para formar adipato de dimetilo y agua como subproducto.
Este éster es importante en aplicaciones industriales como plastificante y en la fabricacién de
polimeros. La reaccion puede optimizarse ajustando la cantidad de catalizador &cido y
eliminando el agua formada para evitar la reversibilidad y maximizar la produccion de adipato de

dimetilo.

llustracion 1

Mecanismo de esterificacion de Fischer del &cido adipico con metanol en medio acido.
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1.4.5 Adipato de dimetilo

El adipato de dimetilo es un diéster que se obtiene de la esterificacion de Fischer
proveniente del acido adipico mediante alcohol en exceso presente en un medio &cido, entre sus
caracteristicas principales se tiene que es inmiscible en agua, y presenta miscibilidad en
alcoholes y éteres, su punto de ebullicién se encuentra en un rango de 215 °C a 225 °C a presion
atmosferica, su indice de refraccion es 1.4283 (Thermo Fisher Scientific, 2023). El adipato de
dimetilo es un compuesto ampliamente utilizado en la industria petroquimica como intermedio
quimico. Este producto tiene ventajas significativas desde una perspectiva comercial, ya que,
presenta una alta demanda en la industria y su obtencion a partir de residuos contribuye a la

reduccién de pasivos ambientales (Guo et al., 2023).
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1.4.6 Técnicas de caracterizacion

1.4.6.1 Espectroscopia infrarroja (IR).

La espectroscopia infrarroja es una de las técnicas mas realizadas a nivel de laboratorio
para la caracterizacion de compuestos organicos, es una herramienta muy importante para
identificar los grupos funcionales presentes en las moléculas organicas, es un método no
destructivo. La espectroscopia IR mide la absorcion de la radiacion electromagnética en la regién
infrarroja por una muestra colocada en el camino de la luz. La frecuencia a la que se produce la
absorcion dependera de la naturaleza de la muestra y, por lo tanto, puede utilizarse para
identificar la naturaleza de la muestra. A diferencia del espectro UV, que consta de muy pocos
picos, esta técnica proporciona un espectro que contiene un gran nimero de bandas de absorcion
de las que se puede derivar mas informacion sobre la estructura de los compuestos organicos. La
espectroscopia IR cubre el rango de 10 cm-1 a 13.000 cm-1 (Voonna, 2024).

La identificacion de los grupos funcionales presentes en la molécula de interés, como los
grupos éster (—COO-) caracteristicos en el adipato de dimetilo. Los picos en el espectro FTIR de
un éster como el adipato de dimetilo se asignan a vibraciones de estiramiento y flexion de los
enlaces C-H, C=0y C-0, lo que facilita la confirmacién de la estructura del compuesto.
Ademas, el analisis de FTIR también ayuda a verificar la pureza del producto y detectar posibles

impurezas o productos secundarios (Siddique, 2024).

1.4.6.2 Propiedades fisicas

Las propiedades fisicas para caracterizar un compuesto y compararlo con sus valores
teoricos son el punto de fusion, punto de ebullicion e indice de refraccion con respecto al
compuesto estandar, son propiedades fisicas clave que se utilizan para caracterizar compuestos

organicos. El punto de fusion se determina mediante un aparato de capilar o un termometro de
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fusion, en el que el compuesto solido se calienta gradualmente hasta que se funde. El punto de

ebullicion se mide mediante un termometro en un dispositivo de ebullicion controlada, lo que
permite conocer la temperatura a la cual el compuesto pasa de liquido a gas. Estas propiedades

son Utiles no solo para confirmar la identidad del compuesto, sino también para evaluar su
pureza, ya que, impurezas en el compuesto pueden alterar significativamente tanto el punto de
fusion como el de ebullicion (Liu & Chen, 2014).
1.4.7 Estrategias estadisticas para el tratamiento de datos

El disefio de experimentos (DOE) es una metodologia estadistica que permite planificar,
disefiar y analizar experimentos de manera eficiente, maximizando la informacion obtenida al
evaluar multiples factores y sus interacciones de forma simultanea (Montgomery, 2017)

Dependiendo del tipo de estudio, el disefio de experimentos (DOE) puede emplear disefios
factoriales, de superficie de respuesta o de experimentos fraccionados, cada uno adecuado para
evaluar diferentes combinaciones de factores y niveles. Este enfoque permitiré evaluar de forma
sistemética como las condiciones de reaccion afectan la formacion del adipato de dimetilo,
maximizando la eficiencia del proceso y minimizando costos y recursos (Nnenna et al., 2022).

El uso de este disefio permite explorar el efecto lineal y cuadréatico de cada factor, asi como
las interacciones entre ellos, asegurando que se identifiquen las condiciones que maximizan la
respuesta del sistema. Ademas, los puntos axiales y centrales incluidos en este disefio brindan
mayor precision en la estimacion de la curvatura del modelo, lo que mejora la robustez del
analisis. El disefio de experimentos para este proceso cuenta con 2 factores principales como lo

es el tiempo y la temperatura de la reaccion (Joglekar, A., & May, C., 2020).
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1.4.8 Aspen Batch Process Developer

Aspen Batch Process Developer es una herramienta avanzada de simulacion y modelado
empleada ampliamente en la ingenieria quimica, cuyo proposito es facilitar el disefio y analisis
detallado de procesos complejos. Este software es particularmente efectivo en el caso de
procesos que involucran reacciones multiples y condiciones de operacion especificas, como la
despolimerizacion y esterificacion del nylon residual, ya que permite simular de forma precisa no
solo las reacciones, sino también cada operacidn unitaria implicada (Zhang, T., Smith, L., &

Allen, J., 2020).

Aspen Batch Process Developer proporciona un analisis completo de los balances de masa
y energia del sistema, lo cual es fundamental para evaluar el consumo de recursos, identificar
posibles puntos de desperdicio, y optimizar el uso de materiales y energia. Esta capacidad de
simulacion permite anticipar y resolver problemas antes de que ocurran en una implementacion a
gran escala, mejorando la sostenibilidad del proceso al reducir desechos y emisiones. A través de
esta simulacion integral, el proyecto busca no solo asegurar la viabilidad técnica del proceso,
sino también explorar su potencial de escalabilidad industrial, asegurando que se mantenga una
eficiencia operativa en términos tanto econdmicos como ambientales (Chen, R., & Kapoor, A. ,

2021).
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2. Metodologia

Para el presente proyecto integrador se planted los métodos utilizados para la obtencion de
adipato de dimetilo a partir de nylon residual, abordando desde la preparacion de muestras hasta la
caracterizacion del producto. Se implementd un disefio experimental para obtener las condiciones
ideales el cual se implemento en el software para simular y escalar el proceso a nivel industrial. Este
enfoque permitié maximizar el rendimiento del adipato de dimetilo, garantizando la reproducibilidad
y escalabilidad del proceso, contribuyendo asi a reducir el impacto ambiental de los residuos del

nylon 6,6.
2.1 Materiales, reactivos y equipos

Para el desarrollo de este proyecto, se plantearon los siguientes materiales, reactivos y
equipos esenciales los cuales fueron detallados en la Tabla 1 y 2 para hacer uso de estos durante las

pruebas de laboratorio.

Tabla 1.

Materiales y equipos usados durante las pruebas en el laboratorio.

Materiales Capacidad Equipos Marca
Matraz volumétrico 100, 500 mL Balanza analitica OHAUS
REBELK,
Pipeta 2,5,10mL Estufa
MEMMERT
Embudo 20 mL Rotavapor IKA, BUCHI
Pera de succion - Reactor 8 NA
Vaso de precipitacion 50, 100 mL Reactor 32 NA

Vidrio reloj -
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Embudo de THERMO
100 mL Espectrofotdmetro IR
decantacion SCIENTIFIC
Espatulas - Medidor de VSG STUART
Papel filtro - Centrifuga BIOBASE
Tabla 2.

Reactivos utilizados en el proceso de laboratorio.

Reactivos

Acido clorhidrico 6N

Nylon Residual

Zeolita Mordenita

Metanol grado reactivo 99 %

Eter dietilico

Sulfato de Sodio anhidro

Agua destilada

2.2 Proceso de laboratorio

El proceso de laboratorio para la obtencion de adipato de dimetilo a partir de nylon residual
incluyo tres etapas principales: despolimerizacion, esterificacion y separacion. Estas etapas,
representadas esquematicamente en la llustracion 2, se llevaron a cabo de manera secuencial para
maximizar la productividad del adipato de dimetilo y garantizar la reproducibilidad del

procedimiento experimental.
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llustracion 2.

Diagrama de bloque del proceso para la obtencién de adipato de dimetilo con recirculacion.
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Nota: Elaboracién propia
2.2.1 Etapa de despolimerizacion

En la etapa de despolimerizacion, se replicaron las condiciones y cantidades reportadas por
(Mendoza & Olivero, 2024) en la Tabla 3, utilizando dos reactores de una capacidad de 20 mL (R-8
y R-32). Las masas de nylon residual y zeolita fueron medidas con precision para posteriormente,
afiadirle acido clorhidrico 6N, asegurando que el volumen no superara el 75% de la capacidad de los
reactores para evitar pérdidas. Los reactores sellados fueron sometidos a condiciones controladas de
temperatura y tiempo en la estufa (Rebelk, Memmert).

Tabla 3.

Condiciones de operacion para la reaccion de despolimerizacion del nylon 6,6 residual.

Componentes Cantidades
Masa de nylon residual (g) 0.15
Masa de zeolita mordenita (g) 0.0525

Concentracion de HCI (N) 6




Volumen de HCI (ml) 10
Tiempo de reaccion (°C) 140
Temperatura de reaccion (h) 6

Nota: Datos tomados de (Mendoza & Olivero, 2024).
2.2.2 Etapa de esterificacion

La reaccion de esterificacion se realizé utilizando el acido adipico producido en la etapa de
despolimerizacién, agregando 2 mL de metanol como agente esterificante para asegurar la
formacion de adipato de dimetilo. La mezcla de &cido adipico y metanol fue introducida en los
reactores R-8 y R-32, los cuales fueron sometidos a condiciones controladas de temperatura en la
estufa. Estas condiciones operacionales se encuentran detalladas en la Tabla 4, las cuales se
establecieron en base al estudio realizado por (Basantes & Saico, 2023), cuya metodologia
proporciona las directrices necesarias para el disefio y ejecucion de la experimentacion.

Tabla 4.

Parametros de operacion para las reacciones de esterificacion del nylon 6,6 residual variando la

temperatura y porcentaje de catalizador.

Parametro de operacién Unidad Valor
Temperatura °C 100, 120, 140
Porcentaje del catalizador Y%w/w 0,5, 10, 15
Relacion Nylon:Metanol g: ml 1:10

Tiempo h 4

Nota: Datos tomados de (Basantes & Saico, 2023), (Nagarkar, 2022).
Al término del tiempo de reaccién, el nylon residual no reaccionado fue separado mediante

filtracion, empleando un embudo y papel filtro previamente pesado en una balanza analitica. Este
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procedimiento permitio determinar la conversion del nylon residual empleando la Ecuacion 2.1,

definida como la relacion entre la masa inicial y la masa reaccionada.

masa de nylon residual reaccioné(g)

% conversion = x100% (2.1)

masa de nylon residual alimentado (g)
2.2.3 Etapas de separacion

1. Filtracién por gravedad: En la primera etapa de separacion, la filtracioén por gravedad
se realizo utilizando un embudo y papel filtro. Este procedimiento permitio separar los
residuos solidos no reaccionados, como fragmentos de nylon residual, zeolita mordenita
no reaccionada en el proceso y particulas de caucho remanentes. Estos residuos se
retuvieron en el papel filtro, dejando pasar Unicamente la fase liquida que contiene el
producto de interés.

2. Evaporacion para la recuperacion de metanol: En la etapa de evaporacion, se procesé
la mezcla constituida por adipato de dimetilo, HCI y metanol, utilizando un rotavapor
(IKA) para llevar a cabo la separacion del metanol mediante evaporacion controlada. Las
condiciones operativas empleadas incluyeron una temperatura constante de 40 °C y un
tiempo de residencia de 30 minutos, lo que permitié una evaporacion eficiente del
metanol sin comprometer la estabilidad de los compuestos presentes en la fase liquida
remanente. Al concluir la operacidn, se obtuvo una fase liquida enriquecida en adipato de
dimetilo y HCI, mientras que el metanol evaporado fue recuperado y destinado
nuevamente como reactivo en la reaccion de esterificacion.

3. Extraccion Liquido-Liquido: Una vez concentrada la solucion proveniente de la
evaporacion, se empleo la técnica de extraccion liquido-liquido debido a la proximidad
de los puntos de ebullicion de los compuestos y la afinidad de estos hacia el solvente

seleccionado. Las pruebas de extraccion se llevaron a cabo en un embudo de decantacion
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de 100 mL, utilizando éter dietilico como solvente para poder fortalecer la parte orgénica
y agua a 5°C para poder separar las impurezas presentes en la mezcla, las condiciones

especificas para esta etapa se detallan en la Tabla 5.

Tabla 5.

Condiciones empleadas para la extraccion liquido-liquido del adipato de dimetilo.

Componentes Unidad Cantidades
Adipato de dimetilo mL 1
Eter dietilico mL 2
Agua mL 3

Nota: Condiciones obtenidas de (Basantes & Saico, 2023)

4. Destilacion: En la etapa de destilaciéon, se llevé a cabo una separacion simple para
recuperar el éter dietilico empleado como solvente en la etapa de extraccion. Esta
operacion se realiz6 bajo condiciones especificas de presion atmosférica y una
temperatura de 34.6 °C (Thermo Fisher Scientific, 2023), correspondiente al punto de
ebullicion del éter dietilico, con el objetivo de garantizar una evaporacion eficiente del
solvente sin afectar la composicion del producto residual. Durante el proceso, el éter
dietilico se evaporo y fue recolectado en su fase gaseosa, posteriormente condensada y
almacenada para su reutilizacion en futuras operaciones de extraccion. Simultaneamente,
el adipato de dimetilo permanecié en el fondo del destilador, ya que, su punto de
ebullicion es significativamente mas alto que el del éter dietilico, lo que permitio su

separacion efectiva y su posterior procesamiento en las siguientes etapas del sistema.
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5. Evaporacion para la recuperacion de &cido clorhidrico: En la Gltima etapa de
separacion, se llevé a cabo una evaporacion para separar el &cido clorhidrico presente en
el sistema, con el objetivo de su reutilizacion en la reaccion de despolimerizacion. Esta
operacion se realizo bajo presion atmosférica y una temperatura de 50 °C durante 45
minutos, condiciones cuidadosamente seleccionadas para garantizar una evaporacion
eficiente del &cido clorhidrico sin degradar los compuestos residuales. Durante este
proceso, el acido clorhidrico en fase gaseosa fue recolectado mediante un sistema de
condensacion, permitiendo su almacenamiento y posterior reciclaje en el proceso inicial.
Adicionalmente, debido a la presencia de agua en el sistema, se presentd la formacion de
clorhidrato de hexametilendiamina como un subproducto, el cual permaneci6 en el

residuo solido tras la evaporacion.
2.3 Disefio de Experimentos

El método de superficie de respuesta fue implementado en la presente experimentacion para
modelar y analizar los efectos combinados de la temperatura y el tiempo de reaccién sobre el
porcentaje de conversion del nylon 6,6 en la etapa de esterificacion, se utilizé un disefio de
experimentos factorial central compuesto, basado en los datos obtenidos por (Basantes & Saico,
2023), permitio estructurar un enfoque sistematico para evaluar las condiciones de la etapa de
esterificacion. Este disefio fue utilizado para definir los rangos de las variables claves, como el
tiempo y la temperatura, y establecer un conjunto de experimentos que permitan explorar su efecto
sobre el sistema. Su finalidad fue proporcionar una base metodoldgica que guie la experimentacion
y permita identificar las condiciones mas favorables para mejorar la conversion de nylon 6,6

residual, considerando posibles interacciones entre las variables estudiadas. Los parametros
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seleccionados y los niveles asociados se presentan en la Tabla 6, donde se describen las condiciones
experimentales evaluadas en el laboratorio.
Tabla 6.

Rango de las variables de temperatura y tiempo.

Parametro Bajo (-1) Centro (0) Alto (+1)
Temperatura (°C) 100 120 140
Tiempo (h) 2 3 4

Nota: Datos obtenidos de (Basantes & Saico, 2023).

Ademas, se hizo uso de Microsoft Excel para estructurar y organizar el disefio de
experimentos, definiendo tanto el nimero como el orden de las corridas experimentales en la etapa
de esterificacion. Las corridas experimentales se llevaron a cabo en un orden aleatorio, estrategia
conocida como "aleatorizacion”, la cual es ampliamente utilizada para minimizar el error aleatorio y
evitar sesgos sistematicos en la recopilacion de datos (Montgomery, 2017). Este enfoque asegura
que las variaciones observadas en los resultados sean atribuidas a los factores controlados y no a
posibles interferencias externas. Véase, en la llustracion 3 y Tabla 7, la informacién detallada del
orden y distribucion del disefio experimental, proporcionando una guia clara para la ejecucion y

andlisis de las corridas realizadas.

Tabla 7.

Disefio de experimentos con dos factores: temperatura y tiempo.

Orden Orden Tiempo Temperatura
TipoPt Bloques
Aleatorio Corrida (Horas) (°C)

4 1 1 1 4 140
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5 2 -1 1 1.5858 120
11 3 0 1 3 120
10 4 0 1 3 120
12 5 0 1 3 120
13 6 0 1 3 120

9 7 0 1 3 120

2 8 1 1 4 100

1 9 1 1 2 100

8 10 -1 1 3 148.2843

3 11 1 1 2 140

7 12 -1 1 3 91.7157

6 13 -1 1 4.4142 120

llustracion 3.

Grafico del disefio de experimentos en funcion de los rangos de cada variable: temperatura y tiempo.

4.414 h,120 °C

—a
\d

4h,140 °C 4 h,140°C

0°C,0%

3h,91.72°C [5)

3h,148.28°C

2h,100°C 2 h, 140 °C

1.586 h, 120 °C

Nota: Elaboracion propia.

El disefio experimental permiti6 establecer el nimero y la secuencia de los experimentos para

la etapa de esterificacion. La libreria rsm de RStudio fue utilizada para analizar y modelar la

respuesta experimental obtenida durante la etapa de esterificacion. Este paquete especializado en
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superficies de respuesta permitié construir un modelo estadistico cuadratico a partir de los datos
experimentales, evaluando los efectos principales, las interacciones y los términos cuadréaticos de las
variables independientes, como tiempo y temperatura (RPubs , 2021). A través del analisis de
varianza (ANOVA), se determind la significancia estadistica de los coeficientes del modelo, asi
como la idoneidad del ajuste, lo que valido la utilidad del modelo para representar el
comportamiento del sistema en las condiciones evaluadas.

Posteriormente, se emplearon las herramientas de visualizacion de la libreria, como gréaficos
tridimensionales y mapas de contorno, para identificar el punto estacionario del modelo, que
representa las condiciones experimentales ideales dentro del rango estudiado. Este analisis permitio
determinar las combinaciones de tiempo y temperatura que maximizan la conversion del nylon en la
etapa de esterificacion. Los resultados obtenidos a través de rsm no solo proporcionaron un
entendimiento méas profundo del sistema, sino que también sirvieron como base para proponer

condiciones experimentales en futuras optimizaciones o estudios complementarios.
2.4 Caracterizacion fisicoquimica

Se realiz6 la caracterizacion fisicoquimica del adipato de dimetilo para confirmar sus
propiedades, pureza y compatibilidad con aplicaciones industriales. Este proceso incluy6 el analisis
detallado de las propiedades fisicas y quimicas del compuesto, comparando los resultados obtenidos
con datos reportados en la literatura. Las técnicas aplicadas permitieron identificar pardmetros clave
como el punto de ebullicidn, indice de refraccion y espectro infrarrojo, asegurando asi la calidad y la

identidad del producto obtenido.
24.1 Espectroscopia infrarroja (IR)

Se utilizo la espectroscopia infrarroja por transformada de Fourier (FTIR) para identificar los

grupos funcionales presentes en el adipato de dimetilo. Esta técnica midio las vibraciones
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moleculares causadas por la absorcion de radiacion infrarroja, generando un espectro caracteristico.
Para ello, se coloco 1 mL del éster en el cristal de ZnSe™, teniendo como resultado que los picos mas
relevantes correspondieron a las vibraciones de los enlaces C=0 y C-O, caracteristicas de los
ésteres. Este analisis permitio confirmar la formacion del adipato de dimetilo y detectar posibles

impurezas en el producto final.
2.4.2 Punto de ebullicion

El punto de ebullicién del adipato de dimetilo fue determinado mediante el uso del dispositivo
Stuart SMP30 Melting Point Apparatus detallado en la Tabla 1, donde se coloco el éster en un
capilar para su andlisis. Adicionalmente, se siguieron las condiciones de operacion para esta etapa de
(Basantes & Saico, 2023), en el cual se establecioé una temperatura inicial de 230°C en funcién del
rango tedrico de 215-225°C. Durante el andlisis, se monitoreo la transicion del compuesto de estado
liquido a gaseoso bajo condiciones especificas de presion. Los resultados obtenidos fueron
comparados con los valores tedricos reportados, lo que permitid validar la identidad del compuesto y

evaluar su pureza.
2.5 Desarrollo de caso base en simulador Aspen Batch Process Developer

El simulador Aspen Batch Process Developer fue utilizado para modelar las etapas claves del
proceso desde la disolucion del &cido clorhidrico y la despolimerizacion del nylon residual hasta la
esterificacion con el fin de obtener adipato de dimetilo. Este enfoque permitié replicar condiciones
experimentales de laboratorio en un entorno virtual, facilitando asi el analisis del desempefio bajo

condiciones controladas y su preparacion para el escalado junto a su evaluacion tecno economica.
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2.5.1 Algoritmo general del proceso

El presente diagrama mostrado en la llustracion 4, representa el flujo general del proceso
implementado en el simulador Aspen Batch Process Developer (ABPD) para la obtencidn de adipato
de dimetilo. Este algoritmo integra las tres etapas fundamentales del desarrollo del proceso:
desarrollo de receta, disefio conceptual y escalamiento, las cuales son descritas en detalle en las
secciones 2.5.2, 2.5.3 y 2.5.4 respectivamente. La integracion secuencial de estas etapas asegura una
transicion metodica desde la configuracion inicial hasta la validacion final del proceso, garantizando
su reproducibilidad y escalabilidad.

En este algoritmo se identificaron y centralizaron los warnings o puntos criticos que estuvieron
presente durante el proceso, puesto a que, son clave para evaluar las discrepancias o posibles ajustes
que son necesarios en cada etapa del proceso. Estos warnings permiten garantizar que el disefio
cumpla con las condiciones operativas, técnicas y econémicas establecidas, evitando asi problemas
en etapas posteriores. A continuacion, se detallan los warnings presentes:

1. Warning de propiedades termodindmicas: Durante el desarrollo de la receta se validaron las
propiedades fisicas y termodinamicas de los componentes que fueron ingresados. En caso de
detectar inconsistencias o valores fuera de los rangos aceptables, se emitié un warning; lo que
oblig6 a ajustar los parametros antes de continuar con la simulacion. Esta validacion asegurd la
viabilidad técnica del disefio en etapas posteriores (Sastre Galmés, 2019).

2. Warning de discrepancias en balances: Esto se dio en las etapas de disefio conceptual y
escalamiento, por lo que, se tuvieron que evaluar los reportes del balance de materia y energia.
Si las discrepancias superaron el 5% en los balances, se emitié un warning que requeria la
correccion inmediata de los datos o condiciones operativas para evitar errores acumulativos en el

proceso (Zhang, T., Smith, L., & Allen, J. , 2020).
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3. Warning de capacidad de equipos: En el disefio conceptual, se verificd que la capacidad de los
equipos no sea mayor al 90% de su limite operativo. Este warning permitié evitar cuellos de
botella y sobrecargas que pudieran comprometer la operacion y la seguridad del proceso.
Ademas, garantizo la seleccidn optima de los equipos para cumplir con los objetivos de
produccion establecidos (Gonzélez & Castellanos, 2020).

4. Warning de costos operativos y de capital: En el disefio conceptual y escalamiento, se
evaluaron los costos asociados al proceso, tanto operativos (OPEX) como de capital CAPEX). Si
estos costos excedian los limites predefinidos, se emitia un warning que requeria ajustes en la
configuracién del proceso o la seleccion de equipos para garantizar la viabilidad econémica del
proyecto (Turton et al., 2018).

5. Warning de produccion seleccionada: Durante la etapa de escalamiento, si no se cumplia con
la produccion deseada tras la seleccion de parametros y condiciones, se generaba un warning que
obligaba evaluar nuevamente el algoritmo de disefio conceptual para ajustar las condiciones
necesarias. Este paso asegurd que la produccion cumpliera con los objetivos establecidos y
permitiera la viabilidad del escalamiento industrial (Sastre Galmés, 2019). Estos warnings
desempefiaron un papel esencial en la identificacion de errores permitiendo iteraciones y ajustes
en el disefio o escalamiento del proceso. Este enfoque metodoldgico asegurd que el proceso
cumpliera con los objetivos técnicos, econémicos y de produccion, facilitando su

implementacion a nivel industrial.

llustracién 4.

Algoritmo general para la configuracion del proceso en Aspen Batch Process Developer.
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2.5.2 Desarrollo de la receta

En esta seccidn se describid el proceso inicial de desarrollo de la receta usando el simulador
ABPD. Se detallaron los componentes ingresados, mezclas y reacciones clave, mientras se
evaluaron advertencias para identificar posibles inconsistencias en los datos iniciales. Estas
advertencias aseguraron que las condiciones operativas fueran solidas antes de proceder al ingreso
de pardmetros especificos y operaciones unitarias, sentando asi las bases de un disefio reproducible y

confiable del proceso.
2.5.2.1  Algoritmo de desarrollo de la receta

Este diagrama mostrado en la llustracién 5 comenzé con el ingreso de los componentes y
mezclas definidas en la seccion 2.5.2.2 y 2.5.2.3 respectivamente, junto a las reacciones clave
descritas en la seccion 2.5.2.4; asegurando que toda la informacion inicial fuera completa y correcta.
Este primer pasé incluyo la evaluacion de propiedades termodindmicas de los datos ingresados, con
el objetivo de identificar posibles inconsistencias en condiciones como temperatura, porcentaje de
conversion, coeficiente de las reacciones, entre otras. Si las condiciones iniciales resultaron
aceptables, se procedio al ingreso de las operaciones y pardmetros del proceso detallado en la
seccion 2.5.2.5. Posteriormente, se llevaron a cabo revisiones criticas las cuales incluyeron evaluaciones de

balances de materia y energia (Warning de discrepancia en balances), asi como verificaciones de parametros
operativos (Warning de capacidad de equipos). Estas revisiones se realizaron de acuerdo con los criterios
establecidos en la seccion 2.5.1. En el caso de que se cumplieran todas las condiciones establecidas, el
desarrollo de la receta se considerdé completo, permitiendo avanzar al siguiente algoritmo de disefio
conceptual. Caso contrario, se realizaron las correcciones pertinentes antes de proceder al siguiente paso.

lustracion 5.

Algoritmo de desarrollo de receta.
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Se ingresaron al simulador las propiedades fisicoquimicas de todos los componentes

involucrados en el proceso, tales como el peso molecular, densidad y otras propiedades relevantes

detallados en la Tabla 8. Ademas, se validaron las bases de datos del simulador para confirmar que

los valores ingresados coincidieran con las caracteristicas reales de los componentes.

Tabla 8.

Ingreso de propiedades de los componentes en el simulador ABPD.

Estructura
Componentes Fase Propiedades Databank
molecular
Nylon 6,6 Sélido PM: 226.31 g/mol APV140.POLYMER NA
PM: 18 g/mol
Agua Liquido APV140.PURE40 H20
PE: 100°C
Acido clorhidrico Liquido PM: 36.46 g/mol APV140.PUREAQUOSO HCI
) PM: 146.14 g/mol "
Acido adipico Liquido APV140.NIST o~
PE: 337°C
Hexametilendiamin PM: 116.2 g/mol
Liquido APV140.NIST e
a PE: 205°C
PM: 32.04 g/mol
Metanol Liquido APV140.PURE40 HiC——OH
PE: 64.7°C
Zeolita mordenita  Sélido  Densidad: 2300 kg/m? NA NA
Adipato de PM: 174.2 g/mol )
Liquido APV140.NIST S i

dimetilo

PE: 197°C
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2523 Mezclas

En esta etapa, se configuro la preparacion de la solucién de &cido clorhidrico al 37% en el
simulador ABPD. La mezcla fue configurada considerando la disociacion completa del HCI en agua,

tal como se detalla en la Tabla 9.

Tabla 9.

Preparacion de la mezcla de HCI al 37%.

Componente Cantidad

Acido clorhidrico
379
(HCI)

Agua 639

2524 Reacciones

En esta seccidn, se describieron las principales reacciones quimicas ingresadas al simulador
en la Tabla 10, incluidas sus ecuaciones quimicas y las respectivas conversiones alcanzadas en cada
etapa del proceso. Este paso permitié modelar con precision cada etapa del proceso, comenzando
con la disolucion del &cido clorhidrico (2.2), seguida de la despolimerizacion del nylon residual
(2.3) y, por ultimo, la esterificacion para la obtencién de adipato de dimetilo (2.4).

Tabla 10.

Ingreso de reacciones al simulador.

Seccion Reaccioén Conversion Ecuacion

Disolucion HCl+ H,0 = H3;0" + Cl” 100% (2.2)
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Despolimerizacion (C12Hy3N203), +2 Hy0 = CgH1904 + CoHgN, 73% (2.3)

Esterificacion 1CeH1004 +2 CH30H = CgH140,+ 2H,0 100% (2.4)

2.5.25  Operaciones ldgicas

En esta seccidn se configuro el proceso de transformacion del nylon 6,6 residual en el
simulador ABPD, dividiéndolo en tres etapas principales como lo es la disolucién,
despolimerizacion y esterificacion. Cada etapa fue disefiada utilizando operaciones unitarias clave
que se describen en la Tabla 11, lo que garantiz6 una simulacion precisa y representativa de las

condiciones experimentales.

Tabla 11.

Descripcidn de las reacciones y operaciones principales del proceso en ABPD.

Operaciones  Significado Descripcion

Indica la adicidon de reactivos en un equipo, permitiendo iniciar las reacciones

Charge Cargar

quimicas o procesos de mezcla.

Representa el movimiento de los reactivos o productos entre otros equipos,
Transfer Transferir

como reactores.

Simula las reacciones quimicas, definiendo condiciones de temperatura,
React Reaccionar  presion, tiempo, relaciones estequiométricas, conversiones y productos

generados.

Se emple6 para reducir la temperatura del sistema después de las reacciones
Cool Enfriar

estabilizando los productos antes de la siguiente etapa.

Se us6 para separar los compuestos solidos de los liquidos mediante el uso de
Filter Filtrar

medios filtrantes garantizando la eliminacién de impurezas no deseadas.
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Separa los compuestos especificos utilizando un solvente adecuado

Decantar Decantar

optimizando la purificacion.

Elimind trazas de reactivos o productos secundarios al contactar con un medio
Wash Lavar

liquido adecuado.
Distill Destilar Se evapora el compuesto mas volatil mediante presién y temperatura.

2.5.3 Disefio y Escalamiento de caso base

El disefio y escalamiento constituyeron dos etapas fundamentales en el desarrollo del proceso
para la obtencién de adipato de dimetilo. El disefio establecio las condiciones ideales del proceso a
escala de laboratorio, considerando las propiedades quimicas y fisicas de los reactivos y productos,
ademas de las operaciones unitarias necesarias para cumplir con los objetivos de produccién (Sastre
Galmés, 2019). Por su parte, el escalamiento trasladé dichas condiciones a nivel de una planta
genérica, validando la viabilidad técnica y econdmica mediante ajustes en equipos y costos
asociados al capital y operacional (Turton et al., 2018). En este proceso, trabajé con escalas
progresivas para validad la reproducibilidad del disefio conceptual, Estas escalas se definieron en un
factor de10, comenzando con 1g hasta 200 ton. Este enfoque permiti6 identificar posibles
discrepancias y realizar las correcciones necesarias para garantizar que el proceso cumpliera con los

objetivos propuestos.
2.5.3.1  Algoritmo de disefio

El diagrama mostrado en la llustracion 6, detalla las etapas necesarias para seleccionar la
escala de produccion en el disefio y garantizar la viabilidad técnica antes de proceder al
escalamiento (Sastre Galmés, 2019). En primer lugar, se definio la cantidad deseada de produccion y
el tiempo de operacidn correspondiente. Posteriormente, se evaluo si el proceso podia

implementarse experimentalmente en escala de laboratorio para su validacion, caso contrario se
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realizaron ajustes para seleccionar la planta genérica. Una vez validada la produccién, se
seleccionaron los equipos méas apropiados en funcion de sus capacidades operativas, tomando en
cuenta tres criterios principales con el objetivo de evitar cuellos de botella:
1. Menor capacidad: Para garantizar precision en las operaciones a pequefia escala,
reduciendo el riesgo de desperdicio de recursos (Aspentech, 2015).

2. Mayor capacidad: Cuando se requiera estabilidad en lotes grandes o condiciones
prolongadas de operacion (Aspentech, 2015).

3. Equipo més cercano: Para minimizar costos logisticos y operativos, asegurando una
integracion eficiente en la linea de produccién (Aspentech, 2015).

Como se describid en la seccion 2.5.1 en el algoritmo general, los analisis para garantizar el
cumplimiento de las condiciones del disefio incluyeron el monitoreo de warnings clave. Si alguna
condicion no se cumplia, el proceso retornaba a las etapas de ajuste de produccion y seleccién de
equipos. En caso de cumplir con todos los criterios, el disefio se consideraba aprobado y se procedia
al algoritmo de escalamiento.

llustracion 6.

Algoritmo de disefio conceptual del proceso para la obtencion de adipato de dimetilo.
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2.5.3.2  Algoritmo de escalado

El algoritmo de escalamiento representado en la llustracion 7, se centro en identificar y
evaluar los pardmetros técnicos necesarios para desarrollar el proceso a partir de los objetivos de
produccion establecidos. Inicialmente, se definid la meta de produccién considerando el tiempo y la
capacidad de los equipos disponibles, asegurando que las condiciones operativas fueran viables. Se
evaluo la capacidad de los equipos en funcién de su desempefio histérico, priorizando aquellos que
presentaban menores cuellos de botella, mayor eficiencia y menor discrepancia.

Posteriormente, se realiz6 una validacion técnica y econémica mediante analisis de
simulacion, considerando el balance de materia y energia. En caso de detectarse alertas de
discrepancia en los balances, capacidad de equipos o costos operativos y de capital, el disefio
retornaba a una fase iterativa donde se ajustaron los pardmetros y se validé el proceso hasta que se
cumpliera con los objetivos definidos en el algoritmo general en la seccion 2.5.1. Finalmente,
cuando se verificaron todas las condiciones técnicas y econémicas, se aprobd el disefio y se procedid
al proceso de escalamiento, en el caso de que no se cumpli6 la produccién deseada se debe retornar
al algoritmo de disefio, caso contrario; se da por finalizado el proceso.

lustracion 7.

Algoritmo de escalamiento.
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2.6 Evaluacién tecno econémica

El analisis econdmico del proceso de obtencion de adipato de dimetilo a partir de nylon
residual se centro en evaluar la viabilidad técnica y financiera bajo parametros establecidos para una
planta quimica con una vida Gtil de 12 afios y una tasa de interés del 5% segun las recomendaciones
de (Turton et al., 2018). Este andlisis permitid identificar la factibilidad del proyecto desde la
perspectiva de inversion y operacion.

2.6.1 Analisis econémico
El estudio consider0 los costos de inversion inicial (CAPEX) y los costos operativos (OPEX),
clasificados de la siguiente manera:
e CAPEX: Incluyo el costo de adquisicion de los reactores, sistemas de control, unidades
de separacion y otros equipos relacionados.
e OPEX: Consideré el consumo energético, el costo de reactivos quimicos como HCl'y
metanol, asi como los gastos asociados al manejo de residuos y mantenimiento.
Con base en estos costos, se calcularon indicadores financieros clave utilizando las siguientes
formulas:
1. Beneficio neto: Determin0 la diferencia entre ingresos y egresos considerando impuestos y
depreciacion.
Beneficio neto = Ingresos — OPEX — Impuestos + Depreciacion (2.5)
2. Tiempo de recuperacion de la inversion: Estimo los afios requeridos para recuperar la
inversion inicial, resultando en una recuperacion favorable dentro de la vida atil planteada de

12 afos.

PRp — _ CAPEX

Beneficio neto

(2.6)
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3. Retorno sobre la inversion: Midio la eficiencia del capital invertido, mostrando un
porcentaje positivo dentro de los limites esperados para proyectos quimicos de esta

naturaleza.

Beneficio neto

00 X100% 2.7)

ROROI =

4. Valor presente neto: Evaluo la rentabilidad total del proyecto al descontar flujos futuros al

5% de interés, confirmando la viabilidad econémica del proceso.

N FCNe
Lk=1 13k (2.8)
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3. Resultados y anélisis
3.1 Disefio de experimentos

A partir de la seccion 2.3 se obtuvo el disefio de experimentos central compuesto y en la Tabla
12 se muestra el disefio de experimentos con sus respectivas conversiones. Este enfoque permitio
evaluar de manera sistematica las variables claves involucradas en la etapa de esterificacion:

temperatura de reaccion y tiempo de reaccion.

Tabla 12.

Resultado del disefio de experimentos con las conversiones obtenidas.

Orden Orden
TipoPt Bloques Tiempo (Horas) Temperatura (°C) % conversion
Aleatorio Corrida
4 1 1 1 4 140 65.3944
5 2 -1 1 1.5858 120 38.6786
11 3 0 1 3 120 57.4074
10 4 0 1 3 120 57.6923
12 5 0 1 3 120 57.9774
13 6 0 1 3 120 56.4568
9 7 0 1 3 120 56.8407
2 8 1 1 4 100 49.5003
1 9 1 1 2 100 35.7328
8 10 -1 1 3 148.2843 66.474
3 11 1 1 2 140 52.0205
7 12 -1 1 3 91.7157 31.5789

6 13 -1 1 4.4142 120 62.2137
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Se observa que, a temperaturas mas altas (140°C), la conversion incrementa
significativamente, alcanzando valores superiores al 65%, lo que evidencia una fuerte dependencia
de la reaccion a la energia térmica suministrada. Por otro lado, el tiempo de reaccidén también juega
un rol importante, como se puede notar en el caso de tiempos cercanos a 4 horas, que muestran un
aumento en la conversion. Sin embargo, valores extremos de temperatura y tiempo pueden no
siempre ser ideales, como se refleja en la disminucion de conversion en ciertas combinaciones
especificas, posiblemente debido a limitaciones cinéticas o efectos secundarios como la degradacion

de reactivos.
3.1.1 Método de superficie de respuesta

Se construyeron y evaluaron tres modelos estadisticos: uno de segundo orden con
interacciones, otro de segundo orden sin interacciones y un modelo ctbico de tercer orden. Los
resultados obtenidos, que incluyen indicadores como el R-cuadrado, el lack of fit, el estadistico F y
el valor-p, se presentan en la Tabla 13, permitiendo comparar el desempefio y la adecuacion de cada

modelo.

Tabla 13.

Comparacion estadistica de modelos ajustados.

Lack of fit
Modelo R-squared Estadistico F Valor-p
(\Valor p)
Cuadratico con 0.9699 0.002189 45.05 3.559x107°
interacciones
Cuadrético sin 0.9698 0.003457 64.31 4.039x10°°

interacciones

Cubico 0.9978 0.2179 449.70 1.089x1077
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El modelo cuadrético con interacciones present6 un R-cuadrado de 0.9699, indicando que
explica aproximadamente el 96.99% de la variabilidad en los datos. Este nivel de ajuste es
considerablemente alto, sugiriendo que el modelo captura bien la relacion entre las variables
independientes y la de respuesta. Sin embargo, el lack of fit obtenido fue de 0.002189, un valor
inferior al umbral aceptable de 0.05, lo que sugiere discrepancias significativas entre los valores
observados y predichos, indicando que el modelo no describe adecuadamente la relacion funcional
entre las variables (Gralla, 2022). El estadistico F (45.05), aunque notable, es menor en comparacion
con el modelo cubico, y el valor-p (3.559 x 107%) confirma la significancia del modelo, aunque
menos robusta que en modelos més complejos.

En el modelo cuadratico sin interacciones, el R-cuadrado de 0.9698 es préacticamente idéntico
al del modelo con interacciones, evidenciando un ajuste igualmente fuerte a los datos. No obstante,
la exclusion de las interacciones limita su capacidad para capturar relaciones complejas entre las
variables independientes. Su lack of fit 0.003457, aunque ligeramente superior al del modelo con
interacciones, sigue siendo menor al umbral aceptable de 0.05, indicando un ajuste deficiente. El
estadistico F present6 un valor de 64.31 que es mas alto que el del modelo con interacciones, lo que
sugiere una mayor relacién explicativa de los factores individuales, pero su aplicacion sigue siendo
limitada. El valor-p 4.039 x 107¢ refuerza la significancia estadistica del modelo, aunque con menor
confiabilidad para describir el sistema en detalle.

El modelo cubico de tercer orden es claramente superior, con un R-cuadrado de 0.9978, lo que
refleja que el 99.78% de la variabilidad total de los datos es explicada por este modelo, asegurando
un ajuste casi perfecto. Su lack of fit 0.2179 supera ampliamente el nivel de significancia de 0.05,
indicando que las diferencias entre los valores observados y predichos no son estadisticamente

significativas, lo que lo hace adecuado para modelar el sistema. El estadistico F (449.70) es
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significativamente més alto que en los modelos de segundo orden, resaltando su capacidad para
describir tanto los efectos principales como las interacciones complejas. Finalmente, el valor-p
(1.089 x 1077) evidencia una significancia estadistica excepcional, reforzando la idoneidad del
modelo cubico para el disefio del experimento.

Por lo tanto, el modelo cubico de tercer orden es seleccionado como el ideal debido a su alto
R-cuadrado (0.9978), lack of fit (0.2179) aceptable, mayor estadistico F (449.70) y un valor-p (1.089
x 1077) que valida su significancia estadistica. Estos factores garantizan su capacidad para describir
con precision las relaciones no lineales y las interacciones entre las variables independientes,
proporcionando una herramienta robusta para predecir el proceso de conversion del nylon 6,6 en la

etapa de esterificacion.
3.2 Optimizacién de la etapa de esterificacion

A partir de los resultados obtenidos de la seccion 3.1.1, el modelo cubico fue empleado como
base para analizar el analisis de optimizacion, utilizando la libreria Rsm de RStudio para determinar
los puntos estacionarios a partir de la ecuacion de optimizacion.

La ecuacion 3.1 describe la relacion entre la conversion del nylon 6,6 y las variables

independientes, x; = temperatura, x, = tiempo, expresada de la siguiente forma:

y = 0.0153x3 + 0.0429x3 — 0.0318x% — 0.0389x3 + 0.0524x; + 0.0374x, + 0.5727 (3.1)
Los puntos estacionarios se calcularon como el conjunto de condiciones que maximizan la
respuesta del sistema, obteniéndose una temperatura éptima de 129.62 °C y un tiempo de reaccién
de 3.42 horas. Estas condiciones, dentro del rango experimental, predicen una conversion tedrica
méaxima de 61.45%. Este resultado refleja la interaccion significativa entre las variables evaluadas,
donde tanto la temperatura como el tiempo contribuyen de manera conjunta a la mejora del

rendimiento del proceso de esterificacion.
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Tabla 14.

Condiciones ideales que maximizan la conversion.

Parametro Valor
Temperatura 129.62 °C
Tiempo 3.42 horas
Conversion tedrica 61.45 %

El andlisis de los puntos estacionarios permite no solo identificar condiciones 6ptimas, sino
también establecer pardmetros operativos practicos para maximizar la eficiencia del sistema. Es
importante destacar que, aunque el modelo describe estas condiciones como ideales, cualquier
desviacion podria reducir la conversion esperada, lo que resalta la importancia de operar cerca de los
valores 6ptimos calculados.

Para determinar la naturaleza del punto estacionario identificado, se analiz6 la matriz Hessiana
correspondiente, cuyos valores son los siguientes:

[—0. 0318 0 ]
0 —0.0389

La matriz Hessiana se utiliza para clasificar los puntos estacionarios en maximos locales,
minimos locales o puntos de silla. En este caso, ambos valores diagonales son negativos, lo que
indica que la matriz es definida negativa. Segun (Tanaka, 2007), una matriz definida negativa
implica que el punto estacionario corresponde a un maximo local. Esto confirma que las condiciones
de 129.62 °C y 3.42 horas representan los valores 6ptimos dentro del rango experimental para
maximizar la conversion. La validacion matematica a través de la matriz Hessiana refuerza la
robustez del modelo cubico para predecir el comportamiento del sistema y destaca su utilidad en la

identificacion de condiciones dptimas.
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La ilustracion 8 proporciona una representacion visual del comportamiento de la conversion
en funcidn de las variables independientes. En este gréfico, se observa como la conversion aumenta
progresivamente con el incremento de la temperatura y el tiempo, alcanzando un méximo cercano a
los puntos estacionarios calculados. Este comportamiento respalda la interaccion significativa entre
las variables evaluadas y refuerza la hipotesis de que ambas contribuyen de manera conjunta al
rendimiento del sistema. Ademas, el gréafico permite identificar tendencias importantes, como la
reduccion de la conversion fuera del rango 6ptimo. A temperaturas mas bajas o tiempos excesivos,
se observan disminuciones en el porcentaje de conversion, lo que puede estar relacionado con
limitaciones cinéticas o efectos secundarios no deseados, como la degradacion de reactivos. Esta

representacion tridimensional no solo valida los resultados obtenidos, sino que también proporciona
informacion valiosa para el disefio y la operacion del proceso.

llustracion 8.

Superficie de respuesta para la conversion del nylon 6,6 en funcién de la temperatura y el tiempo.
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El gréfico de contorno representado en la llustracion 9 complementa el analisis
tridimensional al mostrar curvas de nivel que representan regiones de conversion constante en el
espacio definido por las variables independientes permitiendo identificar combinaciones alternativas
de temperatura y tiempo que podrian ofrecer conversiones cercanas al méximo. Por ejemplo,
temperaturas ligeramente inferiores combinadas con tiempos ajustados pueden proporcionar
rendimientos similares. Las curvas mas cerradas alrededor de los puntos estacionarios indican una
region de maximo local, confirmando que las condiciones 6ptimas calculadas son robustas y bien

definidas.

llustracién 9.

Gréfico de contornos.
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3.3 Caracterizacion del adipato de dimetilo
3.3.1 Caracterizacion por FTIR

En la lustracion 10. Espectro FTIR del adipato de dimetilo se observan los picos
caracteristicos de un éster. La banda atribuida al estiramiento del grupo carbonilo (C=0) se
encuentra en 1732.27 cm™1, lo que confirma la presencia del enlace éster, consistente con los
valores reportados en la literatura para compuestos similares (Liu & Chen, 2014). Ademas, las
bandas correspondientes al estiramiento del enlace C—O aparecen en 1172.27 y 1087.0 cm™1, lo que
respalda atin mas la identificacion de este compuesto como un éster.

En la region de 2953.1 cm™1, se observan sefiales correspondientes al estiramiento de los
enlaces C—H en los grupos metilo (CH5) y metileno (CH,), lo cual es caracteristico de cadenas
alifaticas presentes en el adipato de dimetilo. Por otro lado, no se observan sefiales significativas en
la region de 3300-3500cm ™1 , lo que indica la ausencia de grupos hidroxilo (—OH) libres, sugiriendo
una pureza adecuada del éster sintetizado.

El anélisis del espectro FTIR confirma la presencia de los grupos funcionales clave del adipato
de dimetilo, validando la estructura quimica esperada del producto. Estos resultados son consistentes
con las caracteristicas espectrales reportadas para ésteres alifaticos en estudios previos (Nakamoto,

2009), reforzando la confiabilidad del proceso de sintesis llevado a cabo.
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lustracion 10.

Espectro FTIR del adipato de dimetilo.
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3.3.2 Punto de ebullicién, Indice de refraccion

En esta seccidn se describen las propiedades fisicas fundamentales del adipato de dimetilo, las
cuales son esenciales para confirmar su identidad y pureza, asi como para evaluar su
comportamiento en aplicaciones quimicas especificas. Estas propiedades incluyen el punto de
ebullicién, y el indice de refraccion, los resultados obtenidos se presentan de manera detallada en la
Tabla 15, pardmetros que fueron determinados experimentalmente y validados con valores

reportados en la literatura.

Tabla 15.

Propiedades fisicas del adipato de dimetilo: punto de ebullicién e indice de refraccion.

Valor Porcentaje de
Propiedades Unidad Valor teérico
experimental error (%)
Punto de °C 215-225 217 1.36

ebullicion
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Indice de - 1.4283 1.4285 0.0140

refraccion

Los resultados experimentales reportados en la Tabla 14 muestran una buena correlacion con
los valores tedricos reportados en la literatura (Thermo Fisher Scientific, 2023), lo que respalda la
calidad del compuesto sintetizado y la precision de los procedimientos experimentales utilizados. En
el caso del punto de ebullicién, el valor experimental obtenido fue de 217 °C, mientras que el valor
tedrico se encuentra en un rango de 215-225 °C, con un valor medio de 218 °C. El porcentaje de
error calculado fue de 1.36%, lo que indica que las condiciones experimentales fueron controladas
de manera adecuada, permitiendo obtener un valor consistente con las referencias bibliogréficas.
Este resultado valida la identidad del adipato de dimetilo y su comportamiento térmico en procesos
de alta temperatura.

El indice de refraccion experimental fue determinado como 1.4285, mientras que el valor
tedrico reportado es de 1.4283. El porcentaje de error fue de 0.0140 %, siendo el méas bajo entre las
propiedades evaluadas. Este resultado refleja una alta precisién en las mediciones experimentales y
confirma que el compuesto sintetizado cumple con las caracteristicas Opticas reportadas en la
literatura (Liu & Chen, 2014). Este pardmetro es particularmente Gtil para confirmar la pureza del
adipato de dimetilo y su consistencia estructural, ya que, el indice de refraccion es muy sensible a la
presencia de impurezas.

En conjunto, los resultados obtenidos para el punto de ebullicidn, y el indice de refraccion
confirman la identidad y pureza del adipato de dimetilo sintetizado. Los bajos porcentajes de error
observados, todos inferiores al 7% (Pan & Breuer, 2008) , demuestran la eficacia de los
procedimientos experimentales y las condiciones controladas durante las mediciones. Estos

resultados respaldan la validez del compuesto como producto final, para aplicaciones quimicas e
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industriales especificas, ademas de proporcionar una base sélida para futuras caracterizaciones y

estudios del material.
3.4 Receta de laboratorio

Durante el desarrollo experimental, se plantearon dos enfoques estratégicos para las recetas en
Aspen Batch Process Developer: una receta con recirculacion y otra sin recirculacion. Estos dos
casos fueron disefiados con el prop6sito de evaluar y comparar la viabilidad para mejorar la

eficiencia del proceso y establecer el modelo méas adecuado para el escalado.
3.4.1 Caso con reciclo

La receta con recirculacion, visualizada en la lustracion 11; se plante6 como una alternativa
ideal para mejorar la eficiencia del proceso mediante la reutilizacion de corrientes internas. Este
enfoque buscd minimizar las pérdidas de reactivos, reducir la generacion de residuos y replicar un
modelo sostenible. Este disefio conceptual, representado en el diagrama de bloques del proceso en la
[lustracion 2, véase seccion 2.2 de este proyecto; fue conceptualizado para minimizar costos y
optimizar recursos en la obtencién de adipato de dimetilo, replicando un enfoque sostenible y
econdmico caracteristico de procesos industriales modernos.

No obstante, durante la simulacion en ABPD, se identificaron limitaciones técnicas
significativas que comprometieron la implementacion efectiva de este modelo. El simulador
presentd dificultades para modelas de manera precisa las interacciones entre las corrientes recicladas
y los balances de masa. Esto reflejo que el algoritmo no lograra determinar un escenario factible
para el escalado, principalmente debido a su complejidad asociada con los reciclo. Como resultado,
el sistema no pudo converger hacia una solucién operativa viable dentro del rango de parametros
establecidos. Aungue este disefio no permitié proyectarse hacia escalas mayores, fue util para

identificar puntos criticos dentro del proceso como la necesidad de ajustes en equipos y variables
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clave, incluyendo el flujo reciclado y la acumulacion de productos intermedios. A pesar de ser la
idea central del proyecto, la receta con recirculacion no pudo ser utilizada como base para la

validacion del proceso debido a las limitaciones técnicas del simulador.

lustracion 11.

Receta de laboratorio con recirculacion.

4 Recipe: Labnr:lnrin(Reti:Iu)r Recipe: Laboratorio (Sin reciclo), \ b

X

1 Disolucién

11, Charge Erlenmeyer 100 mlwith 53 ml of WATER.

12 Charge Erlenmeyer 100 milwith 27 ml of HCI 37 % Dissobee the following cormponents: 100% of HYDROGEMN-CHLORIDE.

13 Reactin unit Erlenmeyer 100 mivia disolucitn. Reaction occurs over 3 min. The final temperature of the batch is 25 C The final pressure in the unitis 1 atm. Dissohve the following components: 100% of HYDROGEN-CHLORIDE.
14, Transter contents of unit Erlenmeyer 100 ml to contenedor de tefldn (125 mi). Transfer 100% of vessel contents. The transfer ime is & min.

2. Despolimerizacién
21, Charge contensdor ds teflén (125 mi) with 2 g of nylon residual. Charge contenedor de teflan (125 mi) with 0.7 g of Zealiteh

2.2, Reactinunit comenedar de teflan (125 mi) via Depalimerizacion. Reaction occurs over 6 h, The final temperature ofthe batch is 160 C. The final pressure in the unitis 3 atm,
23, Cool unit contenedior de tefion (125 mi) o 25 C. The colingtime is 1 h

3 Esterificacion

31, Charge contenedor de tefldn (125 ml) with 20 ml of METHANOL. Recycle part of the material from ST METHANOL. Recycle 18 ml of METHANOL. Recycle all or nothing, Saisfy total amountwith the feed,
32 Reactinunit contenedor de tefldn (126 ml) via Sterification. Reaction occurs ower 3h. The final temperature of the batch is 140 C. The final pressure in the unitis 3 atr.

33 Coolunitcontenedor de teflon (125 mij o0 25 C. The cooling time is 1 h,

34, Reactinunit contenedor de teflan (126 ml) via disolucion 2. Reaction occurs over & min. The final tempersture ofthe batch is 25 C. The final pressure in the unitis 1 atm.

4 Filtracion

4.1, Filter the batch from unit contenedor de teflon (125 ml) in filter Filter Flask, 125 ml. The transfer ime of the slury is 30 min. Transfer 100% of the batch to the filter. The mother liquoris sentto ST LICOR MADRE. The filter separates 100% of all solids.
42. ‘Washthe cake in unit Filter Flask. 128 ml. For each wash, use 10 ml of WATER. Spent Wash Stream: The stream is sentto ST LAVADOQ,

43. Transter contents of unit Filter Flask. 125 mito ST ZEOLITA. The transfer time: is 5 min. The transter stream belongs to category: Organic \Waste.

5. Evaporacion metanol
5.1, Transfer contents of unit STLICOR MADRE to Colurnn, Transfer 100% of vessel contents. The tansfer ime is 5 min.

52, Disillthe batch in unit Column. The overhead, named METHANOL is sentto ST METHANOL The bottams pressure is 26,66 kPa. The batioms temperature is 40 C. The process condenser is Condenser. The outlet temperature of the condenser is 20 C. The candenser
pressure is 26,66 kPa. Conveyor C is used. Separation is: 98% of METHANOL goes to Overhead. Unspecified materials go to Batioms

8.3, Transfer contents of unit Column to Separating funnel. Transfer 100% of vessel contents, The transfer time is & min,

6. Extraccion L-L

6.1, Charge Separating funnel with 249,21 ml of WATER. Charge Separating funnel with 166,14 ml of DIETHYL-ETHER. Recycle part of the material from DESTILLATE DIETHYL ETHER. Pecyele 1435 mi of DIETHYL-ETHER. Recycle all or nothing. Satisfy total amount with the
feed

6.2, Decantin unit Separafing funnel over 80 min. Ssparation is: 98% of DIMETHYL-ADIPATE goes to Top and 96% of DIETHYL-ETHER goes ta Top. Unspecified materials ga to Bottom. Upper Layer Transfer Sttearm: The stream is sentto ST ADIPATC DIMETILO Y DIETIL
ETER. Transfer using Canveyor C. The transferfime is 20 min

6.3, Transfer contents of unit Separating funnel to ST PARTE INORGANICA EXTRACCION. The transfer time is 10 min. The transfer stream belongs o category: Inorganic Waste. Transfer using Conveyor C:

64, Transfer contents of unit STADIPATO DIMETILO ¥ DIETIL ETER to Evaporatar 1. Transfer 100% of vessel contents. The transfer time is 10 min. The transfer stream belongs to category: Organic YWaste. Transter using Conveyor C.

ot Tt

72 Transfer contents of unit Evaporator 110 TK 101 DISTILLATE ETHER. Transfer 100% of vessel contents. The transfer time is § min.

8. Evaporacion HCI
81 Transfer contents of unit 5T PARTE INORGANICA EXTRACCION to B3, Transfer 100% of vessel contents. The transtertime is 5 rmin.

82 Distill the batch in unit R3. The overhead, named HCI, is sentta ST HCI. The bottoms pressure is B atm. The bottoms temperature is B0 C. The process condenser is Condenser. The oulettemperature of the condenser is 40 C. The condenser pressure is B atm. Conveyor Cis
used. Separation is: 8% of WATER goes to Overhead and 98% of HYDROGEN-CHLORIDE goes to Overhead. Unspecified materials go to Bottoms.

83 Transfer contents of unit B3 to TK HCI. Transfer 100% of vessel contents. The transter time is 10 min

3.4.2 Caso sin reciclo

Tras los desafios presentados en la implementacion de la receta con recirculacién que limité la
capacidad del simulador ABPD, se optd por desarrollar una receta sin recirculacion para simplificar
el proceso vy asi, validar el modelo. Es importante aclarar que un batch o lote hace referencia a una
cantidad especifica de material procesada en un ciclo completo de produccion. Este enfoque asegura

uniformidad en el proceso facilitando su control y trazabilidad durante el escalado.
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La receta desarrollada se disefié bajo este principio, lo que permitio validar el proceso en
condiciones especificas, asegurando la consistencia del producto final. La validacion se realiz6 con
base en la receta sin recirculacion, ingresando las condiciones obtenidas del disefio de experimentos
quedando finalmente el proceso de laboratorio como se muestra en la llustracion 12. Finalmente, la

receta ingresada en el simulador para esta etapa puede ser visualizada en la llustracién 13.

llustracién 12.

Diagrama de bloque del proceso para la obtencion de adipato de dimetilo sin recirculacion.
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llustracion 13.

Receta de laboratorio sin recirculacion.



Recipe: Laboratorio (Recida),~  Recipe: Laboratorio (Sin reciclo) | >

Cherge Erlenmeyer 100 mlwith 53 ml of WATER

12 Charge Edenmeyer 100 miwith 27 mi of HCl 37 %. Dissabve the following components: 100% of HYDROGEN-CHLORIDE

13, Reactinunit Edenmeyer 100 mivia disclucion. Reacion occurs over 3 min. The final temperature of the betch is 25 C. The final pressure in the unitis 1 trm. Dissalve the following camponents: 100% of HYDROGEN-CHLORIDE

1.4, Transfer cantents of unit Erlenmeyer 100 mito cantenedor de tefién (125 mi). Transfer 100% of vessel contents. The transfer ime is § min

2. Despolimerizacion

21, Charge camtenedor de teflén (125 m) with 2 g of nylon residual. Charge comenedor de teflén (125 mi) with 0.7 g of Zealieh

22 Reactin unit cantenedor de tefldn 125 ml) vie Depolimerizacion. Reaction accurs over 6 h. The final terperature of the batch is 160 G The final pressure in the unitis 3 aim

23, Coolunit contenedar de teflan (126 ml) to 25 C. The cooling time e 1 h

3. Esterificacion

31, Cherge cantenedor de teflan {125 mi) with 20 ml of METHANOL

32 Reactinunit contenedor de teflén 1 25 ml) via Sterification. Reaction acours over 3 h. The final temperature of the batch is 140 C. The final pressure in the unitis 3 atm.

33, Coolunit contenedar de teflan (125 ml) to 25 C. The cooling time is 1

3.4, Reactinunit cantenedor de tefldn (126 mi) via disolucion 2. Reaction oceurs over & min. The final temperature of the batch is 25 C. The final pressure in the unitis 1 stm.

4. Filtracion

41, Filterthe batch from unit contenedor de teflén {125 ml) in filter Filter Flask. 125 ml. The transfer fime of the slumry is 30 min. Transfer 100% of the batch to the fiter. The mather liquar is sentto ST LICOR MADRE. The filter separates 100% of all solids.

42, Wash the cake in unitFilter Flask, 125 ml. For each wash, use 10 ml of WATER, SpentWash Stream: The stream is sentta ST LAVADO.

43, Transfer contents of unit Filter Flask. 125 mito ST ZEOLITA, The transfer ime is 5 min. The transfer steam belongs to cate gary: Organic Waste.

5. Evaporacion metanol

51, Transfer contents of unit ST LICOR MADRE to Column. Transfer 100% of vessel cantents. The transfer time is & it

52, Distil the batch in unit Calumn. The averhead, named METHANOL is sentta ST METHANOL. The bottams pressure is 26,66 kPa. The botioms temperature is 40 C. The process condenser is Candenser. The oulet emperature of the condenser is 20 C. The condenser
pressure is 26,66 kPa. Canveyor Cis used. Separation is: 98% of METHANOL goes to Overhead. Unspeciied materials gota Botioms

53, Transfer contents of unit Calurn ta Separafing funnel. Transfer 100% of vessel contents. The tianster time is § min

6. Extraccion L-L

61, Charge Separating funnel with 165,14 ml of DIETHYL-ETHER. Charge Separaling funnel with 249,21 ml of WATER.

6.2 Decantinunit Separating funnel aver 0 min. Separation is: 96% of DIMETHYL-ADIPATE goes to Tap and 96% of DIETHYL-ETHER goesto Top. Unspecified materisls go to Battom. Upper Layer Transfer Stream: The stream s sentto ST ADIPATO DIMETILOY DIETIL
ETER. Transfer using Canveyar C. The transfer fime is 20 min

6.3, Transfer contents of unit Separating funnel to ST PARTE INORGANICA EXTRACCION. The transfer ime is 10 min. The transfer steam belongs to category: Inorganic Waste. Transfer using Gonveyor C.

6.4 Transfer contents of unit ST ADIPATO DIMETILO Y DIETIL ETER 1o Evaporator 1. Transfer 100% of vessel cantents. The transfer time is 10 min. The ransfer stream belongs to category: Organic'Waste. Transfer using Conveyor C.

7. Destilacion Dietil Eter

7. Distilthe batch in unit Evaporstor 1. The aperation time is 1 h. The overhead, named DIETHYL ETHER. is sentto DESTILLATE DIETHYLETHER. The bottams pressure s 1 atm. The betiams temperature is 50 C. The process eandenser is Condenser. The outlettemperature
ofthe candenser is 40 C. The condenser pressure is 1 atm. Conveyar Cis used. Separation is: 98% of DIMETHYL-ADIPATE goes to Bottams and 36% of DIETHYL-ETHER goes to Overhead. Unspeciiied materials go to Botiorms.

7.2 Transfer contents of unt Evaporator 1 to TK 101 DISTILLATE ETHER. Transfer 100% ofvessel cantents. The ransfer ime is & min

8. Evaporacion HCl

81, Transfer cantents of unit ST PARTE INORGANICA EXTRACCION ta 3. Transfer 100% of vessel cantents. The transfer time s & min.

8.2, Distilthe batch in unit R3. The overhead, named HCL is sentto ST HCL The hottoms pressure is 6 atm. The bottams temperature is 60 C. The process condenser is Candenser. The outlet temperature of the condenser is 40 C. The condenser pressure is 6 atm. Conveyor Cis
used. Separation is: 98% of WATER goes to Overhead and 98% of HYDROGEN-CHLORIDE goes ta Overhead. Unspecified materisls go to Battom:

8.3, Transfer contents of unit A3 to TK HCL. Transfer 100% of vessel conterts. The transfer time is 10 min

1. Disolucion

1.1 Charge T-101 with 53 ml of WATER.

1.2 Charge T-101 with 27 ml of HCI 37%. Dissolve the following components: 100% of

HYDROGEN-CHLORIDE.
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1.3 React in unit T-101 via disolucién. Reaction occurs over 3 min. The final temperature of

the batch is 25 °C. The final pressure in the unit is 1 atm. Dissolve the following

components: 100% of HYDROGEN-CHLORIDE.

1.4 Transfer contents of unit T-101 to R-101. Transfer 100% of vessel contents. The transfer

time is 5 min.
2. Despolimerizacion
2.1 Charge R-101 with 2 g of nylon residual. Charge R-101 with 0.7 g of ZeoliteM.

2.2 React in unit R-101 via Despolimerizacion. Reaction occurs over 6 h. The final
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temperature of the batch is 160 °C. The final pressure in the unit is 3 atm.

2.3 Cool unit R-101 to 25 °C. The cooling time is 1 h.

Esterificacion

3.1 Charge R-101 with 20 ml of METHANOL.

3.2 React in unit R-101 via Esterificacion. Reaction occurs over 3 h. The final temperature of
the batch is 140 °C. The final pressure in the unit is 3 atm.

3.3 Cool unit R-101 to 25 °C. The cooling time is 1 h.

3.4 React in unit R-101 via disolucion 2. Reaction occurs over 5 min. The final temperature
of the batch is 25 °C. The final pressure in the unit is 1 atm.

Filtracion

4.1 Filter the batch from unit R-101 in filter F-101. The transfer time of the slurry is 30 min.
Transfer 100% of the batch to the filter. The mother liquor is sent to T-102. The filter
separates 100% of all solids.

4.2 Wash the cake in unit F-101. For each wash, use 10 ml of WATER. Spent Wash Stream:
The stream is sent to T-103.

4.3 Transfer contents of unit F-101 to T-104. The transfer time is 5 min. The transfer stream
belongs to category: Organic Waste.

Evaporacion Metanol

5.1 Transfer contents of unit T-102 to C-101. Transfer 100% of vessel contents. The transfer
time is 5 min.

5.2 Distill the batch in unit C-101. The overhead, named METHANOL, is sent to T-105. The
bottoms pressure is 26.66 kPa. The bottoms temperature is 40 °C. The process condenser is
Condenser. The outlet temperature of the condenser is 20 °C. The condenser pressure is

26.66 kPa. Conveyor C is used. Separation is: 98% of METHANOL goes to Overhead.
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Unspecified materials go to Bottoms.

5.3 Transfer contents of unit C-101 to E-101. The transfer time is 5 min.

Extraccion L-L

6.1 Charge E-101 with 166.14 ml of DIETHYL-ETHER. Charge E-101 with 249.21 ml of
WATER.

6.2 Decant in unit E-101 over 90 min. Separation is: 98% of DIMETHYL-ADIPATE goes to
Top and 98% of DIETHYL-ETHER goes to Top. Unspecified materials go to Bottom. Upper
Layer Transfer Stream: The stream is sent to T-106. Transfer using Conveyor C. The transfer
time is 20 min.

6.3 Transfer contents of unit E-101 to T-107. The transfer time is 10 min. The transfer
stream belongs to category: Inorganic Waste. Transfer using Conveyor C.

6.4 Transfer contents of unit T-106 to C-102. Transfer 100% of vessel contents. The transfer
time is 10 min. The transfer stream belongs to category: Organic Waste. Transfer using
Conveyor C.

Destilacion Dietil Eter

7.1 Distill the batch in unit C-102. The operation time is 1 h. The overhead, named
DIETHYL-ETHER, is sent to T-108. The bottoms pressure is 1 atm. The bottoms
temperature is 50 °C. The process condenser is Condenser. The outlet temperature of the
condenser is 40 °C. The condenser pressure is 1 atm. Conveyor C is used. Separation is: 98%
of DIMETHYL-ADIPATE goes to Bottoms and 98% of DIETHYL-ETHER goes to
Overhead. Unspecified materials go to Bottoms.

7.2 Transfer contents of unit C-102 to T-109. Transfer 100% of vessel contents. The transfer

time is 5 min.
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8. Evaporacion HCI
8.1 Transfer contents of unit T-107 to C-103. Transfer 100% of vessel contents. The transfer
time is 5 min.
8.2 Distill the batch in unit C-103. The overhead, named HCI, is sent to T-110. The bottoms
pressure is 6 atm. The bottoms temperature is 60 °C. The process condenser is Condenser.
The outlet temperature of the condenser is 40 °C. The condenser pressure is 6 atm. Conveyor
C is used. Separation is: 98% of WATER goes to Overhead and 98% of HYDROGEN-
CHLORIDE goes to Overhead. Unspecified materials go to Bottoms.
8.3 Transfer contents of unit C-103 to T-111. Transfer 100% of vessel contents. The transfer

time is 10 min.

La evaluacién de los equipos utilizados en la escala de laboratorio permitio identificar las
capacidades maximas y el nivel de utilizacion de cada unidad durante el proceso para la obtencion
de adipato de dimetilo. Las etapas y los equipos presentes para esta etapa se detallan en la Tabla 16;
sabiendo que las unidades involucradas siguen la nomenclatura propuesta por (Turton et al., 2018).
En el caso de los tanques T-101, el T-102 y T-103, son utilizados principalmente para el
almacenamiento temporal y mezcla de corrientes en diferentes etapas del proceso mientras que el T-
105, acttia como receptor en operaciones especificas asegurando la continuidad en el flujo de las
corrientes.

El balance de masa presentando en la Tabla 17 para la receta sin recirculacion muestra una
discrepancia del 0.0028%, significativamente menor al limite aceptable del 5% (Turton et al., 2018).
Esto valida la precision del modelo propuesto y sus capacidades para replicar el comportamiento

real del sistema en condiciones de laboratorio. La salida incluye productos clave como el adipato de
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dimetilo (0.57 g por lote) y acido adipico (15.58 g por lote), con una recuperacion eficiente de
solventes como el dietil éter y el metanol.

Por otro lado, como se observa en la Tabla 18 y en la llustracion 14, el R-101 que es el
reactor usado en el laboratorio, destaca con un 100% de ocupacién y un 98.40% de su capacidad
méaxima utilizada, desempefiando un rol esencial en las etapas criticas del proceso como la
despolimerizacion y la esterificacion. Los equipos como el T-104, que se utiliza principalmente
para almacenamiento y recuperacion en etapas especificas, present6 un valor minimo de utilizacion
con un 0.68% de ocupacion. El extractor E-101 tuvo una utilizacion del 50.37% de su capacidad
méaxima, desempefiando un papel clave en la extraccion liquido-liquido, donde se logra la separacion
de fases esenciales. Por otro lado, las columnas C-101 y C-102 presentan porcentajes de ocupacion
del 66.57% y 65.67%, respectivamente, reflejando su importancia en la destilacién de subproductos
y la recuperacion de componentes clave. Asimismo, el tiempo de ocupacién mostrado en la
[lustracion 15 destaca el uso intensivo del R-101, seguido del extractor E-101 que opera en la
extraccion liquido-liquido por 140 minutos. Por otro lado, los equipos como el T-104 y T-11debido
a su uso puntual en etapas finales, solo registraron tiempos de ocupacion de 10 minutos (1.37%) y 5

minutos (0.68%), respectivamente.

Tabla 16.

Descripcion de etapas del proceso.

Etapa del Equipos Funcion
proceso involucrados
Dilucion T-101, T-102, T- Almacenamiento y mezcla
103, T-104, T-105 inicial
Despolimerizacion R-101 Conversion del nylon a
adipato de dimetilo
Esterificacion R-101 Reaccion para formar el
producto final
Filtracion F-101 Separacion de solidos
Evaporacion del T-103, T-104 Recuperacion del metanol

metanol
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Extraccion E-101 Separacion de fases

Liquido-Liquido

Evaporacion del T-104, T-111 Recuperacion de HCI
acido clorhidrico

Transferencia de C-101, C-102, C- Transporte y bombeo de

reactivos 103 corrientes

Separacion de T-109, T-110 Aislamiento de productos y
subproductos control de calidad
Tabla 17.

Balance de masa de la receta escala laboratorio sin recirculacion.

Receta de laboratorio sin recirculacion

Corriente Entrada Salida
Componente Cantidad por Cantidad por
Batch (g) Batch (g)
Zeolita Mordenita 0.7 0.7
Metanol 15.79 15.58
Acido Clorhidrico 11.89 11.89
Dietil Eter 119.53 119.53
Nylon 6,6 1.2 -
Estireno-Butadieno- 0.8 0.8
Caucho
Agua 330.52 330.45
Acido Adipico - 15.58
Adipato de Dimetilo - 0.57
Hexametilendiamina - 0.62
Nitrogeno 8.74 8.74
Oxigeno 2.65 2.65
Total 491.82 491.82
Discrepancia 0.0028%
Tabla 18.
Capacidad de los equipos escala laboratorio.
. . Unidad Tamafio Tiempode Tiempo de
Unidad Clase Capacidad capl:gg;;ad Cuatri)l?;;((jjzd de_ utilizado ocupscién utilizgcién
medida (% Max) (min) (%)
T-101 Tanque 100.00 100.00 85.33 mL 85.33 38.00 5.21
R-101 Reactor 125.00 125.00 123.00 mL 98.40 730.00 100.00
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F-101 Filtro 50.00 50.00 1.77 mL 3.55 35.00 4.79
T-102 Tanque 250.00 250.00 105.49 mL 42.20 40.00 5.48
T-103 Tanque 250.00 250.00 10.29 mL 412 0.00 0.00
T-104 Tanque 250.00 250.00 1.48 mL 0.59 5.00 0.68
C-101 Columna 250.00 250.00 105.49 mL 42.20 130.00 17.81
T-105 Tanque 500.00 500.00 19.11 mL 3.82 120.00 16.44
E-101 Extractor 1,000.00 1,000.00 503.66 mL 50.37 140.00 19.18
T-106 Tanque 250.00 250.00 164.19 mL 65.68 40.00 5.48
T-107 Tanque 400.00 400.00 339.47 mL 84.87 90.00 12.33
C-102 Columna 250.00 250.00 164.19 mL 65.67 75.00 10.27
T-108 Tanque 250.00 250.00 163.80 mL 65.52 60.00 8.22
T-109 Tanque 500.00 500.00 3.83 mL 0.77 5.00 0.68
T-110 Tanque 500.00 500.00 339.46 mL 67.89 135.00 18.49
C-103 Columna 500.00 500.00 332.12 mL 66.42 120.00 16.44
T-111 Tanque 500.00 500.00 11.60 mL 2.32 10.00 1.37




llustracion 14.

Capacidad usada por los equipos a nivel laboratorio.
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llustracion 15.

Resumen del tiempo de ocupacion de los equipos en el proceso nivel laboratorio.

Resumen del tiempo de ciclo
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3.5 Escalamiento
3.5.1 Escala piloto 1.6 kg

El escalado a la escala piloto de 1.6 kg implico un incremento significativo en la capacidad de
produccidn, requiriendo ajustes en las unidades de proceso del simulador para adaptarlas a los
nuevos requisitos de la receta. Estos cambios garantizaron un flujo constante de material en todas las
etapas del proceso, evitando cuellos de botella y manteniendo la eficiencia global. Asimismo, se
empled la nomenclatura estandar de equipos como recomienda (Turton et al., 2018), para facilitar
la interpretacion y replicabilidad del disefio.

La Tabla 19 muestra el balance de masa de las corrientes de entrada y salida en la escala
piloto, evidenciando una discrepancia de tan solo el 0.025% lo que respalda la consistencia y
precision del modelo. Por otro lado, en la Tabla 20 y en las llustraciones 16 y 17 destacan la
capacidad y ocupacion de los equipos utilizados. EI R-101 desempafio un rol critico al alcanzar un
100% de ocupacién y un 55.82% de su capacidad maxima utilizada. Otros equipos, como el
extractor E-101 tuvo una alta demanda debido a su participacion clave en la extraccion liquido-
liquido, alcanzando un 72.56% de tiempo de ocupacion y un 45.71% de su capacidad maxima
utilizada. Las columnas C-101 y C-102, con ocupaciones del 49.67% y 48.61% respectivamente,
reflejan su importancia en la destilacidn y recuperacion de componentes clave. En contraste,
unidades como el T-104 y el T-109 reflejaron un bajo porcentaje de ocupacién, con valores de

0.68% y 0.03% respectivamente, debido a su uso limitado en etapas de purificacion.



Tabla 19.

Balance de masa por equipos escala piloto para una produccion de 1.6 kg.
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Piloto - 1.6 kg
Corriente Entrada Salida
Componente Cantidad por Batch (g) Cantidad por Batch (g)
Zeolita Mordenita 635.33 635.33
Metanol 14333.20 14333.20
Acido Clorhidrico 10789.79 10789.79
Dietil Eter 108487.21 108487.21
Nylon 6,6 1089.14 -
Estireno-Butadieno-Caucho 726.09 726.09
Agua 299984.83 299984.83
Acido Adipico - 271.12
Adipato de Dimetilo - 515.12
Hexametilendiamina - 559.24
Nitrégeno 62874.70 62874.70
Oxigeno 19094.38 19094.38
Total 518014.67 518014.65
Discrepancia 0.025%
Tabla 20.
Capacidad de los equipos escala piloto de 1.6 kg.
. . Max. Capacidad Unidad Tqr_naﬁo Tiempo_ Qe Tigmpo_ fje
Unidades Clase Capacidad capacidad utilizada dg utilizado ocupacion utilizacién
medida (% Max) (min) (%)
T-101 Tanque 5,000.00 5,000.00 77.45 L 155 38.00 5.21
R-101 Reactor 200.00 200.00 111.63 L 55.82 730.00 100.00
F-101 Filtro 1,000.00 1,000.00 1.61 L 0.16 35.24 4.83
T-102 Tanque 2,000.00 2,000.00 95.74 L 4.79 40.24 551
T-103 Tanque 10,000.00 10,000.00 9.34 L 0.09 0.24 0.03
T-104 Tanque 16,000.00 16,000.00 1.34 L 0.01 5.00 0.68
C-101 Columna 630,000.00 630,000.00 95.74 L 0.02 130.00 17.81
T-105 Tanque 7,500.00 7,500.00 17.36 L 0.23 120.00 16.44
E-101 Extractor 630.00 630.00 457.13 L 72.56 140.00 19.18
T-106 Tangue 250.00 250.00 149.02 L 59.61 40.00 5.48
T-107 Tanque 800.00 800.00 308.10 L 38.51 90.00 12.33
C-102 Columna 300.00 300.00 149.02 L 49.67 75.00 10.27
T-108 Tanque 1,000.00 1,000.00 148.63 L 14.86 60.00 8.22
T-109 Tangue 10,000.00 10,000.00 3.38 L 0.03 5.00 0.68
T-110 Tanque 770.00 770.00 308.10 L 40.01 135.00 18.49
C-103 Columna 1,000.00 1,000.00 301.43 L 30.14 120.00 16.44
T-111 Tanque 7,500.00 7,500.00 10.43 L 0.14 10.00 1.37




llustracion 16.

Capacidad usada por los equipos a nivel piloto.
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llustracion 17.

Resumen del tiempo de ocupacion de los equipos en el proceso escala piloto de 1.6 kg.

Resumen del tiempo de ciclo
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3.5.2 Intensificacion del proceso
3.5.2.1 Batch maxima produccion

En la escala industrial, no se alcanzo la produccion requerida debido a limitaciones en el
simulador, como el uso de columnas con una capacidad maxima de 600 litros. Como fue el caso de
la produccion de 100 kg, la corriente de alimentacion en la columna es de720 litros, generando
desbordamiento en el equipo o para la produccién de 270 kg, que la corriente de alimentacion
ascendio a los 2025 litros superando ampliamente la capacidad del equipo. Esta restriccion genera
cuellos de botella en las etapas posteriores, impidiendo alcanzar mayores capacidades de
procesamiento. Por ello, fue necesario plantear un cambio hacia un proceso semicontinuo,
eliminando las etapas de purificacion realizadas en batch y optimizando asi el disefio para ajustarse a
las necesidades de la escala industrial.

Este cambio no solo responde a las limitaciones del simulador, sino que también busca evitar
posibles restricciones operativas en un proceso de mayor escala. Mediante el simulador, se disefio la
méaxima produccién alcanzada para las etapas principales del proceso como lo son la disolucién (T-
101, T-102), despolimerizacion (R-101), esterificacion (R-101) y filtracion (F-101, T-103, C-101y
T-104) tal como se encuentra detallada en la Ilustracion 18. Con este enfoque, se logré determinar
una maxima produccion 270 kg, siendo esta la capacidad maxima ajustada a las condiciones de
disefio. Este disefio refleja un balance entre las capacidades de los equipos y las operaciones
realizadas permitiendo optimizar el proceso en funcién de las limitaciones detectadas. Ademas, la
transicion hacia un enfoque semicontinuo asegura la viabilidad del escalamiento y establece una

casa para futuras intensificaciones del proceso a mayor capacidad.
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llustracién 18.

Diagrama de bloque del proceso para la obtencion de adipato de dimetilo maxima produccion.
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3.5.2.2 Escala industrial

Este disefio permitié proyectar una produccion maxima de 270 kg por lote de adipato de dimetilo,
destacando las capacidades y limitaciones de los equipos involucrados; aunque este no incorporo
recirculacion, sent6 una base sélida para el escalado.
e Produccion 100 kg

La evaluacion de los equipos utilizados en la escala industrial para una produccién de 100 kg
permitio identificar las capacidades maximas, niveles de ocupacion y la utilizacion de cada unidad
en el proceso. Dentro de los equipos involucrados se encuentran el T-101, el R-101, el F-101, el T-
102, el T-103 y el T-104, los cuales cumplen funciones especificas dentro de las etapas principales
del proceso como disolucion, despolimerizacion, esterificacion y filtracion. Como se observa en la
Tabla 21, el balance de masa evidencia una coherencia operativa significativa, presentando una
discrepancia del 1.50% lo cual es aceptable para procesos de escala industrial. En esta tabla, se
detalla que los materiales claves como el Nylon 6,6, el metanol y el &cido clorhidrico son
procesados eficientemente, transformandose en productos como el adipato de dimetilo y acido
adipico. Esta baja discrepancia valida la aplicabilidad del modelo simulado y la reproducibilidad del

proceso a mayor escala.
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Por otro lado, en la Tabla 22 y las llustraciones 19 y 20, resumen las capacidades y el uso de

los equipos. El R-101, alcanza el 100% de su tiempo de ocupacion y el 67.01% de utilizacién en

tamarfio, destacando su importancia en etapas criticas del proceso. EI T-101 presenta un alto

porcentaje de utilizacion del 92.97%, siendo esencial para el manejo de liquidos en las operaciones

iniciales. En contraste, equipos como el F-101 y el T-104 muestran los valores méas bajos de

ocupacion y utilizacion, reflejando su menor demanda en el proceso.

Tabla 21.

Balance de masa por equipos escala industrial para una produccion de 100 kg.

Industrial - 100 kg

Corriente Entrada Salida
Componente Cantidad por Cantidad por
Batch (g) Batch (9)
Zeolita Mordenita 38135.61 38135.61
Metanol 860348.87 848973.55
Acido Clorhidrico 647656.05 647656.05
Nylon 6,6 65375.38 -
Estireno-Butadieno- 43583.58 43583.58
Caucho
Agua 4513734.69 4509721.38
Acido Adipico - 16273.94
Adipato de Dimetilo - 30920.27
Hexametilendiamina - 33568.29
Nitrogeno 25907.02 25907.02
Oxigeno 7867.69 7867.69
Total 6202608.87 6202607.38
Discrepancia 1.50%
Tabla 22.
Capacidad de los equipos escala industrial para una produccion de 100 kg.
. o Tiempo .
Unidades Clase Capacidad ca I\ggi);a d Cuiﬂ?;;((jzlzd Unc;gad l]-t?lin;ggz ocu de(:cién Itlﬁrirz]ggigr?
P medida (% Max) (rﬁ’ﬂn) (%)
T-101 Tanque 5,000.00 5,000.00 4,648.72 L 92.97 38.00 5.21
R-101 Reactor 10,000.00 10,000.00 6,700.71 L 67.01 730.00 100.00
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F-101 Filtro 1,000.00 1,000.00 96.69 L 9.67 49.53 6.78
T-102 Tanque 7,500.00 7,500.00 5,746.97 L 76.63 30.00 411
T-103 Tanque 800.00 800.00 560.76 L 70.10 14.53 1.99
T-104 Tanque 250.00 250.00 80.72 L 32.29 5.00 0.68

llustracion 19.

Capacidad usada de los equipos en el proceso escala industrial de 100 kg de produccion.
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llustracion 20.

Resumen del tiempo de ocupacion de los equipos en el proceso escala industrial de 100 kg de produccion.
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e Produccién 270 kg

La evaluacion de los equipos utilizados en la escala industrial para una produccién de 270 kg
permitio identificar las capacidades maximas, los niveles de ocupacion y la utilizacion de cada
unidad en el proceso. Dentro de los equipos involucrados se encuentran el T-101, el R-101, el F-
101, el T-102, el T-103, y el T-104, los cuales cumplen funciones especificas dentro de las etapas
principales del proceso como disolucion, despolimerizacion, esterificacion y filtracion. En la Tabla
23, se detalla el balance de masa correspondiente a esta escala, donde se observa una discrepancia
del 4.05% que si bien es mayor al limite observado en escalas menores, sigue siendo aceptable para
modelar la produccién en escala industrial.

En la Tabla 24 y las llustraciones 21 y 22, el R-101 destaca con una ocupacion del 100% y
730 minutos de operacidn, siendo el esencial para las etapas criticas del proceso como la
despolimerizacion y esterificacion. En el caso de los equipos como el F-101y el T-104 reflejan
menos demanda con ocupaciones de 10.17% y 0.68% respectivamente, mostrando roles méas

especificos dentro del proceso.

Tabla 23.

Balance de masa por equipos escala industrial para una produccion de 270 kg.

Industrial - 270 kg

Corriente Entrada Salida
Componente Cantidad por Batch (g) Cantidad por Batch (g)
Zeolita Mordenita 102966.14 12176247.47
Metanol 2322941.88 2292228.54
Acido Clorhidrico 1748671.29 1748671.29
Nylon 6,6 176513.51 -
Estireno-Butadieno-Caucho 117675.68 117675.68
Agua 12187083.4 12176247.47
Acido Adipico - 43939.63
Adipato de Dimetilo - 83484.73
Hexametilendiamina - 90634.38

Nitrogeno 56925.84 56925.84
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Oxigeno 17287.77 17287.77
Total 16730065.52 16730061.47
Discrepancia 4.05%
Tabla 24.
Capacidad de los equipos escala industrial produccion de 270 kg.
Méx Capacidad Unidad Tamafio Tiempode Tiempo de
Unidades Clase Capacidad ca aciciad ut'ijlizada de utilizado  ocupaciéon  utilizacién
P medida (% Max)  (min) (%)
T-101 Tanque 16,000.00 16,000.00 12,551.55 L 78.45 38.00 5.21
R-101 Reactor 20,000.00 20,000.00 18,091.92 L 90.46 730.00 100.00
F-101 Filtro 1,000.00 1,000.00 261.07 L 26.11 74.23 10.17
T-102 Tanque 20,000.00 20,000.00 15,516.82 L 77.58 30.00 411
T-103 Tanque 2,000.00 2,000.00 1,514.05 L 75.70 39.23 5.37
T-104 Tanque 250.00 250.00 217.96 L 87.18 5.00 0.68

llustracion 21.

Capacidad usada de los equipos en el proceso escala industrial de 270 kg de produccion.
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llustracién 22.

Resumen del tiempo de ocupacién de los equipos en el proceso escala industrial de 270 kg de

produccion.
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Resumen del tiempo de ciclo
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3.5.2.3 Batch a semicontinuo

Para esta etapa, se implement6 un cambio significativo en el disefio del proceso, pasando de
un enfoque batch a uno semicontinuo. Este ajuste responde a la necesidad de incrementar la
capacidad productiva y minimizar las limitaciones inherentes al disefio batch. EI maximo escenario
de escalamiento considerado fue de 270 kg, basado en las restricciones identificadas en la capacidad
de los equipos y el balance de masas. A partir de este escenario, se implementaron modificaciones
en el disefio para garantizar un flujo continuo, evitando cuellos de botella y mejorando la eficiencia
operativa. Las etapas principales incluyeron la reaccion despolimerizacion y esterificacion, filtracion
por gravedad de los solidos residuales como: zeolita modernita que no reacciond y caucho residual,
recuperacion de metanol, extraccién liquido-liquido del adipato de dimetilo y éter dietilico,
destilacion del éter dietilico y finalmente la recuperacion del acido clorhidrico como puede ser

observado en la llustracién 23.

En la Tabla 25, se detalla el balance de masa asociado a la intensificacion del proceso, donde

se observan los flujos de entrada y de salida con una discrepancia de 4.05% validando la precision
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del modelo. Asimismo, la Tabla 26 junto a las Ilustraciones 24 y 25; resumen las capacidades y el
ciclo de uso de los equipos utilizados, destacando al R-101 con una capacidad méaxima utilizada del
90.46% acompafado de un alto tiempo de utilizacion de 730 minutos por rol critico en el proceso.
En contraste, el T-104 registrd la minima utilizacion, debido a su rol puntual en etapas finales de
recuperacion.

Por otro lado, se tiene a los equipos T-108 y C-103 que tuvieron una elevada demanda en
cuanto a tiempo de operacion alcanzando 1,989.78 minutos y 894.44 minutos respectivamente. Esto
evidencia su importancia en las operaciones posteriores como la purificacién y separacion. En
contraste, los equipos T-104 y T-103 mostraron menor utilizacion en las necesidades especificas del
proceso. Cabe mencionar que, debido a la naturaleza de los equipos continuos como C-101, C-102,
E-101y C-103; no se observa la capacidad usada en los graficos de la llustracion 24, ya que, estos

equipos no operan bajo condiciones de llenado total sino en un flujo continuo durante el proceso.

llustracion 23.

Diagrama de flujo del escalamiento del adipato de dimetilo a partir de nylon residual.
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Tabla 25.

Balance de masa por equipos escala industrial - intensificacion.
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Intensificacion

Corriente Entrada Salida
Componente Cantidad por Batch (g) Cantidad por Batch (g)
Zeolita Mordenita 102966.14 635.33
Metanol 2322941.88 2292228.54
Acido Clorhidrico 1748671.29 1748671.29
Dietil Eter 18574452.96 18574452.96
Nylon 6,6 176513.51 -
Estireno-Butadieno-Caucho 117675.68 117675.68
Agua 50673625.34 299984.83
Acido Adipico - 43939.63
Adipato de Dimetilo - 83484.73
Hexametilendiamina - 90634.38
Nitrégeno 184230.57 184230.57
Oxigeno 55948.87 55948.87
Total 73957026.26 73957022.21
Discrepancia 4.05%
Tabla 26.
Capacidad de los equipos escala industrial - intensificacion.
s _ Unidad Ta_lmaﬁo Tiempo Tiempo
. . ax. Capacidad utilizado de de
Unidades Clase Capacidad : - de . e
capacidad  utilizada medida (% ocupacion utilizacion
Max) (min) (%)
T-101 Tanque 16,000.00 16,000.00 12,551.55 L 78.45 38.00 1.91
R-101 Reactor 20,000.00 20,000.00 18,091.92 L 90.46 730.00 36.69
F-101 Filtro 1,000.00 1,000.00 261.07 L 26.11 74.23 3.73
T-102 Tanque 20,000.00 20,000.00 15,516.82 L 77.58 966.95 48.60
T-103 Tanque 2,000.00 2,000.00 1,514.05 L 75.70 39.23 1.97
T-104 Tanque 250.00 250.00 217.96 L 87.18 5.00 0.25
T-108 Tanque 50,000.00 50,000.00 25,504.37 L 51.01 1,989.78 100.00
T-109 Tanque 50,000.00 50,000.00 592.19 L 1.18 1,097.06 55.13
C-101 Columna 0.00 898.48 45.15
Continua
E-101 Extractor 0.00 893.88 44.92
Continuo
C-102 Columna 0.00 1,101.36 55.35
Continua
C-103 Columna 0.00 894.44 44.95

Continua




llustracion 24.

Capacidad usada de los equipos en el proceso escala industrial - intensificacion.
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lustracién 25.

Resumen del tiempo de ocupacion de los equipos en el proceso escala industrial - intensificado.

Resumen del tiempo de ciclo

C-103
C-102
E-101
C-101
T-109
T-108
T-104

Unit ID

T-103
T-102
F-101
R-101
T-101

0.00 500.00 1,000.00 1,500.00 2,000.00 2,500.00
Tiempo de ocupacién (min)




77

3.6 Andlisis tecno-econdémico - Caso proceso intensificado (270 kg)

El andlisis econdmico se centro en las etapas clave del proceso intensificado para la
despolimerizacion del nylon residual y la obtencion de adipato de dimetilo a escala industrial. Este
estudio consideré los balances de masa, capacidad de los equipos y costos asociados a la materia
prima y operaciones con base en los resultados presentados en la seccion 3.5.2.1 que trata sobre la
escala industrial intensificada.

El disefio del proceso incluy6 la despolimerizacion asistida por catalizadores, la recuperacion
de mondmeros mediante extraccion liquido-liquido y la purificacién de los productos utilizando un
evaporador al vacio. Ademas, se asumio6 una tasa de recuperacion del 80% para reactivos clave
como el acido clorhidrico y el metanol, optimizando el consumo de recurso y reduciendo los costos
operativos. Con una produccion proyectada de 270 kg por lote, el anlisis de estas etapas permitio
evaluar la eficiencia econdmica del proceso y su viabilidad técnica para futuras implementaciones a

mayor escala.
3.6.1 Costos de los equipos

Los porcentajes de costos de los equipos son fundamentales para evaluar la viabilidad
econdmica y técnica del proceso, considerando una conversion del 61.45% y una produccion anual
proyectada de 720 lotes, equivalente a un total de 57,364.12 kg anuales de producto. La llustracién
26 presenta la distribucion porcentual de los costos asociados a los equipos, destacando al reactor
con un (35%) como el componente mas relevante debido a su papel central en la despolimerizacion
y esterificacion del nylon residual, etapas criticas del proceso. La columna de extraccion, que
representa el (21%) del costo total, es esencial para la separacion efectiva de monomeros y

subproductos, asegurando la calidad y pureza del adipato de dimetilo. La columna de destilacion,
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que concentran el (28%) del costo, cumple una funcién vital en la recuperacién de solventes y en la
concentracion del producto final. Aunque los costos asignados al tanque de filtrado (2%) y a los

evaporadores (14%) son relativamente menores, su rol es indispensable en las etapas de purificacion
y manejo de las corrientes del proceso. Este desglose permite apreciar como la asignacion de costos

refleja la importancia técnica de cada equipo en la operacion global del proceso intensificado.

llustracion 26.

Porcentaje de los costos de equipos para escalamiento industrial.

% Costos de equipos

M Reactor tanque de filtrado evaporadores

columna de extraccion M columna de destilacion

3.6.2 Analisis de gasto de capital (CAPEX)

El anélisis del Gasto de Capital (CAPEX), representado en la llustracion 27, destaca tres
componentes esenciales que influyen directamente en la viabilidad econdémica del proyecto. El
Costo de capital fijo, que constituye el 58% del CAPEX, es fundamental debido a su relacién directa
con la inversidn en infraestructura, maquinaria y equipos necesarios para el funcionamiento
continuo del proceso (Turton et al., 2018). Este componente asegura la estabilidad operativa a largo
plazo, siendo el pilar estructural del proyecto. Por otro lado, el capital de trabajo, que representa el

26%, es crucial para mantener el flujo operativo, financiando materias primas, energia y otros costos
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recurrentes. Finalmente, el costo de puesta en marcha, que equivale al 16%, abarca los gastos
relacionados con las pruebas iniciales, ajustes técnicos y la capacitacion del personal, garantizando
que el proceso alcance su rendimiento 6ptimo desde el inicio. La gréfica resalta como estos
porcentajes reflejan la importancia estratégica de cada componente en el disefio y escalamiento del

proceso, asegurando tanto su viabilidad técnica como econémica.

llustracion 27.

Distribucién del Gasto de Capital (CAPEX) en el escalamiento.

Gastos de Capital (CAPEX)

M Costo de capital fijo
m Capital de trabajo

Costo de puesta en marcha

3.6.3 Analisis del Gasto Operativo (OPEX)

El anélisis del Gasto Operativo (OPEX), representado en la llustracion 28, detalla la
distribucion de los costos asociados con el funcionamiento continuo del proceso. Los costos
dependientes de las instalaciones, que representan el 42% del OPEX, son los mas significativos, ya
gue incluyen gastos de mantenimiento, reparaciones y servicios basicos necesarios para garantizar la
operatividad y la confiabilidad de la infraestructura. Los costos dependientes de la mano de obra,
que constituyen el 17%, reflejan la importancia del personal capacitado para la supervision,

operacion y mantenimiento de los equipos. Por su parte, los costos de materias primas, con un 24%,
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son relevantes debido al consumo continuo de insumos esenciales para el proceso productivo. Los
costos de energia, que abarcan el 9%, son fundamentales para el funcionamiento de los equipos
principales y auxiliares, mientras que los costos de laboratorio/control de calidad/aseguramiento de
calidad, que corresponden al 8%, aseguran que el producto final cumpla con los estandares
establecidos. Esta distribucion muestra como cada componente del OPEX es clave para la
sostenibilidad técnica y econémica del proyecto, destacando el equilibrio necesario entre los costos

recurrentes y la productividad operativa.

llustracion 28.

Distribucidn del Gasto Operativo (OPEX) en el escalamiento.

Gasto Operativo (OPEX)

m Costos dependientes de las
instalaciones

m Costos dependientes de la mano
de obra

B Costos de materias primas

Costos de energia

M Costos de laboratorio/control de
calidad/aseguramiento de calidad

3.6.4 Indicadores tecno econdmicos

En la Tabla 27 se presentan los indicadores clave que evallan la viabilidad econémica del
proyecto, destacando el Periodo de Recuperacién de la Inversion (PBP) de 6.35 afios, que representa
el tiempo necesario para recuperar la inversion inicial, siendo un indicador esencial para medir el
riesgo financiero y la sostenibilidad a mediano plazo. La Recuperacion del Costo de Capital (CCR),
con un valor de 2.08, refleja la capacidad del proyecto para cubrir y superar los costos asociados al

capital invertido, lo que asegura su viabilidad financiera. Por su parte, la Posicion Acumulada de
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Caja (CCP), con 942.33 unidades monetarias, evidencia una liquidez adecuada que garantiza la
sostenibilidad operativa y la capacidad de afrontar contingencias. Finalmente, la Tasa de Retorno
sobre la Inversion (ROROI), del 17%, indica una rentabilidad competitiva, posicionando al proyecto
como una alternativa econdémica sélida frente a otras opciones de inversion. Estos resultados
confirman que el proyecto es financieramente viable, con un balance positivo entre riesgo, liquidez

y rentabilidad (Turton et al., 2018).

Tabla 27.

Indicadores Econdmicos del Proyecto: Analisis de Viabilidad Financiera.

Indicador Valor
Periodo de recuperacion de la inversion(afios) 6.35
Recuperacion del Costo de Capital 2.08
Posicion Acumulada de Caja 942.33
Tasa de Retorno sobre la Inversion (%) 17%

La llustracion 29 evidencia la evolucién del flujo de caja acumulado del proyecto a lo largo de
un horizonte de 10 afios, correspondiente a la vida util del mismo. Se observa una tendencia inicial
negativa, con un punto minimo cercano a los -1,000,000 unidades monetarias alrededor del tercer
afio, lo cual representa los costos iniciales asociados a la inversion en equipos, puesta en marcha y
operacion durante los primeros afios del proyecto. El flujo de caja alcanza el punto de equilibrio
aproximadamente en el sexto afio, lo que coincide con el Periodo de Recuperacién de la Inversion
(PBP) previamente calculado en 6.35 afios.

Posterior al punto de equilibrio, el flujo de caja muestra una recuperacion sostenida, reflejando
la generacidn de ingresos netos significativos, impulsados por la eficiencia operativa derivada de la
conversion del 61.45%. Al finalizar el décimo afio, el flujo acumulado asciende a cerca de 800,000

unidades monetarias, evidenciando la capacidad del proyecto para no solo recuperar la inversion
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inicial, sino también generar una rentabilidad atractiva para los inversionistas. Este comportamiento
confirma la viabilidad técnica y econdmica del proceso intensificado, destacando su sostenibilidad
financiera en el tiempo y el cumplimiento de los objetivos planteados para su vida Gtil de una
década.

lustracion 29.

Flujo de caja del proyecto a 10 afios.

Flujo de caja- conversion 61.45%
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3.6.5 Analisis de incertidumbre

En esta seccion se realizé un analisis de incertidumbre enfocado en evaluar el impacto de
diferentes escenarios de conversién sobre los indicadores tecno econdmicos del proyecto. El estudio
consider6 desde el mejor caso, correspondiente a la conversién tedrica del 61.45%, hasta escenarios
progresivamente menos favorables con conversiones del 51.45%, 41.52% y 31.55%, valores
obtenidos a partir del disefio experimental. Este enfoque permitié analizar como las variaciones en la
conversion afectaron la rentabilidad y viabilidad econdémica del proceso, proporcionando una

perspectiva integral sobre su desempefio en condiciones reales. A través de este analisis, se
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identificaron los limites de operatividad del proyecto y su capacidad para mantenerse rentable en
escenarios de menor eficiencia.

En la lustracion 30, se analiza el comportamiento del Periodo de Recuperacién de la Inversion
(PBP) bajo diferentes escenarios de conversion, desde el valor tedrico del 61.45% hasta
conversiones mas bajas del 51.45%, 41.52% y 31.55%. En el mejor caso, correspondiente al
61.45%, el PBP es de aproximadamente 6.35 afios, lo que refleja un desempefio econémico
favorable con un tiempo de recuperacion razonable. A medida que la conversion disminuye, el PBP
incrementa progresivamente, alcanzando 7.8 afos al 51.45%, 9 afios al 41.52%, y un valor critico de
11.8 afios al 31.55%, lo que indica una pérdida significativa en la eficiencia econdmica del proyecto.

Esta comparacion evidencia que la viabilidad del proyecto estéd fuertemente vinculada a la
conversion alcanzada. En los escenarios de menor conversion, el aumento en el PBP compromete la
capacidad del proyecto para recuperar la inversion dentro de un periodo competitivo, incrementando
el riesgo financiero. Por otro lado, el caso de conversion tedrica confirma la sostenibilidad del
proceso bajo condiciones dptimas. Este andlisis subraya la importancia de mantener conversiones
cercanas al maximo tedrico para garantizar la rentabilidad y competitividad del proyecto en el

mercado.
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llustracion 30.

Impacto de la Conversion en el Periodo de Recuperacion de la Inversion (PBP).
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En la lustracion 31, se evalua el impacto de diferentes niveles de conversién en la
Recuperacion del Costo de Capital (CCR), considerando escenarios que van desde el valor teoérico
de 61.45% hasta conversiones reducidas de 51.45%, 41.52% y 31.55%. En el caso de mayor
conversion (61.45%), el CCR alcanza un valor de 2.08, lo que evidencia una recuperacién sélida del
capital invertido y un margen considerable de rentabilidad. Conforme la conversion disminuye, el
CCR se reduce gradualmente, situandose en 1.75 para el 51.45%, 1.50 para el 41.52% y cayendo a
1.13 en el escenario de 31.55%, acercandose al umbral critico de viabilidad economica.

Estos resultados demuestran que el CCR esta estrechamente relacionado con la eficiencia del
proceso, ya que, los valores mas bajos de conversion limitan la capacidad del proyecto para generar
retornos suficientes. Si bien los escenarios intermedios mantienen cierta rentabilidad, el margen
financiero se vuelve menos atractivo, especialmente en el caso méas desfavorable. Este analisis
destaca la necesidad de operar en condiciones éptimas para maximizar el retorno del capital y

asegurar la sostenibilidad del proyecto frente a variaciones en la eficiencia del proceso.
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llustracion 31.

Impacto de la Conversion en la Recuperacion del Costo de Capital (CCR).

Recuperacion del Costo de Capital
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La llustracion 32 muestra la relacion directa entre la conversion y la Posicion Acumulada de
Caja, destacando la sensibilidad del flujo financiero ante cambios en la eficiencia del proceso. En el
escenario mas favorable, con una conversién del 61.45%, se logra la mayor acumulacion,
alcanzando aproximadamente 942.33 USD, lo que asegura un margen financiero sélido. Sin
embargo, al reducirse la conversion al 51.45%, la acumulacion disminuye a 820 USD, seguida de
690 USD al 41.52%, y finalmente 510 USD al 31.55%, reflejando una pérdida significativa en el
excedente generado.

Estos resultados resaltan que, aunque el proyecto sigue siendo viable en escenarios
intermedios, las reducciones en la conversion impactan directamente en la generacion de flujos
positivos, disminuyendo la capacidad de afrontar imprevistos o reinversiones estratégicas. Este
andlisis refuerza la importancia de optimizar la eficiencia del proceso para mantener la estabilidad
financiera, maximizando los beneficios econdmicos y reduciendo el riesgo asociado a menores

conversiones.
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llustracion 32.

Impacto de la Conversion en la Posicion Acumulada de Caja (USD).
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Por Gltimo, la llustracion 33 presenta la variacién de la Tasa de Retorno sobre la Inversion
(ROROI) en funcion de los niveles de conversién, reflejando el impacto de la eficiencia del proceso
sobre la rentabilidad global del proyecto. En el escenario mas favorable, con una conversion del
61.45%, la ROROI alcanza un maximo del 17%, indicando una rentabilidad atractiva y competitiva
para los inversionistas. A medida que la conversidn disminuye, se observa una reduccion progresiva
en la ROROI, situandose en 14% para el 51.45%, 11% para el 41.52%, y alcanzando su punto mas
bajo en 8% al 31.55% de conversion.

Esta disminucion evidencia como la reduccion en la eficiencia del proceso impacta
directamente en la capacidad del proyecto para generar retornos proporcionales a la inversion
inicial. Aunque la rentabilidad sigue siendo positiva en los escenarios de menor conversion, el
atractivo del proyecto se ve comprometido frente a alternativas mas competitivas. Este analisis
subraya que mantener una conversién cercana entre el 61.45 % y 42% de conversién no solo

maximiza la rentabilidad, sino que también asegura la sostenibilidad del proyecto en condiciones de
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mercado exigentes. La importancia de este indicador radica en su capacidad para orientar decisiones

estratégicas hacia la optimizacion operativa y financiera del proceso.

llustracion 33.

Impacto de la tasa de retorno sobre la inversion.
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3.7 Layout

En la llustracién 34, se muestra el disefio integral del proceso desarrollado para la obtencion
de adipato de dimetilo a partir de nylon residual, incorporando todas las operaciones unitarias
necesarias en tres secciones principales. En la seleccion de despolimerizacion y esterificacion de
dimensiones 3.15 m x 3 m, el nylon residual se descompone en presencia de zeolita y acido
clorhidrico a 6N, obteniendo &cido adipico como producto intermedio. Posteriormente, este acido
reacciona con metanol para formar adipato de dimetilo, utilizando un reactor disefiado para un
control 6ptimo de las condiciones operativas.

La seccion de separacion, de 3.15 m x 2.21 m, incluye operaciones clave para la purificacion
y recuperacion de componentes, como la filtracion por gravedad para eliminar residuos sélidos, la

evaporacion para recuperar metanol, acido clorhidrico y clorhidrato de hexametilendiamina, la
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extraccion liquido-liquido con éter dietilico y la destilacion para purificar solventes y productos. Por
ultimo, la seccién de almacenamiento y alimentacion, con dimensiones de 1.04 m x 2 m, esta
compuesta por una tolva y una banda transportadora que aseguran un suministro uniforme del nylon
residual al reactor, optimizando la eficiencia de la etapa de despolimerizacién. Este disefio integral
permite un flujo continuo y eficiente de materiales, minimizando cuellos de botella y maximizando
la recuperacion de reactivos y solventes. Ademas, su enfoque en la sostenibilidad refuerza la
reutilizacion de insumos y promueve una operacion segura y eficiente, garantizando asi la calidad

del producto final.

llustracion 34.

Layout del disefio conceptual del proceso para la obtencién de adipato de dimetilo.
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4. Conclusiones y recomendaciones

En esta seccidn se presentan las conclusiones obtenidas tras la ejecucién de este proyecto,

sintetizando los resultados alcanzados en funcion de los objetivos planteados. Ademas, se incluyen

recomendaciones que buscan guiar futuros trabajos relacionados, asi como optimizar el proceso

desarrollado, abordando las oportunidades de mejora y los retos identificados durante el estudio.

4.1 Conclusiones

Las conclusiones reflejan los logros obtenidos en base al cumplimiento del objetivo general y

los objetivos especificos del presente proyecto, considerando los resultados experimentales y las

simulaciones realizadas.

Se disefid un proceso conceptual para la obtencion de adipato de dimetilo a partir de
nylon residual mediante las reacciones de despolimerizacion y esterificacion. La
simulacion fue realizada en el software Aspen Batch Process Developer el cual
permitio confirmar que el proceso es escalable, obteniendo conversiones del 73% en
la etapa de despolimerizacion y del 61.45% en la esterificacion bajo condiciones
ideales establecidas.

El modelo cubico desarrollado identifico las condiciones ideales para la esterificacion
del acido adipico proveniente del nylon 6,6: una temperatura de 129.62 °C y un
tiempo de reaccién de 3.42 horas, alcanzando una conversion tedrica maxima del
61.45%. La validacion matematica por andlisis graficos y confirmada mediante el
analisis de la matriz Hessiana, destaco que estas condiciones representan un maximo
local, evidenciando la interaccion significativa entre temperatura y tiempo. Estos
resultados establecen parametros clave para maximizar la eficiencia del proceso,

ofreciendo una base solida para su aplicacion a mayor escala.
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e Lasimulacion en ABPD replico las condiciones experimentales obtenidas en el
laboratorio, lo que permitié modelar detalladamente los balances de masa y energia y
explorar los limites técnicos del sistema. Ademas, se identificaron cuello de botella
operativos y se realizaron los ajustes necesarios para asegurar la eficiencia del
proceso a mayor escala. Los resultados confirmaron la escalabilidad del disefio,
logrando conversiones del 61.45% en la etapa de esterificacion. Este analisis integral
aseguro que el proceso planteado no solo es técnicamente viable sino que también
estable un camino sélido hacia su implementacion a nivel industrial.

e Laevaluacion tecno econdmica del proceso disefiado para la obtencién de adipato de
dimetilo permitid determinar su viabilidad econdmica y escalabilidad a nivel
industrial. Los indicadores clave muestran un Periodo de Recuperacion de Inversion
(PBY, Pay Back Year) de 6.35 afios, una Razén de Costos a Retorno (CCR, Cost to
Return Ratio) de 2.08 y un Costo de Produccién Total (CCP, Cumulative Cash
Position) de 942.33. Ademas, la Tasa de Retorno sobre la Inversion (ROIROI, Return

on Investment Rate) alcanzé un 17%.
4.2 Recomendaciones

Tras culminar el desarrollo y analisis del proceso planteado en este proyecto, se identificaron
diversas areas que pueden ser objeto de mejora 'y ampliacion. Estas recomendaciones estan
orientadas a fortalecer la viabilidad técnica y econdmica del proceso, asi como fomentar su
sostenibilidad y su implementacion a escalas mayores.

e Esfundamental llevar a cabo un estudio cinetico el cual analice en detalle las
velocidades en reaccion de las etapas de despolimerizacion y esterificacion. Esto

permitird entender con mayor precision como las variables operativas como
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temperatura, presion y concentracion de reactivos afectan la velocidad de cada
reaccion. Un estudio cinético robusto podria contribuir significativamente a optimizar
las condiciones del proceso reduciendo el tiempo de reaccién y mejorando el
rendimiento global. Ademas, esta informacion seria crucial para el disefio de
reactores a escala industrial que operen bajo condiciones optimas.

Dado que el proceso ya ha sido optimizado Unicamente a nivel de laboratorio, se
recomiendo ampliar los estudios hacia el escalado industrial considerando una mayor
capacidad de produccion. Este analisis debe enfocarse en identificar y mitigar
posibles cuellos de botella en equipos clave, asi como en evaluar la transferencia de
calor y masa junto al comportamiento de los materiales a mayor escala, manteniendo
la conversion.

La implementacion de modelos mas avanzados en simuladores como Aspen Plus es
esencial para validar estas transiciones de escala y garantizar que el proceso
mantenga su eficiencia y calidad en capacidades industriales. EI uso de Aspen Plus
permitia simular directamente las operaciones del proceso en diferentes escenarios de
escalado, asegurando un analisis mas completo de las limitaciones de equipos y
condiciones operativas.

Para validar los resultados obtenido a escala piloto e industrial, se sugiere realizar
pruebas en reactores de mayor capacidad, es decir; 1 litro. Esto proporcionara datos
mas representativos y permitirad evaluar la escalabilidad del proceso, identificando
posibles cuellos de botella y ajustando las condiciones operativas a volimenes
industriales con mayor confiabilidad.

Se recomienda llevar a cabo un analisis economico detallado que contemple no solos

los costos de operacion y materia prima, sino que también contenga costos asociados
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a la infraestructura requerida para el escalamiento y la implementacion de quipos de
mayor capacidad. Este anlisis permitira identificar oportunidades de reduccion de

costos y mejorar la rentabilidad del proceso.
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ANnexos

e Produccion 200 kg

La evaluacion de los equipos utilizados en la escala industrial para una produccion de 200
kg permiti¢ identificar las capacidades maximas, los niveles de ocupacion y la utilizacion de
cada unidad del proceso. Dentro de los equipos involucrados se encuentran el T-101, el R-101, el
F-101, el T-102, el T-103, y el T-104, los cuales cumplen funciones especificas dentro de las
etapas del proceso. En la Tabla 28, se detalla el balance de masa correspondiente a esta escala
donde se observa una discrepancia del 3.00% lo cual se encuentra dentro de los limites
aceptables para modelar la produccién a nivel industrial.

En la Tabla 29 junto a las llustraciones 35y 36, refleja que el equipo R-101 destaca con
una ocupacion del 100% y 730 minutos de operacion, siendo esencial para las etapas criticas del
proceso, como la despolimerizacion y esterificacion. Por otro lado, equipos como el F-101 y el
T-104 reflejan menos demanda con ocupaciones de 8.77% y 0.68% respectivamente, mostrando

roles mas especificos y de menor relevancia en términos de tiempo de operacion.

Tabla 28.

Balance de masa por equipos escala industrial para una produccion de 200 kg.

Industrial - 200 kg

Corriente Entrada Salida
Componente Cantidad por Batch (g) Cantidad por Batch (g)
Zeolita Mordenita 76271.22 76271.22
Metanol 1720697.72 1697947.09
Acido Clorhidrico 1295312.09 1295312.09
Nylon 6,6 130750.75 -
Estireno-Butadieno-Caucho 87167.17 87167.17
Agua 9027469.31 9019442.70
Acido Adipico - 32547.87
Adipato de Dimetilo - 61840.54
Hexametilendiamina - 67136.58
Nitrégeno 44478.88 44478.88
Oxigeno 13507.76 13507.76
Total 12395654.89 12395651.89

Discrepancia

3.00%




Tabla 29.

Capacidad de los equipos escala industrial produccion de 200 kg.

99

Unidades Clase Capacidad Max. Capacidad Unidad Tamafio  Tiempo Tiempo
capacidad utilizada de utilizado de de
medida (% ocupacién utilizacion
Max) (min) (%)
T-101  Tanque 10,000.00 10,000.00  9,297.45 L 92.97 38.00 5.21
R-101  Reactor 16,000.00 16,000.00 13,401.42 L 83.76 730.00 100.00
F-101 Filtro 1,000.00 1,000.00 193.38 L 19.34 64.06 8.77
T-102  Tanque 16,000.00 16,000.00 11,493.94 L 71.84 30.00 411
T-103  Tanque  2,000.00 2,000.00 1,121.52 L 56.08 29.06 3.98
T-104  Tanque 250.00 250.00 161.45 L 64.58 5.00 0.68

llustracion 35.

Capacidad usada de los equipos en el proceso escala industrial de 200 kg de produccion.
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llustracion 36.

Resumen del tiempo de ocupacidn de los equipos en el proceso escala industrial de 200 kg de

produccién.
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e Produccion 250 kg

Para esta produccion de 250 kg, se presenta el siguiente balance de masa visualizado en la
Tabla 30, en el cual se tiene 3.75% de discrepancia lo cual se encuentra dentro de los limites
aceptables para modelar la produccion a nivel industrial. En la Tabla 31 junto a las Ilustraciones
37y 38, refleja que el equipo R-101 destaca con una ocupacion del 100% y 730 minutos de
operacion, siendo esencial para las etapas criticas del proceso, como la despolimerizacion y
esterificacion. Por otro lado, equipos como el F-101 y el T-104 reflejan menos demanda con
ocupaciones entre un 10-15% y menos del 1% respectivamente. Esto evidencia que aunque estos
equipos son necesarios, uso es muy puntual y no representa un cuello de botella en el proceso
para la obtencion de adipato de dimetilo.

Tabla 30.

Balance de masa por equipos escala industrial para una produccion de 250 kg.
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Industrial - 250 kg

Corriente Entrada Salida
Componente Cantidad por Cantidad por
Batch (9) Batch ()
Zeolita Mordenita 95339.02 95339.02
Metanol 2150872.13 2122433.85
Acido Clorhidrico 1619140.10 1619140.10
Nylon 6,6 163438.44 -
Estireno-Butadieno- 108958.96 108958.96
Caucho
Agua 11284336.56 11274303.29
Acido Adipico - 40684.84
Adipato de Dimetilo - 77300.67
Hexametilendiamina - 83920.72
Nitrogeno 58029.34 58029.34
Oxigeno 17622.89 17622.89
Total 15497737.44 15497733.69
Discrepancia 3.75%
Tabla 31.
Capacidad de los equipos escala industrial produccion de 250 kg.
) o Unidad Tglr_narcllo Tlezjmpo Tlezjmpo
Unidades Clase Capacidad Max. Capacida de utilizado € g€
capacidad utilizada medida (% ocupacion utilizacion
Max) (min) (%)
T-101  Tanque 20,000.00 20,000.00 11,621.81 L 58.11 38.00 5.21
R-101  Reactor 20,000.00 20,000.00 16,751.78 L 83.76 730.00 100.00
F-101 Filtro 1,000.00 1,000.00 241.73 L 24.17 71.32 9.77
T-102  Tanque 16,000.00 16,000.00 14,367.43 L 89.80 30.00 411
T-103  Tanque  2,000.00 2,000.00 1,401.90 L 70.10 36.32 4.98
T-104  Tanque 250.00 250.00 201.81 L 80.72 5.00 0.68
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llustracion 37.

Capacidad usada de los equipos en el proceso escala industrial de 250 kg de produccion.
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llustracion 38.

Resumen del tiempo de ocupacion de los equipos en el proceso escala industrial de 250 kg de

produccion.
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