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Resumen

Un perfume se define como una mezcla de aceites esenciales aromaticos, alcohol o etanol y un fijador, utilizado para
proporcionar un agradable y duradero aroma a diferentes objetos, pero, principalmente al cuerpo humano. La materia
prima puede ser de origen natural, sintético o animal. Algunos son mas preferidos que otros debido a la facilidad para
conseguirlos o estar restringidos. En este proyecto se usara el limoneno como un aromatizante, sustancia presente en los
citricos y que les da su aroma caracteristico, ademas de tener maltiples funciones; mas adelante se detallara sobre esta
decision. El siguiente trabajo tiene como objetivo estudiar el comportamiento de las operaciones unitarias en la
fabricacion de perfumes a través del software ASPEN Plus para el aprovechamiento de la materia prima nacional. Los
resultados de las simulaciones muestran que se llevé a cabo una reaccion de hidrodestilacion para la obtencion del aceite

esencial limoneno.
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1. Introduccion

Los perfumes son sustancias liquidas que se aplican en
objetos o personas los cuales desprenden un aroma agradable
y de cierta duraciéon. Dichos productos se componen de
aceites esenciales aromaticos, alcohol o etanol y un fijador
[1]. La manera en que se fabrican puede variar, ya que se
pueden elaborar por medio de destilacion al vacio, arrastre al
vapor y multiples tipos de extraccion. A su vez, el origen que
pueden tener algunos de sus compuestos es diferentes, puesto
que existe la posibilidad de que las fuentes sean animales,
naturales o sintéticas [2] [3] [4].

La elaboracion de los perfumes también implica ciertos
problemas durante este proceso, principalmente con aquellos
de origen sintético, debido a que ciertos componentes
presentes en la sustancia son derivados del petréleo, los
cuales contribuyen a la contaminacion del aire al debilitar la
capa de ozono, en partes iguales a las que produce el
transporte, sea publico o particular. La agencia de Proteccion
Ambiental de EU, estima que aproximadamente el 75% de
las emisiones provienen de fuentes vehiculares, y alrededor
del 25% de productos quimicos [5].

Otro problema asociado a la industria de los perfumes esta
relacionado con las cajas en los que se presentan y los
envases que contienen el liquido, dado que en ocasiones
pueden encontrarse envases de plastico, un material que es
poco amigable con el ambiente, contando con una
degradacién que va desde un par de afios a un milenio, el
tiempo puede verse afectado si es que el plastico se encuentra
enterrado [6]. Por el contrario, si son de vidrio su
degradacidn es considerablemente mayor, 4000 afios [7]. La
ventaja que presenta el vidrio es que es mas facil de reciclar,
aunque eso no significa que toda la gente lo haga. A veces se
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desconoce el final que tienen varios de nuestros residuos,
pudiendo terminar en lugares que no deberian, como
vertederos, mares y océanos, junto con otros deshechos los
cuales causan un gran dafio al medioambiente.

Para que los perfumes puedan tener cierto cuerpo y
consistencia, se les suele agregar alguna sustancia con mayor
densidad y viscosidad sin que afecte sus cualidades olfativas,
ademas de servir como un soporte para los otros
componentes del perfume. Algunos aditivos que se suelen
usar regularmente son: dietilftalato, propilenglicol, éster
maldnico y sebacato de dietilo [8].

Un perfume estd compuesto por tres notas, la nota base, la
media y la superior. La nota base es la fragancia que tendra
el perfume cuando se seque. El aroma que se desarrolla
después de que el perfume se mezcla con la quimica corporal
particular de cada persona se conoce como nota media. La
nota superior es el primer olor que se experimenta en un
aroma [1]. Dichas notas varian segun la volatilidad de sus
compuestos [9]. Existen cinco tipos de perfume, de mayor a
menor concentracién, misma que se traduce en duracion.
Primero se tiene el parfum, que cuenta con una
concentracion entre 20% a 30%; en segundo lugar el eau de
parfum, su concentracion varia entre 10% a 20%; después el
eau de toilette, con una concentracion de 5% a 15%; luego
el eau de cologne, con una concentracion entre 2% a 4%; y
finalmente, el eau de fraiche, el tipo de perfume con menor
concentracion, situandose entre 1% y 3%.

Hay una gran variedad de investigaciones en torno a los
perfumes, las cuales son de ayuda para desarrollar perfumes,
ser la base de otras investigaciones o soluciones a problemas
actuales. No obstante, conseguir la informacion requerida
resulta bastante complicado, dado que puede ser necesario
comprar algin articulo, datos o suscripciones. De igual
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manera, al aportar un poco mas a esta area permitiria darle
(o formar parte de una) solucion a diversos problemas que se
presentan en la industria.

Lo que se busca con este proyecto es contribuir con el area
de investigacion de la Universidad Iberoamericana Puebla
para que tengan acceso a datos primarios, motivar a los
estudiantes en  futuras investigaciones, asimismo
actualmente no hay trabajos similares por lo que serd un
avance importante en esta &rea. Ademas, con las
simulaciones realizadas en el software ASPEN Plus
podemos mejorar la eficiencia de los procesos en la industria
para disminuir el porcentaje de pérdidas.

2. Metodologia

2.1 Identificacién de operaciones unitarias

Como primer paso se tomara en cuenta identificar las
operaciones unitarias en la elaboracion de perfumes. Al
existir distintos métodos de fabricacion de perfumes, se ha
optado por las siguientes etapas:

Destilacion por arrastre
de vapor

A

Mezcla de aceite esencial
con alcohol etilico

r

Maceracion

A

Filtrado

Figura 1 Operaciones unitarias de los perfumes

La destilacién por arrastre de vapor se emplea para purificar
liquidos de impurezas no volatiles. Se utiliza para flores,
hojas, raices, maderas y tallos. Las sustancias que llevan el
olor son arrastradas en el vapor de agua y al tener la esencia
y el agua a diferente densidad, es posible separarlas
facilmente.

En el caso particular de mezclas organicas de alto punto de
ebullicion que son practicamente inmiscibles en agua, con el
fin de purificarlas el método consiste en calentar la carga
hasta la maxima temperatura permisible introduciendo una
corriente directa de vapor de agua manteniendo la
temperatura constante. Los vapores desprendidos se
condensan, separandose una capa organica y otra acuosa que
luego se decantan para separar los componentes de la mezcla
basandose en su punto de ebullicién [2].

La maceracion del perfume es un proceso de reacciones
quimicas entre las diversas materias que integran la mezcla
y la maduracién organoléptica del conjunto. Un perfume
recién fabricado huele mucho a alcohol. Transcurridos unos
dias, este efecto desaparece y queda la sensacion de que la
mezcla olfativa cubre el olor de alcohol.
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2.2 Seleccion de materia prima

La materia prima que se podria utilizar para nuestro proyecto
es la siguiente:

La cascara de residuos agroindustriales proveniente de
citricos es una fuente de melaza, pectina y limoneno.
Generalmente se seca, se mezcla con pulpas secas y se vende
como alimento para ganado, sin embargo, es posible utilizar
esta cascara para obtener limoneno, la cual es una sustancia
natural perteneciente al grupo de los terpenos que se extrae
de los citricos.

Esta sustancia le da su olor caracteristico al limén y naranja,
el limoneno esta generalmente reconocido como seguro
debido a su inocuidad y evaluacion del producto por la FDA
(Food and Drug Administration). El aceite esencial de
cascara de naranja puede alcanzar una concentracion de
hasta 94.88% de limoneno.

El limoneno es usado como disolvente de resinas, pigmentos
y tintas, también se utiliza en la fabricacion de adhesivos. Sin
embargo, la funcién mas importante (ya que la utilizaremos
en nuestro proyecto) es como componente aromatico y para
dar aroma.

CH,

o,

H,C

Figura 2 Estructura quimica del limoneno

2.3 Simulacion en ASPEN Plus

ASPEN Plus responde a los desafios econémicos globales,
las condiciones dinamicas del mercado y las presiones
competitivas mejorando el rendimiento, la calidad y el
tiempo de comercializacion con el mejor software de
simulacion de su clase para productos quimicos, polimeros y
ciencias de la vida.

Es un simulador de procesos lider en el mercado basado en
casi cuarenta afios de experiencia, comentarios de las
principales compafiias quimicas y una galardonada base de
datos de propiedades fisicas.

Contiene un modelado de procesos integrado, estimacion de
costos, disefio de equipos, gestion de energia y analisis de
seguridad para mejorar el tiempo de comercializacién, la
eficiencia del proceso y el rendimiento de la sostenibilidad.

Cuenta con capacidades integradas para el modelado
riguroso de una amplia gama de procesos quimicos,
incluidos polimeros, electrolitos y sélidos, tanto como para
operaciones por lotes como continuas.

Es poderoso al hacer modelado del ciclo de vida desde el
disefio hasta las operaciones, mejorado con capacidades de
modelado de IA integradas para un mejor desarrollo de
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procesos, solucién precisa de problemas, gemelos digitales
en linea [10].

Este software es usado por distintas empresas de diferentes
industrias. Algunas de ellas son: DuPont, una empresa
estadounidense de petroleo, gas y productos quimicos;
Exergy, una organizacion de servicios publicos con sede en
el Reino Unido; Reliance Industries, otra compafiia que se
dedica a lo mismo que DuPont aunque basada en la India; y
Saudi Basic Industries, una empresa de fabricacion
procedente de Arabia Saudita [11].

Es importante considerar que se requiere de una licencia para
poder usar ASPEN Plus, se puede conseguir una o varias y
de forma anual o mensual, por parte de una empresa, una
universidad o de forma independiente. Debido a esto el
precio de las licencias puede variar, por ejemplo, 15 licencias
tendrian un costo estimado de USD $6000 y la renovacion
de USD $1200.

Para usar el programa sin mayores complicaciones es
recomendable contar como minimo con Windows 7 de 64
bits (cualquier version), un procesador Intel Core 2 duo de
2.5 GHz, una memoria RAM de 2 GB y un espacio libre en
el disco de 25 GB.

La simulacion en el software consta de seleccionar las
unidades de medicion. Seleccionar componentes, es decir,
las especies quimicas involucradas. Seleccionar el método o
modelo termodinamico, sirven para calcular propiedades
termodinamicas y equilibrios de fase que sirvan para resolver
balances de materia y energia en los equipos de la
simulacion, asi como su dimensionado. Construir el
diagrama de proceso [12].

Las simulaciones que se realizardn serdn en estado
estacionario. El primer paso es la definicion de las
operaciones unitarias, para disefiar estas operaciones
unitarias lo fundamental es conocer los siguientes pasos:

1. Seleccidn de unidades de medicidn.

2. Seleccién de los componentes.

3. Seleccién del método termodinamico.
4. Construccion del diagrama de procesos.

Para disefiar una operacion unitaria debemos suponer que el
sistema estd en equilibrio entre fases (equilibrio liquido-
vapor, equilibrio liquido-liquido, sélido - sélido y equilibrio
liquido - s6lido). Los modelos termodindmicos nos sirven
para poder calcular las propiedades termodindmicas y
equilibrios de fase que sirven para resolver balances de
materia y energia en los equipos de la simulacion, asi como
su dimensionado.

Todas las operaciones unitarias estan limitadas por el

equilibrio. Lo maximo que se puede separar una mezcla es
cuando llega al punto de equilibrio.
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Setup |+

[@G\oua\ Description | Accounting | Diagnostics | Comments

Title

Global settings
Global unitset I M

Valid phases  Vapor-Liquid -

Free water No -

Figura 3 Ventana del sistema que muestra la seleccién de
unidades de medicion. Elaboracion propia

Los componentes que se utilizaran es la cascara de naranja,
la cual se compone de agua, celulosa, dextrosa, lignina y
aceite esencial de naranja, que se compone de limoneno,
sabinene, pB-pinene, a-pinene, linalool, y-terpinene, de
acuerdo con el estudio de Ortiz-Sanchez,et al, 2020.

Property Sets = | Control Panel = " Results | Custorize Binary Interaction ' Components » |+

@selection | Petroleum | Noncanventional | Enterprise Database | Comments
Select components

Camponent ID Type Component name Alias

» DIPHE-01

Conventianal

D-LIMONENE C10H16-D1

4(10)-01 (-)-SABINENE C10H16-N44

BETA--01 BETA-PINENE C10H16-D3

ALPHA-01 ALPHA-PINENE C10H16-D2

C10H1-01 C10H180 C10H180
GAMMA-01 ‘GAMMA-TERPINENE C10H16-E5
WATER WATER H20
NITRO-01 NITROCELLULOSE C20H16N4
DEXTR-01 DEXTROSE C6H1206

ETHYL-01 Conventional ETHYL-LIGNOCERATE C26H5202-N2

Find Elec Wizard User Defined Reorder Review

Figura 4 Ventana del sistema que muestra la seleccion de
componentes. Elaboracion propia

La seleccion del método termodindmico parte de la
naturaleza de los componentes que se involucran en el
proceso, la presion de funcionamiento y los rangos de
temperatura. El modelo termodinadmico utilizado fue el
NRTL (No random two liquids, por sus siglas en inglés).

Property Sets Control Panel AEN Results Customize MIX-1 (MIXTURE) Methods +

l(’mnha | Flowsheet Sections | Referenced | Comments

Property methods & options
Method filter COMMON

Method name

NRTL ~ | Methods Assistant..
Base method NRTL -
Henry components Mol

Petroleum calculation options

Free-water method  STEAM-TA -

Water solubility 3 -

Electrolyte calculation options
Chemistry ID -

7] Use true components

Figura 5 Ventana del sistema que muestra la seleccion de modelo
termodinamico NRTL. Elaboracion propia

Panel < [ Results  Customize ~ | Binary Interaction - RXM1 % +

jons | Equilibrium Corstats | Comments

Soecify reactive companents

Al campanents are reactive
pe Staichiometry

Mew ot Desete

Figura 6 Ventana del sistema que muestra la composicion de la
mezcla 2. Elaboracion propia
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Figura 7 Construccion del diagrama de proceso

En el diagrama de procesos de la figura 7 se muestran dos
entradas, la F que consiste en los componentes de la cascara
de naranja que entran al hidrodestilador, y agua para el flujo
que entra en la caldera para el reflujo de la destilacion.

3. Resultados y Discusién

La simulacion llevada a cabo en el software ASPEN Plus
muestran que se llevé a cabo la primera etapa de la
fabricacion de perfumes, la destilacion por arrastre de vapor,
operando a 140 °C y 1 atm, alimentado con cascara de
naranja y 240 kg/h de agua a 25°C.

El balance de masa y energia general de la hidrodestilacion
expresado matematicamente queda de la siguiente manera:

El proceso se realiza en modo semi-continuo, la carga de
materia prima es por lotes. En periodo estacionario el flujo
de vapor saturado cede una parte de su calor latente al
sistema manteniéndolo caliente, produciendo un flujo de
agua condensada en flujo contracorriente al del vapor
saturado.

o dmee
dt

€y mi¢ —mz® —mg® =

(2) mllasat _ mgsat _ mgond =0

Para conocer el flujo es necesario el balance de energia. Se
asume que la hidrodestilacién es una operacion en equilibrio,
sin acumulacion de aceite en el vapor, el término de
generacion en la ecuacion (1) es asi:

® (%) =rc

dt

Donde C* es la concentracion de aceite en el vapor en
conjunto con la interfase aceite-vapor, que se obtiene desde
las Leyes de Dalton, de Raoult y de los Gases ldeales.

Para el balance global del hidrodestilador se considera la
operacion con cuatro términos:

1. Energia necesaria para calentar la cascara de
naranja:
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€)) Q1 =M™ CPM(T, — Too)
2. Energia para calentar el hidrodestilador:
%) Q; = Mhdcz?d(Tb —Ts)
3. Energia que vaporiza el aceite esencial:
(6) Q3(T) = M®AHyg, (T)
10 x;AH, 0y (T)
7 Aﬁae T) = i=1"1 vap,i
@) ) = =5m
4. Flujo de calor perdido al exterior por la conveccion
natural:
(8) Q4(T) = hApa(T — T,)

Se calcula como suma de las energias anteriores el flujo de
energia necesario, con respecto a un periodo de tiempo, y el
flujo de calor perdido:

(9) Qneed = (W) + Q4(T)
Energia necesaria Limoneno (50% H-0)
Q, (k) /kg) 190.9
Q2 (k] /kg) 20.6
Q2 (k] /kg) 3.8
’Ql(k] /kg) 12.6
Qcalor (k]/kg) 227.9

4. Conclusiones, perspectivas y recomendaciones

La destilacién por arrastre de vapor en el software ASPEN
Plus se llevd a cabo para la obtencion de aceite esencial
limoneno. Las ecuaciones anteriores permitieron conocer la
energia necesaria para la hidrodestilacion.

Se puede concluir que el software cumple con las
simulaciones requeridas a pesar de presentarse ciertas
dificultades durante el proceso. Otra conclusién relevante de
este trabajo es que calentar la cascara de naranja es el proceso
gue necesita la mayor cantidad de energia.

Se recomienda que este proyecto se lleve a la practica en un
laboratorio para la comprobacion de los resultados obtenidos
en las simulaciones. De igual manera, da la posibilidad de
obtener resultados mas realistas al intervenir otros factores
durante el proceso.

Otra recomendacion es que se siga adelante con el proyecto
para poder detallar y desarrollar un plan de produccién y de
negocio que permita brindarles a los consumidores un
producto hecho con materia prima mexicana, que tenga una
buena calidad, un precio razonable y, sobre todo, un aroma
agradable y duradero.

Una ultima recomendacion es que si se planea realizar alguna
simulacion, ya sea tomando como base el resultado obtenido
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en este proyecto o no, es contar con un equipo de coémputo
adecuado para realizar la simulacién. Si no se puede hacer
uso de ASPEN Plus por cuestiones de licencias, existen otros
softwares que pueden realizar la misma labor, aunque
probablemente tengan menos funciones, bases de datos o lo
contrario; incluso puede haber otras restricciones.
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