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Abstract— The present research studies the modeling and
estimating of the physicochemical properties of the liquid fuel
obtained from the catalytic pyrolysis of disposable masks. The
modeling and simulation of a liquid fuel stream obtained using the
DWSIM Process Simulator (free software) was carried out,
experimental results of the Distillation at 760 mmHg (ASTM D§6)
test were taken, and the simulator's distillation curve tool was used.
Likewise, the Cold Flow properties estimation tool and the heating
power estimation supplement were used to estimate the results. A
comparison of the estimated results with the experimental results is
performed, as well as a comparison of the results obtained with the
technical specifications of Diesel BS S-50. It is concluded that it is
possible to model and simulate a liquid fuel stream obtained from
disposable masks, and the estimation of the gross heating power and
density properties of a liquid product stream of disposable masks are
considered good estimates (error less than 5%). Likewise, it is
concluded that the liquid product obtained from the pyrolysis of
disposable masks is within the technical specifications of Diesel BS
S-50 for the analyzed parameters.
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Resumen— La presente investigacion se enfoca en el modelado
y la estimacion de las caracteristicas fisicoquimicas del combustible
liquido producido a partir de la pirolisis catalitica de mascarillas
desechables. Se empleo el simulador de procesos DWSIM (software
libre) para simular un flujo de combustible liquido, basado en los
resultados experimentales obtenidos del ensayo de destilacion a 760
mmHg (ASTM D86). Ademads, se utilizaron herramientas de
estimacion de propiedades de flujo fiio y poder calorifico. La
comparacion de los resultados estimados con los resultados
experimentales y las especificaciones técnicas peruanas del Diesel
B5 S-50 revela que es viable modelar y simular un flujo de
combustible liquido a partir de mascarillas desechables. Asimismo,
se constata que la estimacion de las propiedades de poder calorifico
bruto y densidad es precisa, con un error menor al 5%. En
conclusion, el combustible liquido producido a partir de la pirolisis
de mascarillas desechables cumple con las especificaciones técnicas
peruanas del Diesel B5 S-50 para los pardametros evaluados.
Palabras  claves—propiedades fisicoquimicas, modelamiento,
simulacion, pirélisis catalitica, mascarillas desechables

I. INTRODUCCION

La pandemia del COVID-19 estd generando una gran
demanda en el uso de mascarillas desechables, las cuales estan
compuestas por productos pléasticos como el polipropileno.
Luego de su uso estas mascarillas son desechadas, generando
una gran acumulacion de desechos en el medio ambiente [1].
Los residuos de mascarillas pueden ser transportados por rios,
fuertes vientos o vertidos directamente en ecosistemas
terrestres 0 acuaticos. La interaccion de estos residuos con el
medio ambiente puede conducir a su fragmentacion generando
microplasticos [2].

Se estima que en el 2021 se utilizaron alrededor de 5364
millones de mascarillas desechables en el Perd [3], de las
cuales se estima que el 37% son de tres capas o también
conocidas como mascarillas quirdrgicas, dando un total de
1984.7 millones de unidades de mascarillas de este tipo [4].
Asimismo, se sabe que una mascarilla pesa entre 3a 4 g [5], lo
que equivale a un estimado de 18 774 t/afio, de los cuales 6
946 t/afio corresponden a los residuos de mascarillas
quirdrgicas. Por lo que es necesario buscar soluciones a la
generacion de estos residuos, los procesos de reciclaje
mecanico requieren previamente la segregacion y desinfeccion
de los residuos, sumado a esto los altos costos de produccion
debido al pretratamiento a realizarse [6], [7].

Por otro lado, los combustibles fésiles son la principal
fuente de energia en el Perd. Debido a la insuficiencia de la
produccion nacional en las refinerias de petréleo, se requiere
importar combustibles para satisfacer la demanda interna. Se
estima que se importan aproximadamente 18.9 MMB/afio de
Diesel B5 S-50, que es ampliamente utilizado como
combustible tanto en la industria para maquinarias como en
vehiculos [8]. Por lo que es necesario desarrollar procesos que
permitan contribuir con la produccion de combustibles tales
como el Diesel B5 S-50.

Asimismo, los catalizadores son muy importantes en los
procesos de conversion de la refinacién de petréleo como el
Craqueo Catalitico Fluidizado (FCC), el catalizador usado es
llamado catalizador de FCC y contiene principalmente Zeolita
Y [9]. Las unidades de FCC renuevan diariamente alrededor
del 1 al 2% de catalizador (llamado catalizador de equilibrio
(E-Cat)) del inventario para mantener el rendimiento y la
calidad del producto, en el Perl se estima que se consume
alrededor de 2800 TM/afio en las unidades de FCC [10]-[12].
Por lo que es importante estudiar procedimientos de
reutilizacion de estos residuos industriales.

En la actualidad, se estan investigando procesos quimicos
de reciclaje de residuos plésticos, como las mascarillas
desechables, con el fin de desarrollar nuevas alternativas para
la obtencion de combustibles liquidos. De esta manera, se
busca cumplir con dos objetivos importantes: reducir la
cantidad de residuos de mascarillas desechables y al mismo
tiempo satisfacer la demanda de combustibles. Uno de los
procesos que se encuentra en estudio es la pirolisis catalitica
que consiste en la degradacion térmica de una carga en
presencia de un catalizador, esto se consigue llevando a la
materia prima a elevadas temperaturas en una ausencia de
oxigeno. Las materias primas para la pirélisis pueden ser
biomasas, residuos solidos urbanos, residuos industriales. etc.
Uno de los residuos solidos urbanos con potencial para ser
fuente de combustibles liquidos son los residuos de las
mascarillas desechables [13]-[15]. Asimismo, en la pirdlisis
catalitica de mascarillas desechables tambien se produce
productos sélidos y gaseosos como subproductos [7]. A pesar
de todas las ventajas de la pirdlisis catalitica, aln persisten
algunas limitaciones, como la alta demanda de energia, los
costos del catalizador y la poca reutilizacion del catalizador
[15].
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Adicionalmente, los simuladores de procesos quimicos
son programas informaticos utilizados para modelar la
dinamica de los procesos quimicos en condiciones
estacionarias. Esto se logra mediante la identificacion de las
variables criticas como las presiones, temperaturas y flujos.
Actualmente, estos simuladores han evolucionado en su
capacidad y han ampliado su uso para el estudio tanto de la
dinamica de los procesos como en la regulacién y control de
los sistemas quimicos, incluyendo su respuesta a las
perturbaciones presentes en la operacion [16].

DWSIM es un simulador de procesos quimicos creado por
Daniel Medeiros, el cual es de codigo abierto (acceso libre)
basado en el modelamiento de procesos con uso de corrientes
de masa, corriente de energia, equipos, operaciones unitarias,
procesos unitarios, etc. DWSIM también cuenta con
herramientas para la caracterizacion de petrdleo y derivados,
asi como utilitarios para la estimacion de propiedades
fisicoquimicas [17], [18]. Es posible utilizar DWSIM para
poder modelar y estimar las propiedades fisicoquimicas de un
combustible liquido.

Ademas, se han desarrollado investigaciones que estudian
la estimacion de propiedades fisicoquimicas a través de la
utilizacion de simuladores de procesos. En 2018, Adeniyi y
colaboradores llevaron a cabo un estudio en Nigeria que
investigd la simulacion por computadora de la pirdlisis de
aceite lubricante residual utilizando el simulador Aspen
Hysys. En este estudio, se logré estimar las propiedades del
combustible resultante de la pirolisis [19].

En el 2019 en Colombia, Amar y su equipo de
investigacion estudiaron la simulacion y obtencion de
combustibles sintéticos a partir de la pirélisis de residuos
plasticos. Para llevar a cabo este estudio, se utilizé el
simulador de procesos Aspen Plus. Los resultados de la
investigacion incluyeron la estimaciéon de las propiedades
fisicoquimicas del combustible liquido, tales como la
densidad, la gravedad API, el punto de anilina y el indice de
refraccion [20].

En el 2021, Fonts y colaboradores investigaron acerca de
la estimacion de propiedades termodinamicas y propiedades
fisicoquimicas de compuestos derivados de la pir6lisis rapida
de materiales lignoceluldsicos [21].

De las referencias revisadas, se observa que no existe una
referencia donde se realice la estimacion de propiedades
fisicoquimicas del combustible liquido obtenido de la pirolisis
catalitica de mascarillas desechables.

La presente investigacion tiene como objetivo modelar y
estimar las propiedades fisicoquimicas del combustible liquido
obtenido a través de la pirolisis catalitica de mascarillas
desechables, utilizando el simulador de procesos DWSIM,
para lo cual se caracterizard una corriente del combustible
liqguido con uso de la curva de destilacion obtenida en
laboratorio y posteriormente se estimaran las propiedades
fisicoquimicas las cuales seran discutidas frente a los
resultados experimentales.

I1. MATERIALES Y METODOS

A. Obtencidén de combustible liquido por pirolisis catalitica
de mascarillas desechables

Los experimentos de pirdlisis catalitica se realizaron en el
Laboratorio del Grupo de Procesos Termoquimicos Yy
Energéticos de la Universidad Nacional de Ingenieria, se
utilizé un reactor tubular vertical de acero inoxidable a escala
de laboratorio [7]. Las condiciones operativas para la

obtencién del combustible liquido fueron una temperatura de
700 °C vy una relacidn catalizador/materia prima del 3.3 % en
masa, el catalizador usado fue un Catalizador de Equilibrio (E-
Cat) de la Unidad de Craqueo Catalitico Fluidizado (FCC) de
una refineria de petrdleo local. En la figura 1 se observa el
utilizado para

equipo experimental la obtencion del

combustible liquido.

Fig. 1 Equipo experimental de pirdlisis catalitica de mascarillas desechables

B. Resultados experimentales de las propiedades del producto
liquido de pirolisis catalitica de mascarillas desechables

El producto liquido obtenido de la pirdlisis catalitica fue
caracterizado como un combustible liquido mediante Ia
determinaciéon de sus propiedades fisicoquimicas, estos
ensayos siguieron los métodos normalizados de la American
Society for Testing and Materials (ASTM) y se realizaron en
el Laboratorio de Normalizacion de Petroleo y Derivados. En
la Tabla I se presentan los resultados experimentales de las
propiedades fisicoquimicas del producto liquido obtenido de la
pirolisis catalitica de mascarillas desechables.

C. Modelamiento y simulacion de combustible liquido

Con los resultados experimentales de la destilacion
ASTM obtenidos por el método ASTM D86, se realizo el
modelamiento y la simulacién de una corriente de combustible
liquido obtenido a partir de la pirolisis catalitica de mascarillas
desechables usando el simulador de procesos DWSIM. Para el
modelo se consider6 el paquete termodindmico Peng-
Robinson y el paquete de unidades C5 proporcionado por el
software. Para el modelamiento de la corriente se utilizé la
herramienta de caracterizacion de petroleo y derivados por
curvas de destilacion del software, asimismo se selecciono la
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opcion de curva de destilacion diferencial sin reflujo (ASTM
D86) y la creacién de 30 pseudocomponentes. Los métodos y
correlaciones seleccionadas para la determinacion de las
propiedades termodinamicas de la corriente se muestran en la
Tabla Il. En el caso de la gravedad especifica se activa la
opcidn para que los resultados se ajusten a los parametros de
Rackett [22].

En la Tabla Il se observa los resultados experimentales
de la destilacion ASTM introducidos en la herramienta de
caracterizacion del simulador de procesos DWSIM.

TABLA|
RESULTADOS EXPERIMENTALES DE LAS PROPIEDADES FISICOQUIMICAS DEL
PRODUCTO LIQUIDO OBTENIDO DE LA PIROLISIS CATALITICA DE
MASCARILLAS DESECHABLES
Método
ASTM D86
Punto inicial - IBP (°C) 158
Vol 5%(°C) 190
Vol. 10% (°C) 203
Vol 15% (°C) 211
Vol 20% (°C) 216
Vol 30% (°C) 230

Ensayo Resultado

Destilacién a 760 mmHg

40 243
50 258
60 274
70 297
80 314
85 329
90 352
95 360

Punto Final - FBP (°C) 363
Volumen destilado 98.0

Residuo 0.5
Perdida 15
Punto de Inflamacién P.M. (°C) ASTM D93 69.0
Viscosidad Cinematica, 40 °C (cSt) ASTM D445 3.385
Punto de Escurrimiento (°C) ASTM D97 <-30
indice de Cetano ASTM D 976 60.5
Poder Calorifico Bruto (MJ/kg) ASTM D240 45.572
Gravedad API a 60°F ASTM 1298 43.3
Densidad a 60 °F (kg/m®) ASTM 1298 810.4

TABLAII
METODOS Y CORRELACIONES TERMODINAMICAS UTILIZADAS PARA LA
CARACTERIZACION DE COMBUSTIBLE LiQUIDO
Propiedades termodindmicas Métodos y correlaciones
Temperatura critica Riazi-Daubert (1985)
Presion critica Riazi-Daubert (1985)
Factor acéntrico Korsten (2000)
Gravedad especifica Riazi-Al-Sahhaf(1996)
Masa molar Winn (1956)
Viscosidad cinematica Abbott (1971)

D. Estimacién de
combustible liquido
Se utiliz6 el utilitario disponible en DWSIM para estimar
las propiedades flujo en frio (en ingles Could Flow Properties)
de la corriente de combustible liquido de pirolisis catalitica de
mascarillas desechables modelada y simulada, las propiedades
de flujo en frio estimadas fueron el punto de inflamacidn,
viscosidad, punto de escurrimiento e indice de cetano. Del

propiedades  fisicoquimicas  del

mismo modo se utiliz6 el complemento de calculadora de
calor de combustion para determinar el poder calorifico de la
corriente de combustible liquido. Las ecuaciones matematicas
aplicadas para la estimacion de las propiedades fisicoquimicas
utilizadas por el simulador de procesos DWSIM se encuentran
detalladas en el la guia de usuario del software, el resultado de
estas ecuaciones dependen de otros resultados experimentales
previamente determinados en laboratorio [22].

TABLA 1l
RESULTADOS EXPERIMENTALES DE DESTILACION ASTM INTRODUCIDOS AL
SIMULADOR DE PROCESOS DWSIM

Volumen de destilado (%) Temperatura (°C)
0 158
5 190
10 203
15 211

20 216
30 230
40 243
50 258
60 274
70 297
80 314
85 329
90 352
95 360
98 363
I11. RESULTADOS

A. Resultados de modelamiento y simulacién de combustible
liquido

Del modelamiento mediante la caracterizacién que utiliza
los resultados experimentales de la destilacion ASTM (ASTM
D86), se generd la curva de destilacion del combustible
liquido obtenido de la pirdlisis catalitica de mascarillas
desechables la cual se muestra en la Fig. 2.
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g. 2 Curva de destilacion de combustible liquido obtenido a partir de la
pirdlisis catalitica de mascarillas desechables

Fi

Asimismo, se crearon 30 pseudocomponentes para el
modelamiento de la corriente de combustible liquido obtenido
de la pirolisis catalitica de mascarillas desechables, en la Fig.
3 se observan los pseudocomponentes generados.
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Fig. 3 Pseudocomponentes generados para el modelamiento del combustible
liquido obtenido de la pirdlisis catalitica de mascarillas desechables

B. Resultados de estimacion de propiedades fisicoquimicas
del combustible liquido

En la Tabla IV se muestran los resultados estimados de
las propiedades fisicoquimicas del combustible obtenido de la
pirélisis catalitica de mascarillas desechables.

TABLA IV

RESULTADOS ESTIMADOS DE LAS PROPIEDADES FISICOQUIMICAS DEL
COMBUSTIBLE LiQUIDO

Propiedad del combustible Resultado estimado

Punto de inflamacién (°C) 94.2
Viscosidad cinematica a 40 °C (cSt) 2.673
Punto de escurrimiento (°C) -19.3
indice de cetano 54.0
Poder calorifico bruto (kJ/kg) 45.801
Densidad a 60 °F (kg/m®) 824.3

IV. DISCUSION DE RESULTADOS

A. Discusion de Resultados de modelamiento y simulacién
de combustible liquido

En la Fig. 4 se observa la comparacion de las curvas de
destilacion del producto liquido obtenido por la pirolisis
catalitica de mascarillas desechables y la de una muestra de
Diesel B5 S-50 que se encuentra dentro de la especificaciones
técnicas peruanas.

Temperatura (°C)
2

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

Volumen de destilado (% vol.)

Fig. 4 Comparacidn de las curvas de destilacion combustible liquido obtenido
de la pir6lisis catalitica de mascarillas desechables y de Diesel B5 S-50 (Azul:
Producto liquido obtenido de pirdlisis catalitica de mascarillas desechables
Naranja: Diesel B5 S-50)

De la Fig. 4, se puede observar que ambas curvas de
destilacion cumplen con lo establecido por la norma legal
referente a las especificaciones técnicas peruanas del Diesel
BS5 S-50 para el parametro de 90% de volumen recuperado de
la destilacion a 760 mmHg (temperatura entre 282 °C y 360
°C) [23] Por lo que el combustible liquido obtenido de la
pirolisis catalitica de mascarillas desechables se encuentra en
especificacion para el parametro analizado. Asimismo, se
observa que ambas curvas tienen una misma tendencia a lo
largo del proceso de destilado (valores muy cercanos de
temperatura de ebullicion).

B. Discusion de resultados de estimacidon de propiedades
fisicoquimicas del combustible liquido

En la Tabla V se muestra la comparacién de los resultados
estimados de las propiedades fisicoquimicas del combustible
liqguido obtenido de la pir6lisis catalitica de mascarillas
desechables utilizando el Simulador de Procesos DWSIM y
los resultados experimentales obtenidos en el laboratorio.
Ademas, se presenta el céalculo del error (%) de cada resultado
estimado.

TABLAV
COMPARACION DE RESULTADOS ESTIMADOS DE LAS PROPIEDADES
FISICOQUIMICAS DEL COMBUSTIBLE LIQUIDO

Propiedad de Resultado Resultado Error
combustible estimado experimental (%)
Punto de(:rg)lamamon 94.2 69.0 365
Viscosidad cinematica
240 °C (cSY) 2.673 3.385 21.0
Punto de eoscurrlmlento 1926 -30.0 358
%)
indice de cetano 54.0 60.5 10.7
Poder calorifico bruto
(MJ/kg) 45.801 45,772 0.1
Densidad a 60 °F
(kg/m3) 824.3 810.4 1.7

Considerando un margen de error del 5% como el
maximo permitido, se puede concluir que, de acuerdo con los
datos presentados en la Tabla V, las propiedades de poder
calorifico bruto y densidad a 60°F son consideradas buenas
estimaciones, ya que su error se encuentra por debajo del 5%
establecido.

Para el poder calorifico bruto se observa un error de 0.1%,
esto debido a que el poder calorifico se estima a partir de la
masa molecular de los pseudocomponentes, y este a sus vez se
estima solo utilizando la informacion experimental de la
destilacion ASTM la cual fue ingresada al software. Ademas,
ya que el modelo presenta un alto numero de
pseudocomponentes (30 pseudocomponentes) la estimacion
del poder calorifico bruto es cercana a la experimental.

Para la densidad a 60 °F se observa un error del 1.7%,
esto debido a que la densidad es estimada a partir de el calculo
de las propiedades termodinamicas mostradas en la Tabla II,
asimismo el paquete termodinamico seleccionado para el
modelamiento (Peng-Robinson) funciona muy bien para
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moleculas no polares como lo hidrocarburos presente en el
combustible liquido, obteniendose asi una buena estimacion
de la densidad.

En el caso de las propiedades de punto de inflamacion,
viscosidad cinematica, punto de escurrimiento e indice de
cetano, las estimaciones presentan un error por encima del 5%
respecto al resultado experimental, esto se debe a que las
ecuaciones utilizadas por el simulador procesos necesitan mas
informacion experimental que las ingresadas al software, por
lo que el simulador estima los datos necesarios para los
calculos, generando mayor variacion frente al resultado
experimental [22].

De la tabla VI se puede observa que los resultados
obtenidos (experimentales y estimados) se encuentra dentro de
los rangos establecidos de la especifacion del diesel BS S-50
para los parametros del punto de inflamacion, viscosidad
cinematica, punto de escurrimiento e indice de centano, por lo
tanto, el que el producto liquido obtenido de la pirdlisis
catalitica de mascarillas desechables se encuentra dentro de la
especificaciones tecnicas peruanas del Diesel B5 S-50 para los
parametros analizados.

TABLA VI
COMPARACION DE RESULTADOS DE LAS PROPIEDADES FISICOQUIMICAS DEL
COMBUSTIBLE LIQUIDO CON DIESEL B5 S-50

Producto liquido de
obtenido de la pirdlisis | .. pe o 5
catalitica mascarillas
Propiedad fisicoquimica desechables
Resultado | Resultado | Diesel | Diesel
estimado | experim. min. max.
Punto de inflamacién (°C) 94.2 69 52 -
Viscosidad cinematica
A 40 °C (cSt) 2.673 3.385 1.9 4.1
Punto de escurrimiento (°C) -19.26 -30 - -4
indice de cetano 54 60.5 45 -
Poder calorifico bruto (kJ/kg) 45.801 45.772 - -
Densidad a 60 °F (kg/m?®) 824.3 810.4 - -

CONCLUSIONES

Los resultados de la investigacion indican la viabilidad de
modelar y simular una corriente de combustible liquido
obtenido a partir de la pirolisis catalitica de mascarillas
desechables usando el Simulador de Procesos DWSIM.
Ademas, se ha demostrado la posibilidad de estimar
propiedades fisicoquimicas, como el poder calorifico y la
densidad a 60°F, con un error menor al 5%, por lo que se
consideran buenas estimaciones. Asimismo, los resultados
indican que el producto liquido obtenido a través de la
pirolisis catalitica de mascarillas desechables cumple con las
especificaciones técnicas peruanas del Diesel B5 S-50 para los
pardmetros analizados.
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