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Resumen

Este articulo divulga la importancia del pe-
troleo en la época actual asi como el transpor-
te en tubo. Se analizan dos estudios relevan-
tes: el primero investiga la influencia de ato-
mos de azufre y oxigeno como elementos que
componen moléculas en las mezclas de hidro-
carburos, destacando como estos elementos,
a pesar de estar en concentraciones bajas
(menos del 1% en algunos casos), alteran sig-
nificativamente las propiedades termodinami-
cas y de transporte del petréleo como la visco-
sidad y energia necesaria para moverlo. Esto
permite optimizar su manejo, inhibiendo la de-
posicion de asfaltenos (que nunca es desea-
ble en el transporte en ducto), reduciendo cos-
tos operativos en la industria. El segundo es-
tudio se centra en la precipitacion de asfalte-
nos y parafinas en el petréleo crudo, un feno-
meno que puede obstruir las tuberias. Utili-
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zando métodos de quimica computacional y
termodinamica estadistica, se identifican con-
diciones que favorecen esta precipitacion y se
proponen estrategias para mitigarla, como
ajustar la temperatura y presion del transpor-
te. Al considerar ambos estudios, se evidencia
un enfoque holistico en la quimica de los hi-
drocarburos, sugiriendo que pequenas modifi-
caciones en la composicion (en el orden de
partes por millén o ppm) pueden tener efectos
significativos en el sistema en su conjunto. Es-
tos hallazgos ofrecen perspectivas valiosas
para mejorar la eficiencia y sostenibilidad en
la industria del petréleo, sugiriendo un futuro
prometedor para la investigacion y la aplica-
cion de innovaciones en este campo.

Palabras clave: hidrocarburos e interac-
cion molecular, sostenibilidad, termodinamica
y eficiencia en crudo.
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1. El petréoleo

El petréleo se ha consolidado como uno de
los recursos mas importantes y ampliamente
utilizados en el mundo actual, desempenando
un papel altamente relevante en el funciona-
miento de las economias modernas. Este flui-
do oscuro, que se extrae del subsuelo a tra-
vés de diversas técnicas de perforacion, se
origind hace millones de afios a partir de resi-
duos organicos que, bajo condiciones especi-
ficas de presion y temperatura, se transforma-
ron en hidrocarburos. Hoy en dia, el petréleo
es la base de una amplia gama de productos
que utilizamos diariamente, abarcando desde
combustibles esenciales como la gasolina y el
diésel, que alimentan nuestros vehiculos vy
maquinarias, hasta plasticos y productos qui-
micos que forman parte integral de numerosos

objetos y materiales en nuestra vida cotidiana.

La versatilidad y abundancia del petrdleo,
lo convierten en un recurso indispensable en
multiples industrias, desde la automotriz hasta
la farmacéutica, impactando significativamen-
te en nuestro estilo de vida y en la economia
global (Ortufio Arzata, 2021). Sin embargo, su
naturaleza compleja y sus propiedades cam-
bian de manera significativa segun la compo-
sicion de su mezcla. Este articulo revisa dos
estudios relevantes que analizan aspectos cri-
ticos de la quimica de los hidrocarburos: la
influencia de atomos de azufre y oxigeno en
sus propiedades (Perez-Sanchez et al., 2024)
y el comportamiento de asfaltenos y parafinas
en el petréleo crudo (Suarez-Dominguez et
al., 2024).
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1.1. Propiedades Moleculares y Efec-
tos de Impurezas: La Influencia del Azufre
y el Oxigeno

El primer articulo, titulado "Influence of the
Presence of Sulfur and Oxygen Atoms on Mo-
lecular, Thermodynamic and Transport Pro-
perties in Hydrocarbon Mixtures" (Perez-
Sanchez et al., 2024), se adentra en la com-
pleja interaccion que existe entre la composi-
cion quimica de las mezclas de hidrocarburos

y la presencia de atomos de azufre y oxigeno.

La Figura 1 muestra las moléculas principa-
les con sus componentes de petroleo, en don-
de se visualizan en color gris las de carbono,
en blanco las de hidrogeno y en amarillo y rojo
las de azufre y oxigeno, respectivamente.

Figura 1.- Moléculas principales de crudo. Fuente:
Pérez-Sanchez et al. 2024

Aunque estos atomos se encuentran en
concentraciones relativamente bajas, en el
orden de las 500ppm, su impacto en las pro-
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piedades fisicas y quimicas de las mezclas es
nada menos que significativo. En particular,
afectan la energia necesaria para mantener
los componentes de la mezcla en suspension,
esto es, que continue como un liquido, lo que
resulta fundamental para asegurar un trans-
porte eficiente del petroleo. En este articulo se
explica como, utilizando recursos computacio-
nales, es posible desarrollar diversos calculos
entre los componentes, permitiendo analizar
su comportamiento bajo diferentes condicio-

nes.

Las moléculas o componentes principales
de los petroleos (Fraccidn ligera, media y pe-
sada asi como moléculas desde 6 hasta mas
de 32 carbonos) se expresan como un conjun-
to de proyecciones espaciales que represen-
tan las formas mas probables de estas molé-
culas. Esto permite realizar diversos calculos
de energia que son indispensables para en-
tender cdmo el petroleo se comporta en condi-
ciones especificas de operacion (si fluye mas
rapido o no).

1.2. Interacciones Moleculares e Implica-
ciones Industriales

Las moléculas de hidrocarburos, compues-
tas principalmente de carbono e hidrégeno,
pueden ver alterado su comportamiento qui-
mico y fisico con la adicion de otros elemen-
tos, como el azufre y el oxigeno. Investigacio-
nes recientes han demostrado que estos ele-
mentos pueden formar enlaces con las estruc-
turas carbono-hidrégeno, esto es, la molécula
similar con el atomo afiadido como parte de
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su composicion, modificando las fuerzas inter-
moleculares que mantienen las mezclas en
equilibrio (Aziz et al., 2024).

Esta interaccion es de suma importancia,
ya que al ajustar la concentracion de ciertos
atomos, es posible optimizar el proceso de
transporte del petroleo por la modificacion de
dichas fuerzas moleculares de los componen-
tes a partir de la inclusion del atomo de azufre
u oxigeno que se muestra en la Figura 1. Esto
no solo permite que el petréleo fluya mas facil-
mente, sino que también contribuye a la re-
duccion de los costos asociados a su bombeo
pero siendo necesaria la implementacion pos-
terior del retiro de azufre, asi como una com-

parativa costo-beneficio.

Los costos operativos en la industria del
petroleo son, en gran medida, determinados
por la energia eléctrica requerida para los
equipos requeridos para mover el liquido en
tuberia, asi como la energia asociada al ca-
lentamiento (Ortuiio Arzata, 2021). Si se pre-
sentan precipitaciones de ciertos componen-
tes, esto puede resultar en una reduccién del
diametro interior de las tuberias (por incrusta-
cion en la pared interior del ducto), incremen-
tando la resistencia al flujo y, por lo tanto, los
costos. Ademas, la energia necesaria para
calentar el petréleo y mantener su viscosidad
se incrementa considerablemente si se produ-
ce una disminucion en la temperatura, compli-
cando aun mas el proceso de transporte. Al
entender como la presencia de ciertos atomos
dentro de las moléculas influye en las propie-
dades moleculares, los ingenieros y cientificos
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pueden desarrollar férmulas de combustibles
que sean mas eficientes y sostenibles, contri-
buyendo a minimizar el impacto ambiental. Sin
embargo, el articulo no llega a realizar un ana-
lisis de costo beneficio, o de impacto ambien-
te, pero puede intuirse que es necesaria la
consideracion de la separacién de estos ato-
mos en otras fases como las asfalténicos, o el
tratamiendo posterior de separacién, asociado
a la produccion y transporte de combustibles,
alineandose con los objetivos globales de sos-
tenibilidad. De esta manera en este articulo se
presenta una forma de estudiar lo que cono-
cemos como la termodinamica aplicada a pe-

troleo.

2. Precipitacion de Asfaltenos y Parafi-
nas en el Petréleo

2.1. ELl Comportamiento de Asfaltenos y Parafi-

nas

El segundo articulo, titulado "Study of the
Precipitation Trend of Asphaltenes and Waxes
in Crude Oil Using Computational Chemistry
Met-
hods" (Suarez-Dominguez et al., 2024), se en-

and  Statistical Thermodynamics
foca en un fendmeno critico en el manejo del
petréleo: la precipitacion de asfaltenos y para-
finas. Estos componentes, que son mas pesa-
dos y complejos que otros hidrocarburos, tien-
den a aglomerarse y obstruir las tuberias, lo
que presenta un desafio considerable para la
industria del petréleo principalmente en las
zonas de México donde existe una mayor pro-
porcion de petrdleo con este tipo de moléculas
componentes. En el Noreste de México, por
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ejemplo, existe petréleo de muy alta viscosi-
dad, y lo que corresponden a una relacién de
densidad conocida como gravedad especifica
API, siendo de valores muy bajos los de ma-
yor viscosidad.

2.2. Métodos Computacionales y Estra-
tegias de Mitigacion

El estudio utiliza avanzados métodos de
quimica computacional (mediante el método
MMH -Multiple Minimum Hypersurfases-) y
termodinamica estadistica, como la obtencion
del valor de la energia electrénica mediante el
programa MOPAC (método semiempirico
AM1). Los valores de la energia libre de aso-
ciacion correspondiente a cada configuracion
y la seleccion de la asociacion de menor ener-
gia fueron determinadas mediante el progra-
ma ENERGY2016.

Para analizar las condiciones que favore-
cen la precipitacion de estos componentes in-
deseados. A través de la simulacion de dife-
rentes condiciones termodinamicas (como la
energia libre superficial proporcional a la ten-
sion interfacial), los investigadores pueden
prever cuando y como se producira la precipi-
tacion, lo que les permite disefar estrategias
efectivas para mitigar este problema. Este en-
foque no solo ahorra tiempo y recursos valio-
S0s, sino que también optimiza el manejo del
petréleo crudo en la industria. Entre las estra-
tegias documentadas se encuentran la modifi-
cacién de la temperatura y la presiéon durante
el transporte del petréleo, asi como la adicién
de aditivos quimicos a partir de componentes
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derivados de acidos grasos, que pueden ayu-
dar a mantener los asfaltenos y parafina, que
son moléculas de alto peso molecular, en
suspension (Sun et al., 2023).

Estas soluciones son fundamentales para
mejorar tanto la calidad como la manejabilidad
del petréleo crudo, asegurando que se man-
tenga en condiciones Optimas durante su
transporte (moverlo a través de una tuberia de
un lugar a otro).

3. La Sinergia de Ambos Estudios

Al considerar ambos estudios en conjunto,
se expone un marco que enriquece nuestra
comprensioén tedrica de la quimica de los hi-
drocarburos y proporciona aplicaciones practi-
cas relevantes para la industria. La interaccion
entre las propiedades moleculares alteradas
(energia libre de asociacion o el par potencial
molecular) por la presencia de azufre y oxi-
geno y el comportamiento de los asfaltenos y
parafinas crea un sistema quimico (de interac-
cion de moléculas modificadas) presente en el
transporte y la utilizacién eficiente del petro-
leo. La integracion de modelos computaciona-
les y simulaciones avanzadas en ambos estu-
dios representa un avance significativo en la
investigacion de la ingenieria del petréleo
(Tang et al., 2023). Esto permite a cientificos
e ingenieros entender con mayor precision co-
mo interactuan los diferentes componentes
del petréleo, como las sefaladas en los dos
articulos a partir de los efectos en sus propie-
dades termodinamicas, y les brinda herra-

mientas para optimizar procesos y reducir
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costos operativos, especialmente relevante en
un contexto global donde la eficiencia y la sus-
tentabilidad o la reduccidén de energia de pro-

cesos son mas importantes que nunca.

4. Futuro de la Investigacion y Aplicacio-
nes Practicas

La combinacion de estos estudios resalta la
urgente necesidad de seguir explorando las
complejidades de los hidrocarburos. A pesar
de los avances significativos, persisten mu-
chas preguntas por responder. Por ejemplo, la
influencia de otros elementos o compuestos,
como los asociados a fases mas comunes co-
mo la gasolina o el Diesel, y las propiedades
del petrédleo merece una investigacion mas
profunda (Yusuf et al., 2024). Ademas, la bus-
queda de combustibles mas limpios y sosteni-
bles, considerando los procesos con azufre en
cadenas que no intervengan en los combusti-
bles de uso comun, se convierte en un impe-
rativo ante los desafios ambientales actuales.
Las aplicaciones practicas de estos estudios
son extremadamente variadas. Desde la opti-
mizacion de los procesos de extraccion y
transporte hasta el desarrollo de nuevos aditi-
VoS quimicos que pueden mejorar la calidad
del petréleo crudo, las oportunidades son vas-
tas y diversas (Mazaheri et al., 2024). La im-
plementacién de estas estrategias no solo
puede aumentar la eficiencia econémica de la
industria, sino que también contribuir a un fu-

turo mas sostenible en el sector energético.

Lo, _J]
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5. Importancia de conocer las implica-
ciones practicas del petroleo

Conocer las implicaciones practicas del pe-
troleo es relevante, porque el petroleo se usa
en muchas cosas que usamos todos los dias,
como gasolina para los coches, plasticos para
juguetes y productos que nos ayudan en ca-
sa. Por otro lado, ayuda a reconocer la nece-
sidad de continuar investigando sobre el pe-
tréleo, aunque nos encontremos en la bus-
queda e implementacion de alternativas sus-
tentables para la generacién de productos vy
energia.

Entender como funciona el petréleo y como
se puede mejorar su transporte ayuda a que
no se desperdicie y a que sea mas facil de
usar. También, si encontramos formas de que
el petroleo sea mas limpio y seguro para el
planeta, ayudamos a cuidar el medio ambien-
te. Asi, podemos tener energia para jugar y

vivir, sin dafar nuestro mundo.

Conclusion

Los estudios examinados proporcionan una
perspectiva sobre la quimica de los hidrocar-
buros y sus implicaciones practicas en la in-
dustria del petrdleo. En el primer articulo se
explica cdmo los atomos de azufre y oxigeno
influyen en las propiedades moleculares de
las mezclas con hidrocarburos, abordandose
de manera divulgativa en este papel, desta-
cando que se abre una nueva via hacia inno-
vaciones que pueden optimizar significativa-

mente la eficiencia y la sostenibilidad de los
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procesos industriales.

Ademas, comprender el comportamiento de
los asfaltenos y asfaltenos en el petroleo cru-
do es trascendental, ya que estos componen-
tes no solo afectan el flujo y la manejabilidad
del petroleo. Sin embargo hace falta determi-
nar exactamente el impacto considerable en
los costos operativos y en la calidad del pro-
ducto final. La capacidad de anticipar y mitigar
la precipitacion de estos compuestos a través
de métodos computacionales y ajustes en las
condiciones de transporte es una herramienta
valiosa para los ingenieros y cientificos del
sector.

Asimismo, la integracion de enfoques teori-
cos Yy practicos, junto con el uso de tecnolo-
gias avanzadas de simulacion, representa un
paso importante hacia el desarrollo de solucio-
nes mas eficientes. La combinacion de estos
esfuerzos no solo puede resultar en una ma-
yor eficacia econdmica para la industria del
petréleo, sino que también contribuye a un en-
foque mas responsable y sostenible ante los
desafios ambientales que enfrentamos actual-

mente.
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Glosario

Aditivo: Una sustancia que se afiade a otra
para mejorar sus propiedades o funciones,
como en el caso del petrdleo, se afiaden liqui-
dos para que no se separen sus componen-
tes, o se mantengan en movimiento cuando
se bombean por una tuberia.

Asfalteno: Compuestos pesados y comple-
jos que se encuentran en el petrdleo y que
pueden causar obstrucciones en las tuberias.
Moléculas grandes.

Azufre: Un elemento quimico que, en pe-
quefias cantidades, puede afectar las propie-
dades del petroleo y otros hidrocarburos.

Computacional: Relacionado con el uso de
computadoras para realizar calculos o simula-
ciones.

Densidad: La cantidad de masa que tiene
un objeto por su volumen; en el caso del pe-
troleo, influye en su flotabilidad y manejo. En
la industria también se le conoce como grave-
dad especifica o grados API.

Hidrocarburo: Un tipo de molécula que es-
ta formada solo por atomos de carbono e hi-
drégeno; es el principal componente del petré-
leo.

Industria: Conjunto de actividades econo-
micas que producen bienes 0 servicios; en es-
te caso, la industria del petrdleo.

Mezcla: La combinaciéon de dos o0 mas sus-
tancias diferentes que pueden interactuar en-
tre si.

Obstruccion: Cuando algo bloquea el paso
o el flujo de un liquido, como el petréleo en
una tuberia.

Parafina: Un tipo de hidrocarburo que es
sélido a temperatura ambiente y puede acu-
mularse en el petrdleo, causando problemas
en su transporte. A diferencia de los asfalte-
nos se conforman por moléculas, normalmen-
te alargadas, de alto peso molecular.
Perforacion: El proceso de hacer un aguje
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ro en la tierra para extraer petréleo o gas.

Petréleo: Un liquido oscuro que se extrae
del suelo, compuesto principalmente de hidro-
carburos, y que se usa para hacer combusti-
bles y otros productos.

Simulacién: Un modelo que imita o repro-
duce un proceso real, usado para entender
cémo funcionara en la practica.

Sinergia: Interaccién o cooperacion entre
dos o mas elementos que produce un efecto
total mayor que la suma de sus efectos indivi-
duales. En el contexto de la industria del pe-
troleo, la sinergia puede referirse a la colabo-
racion entre diferentes procesos, tecnologias
o sustancias que optimizan la extraccion, el
procesamiento o el transporte del petrodleo,
mejorando asi la eficiencia y reduciendo cos-
tos. También se conoce como sinergia el tra-
bajo en conjunto de dos 0 mas personas para
lograr un mismo fin.

Termodinamica: Una rama de la fisica que
estudia el calor y la energia, y como se trans-
forman en diferentes situaciones.

Viscosidad: Una medida de qué tan espeso
0 pegajoso es un liquido; los liquidos mas vis-
cosos fluyen mas lentamente.
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