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Introduccion. La produccion biotecnolégica de productos
como el etanol se encuentra inhibida por diferentes
compuestos como los &cidos lactico y acético. Estos
limitan la recirculacion de las vinazas, que ha resultado
ser una forma bastante exitosa para mejorar la economia
del proceso productivo, asi como para disminuir los
impactos ambientales del mismo.

La extraccion liquido-liquido es una técnica que permite
la separacién de estos compuestos, de una forma
practica, de bajo costo y con una alta eficiencia.

Sin embargo, uno de los problemas claves en el estudio
de esta operacion, que aun no tiene una solucion
apropiada, es la seleccién de los agentes de extraccion,
ya que éstos deben cumplir varias condiciones para que
sean adecuados desde el punto de vista técnico y
econdmico. Las principales condiciones son: bajo costo,
elevada capacidad de extraccion, alta selectividad y baja
toxicidad. Desafortunadamente, los agentes de
extraccion que se han empleado presentan niveles de
toxicidad y capacidades de extraccion  poco
satisfactorias, asi como un costo elevado, lo que
restringe su utilizacion a escala industrial. Por ello es
necesario encontrar herramientas que ayuden a
seleccionar agentes extractores que cumplan las
condiciones mencionadas, para que el proceso tenga la
mayor factibilidad posible.

Metodologia. Para la solucién de la problematica
eshozada anteriormente, se decidi6 emplear Ila
metodologia de disefio molecular asistido por
computador (CAMD). Esta técnica se puede entender
como un proceso de optimizacion que busca la mejor
combinacion de grupos, es decir la mejor molécula, que
pueda cumplir algin objetivo en un proceso dado,
incluyendo algunas restricciones que pueden ser fisicas,
de factibilidad, de proceso, entre otras.

Para esta optimizacion se empled un nuevo algoritmo
genético adaptativo que no presenta algunas limitaciones
encontradas en trabajos previos como la necesidad de
fijar manualmente parametros, entre otras

El programa necesita la estimacién de propiedades como
los coeficientes de actividad, para lo cual se empleé el
modelo Unifac Dortmund, para la estimacion del punto de
ebullicion, el punto de fusidn, y la energia libre de Gibbs
de formacion se us6 el método de contribucion de grupos
de Constantinou y Gani, y para la densidad se utilizo la
ultima versién del método GCVOL.

Resultados y discusién. A continuacion se muestran las
moléculas encontradas como las mejores opciones para
ser utilizadas como agentes extractores en las
aplicaciones mencionadas anteriormente.

Fig. 1. Mejores moléculas disefiadas para la extraccion de acido

acético.
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Fig. 2. Mejores moléculas disefiadas para la extracciéon de acido
lactico.

Las moléculas disefiadas para acido acético contienen
principalmente grupos clorados y esteres, aunque
también se encuentran los grupos éter, aldehido, acido y
amida. Todos ellos grupos reportados por Cusack (1)
como favorables para la extraccion, y que ya han sido
reportados por Harper (2) y Wang y Achenie (3).

En el caso del acido lactico no existen resultados
comparables en la literatura, pero se resalta la presencia
de los grupos aldehido y los clorados y en menor medida
los grupos acido, éter, éster, alcohol y amida.

Conclusiones. Es posible emplear la metodologia de
diseflo computacional para encontrar moléculas
aplicables en la separacion de compuestos inhibidores de
la fermentacién alcohdlica.
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