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Los asfaltenos son una fraccién pesada del petrdleo, soluble en tolueno e insoluble
en heptano. Estos compuestos estan constituidos principalmente por anillos
aromaticos ligados con cadenas alquilicas, ciclo alcanos y compuestos
heterociclicos que contienen N, Sy O.12 Para mejorar el flujo del aceite se buscan
opciones de disolucién de los asfaltenos con diferentes dispersantes, entre ellos los
liquidos io6nicos (LI), con lo que se inhibe la formacion de agregados asfalténicos.
Los liquidos i6nicos han sido considerados como una nueva clase de disolventes
gue permiten hacer mas verdes o ecoldgicos los procesos debido a sus propiedades
fisicas y quimicas.

En este trabajo se estudia la estructura electrénica de algunos modelos de
asfaltenos y su interaccién con liquidos i6nicos, optimizando todos los sistemas
quimicos, mediante calculos tedricos utilizando el cédigo computacional DMol® del
Materials Studio.® Para la optimizacién de los sistemas se utilizé el funcional GGA,
PW91, considerando todos los electrones y funciones de base doblemente
polarizadas (DNP). La geometria molecular de los modelos de asfaltenos, después
de la optimizacion presenta una estructura plana. Los resultados muestran que los
modelos de asfaltenos son muy reactivos, de acuerdo al gap electrénico Homo-LumMo
gue presenta, con lo que se favorece la interaccién con los liquidos idnicos que
ayuda a dispersarlos.
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