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RESUMEN

El cemento es un uno de los materiales mas utilizados a nivel mundial, sus propiedades fisicas y quimica, tales
como plasticidad y su endurecimiento al fraguarse hacen que sea aplicado como material de construccion. El
cemento al mezclarse con agua genera diversas reacciones quimicas complejas, de las cudles depende el fraguado
del cemento y su producto final, de ahi la importancia de su estudio y andlisis. Mediante el uso del software Aspen
Plus se llevo a cabo una simulacién de dichas reacciones y los productos generados, de una mezcla de 300 kg de
cemento y 150 kg de agua, se obtuvieron 428.472 kg de producto endurecido, valor ademas el producto presenta
una densidad de 2253 kg/m3. Se realizaron diversos andlisis de sensibilidad para estudiar sus efectos en la
composicion final de los productos con respecto a la relacion agua/cemento, los cuales concuerdan con los estudios
bibliograficos recomendados para la obtencion de un buen producto final.

ABSTRACT

Cement is one of the most used materials worldwide, its physical and chemical properties, such as plasticity and
its hardening when setting, make it applied as a construction material. When cement is mixed with water, it
generates various complex chemical reactions, on which the setting of the cement and its final product depends,
hence the importance of its study and analysis. Using the Aspen Plus software, a simulation of these reactions
was carried out and the products generated, from a mixture of 300 kg of cement and 150 kg of water, 428,472
kg of hardened product were obtained, a value that also has a density of 2253 kg/m3. Various sensitivity analyzes
were carried out to study their effects on the final composition of the products with respect to the water/cement
ratio, which agree with the bibliographic studies recommended to obtain a good final product.

Palabras clave: fraguado del cemento, simulacion de procesos, quimica del cemento, entalpia de reaccion
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INTRODUCCION

En la actualidad, el cemento Portland continta siendo, en esencia, muy similar al primero que se patentd, aunque
su impacto y prestaciones han mejorado significativamente. Los cementos Portland actuales se obtienen al calcinar
mezclas de calizas y arcillas, a una temperatura aproximada de 1500 °C., el producto denominado “clinker” se
muele afadiendo una cantidad adecuada de regulador de fraguado. La composicion quimica de un cemento
Portland es aproximadamente entre 61 y 67% de Ca0, entre 19 y 23 % de SiO», entre 2.5 y 6% de Al>Os, entre
0y 6% de Fe203 y entre 1.5 y 4.5% de otros compuestos (Ruiz Hidalgo, 2009).

Se han estado realizando varios estudios y mezclas con aditivos para mejorar las propiedades mecanicas y
estructurales del cemento, la mayoria con estudios experimentales (Li et a/, 2023), e incluso se ha llegado a
utilizar combustibles alternativos como el para reducir las emisiones a la atmosfera del proceso convencional del
cemento y la captura del CO2 para implementarlo en otros procesos (Williams et al,, 2024; Yin et al., 2024)

Existen diferentes clasificaciones para agrupar los diversos tipos de cemento; se incluye por su composicién, de
acuerdo con sus anadidos adicionales como humo de silice o puzolanas; por sus caracteristicas especiales como
la resistencia a sulfatos; y por su resistencia a la compresion a los 28 dias en N/mm? (Lizarraga & Amaro, 2007)

El cemento portland destaca por su gran trabajabilidad una vez hidratado y su alta durabilidad cuando es
endurecido, y aunado a su economia lo convierten en una de las mejores opciones como material de construccion.
El proceso de produccion del cemento es bien conocido, mas sin embargo uno de los factores que impactan
fuertemente por sus propiedades fisicas en las construcciones, es el fraguado (Cerro-Prada et a/., 2009).

El fraguado es el proceso de endurecimiento del cemento debido a su dosificacion y mezclado apropiado con agua
y otros agregados, otorgandole trabajabilidad y moldeado en su estado fresco y durabilidad una vez endurecido.
Las complejas reacciones de hidratacion que ocurren en el fraguado del cemento tienen un tiempo de reaccion
bastante elevado, y en los estudios del proceso realizados empiricamente, como lo son los métodos por
espectroscopia, el tiempo para obtener resultados puede llevar afios. Existen innumerables factores externos que
pueden afectar el proceso de fraguado, sin embargo, aquellos que tienen un gran impacto son la humedad y la
temperatura. Bajas temperaturas, como en la gran mayoria de las reacciones quimicas, provocan que el fraguado
sea lento o simplemente se inactive; altas temperaturas, del mismo modo, provocan una aceleracion anormal del
fraguado, lo que puede ocasionar fisuras, pérdidas de resistencia y retracciones. Se estima que el fraguado es
posible desde los 5°C y hasta los 35°C, y se ha normalizado que se realice entre los 20°C y 25°C, temperatura
ambiente, a no ser que la obra en particular requiera lo contrario (Ortiz et a/., 2007).

Entre los factores internos, ademas de la propia composicion del cemento, aquel que tiene mayor impacto en el
fraguado es la relacion entre la cantidad de agua y la cantidad de cemento, denominada relacién agua/cemento
(A/C) (Salamanca Correa, 2001).

La conversion de los compuestos del cemento hacia productos endurecidos tiende a ser mas lenta conforme pasa
el tiempo de fraguado, por ello las reacciones pueden tardar afios en culminar, y eso es un problema si se desea
replicar el proceso en un laboratorio de forma experimental, con complejos equipos y métodos espectroscopicos,
y a ello se deben las razones para usar software de simulacion: el estudio econdmico y temporal, pudiendo reducir
a pocos minutos el analisis que de otra forma tomaria afnos y seria costoso, ahorrando en materiales, en uso,
mantenimiento y calibracion de equipos, en personal, en interpretacion de analisis, todo ello manteniendo la
eficacia empirica y un costo minimo.

El uso del software Aspen Plus® ha sido poco estudiado y aplicado en el area del cemento y sus procesos, pero a
la vez resulta interesante que en los Ultimos afos se han logrado simulaciones en el area del cemento. Se encontrd
un estudio del proceso de produccién de cemento aplicado a analisis energético en sus equipos tales como molinos
comparando valores de eficiencia reales con los de los simulados en Aspen Plus ® y resultaron adecuados y con
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un error de £2.5%, por tanto, concluyeron que el uso de este simulador es una buena herramienta para tomar
decisiones en los procesos de este tipo (Okoji et a/., 2018). Otro estudio de interés con Aspen Plus® se utilizd para
realizar estudios en la reduccion de emisiones a la atmdsfera de CO2, mediante el uso de combustibles alternos
como el H evaluaron varias opciones técnicas para lograr una descarbonizacion profunda en una instalacion de
produccién de Clinker, logrando una reduccion de hasta el 27.6 % de emisiones de CO2 (Williams et al., 2024).
Otra aplicacidn en este simulador fue la del estudio de produccién de cemento blanco con reduccién de emisiones
de particulas suspendidas, proponiendo también combustibles alternativos (Sharma et al., 2023).

Mediante la simulacion del fraguado del cemento se podrian realizar diversos estudios a un menor costo y tiempo,
probar nuevas alternativas de disefio del proceso, facilitar el entendimiento de su comportamiento quimico para
estimar los efectos de distintas perturbaciones, y solucionar posibles problemas mucho antes de que afecten las
estructuras. Asi mismo el software Aspen Plus® es una herramienta que nos ayuda a simular los procesos quimicos
y que actualmente cuenta con un apartado de procesos con materia sélida la cual no ha sido utilizada en procesos
como el fraguado o la fabricacion de cemento, por lo que resulta de interés conocer sus alcances en este tema.
(Agudelo & Barrera Zapata, 2015)

MATERIALES Y METODOS

Para conseguir la mejor trabajabilidad durante la hidratacién del cemento y la mejor durabilidad cuando este sea
endurecido, las proporciones sugeridas en el area de la construccién han surgido en base a experiencia y la buena
practica, y para el cemento portland tipo I, se utilizé una relacion W/C= 0.5. 150 kg de agua y 300 kg de cemento
como mezcla inicial.

En la tabla 1, se muestran los principales componentes del cemento Portland tipo I, asi como su formula quimica
y férmula abreviada. Debido a que algunos de los complejos minerales sélidos involucrados en las reacciones de
hidratacién no estan presentes en la base de datos de Aspen Plus®, se optd por realizar “conglomerados” de
dichos compuestos complejos. Se utilizd el método termodinamico para sélidos base de solucion llamado “sdlidos”.
Para facilitar la clasificacion y entendimiento de las reacciones de hidratacion en el fraguado, se decidié tomar en
cuenta el tipo de impacto que sus productos finales poseen sobre el concreto o mortero.

Tabla 1: Principales componentes del cemento Portland tipo I

Compuesto sélido Férmula Quimica | Férmula Abreviada Mineral
Silicato tricalcico 3Ca0-Sio; CsS Alita
Silicato dicalcico 2Ca0-Sio, CS Belita
Aluminato tricélcico 3Ca0-Al,03 GA Celita
Ferroaluminato 4Ca0"Al,0;"Fe;03 CAF Ferrita
Yeso dihidratado CaS04'2H,0 - -

Para la simulacién del fraguado del cemento se definieron dos reactores estequiométricos con sus condiciones de
operacion, operando con temperatura ambiente. La composicion del cemento y las propiedades de las reacciones
de hidratacion como la conversion y el reactivo limitante fueron las variables introducidas. En la figura 1 se observa
el diagrama de proceso, considerado en este estudio, en Aspen Plus ®.

Se utilizaron dos reactores estequiométricos operados a condiciones ambientales 20° C y 1 atm, debido a que
algunos compuestos son productos intermedios, encontrados en la linea "PROD-H".
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Las lineas "CEMENTO" y “"AGUA" corresponden a la composicion y cantidad del primero y a la cantidad del segundo.
Ademas, las lineas de entrada y salida de CO: tratan de imitar el comportamiento del aire sobre la mezcla,
obteniendo una linea de salida “PROD-E” que corresponde a la composicion y propiedades del producto
endurecido. En total, se realizaron 8 reacciones dentro del primer reactor y 5 reacciones en el segundo, cuya
representacion y comportamiento fue definido en la tabla 2, Cabe destacar que se supuso una conversion del
100% para cada uno de los componentes de las reacciones de hidratacion, ademas de que las reacciones ocurren
en serie. Se supuso una conversion del 20% de Cs3A para su reaccion con portlandita, en base a los resultados
presentados por el estudio del Dr. Tomas Vazquez Moreno sobre las reacciones de hidratacion por espectroscopia
infrarroja (Vazquez-Moreno & Gaspar-Tebar, 1976).

a) b)
O {omn}—) AGUA + CEMENTO 20°Cy 1atm
g {caem} REACTOR 2
MEZCLA AGUA/CEMENTO + CO2 AMBIENTE 20°Cy1atm
PRODUCTO ENDURECIDO + EMISIONES CO2
Fig. 1: a) Diagrama del proceso y b) diagrama de flujo de fraguado del cemento
Tabla 2: Definicidn de las reacciones guimicas en el primer y segundo reactor
No. Reaccion Primer Reactor Segundo Reactor
5 - -
1 Se hidrata C3S produciendo tobermorita y portlandita EI_20 o de C:A y portlandita son hldratadas, .
produciendo conglomerado de aluminato tetracalcico
) Se hidrata C;S produciendo tobermorita y portiandita La portlandita rgstante reacciona con CO, atmosférico
produciendo CaCOs y vapor de agua
3 Se disocian los moles de agua contenidos en el yeso La ettringita y C3A restante se hidratan produciendo
dihidratado conglomerado de monosulfoaluminato calcico
4 CsA Y Yeso se hidratan produciendo ettringita La cal libre se hidrata produciendo hidroxido de calcio
5 El sulfito es hidratado produciendo acido sulfirico La magnesia se hidrata produuendo hidroxido de
magnesio
6 El acido sulftrico reacciona con portlandita
produciendo sulfato célcico
v Se disocian los moles de agua contenidos en el
sulfato cdlcico
8 CsAy el sulfato cdlcico se hidratan produciendo
ettringita

RESULTADOS Y DISCUSION

Los resultados de este estudio nos muestran que fue posible llevar a cabo la simulacién de las reacciones quimicas
de manera correcta en el simulador., a partir de lo cual se puede analizar y realizar estudios mas especificos sobre
este proceso. Se analizaron algunas propiedades como la densidad del cemento, ademas se realizd un estudio de
sensibilidad al variar la relacion agua/cemento w/c y sus efectos en sus productos principales. En la tabla 3,
podemos observar la composicién de cada uno de los productos obtenidos en el fraguado del cemento.
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Tabla 3: Resultados obtenidos, kg de cada uno de los componentes

Componentes obtenidos en el proceso del Masa (kg) %Masa en el producto endurecido suponiendo
fraguado del cemento evaporacion del agua al 100%

Tobermorita 134.562 32.84
Portlandita 145.210 0.00
Carbonato de calcio (CaCOs) 194.282 47.42
Celita (CsA) 10.818 2.64
Ferrito aluminato tetracalcico (C4AF) 27.000 6.59
Ettringita 21.870 0.00
Aluminato tetracalcico (C4A) 10.493 2.56
Monosulfoaluminato 32.541 7.94

Se realiz6 un analisis de sensibilidad de la composicion de la tobermorita y el carbonato de calcio, asi como de la
densidad del producto endurecido, cambiando la relacion agua/cemento de la mezcla (figura 2). Los resultados
indican que, a mayores aumentos en cantidad de cemento, el rendimiento favorece levemente a la cantidad de
carbonato de calcio, siendo cada vez menor el aumento de tobermorita. Ya que la tobermorita proporciona la
principal resistencia y propiedades al concreto, se puede esperar que, a mayores cantidades alimentadas de

cemento, el porcentaje de tobermorita sea menor, ocasionando una leve pérdida de calidad en el concreto
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Fig. 2: a) Comportamiento de tobermorita y carbonato de calcio al alterar la cantidad de cemento, kg/hr. b) Comportamiento
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de la densidad al alterar la cantidad de cemento, kg/hr.

En la figura 3 se muestra la variaciéon que se realizo fue la cantidad de agua, siendo el original 150 kg y alterandose
desde 100 kg a 200 kg, obteniendo relaciones agua/cemento desde 0.33 hasta 0.66, manteniendo los 300 kg
originales en la cantidad de cemento, y definiendo igualmente la tobermorita y el carbonato de calcio para conocer

su comportamiento.
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Sensitivity Results Curve
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Fig. 3: Comportamiento de tobermorita y carbonato de calcio al alterar la cantidad de agua

De forma muy similar al primer analisis de sensibilidad, mayores cantidades de agua provoca que las particulas
de cemento no disminuyan, produciendo cada vez menores compuestos endurecidos. Sin embargo, menores
cantidades de agua provocarian que lo cohesidon quimica entre los compuestos endurecidos no fueran lo
suficientemente fuertes. De una mezcla de 300 kg de cemento y 150 kg de agua, se obtuvieron 428.472 kg de
producto endurecido, valor referido Unicamente a los minerales solidos que, ademas, presenta una densidad de
2253 kg/m3, dentro del rango de la densidad esperada para el concreto. La masa final de producto de 428.472
kg supone que el agua que no hubo reaccionado se evapord de la mezcla debido a los calores de hidratacion, lo
que quiere decir que el producto final sufridé una contraccion de 66.710 kg, cerca del 14% de su masa original. El
dato de entalpia molar final tiene un valor de -165.601 kcal/mol, lo que demuestra el comportamiento exotérmico
de las reacciones de hidratacion.

Se aprecia que la densidad es muy sensible a la cantidad de cemento afadida. Ya que la densidad del concreto
establecida es de entre 2240 y 2400 kg/m3, cualquier valor inferior o superior sobre ese rango ocasionara un
debilitamiento estructural; al ser inferior, el agua usada para el fraguado estara en exceso, “ahogando” los
minerales y debilitando la mezcla al suspenderse la actividad quimica; al ser superior, el cemento estara en exceso,
no pudiendo el agua reaccionar con suficientes minerales, perdiendo capacidad de cohesion quimica.

Cabe destacar que los resultados obtenidos fueron comparados con los resultados experimentales obtenidos por
el equipo de investigacion, donde existen tendencias similares en los cambios de densidad con respecto a la
temperatura ambiental del cemento, y otras propiedades como el calor de reaccidn con respecto a la densidad del
cemento se explicaran en estudios posteriores (Ortiz et al., 2007)

CONCLUSIONES

Para introducir las reacciones de hidratacion, el simulador ofrece distintos tipos de reactores dependiendo de los datos
cinéticos que se conozcan, y para este caso, donde la ausencia de datos cinéticos fue importante, la opcién del uso
de los reactores estequiométricos en los cuales Unicamente se requiere un compuesto que se consuma y una
conversion, fue la mas factible para lograr simular las reacciones y obtener datos cuantitativos no solo de los minerales
complejos, sino de cada compuesto que los conforma.
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Aspen Plus es una excelente herramienta para imitar procesos quimicos en liquidos y gases, sin embargo, la fase
sdlida es bastante general, y desde el comienzo del proceso de introduccion de datos, donde se exploraba la idea de
realizar el esquema del compuesto sdlido, no se tenia una opcion para introducir los enlaces de los complejos cristales
sdlidos, por lo que, al prescindir de la estructura quimica, se necesitd buscar otra ruta de introduccion. Ademas, el
simulador no posee herramientas para evaluar propiedades mecanicas, como la compresion o la tensién, propiedades
gue habrian tenido un gran peso durante esta investigacién., mas sin embargo, nos fue de gran ayuda y aportacion
el estudio de las reacciones del fraguado del cemento y su aplicacion en este simulador, logrando asi llevar a cabo
una simulacién con materiales sélidos y liquidos que da resultados congruentes y a su vez estudia los alcances de las
simulaciones en el area de sdlidos.

Existen innumerables factores externos que pueden afectar el proceso de fraguado, sin embargo, aquellos que tienen
un gran impacto son la humedad y la temperatura. Bajas temperaturas, como en la gran mayoria de las reacciones
guimicas, provocan que el fraguado sea lento o simplemente se inactive; altas temperaturas, del mismo modo,
provocan una aceleracion anormal del fraguado, lo que puede ocasionar fisuras, pérdidas de resistencia y retracciones.
Se estima que el fraguado es posible desde los 5°C y hasta los 35°C, y se ha normalizado que se realice entre los
20°C y 25°C, temperatura ambiente, a no ser que la obra en particular requiera lo contrario.
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