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nes 2 i@ ecuacidn criginal de Redlich-Kwong, para obtener una nayor -
orecisidn 7 desde entonces un sran admero de eliss se han desarrollado.
Jan aparecido ecuaciones tan simples gque incluyen tnicamente dos
sardmeiros J tor otro lado se hen publicado ecuacicnes con cincuents
zrimeires. Iste #ltimo <ipo de ecumscicnes se han utilizado nars pre-
decir con gron exzetitud propiedzdes de fluidos; se puede citer cormo

ziemplo 1z 2cuacifn de BWE, la de Lese-xesler y otras con fungscexntos

ara Irebeajos de alte

Adn cuanio estos scuzciones son deseables

orecizién no son srdetico: parz el cdleulo rutinario de proriedzdes -

a5, j7& nue consumern ur considerable tiempe de ccomputacidn.

g &

2or lo *anio, 21 zirsciivo de lag ecueciones de estado sicrles radice
an la Iacilidsd 42 afleule. La meyorfs iz las scuaciones =ing

aen digfirvtado de gran popular
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2 gue i& expresidn cvdticz s o1 orden ie ecuacidn mds daic ~=jaz de -

rerrssentar adescuacarnente el cooportaniento nento se lItuifos como ie

31 precente sradajc consiste 2n e inmpierentacifn &

cre el cdliculo de prosiedades terncdin
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scuacicries 2¢ esitade cdbicas, paras recolver problemas reiescicredos -

con 21 ecuilibrio liquido-vapor multicozronente. Istos pros

desarrollaron pars las microcomputadoras Apple IT {(en lenguaie BASIC
~pplesolt), con nue cueniz el Departanento de Computacidn de ic Fecul-
tad de Quimica.
Cn la tabia I-)A se listan les siete ecuaciones de estade utili-
sadas en g¢sta tesis, indicdndose el afio en cue fué propvueste iz ecue-

cidn y el nérero de referencie en lz dibliograrfiz.
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Apple utiliza discos flexibles de 5 1/4 pulzades). Para identifi-

(23
[+
141

21 contenido de cade uno de 1oz discos se sticuetzron de le siguien-

1e manera
Disco lio. Contenido

1 Sdlculo de puntos de burbuis y/o rocio.

2 Cdlculce ie vencrizoaciones sibitas ¢ Tlosh.

3 Sonstruccidén de 1a conpene de le zon® ie dos feses.
B mert 12 festie

Zaeilxn xilticonronencs,
Ceda uno de log disccs contiene un Zanco de Datog y un gro~rEsm

cue perzite nodificarlc, <e zodo cue c¢ade une de leos diseos £ inde-
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C¥ DE ZSTADO

La importanciaz de una ectacidn de =ctado no sélo astriba 2n gue

43ta relaciona lag variables precién (Z), volumen molar (v), tempera-

tura (T) y compozicidn (parz nezeclas unifcrmes), sino aque 2 nar%ir de

AT

la ecuacidén ds estado 3e
caracterizan a2 nun cicter

nergia libdbre de Gidbs, =

dufzico, la Sutazidai, a

Ixisten dos caninoee para caleular gproviedades tarmodindnicas a

i)

partir de ecuaciones de estado, de rcusrds = sue La scuaciédn z2
nlicita en 2l voluzen molar o en la prasidn; ssto se ilustirs

giguientas relaciones

= v (T, 2, compo3zicidn; (2-1)
2= 2 (7, v, coupcsicidn) (2=2)

imer c230 las exprssicnes p2ra caleular la snizlofa, la
Jurseided del comnouents i 2n una mezcla
multiconponante son : (propieda

tesis)

97
2z, 8 - (1) = Vo1 4? 2

— 42 2-4)

(S]]



Ty 1
n Y. - —~— - —— dp (2-5)
b5 RT P

@

Donde V= wvolumen total ( V= nv )

n = ndmerc de moles de mezcla

consiante universal de los gases

]
1

= antalnfa de la zezcle

la pezelz

vy
1]
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3
ot
H
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113

V; = woluzen molar parcirl del coaponente i

kP' = coeliciente de fuzacidad del components i

1 superfnéice (°) sipnifica les propiededes czleuizdsz ccomo gz
ideal. Zn el punto D de 2ste catitulo se indicz como cazlicular dichos
propisdades.

In 21 segundo caso, &s decir, para las =cuaciones de sstadic sxpll-
citas en la oresién l2s exrresiones tara las mismas ovrociedndss fermo-

diramicas son :

o0
P
i (r, P) - HO (M= Doa | — Qv + BV - npo (2-5)
\9T /y 4
v s
0
R 2P bt
S (To P) - so (T, P)= —_— | — dV + nR 1n (2_7)
v T " T
v 2
@
LP 1 bP 1 1n PV :
1 ar \ day v D37
v T, ¥, njﬁ-

la deduccidén de las expreciones anteriores se puade consuitar 2n
los textos de Balghiser (5) o Frausnitz (26).
Las ecuzciones (2-3) a (2-8) son vdlidas tanto paraz rezelas gaseo-

. 328 cozo parz 1lfguidas ineluyendo toda clase de compuestos. =1 punto
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del caler 2specifice de
de la temperature.
d)

acuneién de 2suindc con=iene

ced: conponente como ras ideel en

funeidén

implicitamente ( con zyuda

la infeormacién de L2 capacidad calorifice ¢

il
™
7]
(1]
w

0i30 antarior)

calores de mezclacdoc.

[\
~

(norzalzente ce escoge el ccuponente Jurc en

sara el cficulo de las proviedzdes termodinfdzicas exrrersadas tor
lzs ecuaciongs i2~6) a (2-8) se utilizé una ecuncidn cdbice genersl,
ie modo cue dste rerresentera 2 las siste scueciones de esiado inmple-

sentadaz y

(2-1¢)

donde a ez Juncidn ée le temperazuray b, ¢ v d son constenies.
Zn iz =abla II-A gze dan los velores de los pordmetrcs ¢ 7 d para
cada unz fe leg siete scuacrones de estado.

Ia scenzcidn de 2siado general (2-1%) puede reescribirse sn término
del factor de compresibilidad (zeia) y zplicando una transforzacién a
lag veriablesec a, by, ¢ 7 d.

21 factor d= compresibilidad se define como :

(2-11)

c P dp
y D= e—— (2-12)
RT AT

g P
@aT)2

o
H




Tabla iI=A.- VALOR IZ

274 27 1A%
SITIZ oL Lol

ICUAGICY D3 ITTAZC TALCR TI e TAlCR I 4

Redlicheiwons g 7

3oave original g g

Gratosii-faubers z Z

Peng~-fobinson b b

3ehrmidt-ienzel 3-mw-b 3m-b

"1 - 32,(m) |
darasns-inanp PR !

ratal-Teje e(m)



g

las cartidades A, B, C y D son adimensioneles.
Stustituyendoc las ecuacionee (2-11) y (2-12) en la ec. (2-1¢) e

iguelando a cero se tiene

£(2) = 23 - (1-¢)2% + (A-B-C-B2-BC-BD)Z - (AB-DB-DB?) = ¢ (2-13)

3. CLICULC DI TAS CCHSTANTES DE CCHPCNENTEES PURCS

A continvacidn se presenta el cédlculo de las constantes de cozvo-
nentes puros ani como el de los pardnetrue de cadz una le
cuaciones de estado. Siguicndo el procedimiento acostumbraco, las cong-
tenzes de los conmponentes turos se calculan utilizando las vreviedcdes

criticas Ze las sustanciss, mediants las zisuiasniec relzcicnes

8= fy - (R2mc? / Bo) X(Tr, m) {0-10)
b= (iy - (aTec / Pe) (7-2%3
[ ﬂc- (RTec / Ze) ¢ (2-1¢5
d= 04 (RTe / Pec) (G=173

donde Tc = temperzturz critica
Pc = precién critice
Tr = teuverzture reducida ¢ Tr= T/Tc )
w = factor acdntrico de P
o< (Tr, @) se encuentra ajustando s presidén de vepor éel componente
puro. s un factor adizensional y en el punto critico X(Tr,z)= 1,
Las cantidades N,y flpy ¢ y g deben satisfacer las condiciones
de Van der iaels 2n el punto crftico, esto 25 que lia prinerz y se/undars
derivadas ce leg presifn con respecto al voluzen 2 texmversturs constante
sean iualec & cero
dar) _ [2 @
v d V2




1o cuel eguivale 2 cue la rrimera y serunda Zerivadas son raspecio 2 2

de la Zuneién £(2) definida vor la ec. (2-13) sean i

jenie £, <5 2 caleulada por la ecuacibn de zstado en 2l punto critico.

42

3¢ sizne un sisteta de tres ecuiciones con cince variables (p
adyic,.ﬁ

:cucblecer d

obizriendose les siguientes valores D2t garny 7 Lo ¢

e B B.10742362335483 (2-24)

213 . 1
1y~ : = g, @2564832206495 (2-25)
£ =1/53 (2-28)
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- Beuacidn de estado de Peng-Robinson :
rars ¢Ste cago las asignaciones son

fe=0p y Nag=0% (2-27)

obteniendose loz siguientes valores

0, = £.4570355289208 (2-28)
ly=0N,=04 = 0777960739050 2anc
b c d (0-27)
£, = ¢.3074¢13286938 (2-38)

- 3Jcuacién de ertado de 3chmidi-Tenzel
Zn este caco se necen las sisuientes acignociones
Ne= Ng N Neg = 3@ 0y (2-31)

los valores de lac congiantes se obtiernen nedirnie el gi=-
guiente procediniento :

nesolver la ecuacidén e¥bica para Bc de
3 2 2 :
A+ 6m)p? #3585 + 3P - 1=0 (2u32)

1

luego £ =
3(1 + f‘c“)

c

neg = Q=2+ n0ny) (2-34)
ay = Pcle (2-35)
fc = na = >%-ny (2-36)

~ Bouacidn de =stado de Harmens-Knapp

Fara este casoc las ezignaciones son @

le = 1d v ne = f( &) {:ver ec. (2-111)—-] (2-37)
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loc constantes ce cazlculan mediente las siguientes relaciones ;

£, = 0.0301 + B.0384T2 + 34 (2-38)

= 2 P 3 A
g 1«38, +38,° + £ 3 =-86L4 + &o) (2-39)
Op=0g= 104 = Pe, (2-49)
donde B = B.10770 + B.76485 8, - 124282 £,7 + £.96218 £°  (2-41)

2o = <factor de conmprasibilidad critico

- Beuacidn de =2ctzac e Zatel-Tejz

Zn este caco se necen les sigvisntes asisnaciones
Q,= 14 (2-42)
las constiantes se czlculen mediantes e) siguiente procedimiento

L, = £.320052 - 0.075799W + ¢.g211%47m 2 (2-43)

resolver la ecuccidn cibica para ny de :

B2+ @-3200y2 + 3820y - 25 = @ (2-44)
A, = (1=-£8 + 0337 (2-43)
Dy =04 = 1 - 28 (2-46)

B.2. DEZTLDINCIA DD 2 OOL TUSINCRC A LA TUULTRATURA A TRATRS

TEZ LA TULNCICH = {(TT, W)

Como se mencioné antes, la funeidén e (Ir, ) eos nacesavria para pre-
decir correctamente las preciones de vartor de conponentes puros; esta -

funeidn giguiendo el iradejo de Soave (36) se define como ¢
2
<= | 1 2 (1= JFT) (2-47)

para cads une de las siete ecuaciones de estado implementadas, excedto
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nare 1as ecuaciones de Redlich-xwong y Hermens-¥napp, 2l1fz estd dada

por la ec. (2-47). Bl valor del pardmetro m es difersnte para cede unz

e lag 2cuacionss de estvade y son para :

o - e D
Soave original : n= @g.48¢ + 1.574w - g 1l76w@ = (2-48)

~ PR, cev=m 2
Graboski-Daubert : m = F.4854% + 1.55171w - ¢,156131 (242
Peng-Robinson : D= @.37060 + 1.54226T - ¢.26G02@ 2 (7.5
Patel-Teja : m o= @.i52413 + 1.30952m - §.205337m- (?-31)
- - - o~
{m=my + (59r -~ 3my - 1)/ 7¢ 2ave Tr <l (2-32)

Schmidt-¥enzel : ‘% o

vo=my+ (4 -73m, )</ T pera Trel (0-5%)
londe @ = $.465 + 1,3473 - g,52812 (2-52)

raraz la z2cuacidn de Radlich-iwong alfa ss=d dada por :

=< = 1/ JTr (2-55)

donée AH = £.5¢ <+ @€.27767TT + 2.17225®

3 = -g.g22 + £.338C - g.B6e5m2

AF = @.21312 + 1.14657C
parz w >E2 (’_’-53)
3 = £.0118
<= 1 - (£.5258 + 1.5227T)In Tr + (#.1533 + €.41w ) (In 7r)° (2-59)

para Tr>1

C. SATINSION A MEZCIAS. REGIAS DE NEZCLADG

La ecuacién de estado ctbica general ec. (2-1¢) puede userse para
celeular propiedades de una mezcla si les constantes a, b, ¢ y d son

sustituidas por las cu..:tantes de la mezela aj, by, Cp ¥ 4y ; pare cal-



cular las congtantes de la me:zclz =23

compina

a2n general las reglas de mezclado aue han tenidc grazn acepiacidn son

agp = i 2109
T ST J
i
by = Z Zy by
1=1
N
o = 2 Zioy
=4
¥
dg = 2. 214y

i

ionde . es el ninero de componentes

del conponente i; las by, ¢35 y di son

a

tes puros; y i&s 244 ioplican las

iguales) 7 los coeficientes cruzados

ie correccidn eavirico que se

de com

bl

onentes en lz negela 7y

cidén o zecclado le las cons-antes.

15

necesario definir las resizs de
fara lasg acuaciones cdbicasg

;oagy= fay a;-(1 - k33) (2-60)
(2-61)
(2=82)

(2-63)

de la

143

s la

fraceidn mol
pare los componen-
ie cozponentes Juros (suzindices

+

ob%

i2n

D,

DCPITDADES T

La aplicacidn de 12 ec, (2-14
6

an<s

env

es 2n

las relaciones “errodindmicas (2-6) a3
aresiones para el cdlculo de propiedades

a) tntalpfz :

24 3; + AT

¥
H= 2
i=1

T degy
-1 (3-1) + Ay - —-—)- L} (2-64)
iy 4T



16
(CBCPy)T2  (CCCP4)TP  (CDCPy)T4
ps + 1 +
3

A8 = (CACPT + _* (CECP;)  (2-65)

(CBCP{)T,2  (CCOP;)T,>  (CDCPs)T 2

CECPy = (AHP); - (CACP)T, = - (2-66)
1 3 1l o] 5 3 4
b) Entropfza :
"
N . T da,
S=y  25(s% - RlnZ4) -~ RInP + R-| In(Z-Bp) = &y ( — - —)-L | (2-6T)
=1 - a, 4T
. (ccepy)T2  (CDCPy)T?
5{ = (CACE{)1nT + (CBCP;)T + + + (CFCPg) (2-63)
\ (ccee,)T,?  (CDCRy)T, O
CFCP; = (DS3); - (CACPy)InT, - (CBCP{)T, - = - + Rln%,
- - 2 3
(&-69)
¢) Coeficiente de fugacidad :
B 2 Ap (By + Cy)
ln\Pi = -ln(z-am)+_i_+AiL+_._m__l___l_ -
(z - Bp) @ -1
Ay - 2 Q
—=(Lr = Y- (Bg+ Cy)(By + Cq) + 2(DgBy + Bmd:i) | (2=T8)
I Q¢ -3
donde 1= (Bp+ Cp)° + 4Bydy (2-71)
= 22 + By + Cp (e-12)
L2z (2-73)
L= — 1ln -
1 Q+V1
P
he =2 2 BT pa ;
i (D)2 <1 3843 (2-74)

Bi= (P/RT) Y | (2-75)
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4y = (P/RT)ey (2-78)

D = ( P/RT ) dy (2-77)

Am = i il Zi Zj Aij H Aid = lAi Aj i (1 - kia) <2—75)
1= 1=

e
=]
(]

23 By (2-79)
1=l
.
Oy = §_‘_‘_: 23 C4 (2-38)
D, = 25 Dy (2-81)
=1

CACP;, CBCPy, CCCPy y CDCPy son constantes de le ecuacidn del calor es-
pecifico a2 presidn constante del componente i cozmo g£as ideel y tiene la

forme siguiente
Cps = (GACP3) + (CDCPT + (CcCPy)T® + (CBCPy)E3 {2-82)

(AH;)i y (Asg)i son 1z entalnfa y antropia de formseiérn respactiva-
zente de los conronsntes surcs cono gazes Ldezles a Loatz y 25 °C.
P J To dencta el estado de relfsrencic para2 el cflculo de E y S.
(Po=1ata y Ty= 288.15 °K)
Por 4ltizo se tiene

ig dag _ ® da

ay dI (ar)2 dr

(2-83)

La derivada de ap con regpecto 2 la temreratura o5 diferente jara cada
una de las ecuaciones de ecstado, por lo que a continuacidn se indica su

valor

- para Redlich-YXwong
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(2-84)

8-13< I 1 1
- +
an 40¢5 Sy 49<4 JT%

L

- para Soave original, Graboski-Daubert, Peng-Robinson y Fatel-Teja

T day L L
ag 47 é:l 5=

- pera fHermens-inapp

Todeg L &
—_— v
ap 47 =l L
T da o )
——te T T
ap, 4 1=l =1

ta

w

-

rmi Try z; /Iry
-+

(2-83)

2 "xi 2 /<3

my JTry + (1-/Tr{)(2/7)(50r3-3m; )Ty

N3,

+ 1gual zar j] (:-:5)
(AB/2) [Tr; + (BE/Try) 7]
+ lgual par }
= Ir
sara Try €1 (2-87)

(£.6258 + 1.522T my) + (B.5066+0.52®: )¢
2 X4

!

*1ln Try

+ igual par j| > (2-38)

para Try >1 J



CAPITULGC I1I1I
ZQUILIBRIC LIQUIDO-VAPGR EN SISTIMAS DE UNA BTAPA

las relaciones de ecuilibrioc liquido-vapor (ELV) son necesarias

pare regolvar orovlemes de proceses cuifmicos r ode ia indusiria del

petréico, toles como el ediculo de puntez ce durbuja ¥ rooic 7 21 e-

2¢ convenienie ecich

eruilibrio r deldinir nl/unac propiedades termodindmicas diiles en lz

deben satislfacerse Dar: Que exists un esiade de equilidbrio entre una

ecuilivrio 4«

dos por Libbs

T 7 ? consteniig ol eclade de

oporciona un métodc

para ceterainir les sstndesn de equilitric.

Z¢ egeribe una exrnresidn nara ¢ como funcidn del n¥pero de aoles de los

cozponenies en lag divernas fases y se 2ncuentra entonces el conjunto
de valoreg de los némerogc nue minimizan G, sujato & 1lss Testricciones
de la conzervreidn de la zoteriz,

Aplicendo este criterio de eouilibric entrs wung Jose 1leuidz y una

7agor ce cotiens



v of

T e T (3-1)
pl = pV (3-2)
/[,LiL = /b{ iv ( 1= 1, 2 ) ses W ) (3“3)

donde‘ﬂi es el potencial quimico del componente i; los superfndices L y
V denotan las fases lfquida y vapor respectivamente.

Z1 potenciel ecuimico es una propiedad intenciva del sicteza y es
funcidn de la zempersiura, presidén y composicidn del sistema.

La condicién de equilibrio (3-1) se refiere al ecuilibric térmico
de las faseg, de lo conterio habria transrerencis de calor, la ecuaciédn
(3-2) es con respecto al equilibrio mecdnico, ya que de otra menersz la
interfase no estaria fija y por ®ltimo la ecuacién (3-7) es la releren-
+e 2 la tranferencia de masa,

En la prdetica se he encontrado otre propiedad cue resulta mée cb-
node para rzsolver problemss de equilibrio, se le he dade el ncobre de
furacidad. Su definicidn vara este sisterms es

v

iL - Ui = RTI1n
/M / £

(3-4)

donde fj es la fugacidad del componente i. Si se sustituye le ec., (5-4)

en la ec. (3-3) se obtiene que en el eoguilibrio

VL L AR GF R T R B (3-5)

la furacidad tiene, en consecuencia, las nmispnas ceracteristicas de uti-

lidad que el potenciel quimico como criterio de equilibrio.

OTRAS DEFRINICICHES

a) Relacién de equilibrio liouido-vapor.- Auncue no es producto de lz
Termodindmica, la relacién de equilibrio Ky, es una cantidad gue

resulte de gran utilided en la resolucién de los problemes de equi-



litrio. La relacién de equilibrio zara un componente se define cono

r
. . ~ i 2z
hi:K(....;'f)=———-— \‘.""O)
X

e

como estd indicado X: es funeién de 1z comoosicidén de ambas Tazes,
semperatura 7y presidn.

b Relacidn fusacidad-coeficisnte le

relacién es 22 si-

7 ) £y =WYooy (-7}

5
(2
+4
2
Q
[#]
1

i6n pol de i,

AT U COTIoTInTe en una .esele muwiticsmoonenie en fage vapor 1z
seueeidn (3-7) da 7 v

R (3-8)

J sare un cojonente en un2 mcicia lficuida

de acuerdo con la ec. (5-3), 2stes dos exuresiones daben gar iguales, 23
deeir,

@irxez = PV me (1=102, 000,10 (3-18)

v de la ecuacidn (3-8} (P

oo
-~

|

- (3=11)
; g.v

donde lPiJ g HViL ge caleulzrda con lz sc. (2-7¢). Intonces lz relacidn

o0
Q
52
%)
a
13
a
P
23
/13
.
(1]
@
[}
]

ie 26uilibrio ¥y ze evaluari, de ahers en zdelanie, con
tado.

3. PLANTODATIENTC 3% LOS FROBLTIAS DT ZLV

3e %isme un tistema de dos Iazeg, e ifsuids v une vapor, con N
compenentes, Las variableg irnisnsivns cue definen a egie giaoteza son

1 e wee w Iy, Ty, Yo, wa. , Ty, 31 nfimero de verisbles inten-
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sivas antaraores es (28 + 2), lL&s dos fases se encuentran en ecuilibrio

y vor ello cunmplen con las condiciones (3-1) y (3-2), el equilibrio con
respecto & le irancferenciz de masa estd establecido por le eec. (3-3);
esias J ecuaciones son relaciones entre las varzebles intensivas del sis-
teme yr ouz los potenciales cufmicos son funciones de ellies. Ademés las

[

freceiones mol deben sumer le unidad

L _
Xy = 1 (3-12)

l=

_Y_h; Ty = 1 (3-13)

1=

Se tiene, entonces, (5§ + 2) ecuaciones con (21 + 2) ineédrnitas., Iare po-
der resolver un problemn de 2quiiibrio ec necesario esgpeciiicer =1 valor
de I varigbles iniensivae; el ciswernaz de ies (i + 2) ecuzciones nos pro-

poreionard el valor de lge regtientes (M + 2) variobles intenrives,

31 ndnero de varicbdbles intensivae gue et necersrio aghecifienr en
un trobiems de eouilibrio ce conoce como grados de libertad del sietena:

su cdleulo vare el caso ceneral de M fasesg con N conponentes cirue el

mismo ecamino oue en el ceso tratado sntericrnente pare dog
como reculiado

GL = § - ¥ + 2 (3-14)

donde GL son los rrados de libertad. En el caso de dos fases GL = N,
gue =5 el recultado obtenido con anteriorided. 4 la ec. (3-14) sz le

conoce como la Repla de las Fases de Gibbs.

B,1., PUNTOS DE BULBUJA Y RCCIC

Las N varisbles a especifdicar pueden ser la itemperatura y la con-
posicién de unz fase o la presién y composicién de une fege. La compo-
sicién de une fase se especifica con (N - 1) fracciones mol ya que le

‘fraccién mol restente se obtiene por diferenciz con la unidad. Pera
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wul

ilusirar lo anterior 2 continuecidn se ~uestr: en forma de cuedro los

rrodliemes tiplcos de conilibrio lisuido-vapor multicomvononte

TURTCS DE BUTEZLJA Y RCCIC

Tipo de problema

Zspecificaciores Incdgrites
cdiculo de :
Temperatura de burbuja 2, X:'s T, Is's
Tezpzraturs de roclo P, ¥'s Ty X4's
Irecié. de burbuje T, %3's Py I3's
rresién de rocfo T, Iy's Py 4i's
RIZACICHES SUBLTAS C PLASH

erruendtize reneral de un flashk

zlirenieeidn cuc fluye con wia

s ¥ 23td formnda nor N

cczponanies de frzecidn oeoliar i, eantra en un reciviente ogue £z mantiene
a une famperatura T r une precidérn P, Lac corrisnvec de culidz ce cupone

gue estdn en equilibrio entre si 2 T v P, Derendiendo de ln zaturaleza
de los componentes y de la composicién de le zlizentacidn, =2xictird unz
Tage vepor 7 unz licuida. e supcne inTbifn stle no se llsvan a czbo reac-

ciones quinicas. 31 oroblema r la cantidad y conposi-

-

[#]
4o
[+
5]
<%
B
[+
I
o
e
&
%]
[

e Ing Iuce

Zn forma de cundro log problemas conciderades gon ¢

M



P, moles/hr

Producto vapor

Vv, ooles/hr

Y;, fraceién mol

24, fraccidn mol

HV, entalrnin del vapor
4F, entalpfe de la alimentzcién

SV, entropiz del vapor
SP, entropila de lz alimentacién
Alimentacién “/]

(V/F) = fraccién evaporada s :
'
{

i =Proﬁucto 1fovido

L, moles/ar

Xy, fraccién mol
‘HL, entalpia del lfcuido
SL, entropia del liquido

Pig, (3-a).~ REPHESTNTACICY ZSQUEMATICA GELRZRAL DL UK FLASE

3N S8TADC S3TACICHALZG,

24



YAPORIZACIGYN SUBITA G PLASH

Tipo de Flash Zspecificaciones Incdgnitas
Isotérmico Py, T, 24's I's, Zits, (V/F)
Adiabdtico P, HF, Zi's T, Xi's, ¥y's, (V/F)
Isoentrépico Py SF, 2i's T, %i's, I3's, (V/F)
(V/F) constante Py (V/F)y 24's Ty Xi'3, Ti's
Isobdrico T, Py 24's ii'sy Ty's, (V/P)
Adisbdtico T, HF, 2i's F, Li's, Ti's, (V/F)
Isoentrépico T, 8%, 2;'s P, y's, Ty's, (V/F)

(V/?) constante T, (V/F), Zi's Py Xi's, Ts's

C. RECOLUCICH DE LOS PRCALIIAS 133 TLV

C. 1. =UNTCS DI BURBUJA ¥ 2LCIC

- Para el vepor en el punto ue burbuja debe satisiacerse la escua-

cién (3-13) o en términos de 12 ralacidén de ecuilibrio

S8 =2 K & = 1 (3-15)

i=1 -
La composicién del vapor en el puntc de burbuje en el equilibrio estd

o
;7

- Zara el lfguido en el punto de rocio las ecuaciones son

S8 = = 1 (3-17)
i= K 4

1, =Y (3-18)

dada por

Ty = %4

25



Un algoriimo gzeneralizado se propone 2 contirnuecidn pare los cdleulcos

de les puntos de burbvjs 7 rocifo :

1.~

2.~
=23
..)‘l
13} grsiz de zmener vilor
Je=
T oA
i
4.~
Se=
- -g 2f

nueva Izoperaturs o dracsidn uitilizando 2l mévedoe e

7.1~ Zn caco d2 cue 1a fexmjeraturs sas lp ined mizws oo oerleulin lme

relaciones 42 scuilivrico a T + 1 °K nars aveluwar ndocricouenie

[5]
[ 5
[}
H
I
)
el
9
iR
Q
@
iy
ry
(=4
"y
—~
[72]
[¢r]
]
—
~
o
o
=]
et
]
e
3
o
(2]
+
o

las comrcsiciones de ins foges lfcuido y vapor consiantes. Si

llawamcs S1 a la sunz de les Irrecioter Tol desconco i

~

undas = ie temperature (T + 1), erntonces Iz nusyr <omueraturs

donde DT = (F1 - 28)-7 / (Fl -T-%¢ / (T + 1)) -7 (3-2¢)

26
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T o= L0G(S1) y 7@ = LGG( 35 ) (3~-21)
T42.- Cuzndo la presidn es la ineégni<a se caleulan las relaciones
de equilibrio a P-1.@1 atz pare evaluar la derivada del arror
(S5 = 1) con respecto & P zaanfeniendo las conposiciones de les
fases liquida y vapor constentes. 5i llszanos S1 2 la sume de
las fracciones uol desconocides, svaluadas 3 12 presién ( P

1.¢1 ), entonces la nueve presidn 2std deda por :

(P) nueva = (Blanterior * DP

donde DP = P-(81 - 38) / (38l -1-(sS5-1)2/(Pl,@01) )~

(5-22
8.- Calcular los nuevos vilores de la cozposicibn,
8.1.- Fara el punto de burbuje con Ty = Ry Xj / I8 (3-23)
8,2.- Para el punto de roeio con %3 = 73 / X; S8 (3-24)

9,- Regresar 21 punto (2).

Bl diagrama de blocues de 2ste clgoritmo se muesirz en la fig. (3-1)

Zn el punto E de este copitulo se explica el cfleculo ie propiedsies

el cual es comin 2 todos los pro

C.2. VARORIZACICHTS SU3ITAS C FIASH

La resolucidn de este tipo de probleras serdn anzlizados por sepe-

rado.

{ICC 0 ISCIARICE

En este problema se egpecifica la alimentr2ién globel, la fezzeratu~
ra v la presién. Se desgex szber si le alinentacién =25 une scla Zase, 1i-
quida o vapor, ¢ una mezcla de ambas, enconirendo la relzeidn de vapori-
zacién (V/F) y las composiciones de las Ifasges resuliantes.

In caso de un flash isotérnmico, en primer térrino se celeulan las

6

temperaturag de burbuja y rocifo de 1la alizentacidn 2 la presibn zzpeci-



(-,--CLU DEL ZPCCISC )

1

LSTIMACZION IHICIAL DE IAS IICCGNITAS

Ij's o Ty's ¥y T o ¥

CALCULO Zp LAS RELACICHES DB

=4~ /97

SCLIZIZEIC

, cULTC DT BURBUIA 7

53 = J

Ky X3
1 0
i=

= K;i%;/55

%

35= Yi/z-,
;:!
L o= Yi/Ki S3
3
@ LR G 06,50 )

CALCULC LE LA [UZVA 2 o

(]

€O ZL IZTCDC DZ NEWICH-RAPHSCL

Pig.

(3-b),- CALCULC Df LCS FUNTCS DE BURBUJA ¥

ROCIC
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ficada. 51 1a temperatura especificada T es nmayor cue la temperatura de

roclo, entonces le zlimeatacidn es solo vapor y (V/P)=1, Si la tenmpera-
tura T es menor que la temperatura de burbuja, entonces la alizeniacidn
es 5010 liguido y (V/F) =¢. 3i la tenreratura T esid entre la tomperztu-
ra de rocio y burbuja entonces 1z clinmentacidn es una mezela licuido-va-
zor con @ < (V/F)< 1.

En el caso de un flash izobdrico, en criper térming se caleularn iazs
presicnes de durbujs vy rocio de iz alizentacién a la temperatura esteci-

icada. 31 la preszidn esypecificada P ec menor aone ia presidn de roclo,

ke,

entonces lz zlimentacidn es solo vanwor y (V/F) =). 2i la orezién T es ma-

Jor aue la presidén de burbuja, entonces lz =limentacidn es solo licuide
y (W/F)=¢. Zi 1o presidén P estd sntre lo przsién ds roclc y burbujz en-
<onces la zlimertrcifn es une meszcla lfcuido-vepor con @< (V/F)< 1.

Anlizando un bvalance de zateriaz 21 foneue flash para el componente

P2y = Li + VI (3-25)

de acuerde con un balance <lobzl de materia,

Fo= L o+ V (3-26)
7 de 1la ec. anterior
L = 7 -V (3=27)

Sustituyendo la ec., (3-27) en la ec. (35-25), dividiendo entre 7, iniro-

duciendo la relacién de equilibrio para eliminar las Yy's, ce obtiene

2 = Ko 1+ (Ki-l)v/?} (3-28)

7 Cespejendo la fraccidn mol del 1iouido se obiiens la siruiente ecuacidn

[
i

T = (3-29
T (R -1 ) u/p )



3¢

Utilizando la relacidén de eauilibrio se obtiene una relacién similar

para la fraccién mol en la fase vapor :

I3 ¥y
Yi = (3"3¢)
14+ (K.-1)V/F
Para lag ecuaciones anteriores ce debe cumplir oue : F L V/F &1
Sea :

g
SX = X o= (3-31)
1= =T 1+ (Ki=-1)V/F
N 1 75 Y
sSY =3 4y o= 3 = (3-32)
i= = 1+ (K -1)V/F

f = sY - sX (3-33)

Como SX y SY deben zer iguales 2z la unidad, entonces lz cantidad f

debe ser igual a cero. Coasbinando lag ecuaciones (5-31), (3-32) y (5-3%)

23 (B - 1
i‘=£; 1lf-1) - ¢ (3-34)
=T 1 + (K -1)V/F

La centidad £ es funcidn de lz ralacién de veporizzeidn y en nenor

se obtiene

medids de las compogiciones de las fases llouides y vapor. Para encontrar
el velor de V/P se utiliza el método de Newton-Raphson pare obtener la

ralz de una ecuecidn. Esto es

' £
(V/P) nueva = (VFlanterior - Tair (3-35)
4 v/F
onge LT it 23 (%3 - 1)2
] E ) =
a V/F i= [1 + (K -1) V/F] 2 (5-352)

las ecuaciones (3-29) y (3-3¢) proveen‘nuevas estinaciones pare las

composiciones de las fases liouida y vapor, respectivemente.



intonces la secuencia de cdlculo o algoritmo para resolver el flash

isotérrico o isobdrico es :

1.~ C4lculo de los puntos de burbuja y rocfo & las condiciones especi-

cadas.

2.~ Conprobar si se est® en la zona de dos fazses o una sola.

Te=

2.1.~ Para el f£lash isotérmico :
-~ S8i 7 Z‘Trocio le mezcla de alinentacidn es vapor y (V/F) = 1
- 31 7€ Typurbuja 18 mezela de =lizentacién es licuido ¥ v/F)
= ¢
= 31 Tyyrbuja € T € Troefo 12 mezela de 2limentiacidn es una
nezela lfguido-vapor con ¥ < (V/F) <1
2.2.- Tara el flash isobdrico :
- 81 Pg Prgeio 12 mezcle de zlimentazcién es vapor y (V/F) = 1
~ 51 P > Ppurbuje 1@ mezcla de alimentacién es licuide y (V/F)
= g
- 31 Pryose < P < Pyyrpuje 1o “ezcla de elimentecidn es une
mezela liouido-vapor con € < (V/F) <1
Zstimacién inicial de las incdenitas.

Calcular las relacignes ce equilibdbrio.

31

Calcular SX, SY y f ecuaciones (3-31), (3-32) y (3~33) respectivamente.

Conmprobar gue se ho alcanzado la convergencia.

Si el valor absoluto de I e¢s menor oue unt tolercncia preesteblecida
(p.e. 1X16~°) entonces log valores de las composicionzs y de (V/F)
Son correctos y el proceso ternmina.

En caso de no cumplirse el peso (6) se czlecuia vor zmedio del método
de Newton-Raphson un nuevo valor de (V/F) tazl oue la funcién f se
acergue a cero; y se obtienen nuevos valores para las {i's y Yi's,
normziizsndo los valores obtenidos por las ecueciones (3-29) y (3-3¢%),

estoes Xy /SX y Yy /SY para 1€igV



32
8.~ Regresar al punto (4).

El diegremo de bloques para este algoritmo se muestre en la fig. (5-c).

C.2.2. FLASH ADIABATICO

En el caso de un flasn adiabdtico, la temperature o presidn del on-
que es una incbgnite mds., IZn consecuenciz es necesario disnoner de una
ecuacidén adicional para resolver el problema. Zsta ecuscién es el brlance
de energian parz el tencue flesh. Considerando operscién & régizen perme-

nente el bazlance de energia estd dado por :
RF-F = HV-V + HL'L (3-36

Varios autores (12) proponen las siguientes funciones cue sriisfacen

el balance de materie y energla :
f = SY - 8% (3-36a)

BV-SY-(V/F) + HL-SX-(1 - V/F)
g = -1 (53¢
HF

y
(=2
~

las cusles deben ser cero simlténcsunente, lec incégnitas con (V/F) y T
o P, adends de las ccnposiciones de lss dos fases en eguilibrio. 1 algo-
ritmo de célculo es cimilar al seguido anteriormente, solo que thora te-
nenos dos ecuecionec con dos incégnites. Las composiciones de las frses
en eguilibrio se obtiencn uvtilizando les eciaciones (3-29) y (5-3¢) y se
actuzlizan de iguel forme que en el cédlculo de los puntos de burbuje o
rocio o del flach isotérmicc. Para resolver el sisiena de ecuc:ziones se
uti;iza el uétodo de lewton-Raphson, gque encuentra les reices de un sis-
teme de ecuaciones no lineales.
El algoritmo para el flash adiabdtico es :
l.- Cdlculo de los puntos de burbuja y rocio & las condiciones especifi-
cadas.

2.~ Comprobar si se estd en la zona de dos fases o una sola.
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Nota

€ es la tolerancia preestablecides, cuyo valer utilizede dentro

de ios programas de cémputo es de 1 X 177,



- 81 HF » Hygeqo l& mezela de alimentacidén es vapor y (V/F) = 1
- 81 HPF Hburbuja la nezele de alimentacién es 1lfauido 7 (V/F) = ¢
- 581 aburbuja <HF ¢ Hpgege 12 mezcla de a2limentacién 2¢ una mezcla
l4guido-vapor con @ < (V/F) <1
Fe=- Bstimacién inicial de las incégnitzs.
4,- Calcular les relaciones d2 equilibric y las proviedades terzodindmi-
Cas.
5.- Caleular SX, SY, £ y g. ecuaciones (3-31), (3-32), (3-36a) y (3-35b)
respectivamente.
= Comprobar gue se ha =lcanzado la convergenciz,
¢i la cantidad [ ( 2 4 gQ Yy /2 ] tes m=nor que unt holarancia
preestablecida e;tonces los voiores 4e (V/FP), T o © y comproziciones

zon corractas y el proceso terain

o

.
7.- Zn caso de no cumplirse el pnso i3) se esiculan las nuevas (V/F) 7

T o P con 2l ré%odo de liewton-CEapison :

w

7.1.- Caleular les derivodag de las funciones £ ¥ o con razstecto a

(V/®) : -
—_— con 1z gc. (3~35a)
a(v/®)
dg it Iy Ty {2V - 3L)
= (3-37)

a(i/F)  TEL (1 o+ (% - 1) V/P )eEF

7.2.- Calcoular Zas r:leocionexn de enuilibrio y las propied=des termo-
dindmicas 2 T +@.2 °X ( P.1.91 2tmn ) manseniende los coum-

posiciones del 1lfguido 7 vazrpor corsiznies, na

t
5
o
)
Het
o
[t
§-d
[B)
L
©
)

derivadas de las funcionss £ y 5 con resrecto a T o P. Los va-
lores de las diferentes funciones se denctardn con una arice.
Te2.le- Calcular :
fr = sY* - 3% (3-38)

: EV'-ST'-(V/F) + AL'-SE'- (L - V/%)
g' = - 1 (3-39)

Y
131

35



36
icnae 3X' y ST son calculadas con las ec. (3-31) y (3-32) respectiva-

mente, utilizando las X;'s obtenidas con la nueva temperatura o presidn.

Z.2.1.8. Cuando la semperatura es incégnita :

4 7
— = (' - £) /8.2 (3-4)
d T ‘
ig
= (g' ~ g) /482 (3-41)
anT
Sea
it d gz az ig
JED = e——— s ——— - — i —— (3-42)
(/) ar?t a7 a(v/F)
anTonces dg af
fom— - gr—
-, ] ar ar
77) aweva = /Mlanterior = (3-43)
DET
d f d 3z
gv - -
a(v/F) a(v/F)
(7)) meva = (7 lapterior - (3-~44)
DET

3.2.1.b. Cuando la presidn es incégnita :

irs fr - ¢
T T T (3-45)
a P g.p1- P
dg g' -8
= T (3-46)
ar g.01-p
4z dg df dg
BT 2 s e - T (3-47)
d(V/7) ap AP a/m
dg df
£ e ge——
4P &1
(/) pueva = (V/Panterior - (348

DET
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LA LEZCIA PE ALINENTACICH

IS VAPOR

LA LEZCIA Di ALILZNTACICH

28 LICUIDO

R o
o EF > 7
50 “roclo s1
o
6 SFY Speeto? (V/F) =
‘lr CALCULL DIL PULTO DE BUT.BUJA
3
¢ B & Hygrouge?
50 / s1
o]
$ ST < Sburbuja? V/7) =
SETIVACICH ILICIAL Do LAS INCGGIITAS

L

‘sy I4's,

V/® 3y ToP

!

CALCULC

b
s

J2 LAS RILACI

D5 BQUILIBRIC

P

CALCVLO

L5 LAS PRGPIZDADES

TERLCDINALICAS
GOTALFIAS (AL y 3V) o INTRCFIAS (SL y SV)

!

CLICULAR 8X, ST, £ y &
(3-31), (3-32), (3-36a)
¥ (3-36b) RESZECTIVAIZLTE

Beo,

g, (3-4).- CALCULC DE UL FLASH ADIABATICO © ISC:

s m
TN

ROFICO.




®
W ?~—SL—-( FIN DEL FRCCISO )

CALCULAR ¢ d£/aV/F y dg/dv/F , Zes.

\
P

EESFECTIVALZENTE

(P 3% INCCGHITA)

T=1T7 +4T7 (Al =¢g.2°) P=>2+aP (4&r=¢.91-?atm)

CALOULO DE LAS RELACIQUTS CALCULC 33 LAS 2TLACIONES

DL ZIQUILISRIOC 7 D3 IA3 33 BTQUILIERIC 7 I& LAS
FROFIZDASIS TIRNODITNAEVICAT FRCPISIASIES TIRLCIDINANICAS
L' Y BT o 8Lt T SV ELY Y RV o ZL 7 SV
I 1

]

A &
ChL0ULAR ¢ £, ', dL/2%, CLICULAT ¢ ', 3, dI/4r,
dg/dT 1 JOZT , ZCUACIGLES dg/d? T 32T , ZCUACICIES
(3-32), (3-39), (3-20), (3=38)y (3-39), (3-43),
(3~41) 7 (3-42) RI5PIC- (7-46) T (7~47) RESPEC-

LS LUTVES VALORES D8 V/F 08 NUZVCS VALLEIS BE V/F
7T S5 CEYISNEN DB OLAS 3es. 7 F 33 (QITITHZIN TH IAS Zes.
(3-4%) 7 (3-£4) RES2ECTITA~ 3-13) T (3-47) RISFICTIVA-
LERTE SET3
IAS CONPCBICICHE3 ZAXA TL LISUIDC
» 7 ThoCE S GDTINNIL CON IAS ZCUATIONZR

(3~5%) T (3-51) BISPECTIVAIZNILZ
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21 algoritao de cdlculo es el sigulente :

Céleulo is los jpuntos i@ surdujo 7 rocfo 2 lag condicionas aspeci-

e~ Comproder 23X se :zstf 21 lz sonc de dos Zases o une zolz,

Si (V/?) € 3 la zezela de 2limen-nridn er Lizuidn

Te= &n caso 12 no cumplirse el

7 =1 procsgc sarmina.

2l zd%edo e

i
o
=
[¢]
(o]
3

D z=res

Tely= Cuzndo la texrerature

cusar i deriveds de Lz funcidn I ocon restecto 2 2, Insorces

o
-~

(T ) mgeva = (T ) aprerior - P (3-323
in

donde se caleule con la ec. (3-if;.

Ts+Z2e~ Cuando 1z presidn es incéznita

>

Caleular las relacicnes de eguilibrio 2 P+1,@1 atnm —antenien-

do las composiciones del lfquido y vapor constanites, parz col-



cular ja derivada ie I Zuncidn £ zon restacic 2 P, Datonces
by
P = o - B
(2 nueva (2 anterior (3-33)

41
ionde se saleula con Io 2ac. (3-45).
da?

£

8.~ Los nuevos valores jarz 1z conpesicién ce
acunciones (3-5¢) r (3-51).

Q,- Regresar al punto ().

tivo de flash 3¢ muestira en la

[
s
&q

JE LLAS INCCGIUITAS

Zn los a2igoritros de cdlculo sropusstos anTeriorments para
blemas de EZLV considerados, 32 nzece 3Zeneidn :n nno 42 1oz puntos 2 la

estimacién iniciel

2 indicarf como

se llzvaron a cabe dichas a2zl

- Tenmperatura y composicidn.
Cuzndo le

incézniias se

ideales cue se delinexn como

donde 2VAR; = del comporente iy P 2s la presidn total

del sisteza.
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21 cfliculc de ZVAD
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donde a y b son constantas. La curva de presidn o

W
<
o3
<}
o
=
ct
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¢
1
1
ol
]
(4]
e
(¢
)

junto critice donde PVAP/Pc =1 (%, = 1); por tonto, en el

tico, la scuccidén de presidn de vapor reducide [ 2c, (5-55)J se convier-
[

e en

VAP 1
lozyg - y =2 (1 - T) (3-57)

T o= - logpg (-?——) e g - 1.080 (3-58)
r=¢.

3i Zscpejenos & de is ee. (3-37), sustiturendo el término logariiTico

sor el de l2 ec. (3-53) y teniendo 2n cuentez que T, debe ser is a2l 2 €.7

7
2 — {(1+m) (3-59
3

=3¢ resuliado en lz ec. (3=57) se tiene :

Sustituyendo

PYAD

7 1
logyg ¢ )=?~(1+m)-(l - =) (3-62)

Pe
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y en logeritmos base e :

PVAP 1
In (—) = 53727-(1l +mw)-(1 - —) (3-61)
P Tp
que es la expresién utilizada en los programas de cémpute. Entonces las
Kj idenles de la ec. (3-54) estédn dadas por :
Pci-[exp( 5.3727-(1 + w3 M1 - l/Tri))]

Ky = (3-62)
P

Dado que las X; son funcién de 1= temperestura y la temperatura es incégni-
ta, se tiene oque recurrir s un método numérico para enconirar la tempera--
turs tal que hage que lz suma de las fracciones mol desconocidas sumen la
unidad, 81 algoritmc es el siguiente :
1.- Suponer T = 4¢¢ °K
2.~ Caleuler las ¥; con la ec. (3~62) para 1 £ i &N
3.~ Calculor las fracciones mol desconocidas,.
3.i.- Para el cédlculo de la temperatura de burbuja : ¥y = KXy
3.2,- Para el cileulo de la temperatuta de roefo : Xj = Yi/K;

4.= Calcular iz suma de las fracciones mel obtenidas.

8Y = i Yi = z K; X
¢ Wt M
=1 =1

5.~ Comprobar si se ha alcanzado la convergencia.
Si el velor de SX o SY estén lo suficientemente cerca de la unidad
el proceso termina. La temperaturz es corrects y se norralizan las
composiciones obtenides ( Xj = X3/SX o ¥; = Y3/5¥, 1&igNK)
6.~ En caso de no cumplirse el paso (5) se calcula por medio del método
de Hewton-Raphson un nuevo valor de T tal ocue SX o SY se acerouen
e la unidad.

7.~ Regresar al punto (2).



& gubrutine denotada por la 1line: ACYH del programa y lleorade

< Subrutina oue estima temperatura cenrosicién inicial »>> se encuen-

g

trz2 lee sentencias corres-ondientes 2l zlgoritro de cZlculo anterior.
Zara cenprender mejor dichas contexuciss hey cue terer en cuenta gue si
1a variable BR = 3 se trata del cédlculo de 1z temperatura de burbuja; si

3R = 4 corresvondz al cfleulo de 1: temrerstura de roefo.

-~ Presién y conposicidn.

zién y ia comporicién son ine6-nitas se trata de los

orobreamss relacionados con el cficulo de la prezidr

inicirl de izs incdimites gse nace de la si

Tszniendo en cuents

relacién (vZlide pera soluciones ideales

en 2guilidoric con o

"Xy o= PTs 1<€1gH (3-63)

i ce wrzte el cdlculo de la presidén de burbuje el procediniento

X3 PVAF4

I

. Xy PVAR;

i=] P

3.~ Caleular la pregidn inicicnl de burbuja.

3 b
T’L PVAP{ %3 = P-ZI_" ey
=1 1

lo curl enuivale a 7y=—————— ( P se cancela’
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i
J cozo 3ULE = 2 PTAF. X5 ¥ E ¥: = 1 entonces :

rare el cfleulc de le presién inieiel de rocio el procediriento
l.- Caleular I; = T45/TVAZ:
3UNE = i 1431 4%

1ez e

Je iz 2c. (3-23) se juede obiemer iz siruiente relecidnm

v dedo sue
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{ Subruting que sstime Treozidn vy comrosicidn iniciciYP se engucnTrin lee

gsenténcizs corresrondientes 2 los el

2gtz serie del progrome sl le vorinble BE = 1 el rroblenma concisze

¢dliculo de 12 precidn de burbujs. rere 2@ cdlevic Ze le presiin

ers nacer lgs s=stizmacicnes indieisler de lzs incérnites de



burbuja y rocZo caleulades con anterioridad. A

como cawcwilar

ada una

de

- Zelacién de vapcrizacidn (V/F)

rara el flasa

surbuia
(V/F) = - T as la fenneratura
m - . PR
“roefo T “*hurdbujs 2gpaciiiezda,
c4isddtico (V/?) 32 obtizne d2 :
bigml - 2. . o - <
/7 = 8 Foursuga P 25 la anzalpfa de
¢ - - climentacién aspe-
drocfo = shurbdbujs

37 3
N - burbujz
(V/7) = el
= =
Sroclo ~  Phuriuja

)

Zara el

flagh igoznirénico

flasn

cilicada.

isotdrico (V/?) 32 caleula con

(1/7) = B - Pburbuja 2 28 la presién
N Pburhuja 2specilicada

- Temperatura
La temperatura
v (V/7) constante.

cial con :

@3 incéecnite en los flashes 2dizbdtico, isoentrdspico

faras %todos e5tcs cases

T = Tygpyuga * WON(Togeeg - ‘burbuja)J
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nara el miszo sisteme y(zismos componentes).

21 lis+ado de

.- A
C. 27

{7 ZLRAITTITCS O

idéntico 21 desgrito an D.l.l.

TADMT . T

RCERATL LD CALCUZ: U TUNTL 22

informacidén mds relevente de 2sta sesundz parve se aande & disco y ce

21 listado de eoste »rograma 32 2ncuentre en £l avéndice B-1.

D.2.5. TERCEBA TARTE : DRCGTALA CUD RISUILVI ZL PLASH (ver apéndice 3-0)

Iste srograna lee las informacicnes enviadas @ disco por l=s dos
partes anteriores y en sesuida comienza el procesc iterativo. Unz vers
resuelso el problena se da la opeidn para realizar otro cZleuic pare el
misno sizters (zdsmos componentes e iguel composicidén’ de la corriente
alimentads proporcionads en lz segunda parte)d.

31 listado se muecira em el zpéndice 3-2.
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. CAICULO DT PRCRPIZDADIC

Zn el capfinlo =nterior se oresentaron las expresiones obienidas
pera el cdlculo de las nropiaedadss szrzodindzicas utilizadas 2n 3stz
tegis. Tn esta seccidén se exvlica como 3e llavan a c2b
los, que son corunes a Tol0s 1o0s proplexmes de 3LV considerados.

..... del rrorrams 121 apén-

ice A-2 y llarmada {(Subruiina de las groviszdades termodindzmicas »> esm
tdn codificadas lasz axpresiones parz el ¢dlenlo de provizdzdes. 2n es-
ta subruzina si la variable LV tiene el vzlicr de 1 anionces 1o sue
23t£ calculando son las provisdades del lfcuido (LV = 2 para 21 vapor)

La variable Il indica el +ipo 2

o
2
[
L
o
fr
e
0
s
O
2]
W
=
Q
2
[l
j="
[e]
ey
@
I
§
Ls]
[0
(7]
o]
it
<
4]
[}
e
)

ecuacidn ribica (2-13) para ei factor de compresibilidad, 31=1 signi=-
Tica resolucidn anallftica y 1= 2 regolucidn nundrica, o
e las subrutinas 82€¢ y 35¢d resvectivamenze. Aguf se aace uso %ambidn
de la subrutine 1PZF eue ec donde tienen lu-ar lcs odleuloz 42 los a2
rdneiros de mezcla parz la =cuacidn ie 2m3nis

ridad, I@ denote 2

I

2 ecuteifn L. 25ttdn y tisne valorez dszde L nzswa
intonces en formn de algoritmo ¢l <fleulio de propiededes ternodind-
micas se lleva 2 cato de 1la giguiente za2ner: ¢
l.~ Indicar el estade fisico d= la nmezcla.
2,- Tragladarse & la subrutina 70¢¢.
2.1,- Cdlcular pardzeiros de la mezela,

2,2.- Resolver la scuacidn cubica (2-13) vara Z.

n

.2.1,- Zegsolucidn analftica ( punto Z.1 )

2.2.2.~ Zesolucidn nunérica ( punto 2.2 )

2,3.~ Zacer uso de ins sentercias correspondientes a las expreciones
ootenidas vara las propiedades indicadas antericrmante.

3.~ Alzacenar la inforracidn obtonida.



Lz subrutina 6@UF dc ecte nismo apdndice contiens ins ssnisncias
para el cdlculo de l=2s propiadades té€rmolinfniecas <rnzo pora 22 ligui-

do como para el vapor. In lz tadla

correspondientes & ilag oropisdades cazleu

esta subrutine

PRCFIZIAD

Zntalnis 2L qv
Entrozie ST SV
Coeficiente

de fugacidad de i

propiedades de unc foge medion®e ls osubruiing TZC (previanente indicar

1z fzse congiderade corn l& variabtls LV).

E.1l. RESOLUCIGH AVALITICA DS UYA SCUACICIH CU3ICA

La forma ceneral de unz acuacidn cdbica =3
3+ 922 4+ qi + 2 = ¢

sustituyende 2 = X - p/3 estz 2cuacién ze reduce a 12 forza nds simple

donde

e = (3a-°)/5 7 b=(2p7 - 9pq »27r)/27
sea ; X=u+ vV ; =entonces
m+v)? + a(+v) + 0o = ¢

y desarroilando términcs la ec. se convierts sn



W s w o+ (Guvra)utv) t b= ¢

la a2¢, 2azerior oueda satislecha parz los valores gue cumplen los condi-

[
N

4

<
AW )
"

L]

o

lueso u v’ son lag reices de la ec. cuadrddice
) . 3
b - bt - aj / 27 = G
"

ahors uw’ = A gy v = B

Cozo uv = - a/3 , lzg radcses cdbicag deben ser tomada: sz nares de
maners U2 3L producte de cada par ces racierel. For tanto, zi ou oy v

.

gue saticlzcen astz

sgrn g3 valoves de o

. s ) )
11205 pares admicibles serdn wu, W v o7 wou, WV,

-
an donde, w 7 w- son las rafcas izaginarias de 1z unidad. In resunmen

o= (-l + 1/3) 72
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cr conocides ceme lag férmules de Cerdano.

w

las ecuscicnes anteriores

Cuenio 4a° = o7 > ¢ existe une rafz reel y dos raicer imecineries

conjugnaes.
uendo 42° + 278 = g ney tres reices reeles, dos de ellar ipurles

{izc de mencr Velior).

Cuerio 4a’ = 27b2 < f existen tres redec reales diferenies. Este es
el ceso llzmedo irreducible de lze féruvlas

de Cardeno, norque el cdlculo de lzeg trec ralces rezlec & Qre ce reduce

la expresién ccmplejs ec preciso hacerlo trigonométricemente. las rafces

estén dzdas por

— e 2Tk
Xk=:2\f-?-/5 Cog ¢ — «+ v k=g, 1, 2.
3 3

donde €=Cos™! ((-2%2/@3)]’

el signe superior (+) se aplice si b ¢ @ , el inferior (-) si

tor ditimec 7 se obtiene de 2 =X - p/3 .

1

‘ere el cdlculo del Zfactor de compresibilided la rafiz de meyor

o

velor se le asigmne ¢ le fase VeEpor y le nds pequefie el liguido, mien~

tres que le rolz intermedie cerece de significado filsico.
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P.1. PULTCS DE 3U2BUJA 7 2CCI0

Se desea caleular lz vresidn de burbuia 2 9F °C 7y la oresidn de
rocfo a 144 °C utilizando la scuacidn de estado de ratel-Teja pare
una mezela ague contiene 2¢% de wersano, 3¢ ds ciecloherxazno, 2¢5% de
netilciclohexano y 3@ de n-nsxano.

Las unidades aeleccionadas pars lz presién y entelnifa son on ¥
v Joules/gmol raspectivamente.

Para le zezela no se <isponen de pardmesres de inverzccidn binarios.

Aleulc dz entz

[e]

=1 estado de rerferancic para ol
se £i36 en 2 ata 7 3¢F °X parz ia presidn 7 semperatura restecTivoe-
nente.

A continuacidn se przsenta el ligted

o
I
(v ]
K
i3
i
o
w
<3
L3
B
©
L]
o]
¥
I8
[4%
O
w
Q
[=1
(1]

se obtienen a2l usar el jrosrexe desarroilsdo taryz resolver sste sige

de problepas.

JOTA : Cada vez aue se reguiera de un 4edo o ragpulsgta DOT DAT-

el usuerio, ararece en la pentalliz de video un sisno

(2

te

de infarrozacidén (?) .
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ELIICICN DE UNIDADES
VARIAZLE : ENTALRIA

UNIDADES
P DISPONIELE. AFREVIATLRA

chemeaaaa LALDR RS/ (MOL
Bt JOULES G,

TECLEE LETRA 0 ¢

CALIMITL

MY

SISTEMA DE LNICATES SELECICNADD PARA LA ENTRADA/SALIDA DE DATOS/ RESLTADCS
PRESICN EN ¢ MM H

TEMFERATURS EN ¢ “C

ENTHPIA EN ¢ S/OMIL

ENTEARIA EN ¢ JAGLT

FLUO EN & ke

TARGA TERMICA EN ¢ JvHR
£STA D8 ACUERIO T

L8

PROCEZANDG INFOEYATIL

WE ES LD QR DESEA LALTULAS 7

~

« FRESIN T2 2UREUSe
wie SRESICN DE RUCID

w3 TEMPERATURA OB ZUREULA
e TEMPERATIRA O ROCID

ELECTIIN =2
WE TIFD GE STLUCION QUISRE PaRd EL SALUVLO BEL FACTOR DE COMFRZSIZILIDAy

1o AkALITIC o2 NURERICA

ELELCION =2
A QUE TENPERATA 70 QUIERE LA FRESION DE EVREUJA

T =%
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Se desez calculer dos {lashes para una zmezcla A contituide por 18
cozponenies. Uno de ellos 25 del tipo V/F coastante cuyas esvecificacio-
nes son V/® = 4.3 ¥y T = 2459, 31 otro es isobdrico a le nisme temrera-

@

[ie]

iura y presidn ijual a 3@ bar. Ia composicidn de ls mezela A es i 2.0
de Zeido sulfifdrico, 2.8 % de didxido de carboneo, 59.68 < de metano,
18.33% 5 de etano, 1¢.25 ¢ de propano, l.14 % de isobutano, 2.96 % de n~-
butano, ¥.61  de Z~metil busano, ¢.79 % de n-pentano y 1.2G¢ % de n-hexs-

no. Se dispone de la sizuiesnte metriz de tardmetroc de interaccién bina-

1 g.2¢0 2.185 2.0%6 ¢g.¢°3 g.¢09¢ d.964 £.906¢ ©.073 2.96% £.¢75
2.185 P.0¢¢ ¢.083 £.12¢ Z.145 ¢.140 @.144 2,149 ¢.141 ¢.116
Z.g96 ¢.7e3 g.7e¢ -Z.9¢7 Z.0¢8 Z.e27 Z.@27 Z.01% <.917 ¢.e35
2.993 Z.12¢ -2.¢07 2.3¢¢ 2.801 g.008 @.905 €.005 Z.9C3 -g.gi5
2.09¢ @.145 g.003 ¥.001 2.097 -2.005 gZ.215 £.00%6 Z.g°1 Z.9¢5
g.764 2,149 Z.027 2.€08 -2.987 @.09¢ g.0¢° £.01¢ Z.900 £.210
Z.96¢ 2,145 g2.027 Z.£05 ¢.013 E2.09% 2.70¢ C.048 7.857 2.9
g.975 £.14S @.815 €.2¢5 ¢.0¢e .00 g.¢AP B.002 7.gfc ¢.¢
F.969 @.141 Z.¢12 £.2¢3 2.221 .99 €.037 €.80° 7.0e0 g.704
18 @.¢7> 0.116 @.035 -£.845 ¢.0¢5 E£.00¢0 -£.2¢3 ¢€.91¢ v.0e4 ¢.900
1 2 3 4 3 6 7 8 9 12

n>

O W 9 o

A continuacién se presenta el listado de datos y resulizdos para
estos problemas cuando es utilizade la ecuacidén de estade de Soave ori-
ginal (se suprimié la primera parte correstondiente a la eleccién de la

ecuacién de estado y 2l empleo del banco de datos)
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CRESLLTAEZIE M

TSR ERATLRA=235 X

F=3 N ii=6

T T,

el

30 TIETE0 -

IRV S

s R

R L CelUULDY DE Lad FRIFIZOALES TEANDOINAMILAS S8 UTILIZE LA ECURSION DE ESTADY DE & AVE ORIGINAL

—



75
CLPITULO IV

CONSTRUCCION DS LA CAMPANA DE LA ZOFA DE DOS PASES

Lz reprezentacidén del comportaciento de mezclas multicomponerntes
de commosicibn fija por medie de disgranas termodindmicos son indispen~

sables en 21 andlisis 7 disefo de procesos de separacién y purificacién.

o
ot
v
13

Bs)
@
4}
2]
o+
£
H
o

v
=]
W

]

in diegraos terzodinérico es acusl en el que daztos d
5iér, volunen, entulple ; zntrouia se muestran en uns sola zréficas (en

ocasionzs, n0 se incluyern i2%os 4= todac estas variagles), Log discremes

? en funcién de ¥ (cominmente 1ln 7 ve. )

™ an Iunciébn de §
- Daa 4 3 - T
7 en funcidn ds T

Z 2n funcidn de S (Eizcranme de Nollier)

Zs pocitlie consiruir otiras rificas, pero son <e usc menc: frecuen-

=2}, (<=0} 7 (a=¢)

o
hil
-
()
W
tey
jar
5
o
«©
—~

burtujz 7 rocfo que exkidbs 12 mezclea
srama en ires regiones, la pri-

ade Ifuera de la envolvente de

sunéz, llamede regidn de ga-
o enveivente de fases en la parte Iaferior

rrzd4:z por i& envolvente de fases, se conoce como

zone ze encientran todas las combinzciones de
tenperzrure ¥y precidn en que la mezcle puede permanecer en dos fases an

equiiibrio, existiendo deniro de elle las llerades curvas de czlidad o
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Punto critico
'

tn?
Lincas de

_~ Temperatura
57 constante

s

fig. (4=-c).= DJiagramas Tamperaiura~-iInirozia.
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de vaporizzcién constante, indican el porcentaje total de mezela que se

encuentira 21 estado liquido., Todas estas curvas inciden er el punto eri-~

tico. Se distinsuen, 2

45, en el mismo diagrama, la cricondentérra y
- . - ‘ - . . s
a lz criccndenbara, gue son le temperatura y presién mdzimas, resrecti-

ramentes, 2 14z cuales lz zezela tuede pevnanecer en dos foses en equili-

21 cdlculo de los puntos necesarios rare construir este tino de die-
sranes es 21 objetivo de seste caplitulo; e rartir de los rzgulizdos obte-
nidos es posidle consiruir otros tipes de diagrapas cono se dijo con en-
Tariorided, Za realidad el rrograne desarrollado para tol Jin es un uso

los problemaz de ILV resueltos en el cacitulo anterior.

congirure en primer lusar la curve de rocZo, luego la
de burduje y e contiruacidén las de vaporizacién consinnte. Fara la coas-
truccidn de cede unz de l2g curvas se cozienza con un valor inicizal de
aresidn, previamente asirmade, 7 se caleula l: temperstura correspondiep
te « DJespudzs e incremenia la vresidn y se celeula nuevatiente lz temn-
meratura correstondisnte. In esie nonento se dizpone de doz nuntos en la
curva nnue se <ec2a irzcar, 1 programa debe decidir que calculo conviene
haecer 2 continuacidbn, ganerando un punto 2#diciona: en el dizgrama PT,
Todos 1035 puntos situientec se generan de igual forma, basdndoce en la
inforzacién ie los dcg “liizos puntos generados.

Il Jundamento jare la coansiruceidn del diagrame PT se rsfiere & lo

gte 25 2%t conveniente calcular, es decir, el prograza decif: cuando es

B
o
7
S
)
a
ot
[y
o
v}
[
Q
[®]
—

cular lz presién o la temperatura perz las curvas de ro-
cfo, burbuje o vaporizocidn constznte. La conveniencia de guz cdlculo se
debe efe2ctuar se detormina por el grado de inclinacidén que presentan les
curvas. Por zedio de pendientes se establece el zrado de inclinecidn de

las curves. 3i la pendiente de la curva en el diagrama PT es grande con-

=]

viene calcular la tegperatura parz un valor especificado de 1z presién.

En ceso de que la rendiente see pequefie se invierte el cdlculo, siendo



la »r

esidn la incégnita

3, ALCCRITIG

roclo

“ntonces la secusncia de cfleulo {(ejemplilicade para lz curva de

) es
Zsveci{iicar los incrermenteosg de precidn 7 fzmperadura, y Dot

Zsyeciiicar le nrezidn inicial, PA.

Calcular la temperatura de roclo 2 1z presién inicizl PA, se ob-

tlenen TA y lac Thy's,

Incrementer le presidn, P = PA + DP

Calcular la temperztura de rocfo =z 1z preszién P, obteniendose T

7 las Xy's.

Celcular D27 = -32L) /(T - TA)

6.1.- 81 !DPTI > DP / DT se cambia Py la temperztura serd la
incégnita,

6420~ Si | DFT| & DP / DT se comdim T y la precién sevd la in-

cégnita.

Jupongase que se cunple 21 punto (5.1), entonces el nuavo valor

de la preaién se obtiens adicionazndo DIL? a2l 4l4imo walor e P,
2ste incremento en 12 presidn se czleunla zediznt2

3L 2»PA ; ITELZ = DP

31 P <CPA ¢ DELP = DF

La estimncidn inicial de las imeérmitdns ( en 2g42 coso Ty I; )
se obiienen por 2mirapolacidén linesl de loz vzlorss obienidos en

los dos dliimos puntos. 5S¢ conserva Lz inforzacién del ¥ltizo nun-
%o y se orocede & calcular 2l nueve junto ie roclo, o see

DSLTA = DBLP / ( P - BA ) siemvre (+)

X = (X - XAg ) e DESLTA



3.« Zr el caso de gue ienga cue ccmbiarse T, su nuevc valor se obtien

n
o
[=
Y
2
-
)
]
=
Va3
"
3

33 T<TA ;  DELT = DT

estizoeidn inieinl de las inedsnites ( en este crec 2y Xy )

[l
]

se obiienen por sxirapolacién lineal de los valores ct<enidos en
los dos €ltimps puntos. Se conserve le informecién del “14iio pune~
t¢ J se rrocede z czleuler el nuevo puntoe de rocfc, o se:

DELTA = DELT / (T - TL ) sienmpre (+)

DX = (X3 - Z4; )« DELTA

DILE

L2
[
U
i
]
o
+

(P-DA)DSLZA ; PA =P ; P

m

T = T + DELT

-

C#lculo de lz precién de roefo a2 la temperzture T, se chbrienern ?

7 mevas I;'s
Regresar a2l sunto (6).
0.~ 21 proceso ternina cuande la difevereia de ios Tfaetores de com-

resibilidad de las fases 1{quide y vapor, 2V y ZL respectivamen-

'a

te, s zenor gue g.1, es decir
(ZV -~ 2L) < g.1 (4«1}

Cuando se cumple con la relacién (4-1) empiezen los cdleulos pars
ia curva de burbuje y posteriormente les de verorizacidrn congtanie 7 pa-

ra V/F = @.2, 6.4, 0.6 y #£.8).

EX diagrema de blogues del algoritme propuesto se mvestrz en le

fimure (4-d).
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CALCULAR TILFPLRATUZA 0D “CCIC A 2Ag

OETENIDNDOST TA 7 LAl HAs

r TNCRIITITAR 1A FoTool J=1 + 07 J

. CAICULAL TSMPLRATLTA 00 T03IC A &g
GRTZINISHDGCES T Y LAE

b Aedui

31 f/)\\A
(Fmi cuave 53 20010 Yo Z(ET-21) <€ 10 @

T_(>=FA)
G

JZLZA = DILE/(P-2h) Dz = DILT/(I-74)

DELT = (T-TA)-D3LT4 2ZLP = (F-7A)-3SLTA

Th =T =3
T=T + JILT =T + DLt

: ;

AAy = X4 $h: = %y
T 0= :{i + DX Ki

. A= P TA = 1T
P = P + DELP T =7 +« DELT
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PIGURA (4-4).- CALCULC D3 IA CURVA DZ PCCIC




prograze aue calcule loc purtos pars 18

n2 dc cdos faces estd contenido en el disco No. 3.
in dos paries se desarrolls esie programa; ia prizers,
2 la parte 1 de log puntoz de burbuja y rocilo

una coabinacidn
7 rocio y de lz
informacién reguerida 2s : (pavte lo. 2 )

~ Condposicidn d: iz

- Ineremento de sresidn

sarte > de los cdlculos de un {lech,

consiruceidn de ls zo-

(var azpéniice C-1)

del capitulo anterior, la

ountos

heui la

anterior. I1 progrina
creasnsando la precidn o e *emperaturz segdn convenrs (y por lc tanto
aleulanio la jresién o *enneratura d2 rocfo}. Se considera gue iz cure
cuzndio la diferenecia sntre los Zectores de
s vegor y que un’ iclerancie
preestablecida, ec. (4-1). De igual moners se proccde con le curva de
burbuja y las de (V/F) consizntes. Dado que la estructurz de zste pro-
greza conviene lac -artes correcsyondientes a ios cdlculos Ce _os puntos

c
de burbuja y rocio y

conveniente zuprimir le visualizacidn de los

los del flash del cepitulo anterior se considerd

procesos iterativos que

{ienen lugar en e2stos cfleulos, es decir, en este programea sdlo se im-
prizen resultados.
31 programe caleuls las curvas (V/F) = €.2, B4, £.6 v @.¢ .

21 listado de este prosraze se encuentra en el apéndice C-1,

81



3e desea construir el diasrama Fresidén-Teaveratura (Z-T) para una
nezcla que tiene el siguiente conposicién porcentual : &3 de CH,, 2¢
de CoHg, 1¢ de Csig, 1 de Cyilhg v 1 de Coiiyne

La ecuacibn de estado a2 emplear o5 la iz Pen

21 sisteza de unidades sgseleccionado 25 : Presién 2n 2tundsierag,
Terperatura en °X y entalnfa en cal/rmol,

Yo se alizentaron parémetros de inmtsrnceién binerios parz la mez-
cla.

Los incrementos de tempersiura 7 preszifa rasusriios se han fijad
en 2.5 °% y 5 atm respectivanente. la presidn inicial a la en2l ze 2o-
pezard z congtruir el dizgrams es de § a‘m.

A continuccidn se mueswra la forma :n que 3e obiienen los rssulta-

dos y vosteriorrmente el disgrane otteanido.

HOTA : Por limi4cciones de eospocio no se incluyen los intos obie-

nidos pare la nezcla considerada ( ya gue se utilizé un for-

Q
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CNAEE FARA LA ENTRADA SaLIDA 0E DATOS: RESLLTaliS
SREIIN N 1 ATH

TEMPERATLRA 28 1 7K

BNTMP EN 3 CaL AL

ENTRIRIA BN ¢ AL GMILK

LML EN § GMELHR

CARGA TERMICA 2N ¢ CAL/HR
ESTA OE R20 2 «S1/N0Y 7S]

PROCESA

o

FUR TR D WRALEM SRR PaRA EL DAUMLY DEL FACTOR ZE COMPRESIEILIDAD fET-

Y AHRLETINA (D2 IMERTS

LD SIWIENTE

CHGN DS La MELIGA 8

£ PRESION (ATHa:

INCREMENT) 0T TEMPERATIRA K. ¢
07=72.%
TUAL ES LA PRESION INILIAL 2
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SILULACION DE Uus CCLUMZA D2 PELATCS PARA LA DESTIIACICH

v m Arm e vrnem
.(ﬂ)l.u.* lJ L \Ja A.IAJ

ma y osu

Trami3as 7 condicicnes

nortazniento del siszers, 7 ~ieczds g2 cuntlan: licho 42 onra forma agy

a) las iz=mama nta D TraTa,
5) del 21 gua 22 juiaw~ llanar,

s

len amgmendziccs, pusden =adop-

- Grélicas
- Zadlas

- Zeuaciones almebroicsas
- Zeunciones diferanciclas

- ccuzcionas 2n 21 dominio 4= Lo

in oceciones jor recesidad y en oTras sor comoiidsd 2l zodelo
piede astar forzsdo poY 2onitnIos L2 acukocisiig fznelconadag anTariormens
te.

3g frecuense clasificnr @ los aodeloz 2670 2cidiicos o como dind-

nicos, Ieperndiende si ce

v z3todo estacionario o nermanente del sim<ens o se Trate de descridir
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cambios que se pueden efsctuar durante la operacidn.

La reproduccidn de un fenémeno fisico y/o quimico mediante un mo-
delo ficgico o matenéitico se le da el nombre de SINULACICH.
A los inzenieros gquizicos cor frecuenciaz ge les encomiendz el ec-

ue sg ougiere, 0 el

tudio inicial de las posibilidzces de un droceso

andlicis de un procesc yez exziztente, con ol fin de sneconircr lar mejoras
que se puedan introducir. In cuclaquieres de sco:z cesos, resulth convenien-
te simuler le operucién en estedo 2ctzcionnrio del proccno rerl mzedinnmte

‘un rmodeslo zutendtico, de formt cue se puedan evpleorar distintac coniicio-

gaun, princizliente, soore 1o

zetendticns prre 1rc unidodes individuales del proceso. Unisnde

las unidades con procaesos y corrientes e informecidn, se pucie

2] procecyu reel en une conputadora sin necesidsd de constiruir o menitu-

lar 1z planze.
4.3. CASCADA

Inz atepe ideal se define como un equipo o seccifn de ecuipo cuyas

2

corrientes de szlida estdn en equilibrio fisico. Los sistemas Zormados
por verizs etapac reciben el nombre de CAUCADA.

Con 21 fin de ilustrar el comporfnmientc de una casceada ¢e etapacs
idezles, se describe & continuascidén un tipo de cascade en contracorrien-

te pars une columpa de destilacién de mezclas muliicomponentes.



B, DESCRIPCICHN 23L 3I3TIMA

]

POTIMT

- Jad

La figura (5-a) es la representacidn escuemética del sistexa con-
siderado para lz simulacién. Z1 sistems 2534 constituido por (UE + 2)
etapas (platos) en =squilibrio, donde 1D 2s 21 adzaero d4e platos =2ntre
el condensadcr (plato ¢) y 21 rerervidor (plato N2 + 1)
gistemz no ocurren reacciones

nateria, es deeir,

etapas (excepio pars =1 condensnder 7 rehervidor) s supone nue exis-

£luio va-

r i@ crlor ;. 31 subindice j dencta =1 admero de

bles antes mencionadas

j=ésime etana en ecuilibrie

T T
ALl

JIACICH DL UICDRLC VARDUATICC. SCUACIC

lag relaciones da

L]
[=]
o]
£
6]
i3
O
:3
o
o
pon
©
O
j81

- Balance de meteriz pava cads components (N ecuacioneg para czda

etapa, ¥ es =l mizerc de componentes )

Lj-1 %4,3-1 % Vjel Ti,5e1 # Pj 24,5 = (by + Ug) By,5 = (V3 +G3) T3,5=0

pera 1< 1 ¢ (5-1)
1

< .
g J g
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Ly REHIRVIDOR

fiz. (5-a).~ REPREZENTACION DEL SISTEZMA HIPOTETICO C¥E+l




~ Relaciones de equilidbrio fisico pvra 22d2 cooponente ¢ N acuacionas

nor cada ezepa )

Y. - = 7 g.n
<4 (5-2)
nare L 41 4%

J$iimrl
- Juma de las fracciones mol { dos por cadc =2tapa )

- Balances de nateria 7y zner

* Jalaace de materia sor =wepz (NI scuaciones )

- (Vs + :-) - Uj (5«6)

Salance de materia 2n &l condensador 7 rahzrvider

condensador : Vi = Vg + Jg + L¢g {

(81}
]
-
-

rehervidor : Igyzel ﬁ (Fy = 35 - 6453 « Clg = Ug) (5-3)

* Balance de energia en el sondenszdo

]
“y
3
1
=
q
5]
&
3
[>%
Q
2]

condensador : (Lg + Uy)dLlg + Vgly - T13V9- Yy = € (5-9)



Corriente lateral A Corriente lfouida
de descarza de Ilujo de la etapa
vapoer anierior

Gj‘

<,
]

e
U

[

1
Corriente de - e
¥ Intareanbindor 4o calor
alimentacidn
STAPL j~4sine _../Pm-—-—,
” 54 arln Aas 1 o]
2,3 (+si sela o la eizpa)
= ( =31 2nirc a 1z ety
“?3 Yi,J*l (-¢i 2nto a 1o etapa)

Vapor de la

— U

etapa posierior
Corriente letersl de

descarga de {lujoe licuido

Vj"'l Lj

PIGURL (5-b).- BE

HCOLETACION USQUITATICA GELIZALIZADA 2AT L 1A

Jedgimg ETAFA IN SUUILIBRIC TI3ICC.




rohervidor : inE*lEVNE*l + LZEE*lHLﬁE*l = Lypilyg - QNE“‘I = g (5-1¢)

)

Zn general las propisdades fisziea

n

son consideradas de igual manera
que en los capftulos anteriores, estio es
B, = K145 axi,j. T30 Ty le
HLj = HLJ {Xi’j' ij I“‘]}
vy = AV {Yi'j' T3, Pj}
S5i estas relaciocnes no son consideradas coxze 2cueciones 7 las fres oro-
piedades no son tomndag como veriables, czde etava en eouilidrio ze de-
fire dnicemente por (2ii + 3) ecuzciones 5(5—1) a {3=5) i . 31 nézero to-
tal d=2 ecurciones pera le ccscada en contracorrientz es (5 + 2)(20 + 3 ﬂ.
21 ndmero total de varizbles son ‘ GIz + 2)30 + 18) « 1 J-por lo gue se
deben azpacificar {(Hs « 20+ {) + l) variobles pars que 2l sistenn
- -
este bien deterninado. La situacidrn del ntoaro de ecuacicnes, variabdles
7 grados de libertad se uuestran en la =zbla (5-4).
Une nenipulecién alzebreicz de lae ecunciones znteriornanie forzu-
ladas nos conduce = unzs ratrices iridirgonal y bidisgonal nare los da-
lances de mazeria y enerzis racnectivamenze. & continvacidn se indicz el

procediniento.

- 3alance de materia

De lz ecuocidn (5-2) se obiiene

Aj Xi,3-1 + Bi,3 Ki,3 + Ci,3 &,j41 = D4, (3-12)



Table (5-4).- WULERQ 25 ZCUACIQNED, VARI

Al.- SCLACICUSS.,

- F0n ZTAZA

3alence de materis E
Zelaciones de eouilibrio H
Jalance dc energis a
Surmz Trzccioneg mel 2
2L+ 3
31 ndzero toizl d¢ 2cuscioner nare =1 sisteme es : (U2 + 2)(21 + 3)

en gl

e o2

e ¥+ 2

Corrienie la e

Corrisnze 1f- e 0

Corriznte K+

Cerriente §+ 0

Corrisnte 4o
Cazbindor 1

T 7 ¥ igual entre Ly 7 V3 2
Corrientes Vj ¥ Gj H+1
} v (iguel icién, T P
Corrientes Lj y Us (1guel composicién, Ty P) y .
Balence de meterie N
Belance de energfa 1
Distribuacidén de fages n

o

@

T
%]
]
<
9]
et
o
i
)
[+
-
o
3
[0
[C]



SCUACTICUTE, VARIARLIZ ¥ ZEFECIFICICICIZS.

( CluTIvUACICL )

-l =1 ( slemente vlato cue se revise )

G or 2Y - (T +15) = (2% + 33+ 1 = (0% «2)(30 » 18 + 1

Gradosz dg libertad = lLo. de voricblss - Lo, de scuzeisnes

Ciz « Y30 » 18 » 2

ninerc dz veriabp

P
8]
i
o)
o
Pt
Y
Ly
S
t
o
<)
e
14
It
[
33
o
g
(o]

I

el e s . v . Commozicidn 4 v 0 0 s 0 0.

1 e e . Pragifn C e e e e 1
1 e s e e IBMDATZTUTE 4 4 4 e o4 1
M. &
1 P RrAHNT)
[P

T+ 2 0 0 o 0 TGTAL s e e e s 02



Tomando cozo referencia la fis, {5-a) el conjunto de ecunciones linezles

en forne de

Bllz Clyg
Al Bj,1  Ci,:
. .
o Bi,j  Cdyj
. .
Az 312
ionds
. = - L « ) -
3,2 Ly by
Di, = ¢
Aj = Lo
35,5 = = Ly Uy + (
Ciy3 = 3+l
[ = m P N
21,3 BN
33,58+ = =(5Eel * VIE4

Y

~atiriz es

aatriz

(3=13) gue

A y C, se dencminzg mazriz

6L

9]

e

.
Bi,nz 1
LR
LS i

X4 ,vE+1)

tridieconal.

s

P

A

e

1A

n

(&)

=

.
’
.

.

.

o HE

(2-113

resente la diegonel B y dos zdracentes,



- Zalance je ener:cia
Fara viducir el balance Je energia jor eiapa 2 una matriz bidi-
aronal es nscesario sustituir la ee., (5-8) en o a2c, (5-%). La forma

del conjunto de ecuaciones lineales 25

TP LRI LF 2t U S I - G-22)

.- - - -
ti,1 Va ¢i,1ai,171
ag, a2 bi2 3 c1,2
! i .
. : .
. : .
ai,j bi,j MVsa = Ci,j (53-23)
. . .
. . .
.
. .
Ir
8:,nE-1  Bi,uE-1 Vag Ci, 51
23,343 B3 ,u3 L7x2+1 Ci,53
- ) L e
sara 1 s § < B
londe 2ji,j5 = HELj - IVj (5-24)

s,
it
5
.
+
o
[
b
[=h
gy
~
Il
]
"Ny
(%4}
et

laeidn, aste a2étodo hace referencia en 17 secuencia is

ritzo de lag rezoluciones 1z los sitemas meirieciclas, vor tal —oiivo,

c¢fleulo o alzo~
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primeranente se presentardn la forma de resolver estos sistemes.

- ldetriz tridiagomal

Sxisten nétodos muy eficaces parz resolver estos conjuntos de ecua-
ciones linealec presentados por unz matriz tridisgonsl. Tal vez el nds
adecuado es el método de Thomes. Zste método implica el cflculo de dos
cantidades diferentes (pi,j b4 qi'j) pare cedn fila, =vanzando hacis
delante & trevés de g zetriz

sea :

Pi,g = Ci,¢ / Big (5-27)
G,y = D1,/ Bi ¢ (5-28)
entonces Xi,g + Pi,f %i,1 = 94,8 (5-20)
see
0i
Pi,j = k. (5-30)

Bi,j = Ajpi,j-1

Di,j - Ajai,j-1
a, - i (5-31)
Bi,j - Ajpi,j-1 :

B,3 0+ B,3 4,51 = 9,j (5-32)

¥ en forme metricial :

B Pi,g Xi,0 a0 |
L Pi,1 %i,1 ai,1
t Py *1%4,5 (5|4 (5-33)
1 Pi,np| | Xi,ME 93, K
1 J X4, KB+ qi,lm+l-‘
L p -




19¢
Los valores de Ii,j- pueden entonces obtenerse mediante

L,0E+1 T 9,NE4L (5=34)
K ,5-1 = 9,52 = Pi,3-1 %, 1S JgE+L (5-35)

Una resolucién de la matriz tridiasonal es necesario por cade
componente. Zste nétodo es rdpido, f4cil 1= programar y no requiere
mucha memoria de la computadora. Vang y Henke (39) afirman que este
nétodo de resolucidn de las =c., (5-12) no da lugar a problemas cau-
gados por errores de truncacidén en las conputadoras, por =jemrlo, -
sor sustraccidén de dos cantidades aproxicadarente iguales.

- Yatriz bidiagonal

fesolver la metriz bidizzonal es mds Idecil si se conoce el flujo
de la corriente vapor de la etzpa 1 ? Vy se calcul= con la zc. (5-7)}

por sustitucidn avanzando a través de la rmazriz hocie delante, o sez

Vivy = . d 1< (5-36)

ina resolucidn de esta patriz es requerida por iteracidn.

- létodo punto de burduja pare destilacidn

3e le conoce con 25te nomdre vorgue s2 supone que el lisuido en
cada una de las etapos se encuenira en su punto e burbuja.

Cuando se formulé es sisteza hirotétice considerado pdara la simu-
cién se dijé gue tenfsn oue especificarss NS+ 2)UT +7) + 1 ] va-
riables para que 21 sisteme estuviera bien .leterminado, pues bien, las
egpecificaciones propuestzs en esta tesis son ¢

l.- Todas las Fj, Zi,jv condiciones de lag 2limentaciones (T?j, PP3),

Pys Gy U3, todos los Qy excepto Qp 7 G+l
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2.- Ndmero de platos entre condensador y rehervidor : NE
3.~ Relacidn de reflujo : R (en sustitucién de Qp)

4.~ Flujo obtenido como destilado :+ D (en zustitucidén de QNE+1)

Y las variables dagconocidas (incégnitas) son :

- Todas la's Ki,jr Yi,j- Tje Vi ¥ L.

Zntonces 21 algoritmo erel selecciorado se rmuzctréz a continuacidn.

l.- Alizentar la precidén de coperacién de 1z columna. (todes los Pj k4
PR:  szon igrzles a l= presién de operrcién)

Ze= Surosicién inicisnl del nerfil de temperaturac Tj en la2 colunnz.

3o~ hlinentar relacién de reflujo de operacidn,

e~ Alimenzer {lujc obtsnido como destilado.

5.- ilimenzar ¢l nimevro ie ctapas fz =limenizeién,

5.1.- Zspecificar pars cadz corriente slimentade @

s
g
1y

(
(

]
775)

~ Teaperaiura

6.- Alimentar el nizerc de etepns con corricnies laiersles 1llruidas dee-

6.1.~ Zzpecificar para cada corriente :
- Ubicaeidn (valor de js 1 < J &IUB)
~ Plujo (Uj)
7.~ Alimentar el ndmero de etapas con corrientes laterales de vepor des-
cargadas.
7.1.- Zspecificar paras cads corriente :
- Ubicacidn
- Fluje  (G5)
8.~ Llimentar el nimero de etapas en donde se intercembia celor (sin



1¥.-
11,-

1.~

15.-

18.-

1@2

congiderar condensador y rehervidor).
3.1.- Especificar para cada etapa :

- Ubicacidn

~ Cantidad de celor eliminado o suminigirado (Qj)
Seleccionar el +tipo de condensador (total o parcial).
©.1s- 51 es total + Vg =@ 3 Uy =D
%.2,~ 51 eg parcial : Ug = ¢ ; Vg =D
Suposicidn d2 los flujos de wepor y 2o las Ki'j's iniciales.
Cdlculo de los Tliujos de lz Tase lfauidza,

1l.i.- Ly = 2D

il.%.- Lj con la zc. (5-0) parz 1 ¢ j ¢ N2

nuweves

Larrann e
tenreraturs

ie 1a columme ze =2n-

?j's. congidarando nue
auensra en su sunto d2 burdoja.

Resolvey le metriz d:dirzonsl pars los nuevos Ilujoz de 1o frse vapor.

1834 Vgup com 1o 2c. (3-35) pera L & 4 1E

Calcular los nuevos Dlujos d2 la fase liguida ! punto (11) | .

nepetir log »nsos (12) al (15) has<a que se satizfage el sicuiente
critverio de convergen

JERL HE+L »
J=¢AT3 = jZ=7_ (?01r = (Trer| € Ep = F.PLNE:2)

3
o
I
)

(5-37M

donde € 7 es und tolersnciz preestableciin con recpecto 21 error que

hay con la variable tempercturzy IT es el nimero de iteracidn.
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NOTA : BE1 cdlculo de propiedades fisicas estdn implicitas en algunes

de los puntos anteriores, por ejemplo :
Las HFj y fracciones eveporzdas (si las condiciones de entrads son
las de una mezcla linuido-vapor) de las corrientes sglinentadzs en el
punto (5).

- Las HLj, HVj ¥y Xi,j en el punto (13)

Los resultnados obtenidos son

a) Composicidén del llquido cue sale de ceda etara, X 4's.

b) Composicidn del varnor oue zele de coda etenc, Yi'j's.
d
¢) Flujod de vepor y ifcuido que salen de ceds einrpe, Lj's 7 Vj':.

d) Carge térmica en el coné:znsador y renervidor, Uy ¥ Gpzeq-

e) Perfii de temperaturcs en lo colurma, Ts's.

.

£) Fracecién evarorade en el renervidor, V.

B, DRECLIICICH DL FRCLTA

gue verlize la sinuleeidén de iz columpa Lz nlotes Lzre
ticonnonenie se encuentrr en el disco lo. 4.

irulacién s¢ recuiri¢ de dos partes, 1l& nrinere, cono ere

de suponerse cs idénticr 2 1rc partec I anteriores (capfiule III - IV) y

la sesunde e una modificacidn e lz terzis presentada por Imilic Arture

Zumayz Zérez en 1934 cuyc titulo es " Formulacién de un modelo ne
tico genernlizado 7 construccidén de un simulador were sistemas s desti-
lacién por etapes de mezclec multicomponentes “.
Las modificaciones ceorresponden & iz prrte del prosrame gque rerlize
la gimulacién y éstas son bésicamente :
l.- El cdlculo de propiedades termodindmicas se realize mediante una
ecuacién de estado.
2.~ La forma de hacer las estimeciones inicizles para :
2+,1.- Perfil de temperctures (temperaturas fondo y domo de Ia co-

lumna). Aqul si el usuario lo desea hace las estimociones.
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2.2,- Les K; 4's {calculsdas idealrente)
243~ Flujos de las corrientes lfouida y vapor (considerados conse
tantes)
3.~ Especificaciones. En este programe se pide la cantidzad de destilado
(D) ¥ la relacién de reflujo como liquido szturado (Ly / D). Esto
originé que se tuviera que resolver de otro modo la matriz bidiago-
nal para el balance de energfa [ec.,(s-ze) ].
4.~ Criterio de convergencia,

5.~ Sisteme de unidades.

La descripcién del programa es en esencia el algoritme propuesto em

1e seccidn anterior, =1 dicsroma de bloques se presentz en la fig, (5-c).

Bl listodo del programa qu: reclize la simulscidn se muestra en el

apéndice D-l.

Se desea resclver con 1o ecurcidén de 2sitzdo de Schmidt-Tenzel una

uienszs esnacificaciones @

torre de deztilecidn con lar

nteeién de une reszelz con 1o cipuiente compo-

Una egorricnte 42 =
gicién en freccibn mol : .7 de »reszne, ¥.5 de n-tuteno y ¢.4 de n-pen-
no. la temperztura de rlinentacién se efectfiz a 15¢ °F, PFlujo de 5¢€ lbmol.

la torre de destilacién ticme S5 pletos. Sn el plate ndmero 3 tiene
luzer le corriente alirentada.

Le torre no %tiene corrientes letercles de descors;a de liguido ni de
Vapor.

=

B

n ninguno de los 5 platos se lleve a cabo una transferencias de ca-

lor.

Bl tipo de condensador de le torre es parcial.
Se desea obtener 1€Z lbmol/hr de flujo destilado con un reflujo de

operacién de 2.
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CAPITULO VI

BANCO DE DATOS

En el capitulo III en la descripcién de los programas (parte 1)
ge menciond aue por cade componente se reguiere de la sizuiente infor-
nacién

- Constantiec ceriticas y factor acénirico de Pitzer
- Congtantics de la ecuzcidn del cnlor especifico como ros ideal en

funcidn de ia temperatura

1 1ibre de Gibbs de formecién estdndar

i
o

-~ Enteipis y energ

A medida nuz el némerc de comvonentas crece ( mde éc 2 por ojen-

idn enterior, desde el tecls

roducir la ind

tedioso y alemdsc aumenta lo probubilidad de cometer errores. rara redu-
cir 21 =zininc leg errores en le entirade de dotec fué erzedo un =yehivo
de acccro—-alcotoric linzicdo Banco de Datos. 31 archive cntd eswructu-

Cada repiztro ticre 1n nisma con-

ge les identifica por uon miterc

aue indiea su posicidn absoluta on el ~wrechivo. Este carncleristica de
lec exrchivos de acceso-zlentorio permitid uwtilizar = los zo .siros prra
almacenor 1o sisuiente informacién ¢ €, férsuvla, nombre, Vs, lc, Zc,

x , C.C¢, C3Cr, CCCL, CDCP, DF y DG

donde NC = nitnerc del componente
Te = {emperatura critica, °K
Te = presién exrftice, ctm.
Ze = lactor <o compresibilided critico
o = factor acéntrico de Pitzer
cACP, CBCP,
CCCP y CDCP

constontes de 1a ecuacidn del calor especlfico cormo
fas ideal en funcidn de la temperatura. La Iorma de

la ecuncibn ec :
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CAPITULC VIZI

CCNCLUSIONES Y RECGMENDACIONES

Las ecuaciornes de esiado han sido de zran utilidad pare la re-

-

solu
diente

Acitalaente

Ca

zn el

acuncién (7

roblezas v

1

prosraz2 se o916 por 1& ecuacidn (3-34b) en lugar
-1) ya cue pare sicstemes de compuesios semejentes
mfs rdoida, o obctante con is expresién (7-1)

irtuslnentz converglan. Entonces para estos tipos

olucién de muchos problezmes d= incenierfa oufmice y son un ingre--
indispensable en 21 ¢flculo de proriedades termodindmicas.

enfrentan sobre odc

(7-1)

de la -
iz con-
log --
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CAPITULO IZX

NOTACION

Excepto cupndo se advierte lo contario, la notacién siguiente es lz

que se enmplea en toda 12 tecsis.

5inbolo J Jefinicidén
8 ( Constante definida por 1o ec. (2-1%)
ai,j Coeficiente definido en 1z sec. (5-74
A Zrergia livre de Felmholiz § Cornstante adinensionzl

definida en la ec., (7-12

~—

AH rardmetrce ezleulado por las ge., (2-57) o (2-53)
A Coeficiente definido jor l& eec. (3-14

h! e

b
b

1,3

B
BH
81,3

¢ Constante & 1z 2e. (2-18)

A sefi = 10 . (576
°i,j Coefic = 12 ec. (5-26)

c Constente inida en le ec. (2-17)
CAC?, CECP, Constentes ds la 2cuzcidn dcl calor 235pecifico a
CCCP y CDCP

presién constinte cozo gas ideal
ci,j Coeficiente icfinido pov 12 2c¢, (5-18)
Co Calor a prerién constente »
cPi Calor a presién constrnte del componante i
d Constante definids en 1a 2c¢. (22173
D Constante adirensional definida en la 2c, (2-12);

Plujo obtenido como destilado (eapitulo V)
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Simbolo Jefinizidn
N ldmero de componentes
NC Identific=dor de los componentes e2n el 3Banco de Datos
NE imero de etapas idezles eutre condencador y rehervidoer
Pi,5 Cantidad definida zn ia ec. (5-38)
P Presién absoluta
PA ?residn inicial
Pe presién critica, atm
PP Presién de une corriente de alimentacién
Po orecidn que denote el estado de refrencia
a4, gentided definide en la 2¢. (5-31)
Q Cantidad czlculada con la ec. (9-72) Cantidad de calor
suministzrado o ellzlnado S
R Conatante universal de loe g2ses; Re;aéiéﬁ.de_reflujo
s Entropla g : :
S Entropia de unt corriente de alimentacidn
SL Zntropiz de unn corriente liquida
3S Tuncidn definida nor 1z ec. (3-15) o (3-1T7)
SV Introsisz de uns corriente vanpor
SX sume de las fracciones mol de la fmse llquida
SY 3uze de 125 freceicnes nol de la fase vapor
T Tennersturs clu
Te Tezpe %uuta critica, °K
TF Temperatura de une corriente de alimentacién
Tr Tenperaturz reducida
To Temperatura que denoa el esi?do de referencies
U

Fnerria internsy Corriente laterzl de descarza de

flujo liguido
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Simbolo Definicidn
v Volumen nolar
v Volumen total
¥y Volunen molar parcizl
(V/FM) Fraccién evaporada
X3 Praccién molar del cozponente i en la fase liquida
¥ Fraccién molar del conponente i en la fase vapor
Z factor de conpresibilidad -
Zc factor de conmpresibilidad critico
Z4 Praccidén molar del componenté i
P Parimetro dzfinido en lo ec. (2-41)
Be Pardmetrc obtenido de la ec. cdbice (2-32)
/‘i pPotencinl guinico del comronente i
6-1 grror peranitido econ respecto & la variable tenperatura
Dg, Ny W»
Constantes
Qe ynd _}
oL Pardmetro de iz ec. (2-14)
w Factor acénirico de- Pitzer
£ as % caleulsdn por 1a ecuncifdn de estedo en el punto
critico
Superindices

° Propiedad del zos ideal

L Propiedad del lfguido
v Propiedad del vapor
Subindices
i Propiedad del componente i
J pPropiedad del plato j (capftulo V)
m Propiedad de mezcla

i,3 Propiedad del componente 1 en el pleto j
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