o006 (¥
<
UNIVERSIDAD LA SALLE

ESCUELA DE QUIMICA
incorporada a la U.N.AM,

DESARROLLO DE ON METODO GLOBAL
PARA SIMULACION RIGUROSA DE TORRES
DE DESTILACION COMPLEJAS

TESIS CON
FALLA DE ORIGEN

TESIS PROFESIONAL

Que para obtener el  Titlo de :
I NGENIERDO QU I MICDO
P r e ] e n t a :

LUIS DEL BARRIOC MOLINA

Mexico, D.F. 1987




pr—

%‘g Universidad Nacional
:‘\-A

2%  Auténoma de México
UNAM

UNAM — Direccién General de Bibliotecas Tesis
Digitales Restricciones de uso

DERECHOS RESERVADOS © PROHIBIDA
SU REPRODUCCION TOTAL O PARCIAL

Todo el material contenido en esta tesis esta
protegido por la Ley Federal del Derecho de
Autor (LFDA) de los Estados Unidos
Mexicanos (México).

El uso de imégenes, fragmentos de videos, y
demas material que sea objeto de proteccion
de los derechos de autor, sera exclusivamente
para fines educativos e informativos y debera
citar la fuente donde la obtuvo mencionando el
autor o autores. Cualquier uso distinto como el
lucro, reproduccién, edicion o modificacion,
sera perseguido y sancionado por el respectivo
titular de los Derechos de Autor.



tpbdDicCcE

1 I TRUDULCIUN

ubjetivo
Alcances y limitaciones 1
Equipo Usado 3
11 EQUILIBRIO LIQUIDO LI1QWIDO VAPOR Y LIQUIDO LIQUIDD
Balance de materis 4
Retaciones ue equiiibrio y estequiométricas 5
Andlisls de grados de Ilibertad 8
Planteamiento matemitico 12
Hétodo de resotucidn L]
Aceleracidn de 1a convergencia en los cdlculos de
equilibrio 16
PiL UESTILACION AZEQTROPICA Y EXTRACTIVA
Generalidades 18
Comportamiento y seleccidn de solventes 19
Usos industriales 20
Planteamiento de un separader multietapas 4
Andlisis de grados de libertad 26
Balances de materia y energia y relaciones de equl
librio 29
El Algoritmo de Almost-Band 33
1V ALGORITHO PROPUESTO
{ntroduccidn 56
El Algoritmo Propuesto 57
Cambios de variabie y aceleracidn de la convergen
cia 53
inlcializacion 62
Metodologia de cdlesto 65
Comparacidn del algoritmo propuesto con el algo
ritmo Almost -Band 65
V- USO DEL PROGRAMA
Acceso al banco de datos
Acceso de la configuracidn de fas torres 68
Variables de entrada 69
Variables de disefio 70
Yt CCOHCLUSIONES
Conclusiones 1
Apéndice A Funciones error 73
Apéndice B Converqencia con difcrentes Pardmetros 75

Apéndice C Comparacidn de Algoritmos con otrasmctodos??
Apéndice D Problemas Estudiados

Apéndice £ Diagramas de Bloques "2
Referencias Bibliograficas



- CAPITULO T

NTRODUCCTON

- Objetivo : Tl presente trabajo pretende modificar el algoe-
ritmo "ALMOST BAND, para hacerlo mis cficiente, estable y répido en la
sinulacién de columnas multicomponentes con problemas de azeotropla y en
columnas  extractivas, las cuales wancjan mezclas altamente no ideales,
manejando rigurosamente el equilibrio de fases incluyendo el cquilibrio

de 3 faces,

lateralmente, se compara este algoritmo con algoritmos de parti-

cidn como es el case del Thiele y Geddes, “anp-llenke, Purningham - Otto,
10,17,18
ete,

- Alconces y Limitaciones: El algoritmo propuesto es flexible
ya que puede ser usade para simular problemas de absorcibén, agotaniento,

destilacién convencional, destilacién azeotrdplca y extractiva,

Fl1 usuario ticne la facilidad de poder estohlecer cualquier
configuracién para las torres, es decir, puede especificar vaorias anlimenta-
ciones, varins extracciones liquidas, vapor y varias extracciones yfo
adiciones de calor, nsi comp 1ns condiciones del rehervidor y del condensa-
dor.

Tamhién, se pretende, que el usvario no tenga la necesidad
de introducir datos no bisicos, de ah{ que el programa se encargn de definir
condicitn térmica de la(s) alimentacién{es), temperotura inicial estimada

del Domo y del fonde, cargas térmicas si son usadas como varinbles, ete,



Para inicializar los cilculos se cuenta con 4 opclones diferen-
tes, lo cual da versatilidad en los cdlculos, pues dependiendo del sistema
per simular se puede estudiar el efecto de las diferentes inicializaciones

y/o asenurar la convergencia en algunos casos.

Para establecer el cquilibrio y las entalpfas se cuenta con
un paquete bastante completo que permite al usuario flexihilidad en sus
chlculos y hace del programa un progranma versdtil, pues pucde ser usado

para my diverses sistemas, las posihilidades para los cflculos sont

INZAL

NRTL

URTQUAC
PENG-RODTROY
SNAVE
SCAVE-APT

MATHTAS

entre otros métodos . También se pretende ser versftil en cuanto o la
elecelon de las variables de diseio, de ahf que se puedan usar como varin-
bles independientes las cargns térmicas del condensader y del rehervider

o bien el flujo de reflujo y de fondos.

Bn cuanto a las limitaciones, el programa no puede usarse para
simular torres interconectadan y actunlmente permite simelar equipos de
haasta 60 etapos tebricas, G0 alimentaciones, 6O extracciones liquidas y/o
de vapor, mezclas hasta de 20 componentes y condensador total o parcial
asi como decantador perfecto. Sin embarpo, cl programa puede modificarse
fAcilmente para ranejar mis etapas tedricas y/o conponentes si se compila

de nucvo.



- Equipo lsado: F) presente trabojo se desarrolld enyn siste-

ma de chmputo de Pufete Industrial, el cual es el siguiente:

T - 4341 llodelo 1T

- PFl sistema operativo cmpleado fue el VM/CHMS (Miquina Virtunl-
Sistenma de Monitoreo Conversacional).

- T1 programa se desarrolld on VS-FORTRAN-77-REL-3 de T0H,(1983)

- la esructuracién del programa es  en bloques con el ohjeto
de facilitar camhios en las subrutinas y/fo anadir nuevas

subrutinas.



CAPITOLO 1T

FQUILIBRIO LIQUIDO-LIQUING-YAPOR ¥ LIQUTRO-LTQUIM.

A continuacién se presenta el algoritmo para la simulacidn
de equilibrio para mezclas nulticomponentes con mds de unn fase 1llquida

y pudiendo prescntar inertes. y no evaporables,

~ Malance de ‘fateria:

51 sc ejemplifica una etopa de cquilibrio como un tanque que
recibe F(mol/tienpo) de alimentncién a 1a cual se le reduce slblitanente
la presién, hahrd una vaporizncibn y existirdn una o dos fases liquidas
Jas cuales, para ol desarrollo del modelo, se considera que estén en equi-

2,3
lihrio. Si existen incrtes todoes deben considerarse come un solo componente
con las propiedades de la rezcla de inertes pudiendo considerarse no conden-
sahle o no volétil y deberd accesarse como (ltino componente de la mezela
por flashear.

Por otra parte, sc considern que las constantes de equilibrio
son funciones de P, T, .X-], Yy pP,T,%, T en donde ¥, YZ' ¥

representon lus composiciones en equilibrio de todos los compo-

nentes en todas las fases,

r~

fos balances de Materia que se pueden reslizar en el caso de

en. L-L-V son:



Balance Total:

F=V«1'I,=+L2

Ralance para ¢l Componente 1 :

le‘ - VYI. + Ll X” + Lz x2i
Balance para inertes en caso de que los haya:
F/’.i = Wl no condensables
FZi =1 Xli no volitiles

Los balances de materia parael caso de eq. LL son:

falance Totnl:

F-'L1+L2

Balance para el componente i

FZ, = L, X,. + L X

i vy 2 721

- Relaciones de Tquilibrio:

Conjuntamente con los bhalances de materia se requiere conside-

rar las sipuientes relacionesde equilibrio:

- Para el caso de Py, L-L-V:

Equilibrio de la {ase 1: Yi = Ky Xy

¥ i af I
Fquilibrio de 1o fase 2 Yi K2i XZI

- Para el caso de T, -L¢

AAT
X

K, =ectb= X
¥
BT PY



-Relaciones Esteguiometricas.

N N n
Ty = X, = f o x, =1
=1 ! ig:a 1 zza 2t

Fs nuy importante usar 13s dltInas relacionescon la forma mis
adccuada para lincalizar las curvas de crror y, en consecucncia, acelerar

la coavergencia. Pocigriormente s¢ verd esio,

Para cl caso general dc la constante de equilibrio basada ente~
ramente en la primera y segunda leyes de la termodinfimica, presenta bdsica-

nmente cuatre correcciones para ol caso ideal:

1Y Cocficiente de actividad del componente en mezcla liquida
2} Cocliciente de actividad del componente en mezcla vapor
3} Corrcccidn para fugacidad del componente puro cono liquide

4) Correccidn por fuzacidad del componente pero como vapor

Por 1o que de ranera general la .constante de equilibrio puede
19
expresarse como:
o
Kl =1 P _;_ K3
t L/
La dependeacia de la corriente de equilibrio de las composicio-
nes, se concuentra involucrada en los coelicientes de actividad, ya que
éstos depepden del componente ¥ de la mezela en la que s¢ encuentyan, asi

como de la temperatura y de la presidn,

Si haccros nuevaneate una base en la gprimera y scgunda ley
de la termodinimica para el cilculo de los coeficientes de octividad ¢

de fugacidad, tanto cn la fasc vapor como en la fase liquida, sc pucde



presentar €l modelo slguir:nte:"’IJ

Yi = v - [
In ¥i n3 (v-v)i d

donde:

Vv, = % H = Volumen parcial melar del componente

i en la mezcla

Vi = Volumen motar del componente puro.

po

(Vi - _RT) dP
P

e 1
iT
(4]

En el caso del coeficiente de fugacidad por el liquido no

aparecerd el término _RT_ .
P

Para algunos casos en especial se pueden hacer ciertos modifi-

caciones en la expresidn general tales como:

Liq. incompresible V".‘ cte
P- P°<20 atm y t20°C 4=

selucidn (deal (vapor) P<20 atm f,° =1
sofucién ideal (liquido P<10 atm -fll' - componer;tes cercancs

v de series homdlogas,
vapor con comp. ideal G, = 1

slstema ideal completamente EI. - #l = 1 en ambas fasges



-Analisis de Grados de Libertad:

La solucidn de tas ecuaciones planteadas anteriormente
involucra intrinsecamente, cidiculos lterativos y numerosos,
dependiendo de las variables que se especifiquen.

Una torma sencilla de determinar cuantas varlables del
modelo se pueden especificar y obtener, el sistema oe ecua-
ciones Gptimo es mediante un andlisis de los grados de 1i-
bertad que presenta el sistema.

Este andlisis consiste en contar el nimero de varia -
bles independientes especificadas, balances lndependientes
y por Gltimo, las retaciones adicionales y entdnces el ni-
mero de grados de libertad se obtiene por la substracctén
del numero de batances independientes, variables indepen-
pendientes especificadas y relaciones adicionales del nime-
ro de variables independientes.

En este caso, por las relaciones adiclonales se cuen-
tan las relaciones de equilibrio de cada una de las fases;
estas correlaciones son ecuaciones complejas que generaf
mente tienen expresiones funcionales de este tipo:

K, = f‘(T. .Y, V)

i
Grados de Libertad=Variables lndebendientes-Variables
Independientes Especificadas-Balan
ces Independientes-Relacfones Adi-
cionales.
L] sistema a resolver sera un sistema no llneal de (VI-VIE)
incégnitas por (BI+RA) ecuaciones.

Para el caso de un cdlculo de Equilibrio Liquido-Liquj

do -~ Vapor:



a) Caso Normal:

Variables Independientes &N Z,X],XZ.Y

Variables Independientes

Especificadas N Generalmente £
Balances Independientes N Balances de Ha
teria por com-

R ponente. -

Relacioncs Adicionales 2N Retaclones de

eruilibrio.

Grado de Libertad 0

En este caso hay que resolver un sistema de 3N X 3N

b) Caso Simpliticado:

Variables Independientes LN+4 z,x‘.xz.v.
F.L].V,Lz.

Variables Independientes

Especificadas N+t Z.F

Balances Independientes N+1 Balances por

componente y
Balance total

Relaciones Adicionales ZN+3 Relaciones de
equilibrio y

I, 0xg Y

Grado de Libertad -1

El andlisis anterior indica qu: se tiene una ecuacidn
de mds lo cual reaulere que fx‘.fxz,{v tengan que ser co
locadas ern solamente Jos ecuaclones, nara el algoritmo pro
puesta se escogieron despues de un analisis {ver apéndice A). las

siguientes-

o



tn (Ix, JY)=0

in (ZX, sz)=o

Aparentemente queda por resoiver un sistema de (3N+3)X(3

N+3), sin embargo, utilizando las relaciones de equilibrio y

el balance global, como se utilizd en el planteamliento matems

tico, queda por resolver un sistema de!

2 %2 es decir se calculan E# ¥ %;
~Para el caso de Equilibrio Liquido-Liquidc;:
a) Caso Normal:
Variables Independientes 3N 2 XI'XZ’
Variables Independientes
Especificadas M I3
Balances Independientes N Balances por compo-
nente,
Relaciones Adicionales N Relacioncs de Equi-
librio.
Grados de Libertad 1]
Sistema por resolver de (2NX2N)
b) Caso Simplificado:
Veriables Independientes 3H+3 Z.X'.Xz.L'.Lz.F
Variables Independientes
Especiflicadas N+t Z,F
Balances Independientes N+] Balances por com

ponente y Balan-
ce total,



Relaciones Adicionalces N412 Relaciones ce equl:
Porio fX,.fx,.

Lo cual Indica, nuevamente, que se tlene una ecua -~
cién de mis, de ahl que la le y 1X, deban unirse en una sola

ecuacion que en el caso del algoritmo propuesto es:

In (["1'2’(2) =0

de esta manera vuelven a quedar cero grados de Jibertad y hay
que rgsolver un sistema de 1 X | siendo la variable indepen~-
diente fJ_ ya que aunque aparentemente queda por resolver un
sistema se (2ZN+2) (2N+2}, haciendo nuevamente uso de las relas=
ciones de equilibrio y del balance total se reduce a | X 1.
Para ambos ¢asos el autor de esta tesis presentd un trabajo
en ta convencidn IMIQ y en el seminario.de termodindmica 1986

16
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~ Planteamiento Matematico

Es adecyado usar relaciones de flujos referidos a la alimen-
tacién, con el fin de limitar los parimetros de iteracién a intervalos

mas restringidos.

v Ll
El algoritmo propuesto propone el uso de F y T como pardme-

tros de iteracién para el caso de Eq L-L-V, ya que como se puede observar

el intervalo fisicamente posible para ambos es el comprendido entre cero

y uno. Y para el caso de eq L-L se optd por Li. como pardmetro
% Eq. L-L-V:

Para hacer el plantcamiento con el objeto de resolver el

balance de materia, se divide el Balance c materia e el componente

L2
i entre F y entonces se observa que ya sélo es necesario expresar 7

como funcién de ﬂ y :‘r'; para lograrlo se hace uso de la siguiente

expresién:2

L
que substituyéndela por -—%— en el balance para el componente i da por resul-

tado que:
L L
v 1 v
LepYit Xt (1 =l 3y
v .
e A N L TR TR

Con esta @ltima ecuacién y las relaciones de equilibrio

para cada una de las fases expresadas en funcién de las comosiclones de



las fases liquidas se obtiene que:

vl
X, =
H k_l-l

Y

i
Xy, = o
2§ 1

con estas expresiones se puede obtener la expresién para obtener las compo-
siciones en fase vapor y después para obtener las expresiones pars las
composiciones en ambas fases liquides, se divide la expresi6bn para Yi

entre Kii v K2i respectivamente con lo cual  obtiene que:

Z;
Y,=
‘ iq-l‘—’- _.I_-,‘.(]-L_]!)l.
FYTOR FUE K,
2
Xy '
L L K
v ] i v 1
St RIS A L
F okt R
Z
X5 =3 X% v
£l
Féat Tkt (VT

Y para el caso de no condensables:

4
Y no cond. ®——
()
Para el caso de Eg. LeL:
L L
1 2
L S TR e T

% empleand‘o que X” - K” X” se cbtiene que:
Z X
i 11
le - Y, XZI- ——

K
1 ‘ "
T g e



~ Método de Resclucién:

Tode célculo de equilibrio, debido a que se efectlan gram
cantidad de ellos durante una simulacibn, debe ser segure y rapido, de

ahi que sca necesario encontrar funciones error que linealicen el sistems.

Para nuestro modelo se utilizan como funciones error las

siguientes: LI N N
Fl (T, —F) = 1In ([(Z] ){”)‘(Z] y‘))

Y
f (i) = 1n (551 x,“)fg1 x”))

y el criteriode convergencia se definc como:

NN
Loxgdoy
i=1 "izl i

1| —— =0

i
Para resolver el sistema el cual realmente consiste en -~ -
(3*ntmero de componentes)+5  variables, a saber, : i‘. EZ' V. L.
F
_L.Z LT, P ¢ ose lleva a cabo una particidn y se fijan dos variables
F F
con lo cual el sistema se reduce a (3*Nc  42) varlables de les cunles

(3"Nc) se resuelven por sustitucién directa normalizando las mismas en

cada iteraciénm.

Las otras dos variables se resuelven empleando el método
de Newton—Raphson.[' con una modificacién del método de Eroydenf’ para truncar

el tamafio de paso como se verd mis adclante,

Mediante el método de Newton~Raphson se resuelve, en este

caso, un sistema de 2 x 2 en el cual las derivadas se calculan de manera



semtnumérica , ya que Ias derivadas de la constante de equilibrio se calcu-
lan numéricamente., Con el objeto de que cl Jacobjano sea centrado, se lleva
a cabo la derivacidn con respecto a el In(T) o T -1 quedando el Jacobiano

de la siguiente forma:

aly X
TR AR

a&ﬁ Fxqa)y
ALy -
3f1 lea L;‘.' + ):Vail.”
—_— = E
L
»=h [xygy
af 3EX, ER A
—-Z-)H T3 (1) + Jxz0(1)
3
T
Ixiix2
atX, ALK,
£8(0y) + Jxa0(1,
oy ; ! !
r
at-h) Ix1ix;
De dbnde se obtienc:
of, af,
VL T
- alz) 1
Jaf T Al
f
o, af,
1 L
e 3(-H)
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y mediante el Newton-Raphson:

1

o bl
=37 aF =
o

bl

- Aceleracién de la Convergencia en los Célculos de Equilibrio

Para acelerar la convergencia y dar estabilidad a los célecu-
los se le incorpora el MR una modificacidn de Broyden,“ con el objeto
de hacer un truncamiento en el tamaiio de paso que da el N-R original, siendo
de gran importancia en el caso del pardmetro —:}L y en la zona de frontera
entre Z fases y 3 fases, ya que en esta zona se requiere de un tamafio de

paso sumamente acertade para evitar caer en una solucibn incorrecta., Esta

modificacién es la siguiente:

L L
1 1442 1 71,42
0= (f) G =P+ (5, (1)
X Qk .
Ws ——QL k~iteracién
-1

L

2
N =( [ |

ki
S L
b= = a()

MF) = sl

Por otra pirte, esta modificacién evita llevar a cabo célcu-

los ‘inecesarios en la zona de 3 fases (L-L-V) si el sistema esté francamen-

te en zona de dos fases, ya que en estos casos el pardmetro Q no descien-

de, -



Lla modificacién de Broyden no incluye el manejo del Jacobia-
no ya que debido a que el sistema es muy pequeiio, no se justifica el célcu-
lo con el métcdo de Broyden completo, de ahf, que el Jacobiano se genere

en cada Iteracién.

Por lo que se refiere al célcule del equilibrio la subrutina
recibe composiciones de la alimentacién, 1a presidn y un estimado de tempe-
raturas se procede entonces a llevar a cabo un cllculo ideal en el cusl
se evalia un punto de burbuja y a la fase liquida 2 se le asignan las compo-
siciones de la alimentacién invertidas, con lo cual se 1lleva a cabo un
chlcule del puntodz burbuja con dos fases liquidas: si se encuentra solu-
cién, ésta se considera fisicamente vAlida, sino se evallta el punto de
burbuja con una fase liquida y se regresan estos resultades al programa

principal,

Como se puede observar, el algoritmo propuesto., unicamente
considera los balances de materia, y sl llegan a presentarse
dos solucliones, es decir. solucidn para el caso de equili- -
brio Liq. Lig. Vapor, y para el caso de equilibrio LTg.-Vaa=
por la primera se cunsidera la correcta; esto se dedujo pues
¢n toudos los sistemas estudiados cuando se presenté el proble
ma la solucidn correcta fue la de tres fases y se tienen mas

sistemas estudiados en donde se ratifica lo anterfor.

Como forma alterna para obtener calculos de equilibrio

Liquido Liquido y Lfquido Liqulido Vapor se utilizan minimizg

. . 16, 1§
cion de energia libre de Gibbs,



CAPITULO IIT  DESTILACION AZEOTROPICA Y EXTRACTIVA

- Generalidades

La destilacién azeotrbpica y la destilacién extractiva son
procesos antiguos que han llegado a ser ampliamente usados desde 1930,
En 1908 Emile Guillaume fue el primero en hablar de destilaciénazeotrdpica

y el nombre de destilacién extractiva fue introducido por Dunn,

La destilacidn azeotrdpica y exractiva son ejemplos de colum-
nas que separan soluciones altamente no ideales. La destilacidn extractiva
se utiliza cuendo las diferencias de volatilidad entrc las especies involu-
cradas en la separacién es muy pequefa y entonces se requerirfa un gran
nimero de etapas en la operacién convencional; por su parte, la destilacién
azeotrépica es una herramieata muy importante sobre tode en el caso de
mezclas de puto  de ebullicién minimo, en cuyo caso la destilacibn frac-

cionada no es posible de efectuarse,

En este tipo de mezclas es recomendable calcular el equili-

brio con NRTL o UNIQUAC.

- Destilacién Azeotrépica

Se entiende como el proceso de separacién en donde el solven-

te es retirado de la columna como un azedtropo con uno o ambos componentes
claves y usualmente en el destilado, también se puede aplicar a procesos
en los cuales no se forma el azeGtropo y el solvente es retirado casi en

su totalidad en el destilado.



- Destilacién Extractiva

Es el proceso de separacién en donde el solvente es eliminado
casi completamente en el fondo, sin formar un azeétrope y en el cual el

solvente es ahadido en la parte alta de la torre y con una olta concentracidn,

Por Gltimo, las aplicaciones de la destilacién azeotrdpica

y extractiva han continuade incrementéndose ya que muchas mezclas de puntos
de ebullicién muy cercanos sblo resultan econbémicemente posibles de separar

mediante el uso de estas técnicas,

~ Comportamiento y Seleccidn de Solventes

Un solvente efectivo para un proceso de destilacidn extracti-

. 12
va, es aquél que es atraido por uno o mis de los componentes de la mezcla, '

esta atraccion reduce la volatilidad del solvente asi como la de los compo-
nentes por los cuales es atraido, es deseable que esta atraccidn sea de
los componentes ralativamente pesados hacia el solvente, pero no es una

condicién necesaria,

El efecto de atraccidn del solvente por ciertos componentes

puede deberse a una combinacién de los sigulentes fendmenos:

a).~ Enlaces de Hidrégeno {Puentes)

b).~ Caracteristicas del solvente y algunos componentes
de la mezcla

¢).~ La formacién de complejos quimices débiles e inestables,

d)Y.- Que ocurra una reaccién quimica entre el solvente y

uno 0 m4s componentes de la mezcla.

13
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Un solvente para el caso de destilacibn azeotrépica debe

tener 1o capacidad de reducir la tendencia de atraccidn entre las moléculas.

por ejemplo, un solvente no peolar puede ser adiclonado & una meztla de
componentes polares con el objeto de incrementar la volativilidad de los
compuestas que tienen mayor polaridad en la mezcla. El efecto contrario
ocurre si se introduce un solvente polar, ys que entonces la volatilidad

de los compuestos mis polares de la mezcla tenderd a disminuir.

Por otra parte, para la seleccién de solventes Bastos y

i3
Medina  han  propuesta emplear los coeficientes de actividad 8 dilucibn
infinits como uns gran herramieata para la seleccidn de solventes en desti-
lacién extractiva, ep su estudio uwtilizan UNIFAC para ia ontenclén -

de estos coeficientes, pues con elios se pueden obtenrr select:

vidad y asi selecclionar el solvente adecuvado.

En el case de procesos de separacidn de hidrocarburos,
el solvente, ademds de las carocteristicas saterfores, debe cumplir con
los siguientes regquisitos:

-~ No correer el equipo.

~ No reaccionar con la corriente de alimentacién.

-Usos fndustriales.
Algunos ejomplos podrén 1lustrar la importancia de los

procesos de destilacién azeotrépica y extractiva, a saber:

- Recuperacidn de Alcocholes y goluciones diluidas
- Separacién de mezclas polares

- Separacién de azeotropos
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Un ejemplo tipico de dedstilacién extractiva, es la separa-
cién de isobutano de l-butano, usando como solvente furfurally propuesto

por Zdonik y Wood field en 1950, el cuval se muestra ‘en la figura !

ETER:
Fuefural - | | 1 Buteno
A imentacion™ 1
Isobutano ~
1 Buteno

o Furfural de repuesto
Recirculacian de ¥ P

furfural.

Fig. 1 Destilacidn Extractiva para la Separacién
de Iscbutano y t8uteno usando furfural co
mo Solvente.

Al introducir el furfural la volstitilidad relativa del
iscbutano con respecto al l-butano en presencia del 80 mol de furfural,
se incrementa a un valor de 2.0 a 52 C, de un valor de 1,16 a la misma

temperatura sin la presencia del solvente.



22

En este caso el furfural ejerce una atraccién sobre el
1-butano a través de un dipole inducide y esto provoca que el isobutanc
incremente su coeficiente de actividad de un valor cercano a 1, hasta un
valor de 12; por otra parte, el furfural, debido a su baja volatilidad
casi no aparece en la fase vapor y entonces es posible,cam sec pude ver
en la figurn, separar el isobutano en la torre de destilacién extractiva y

después en la torre recuperadora de solvente separar el l-butano.

Para ilustrar un proceso de separacién azeotrépica se puede

. 1
llevar a cabo la scparacién de alcohol-et{lico del nguuismcdiante 1a adicién

de benceno como se muestra en la figura, 2

43 E
5S4y B
e— 25 A
20°¢ 892 €
H% A
B9% ¢
1% W
2109% £ 0!20

Fia.2 Separacién Azecotréplca de Etanol vy aqua ysanuo venceno como solvente.

En este caso, se pretende separar etanol al 89% del agua

usando benceno, el 89% mol de etanol corresponde a la composicién azeotrdpi-
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ca para una mezcla de etanol-agua a latm. de presibn,

La presencia del benceno, compuesto relativamente
no polar, provoca un aumento en la volatilidad del egua, ya que el benceno
forma un azedtropo heterogéneo con un punte de ebullicién menor al del
alcohol etilico, lo que permita obtener etano casi puro por ¢l fondo de
la torre azeotrdpica y en el domo de la torre se obtiene el azebtropo hete-
rogéneo el cual se condepsa para formar las dos fases liquidas de las cua-
les la fase orgdnica (rica en benceno) se regresa como reflujo a la torre
azeotr6pica y la fase rica en agua pasa a una torre en donde se recupera
el benceno con la composicién azeotrbpica y la corriente de fondos pasa
a una torre en donde se remucve el sgua y se regresa una mezcla con la
composicidn azeotrdpica (89% mol etanol y 11X de Hzn) a la torre nzeotrd-

pica,



24

~Planteamiento de un Separader Multietapas:

Consldérese un separador generalv cantinuo, operando en
régimen permanente y el cual consiste de un nimero de etapas
arregladas en una cascada contra corriente. En las figuras -

3 y 4 se muestran representacionss esyuemdticas de
una de las etapas y del separador general completo, con las

etapas numeradas de arriba hacia abajo.

La alimentacién que entra a la etapa } se representa
por Fj'con una composicidn molar Z;j de cada companente i, -~
a und Temperatura TFj‘ una presidn PFJ y una entalpia éFfj'
GFIJ‘ Si fa presion de ta alimentacidn es mayor que la pre~
sién de la etapa | Pj se asume que esta diferentia se reduce
adfabsticamente en la vilvuia F.

También. entrando 3 la etapa §, se encuentra ¢l Ifquido
de 13 etapa j«! con un filujo molar Lj,'. composiclaones XKJ‘“
entaipia QI.J 1 Temperatura Tj_‘ y Presion PJ-i . la tual puede ser
igyal 6 menor a la de la etapa }.

De 1a misma forma de la etapa j+! entra a la etapa j el
vapor con un flujo molar V.*t‘ composicidn Yi,j+|' entalpla

J

Temperatura Tj+l' Presidn PJ” en este caso cualtquier

Mo, geie
exceso de presién cs reducido adiabdticamente a través de 1a

vilvula V.

Saliendo de la etapa j se encuentran ¢} |Tquido con flu-~
jo molar LJ y propiedades xlj’ Tj, Pj Y h(]‘ esta corriente
puede dividirse en una extraccion lateral Uj con las mismas =~
prapiedades xij' Tj' Hji % Pj‘ esta carriente también puede
ser dividida en ung extraccidn lateral wj con las mismas pro-

piedades.
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v
i
Y2
S
v s
A ".,L1
a ~
W, 0—-——-Wj-|
)
b
Lj j-t
F
— VAV
J
v
jrl e———— AL '—_—"'Uj
L "LLJ
“HP ..__._....._‘.WINP T
Yip.
'E;;'T" et
Fp P __}"/\\/\./_‘ Yup
L

He

Fig 3 Esquema de un Separador Multietapss

cuntra corriente.



E} calor puede transferirse Qj de )g etapa § {~) & hacia
la etapa J (+) caon e} objeto de poder simular enfriador, ca~
lentadores, condensadores 6 rehervidores Interetapa.

No se hace ningdn tratamiento especlal para el caso de
dos fases Iiquidas pués, como se verd m3s adelante, solo se -
permite la presencia de dos fases 1fquidas en la etapa 1 y --
ademds el probiema se resuelve por sustitucidn directa con un
blogue de convergencia externo.

El modelo de separador general plonteado con anterioridad
st se resuelve de maneca global involucra N{2C+3) ecuacfones -
simuitdneas por resolver, pero si combinamos la ZX,J y zYij
en upa tcdacidn, obtenemos N{2C+1) ecuaciones con N(2C+1) va~
riables, a saber llj‘ V‘J ¥y Tj sin embargo, el algoritmo de
Almost Ban; para el caso de columnas convencionales propone ~
N{2c+1) +2 ecuaciones debido a gque, dependiendo del tipo de

cidleulo, pueden quedar como variables L)' Lyp [} Q¥ @,

Para desarrollar cualqulier procedimlento de correccion
simultdnea es muy importante seleccionar y ordenar las varfa=
bles desconocidas y las funciones que las conticncf; para el
caso del Algoritmo de Almost-8and se procede a agrupar las -
funclones de acuerdo a sy locallzacién ya que sobre todo es

recomendado para problemas que lnvolucran muchas etapas ted-

ricas y relativamente pocos componentes.

-Grados de Libertad. -

La ecuaciones establecidas anteriormente son na lineales
y estidn fuertemente relaclonadas y la soluclén de las mismas
invalucra cdlculos lterativas, complejos y numerosos, depen-
dienda de las variables que se especiflquen.

Por esta razdn, se analizan los grados de )libertad que

26
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presenta el sistema, teniéndose presente que, en adiclén a

las ecuaciones del modelo

se necesitan correlaciones para

predecir tanto las constantes de equilibrio como las ental~

pias de liquido y vapor,

las cuales serdn consideradas re-

laciones adicionales; de esta forma se tiene' que:

Varfables !ndependientes

Variables Independientes

Balances lndependlentes

Relaclones Adicianales

Grados de Libertad

KP(INC+10}+1

esp.
NP (HC+3)+1

NP{NC+1)

HP{NC+2)

“tip

-

Fipr Tige Vige
Teps Pepe Ty

Pj' UJ, WJ. Qj.
FioLyo Vyu NP

f‘J. Uj' ”j' -
Tegr Pty By
NP, L)' QJ.

Balances de mate~

ria y Enerqgla.

Constantes de equl

Jibrio ¢
S TRRAY
"R

Por 1o que si usamos las relaciones esteqiométricas vy

las relacfones de equilibrio
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y las asociamos en una sola ecuacién

quedan cero grados de libertad.y un sistema de NP(ZNC+1)NP(2
NC+1) sin embargo en o] Algoritmo de Almost Band se conslide-
ran dos variables extras para el caso de columnas convencio=
nales que pueden ser QC % QR é Lj y LN' de ahf que de un sis

5
tema de:

fuetancer)+2] [up(ancer) 2]

El Algoritmo de Almost-Band originalstambién deja como
variables indeperdientes las extracciones, de ahf que el

sistema se incremente a:
[ve (2nce 1) +24me) [NP(ch+1)+2+NP]

Es de aqui que parte del objetivo de modificar e} algo
ritmo para, dejandolo con su estructura original, no incre-
mente el nimero de variables independientes por extraccio-
nes laterales & por considerar dos fases liquidas en la eta

pa uno. en cuyo caso el algoritmo orfiginal considera un sis

tema de:

[NP(ZHC+|)+2+NC} -+ ecuaciones
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- Balances de Materia y Energia y Relaciones de Equilibric

Una ctapa de equilibrio se puede representar de la sigulente

formas:
SRR ji
Y
Vet o
i etapa J -
Yeje 1 R —h—
g 1 3
i Vi :

Fig 4 Esquema de una ctapa tedrica

Fn hase al esquema santerior y bashndonos en el algoritmo
de ALMOST BAND original, se plantecan las siguientes ecuaciones para descri-

bir un equipo de transferencia:

1.- Si se plantea el algoritmo pars resolver absorbedores

y agotadores:

Teniendo como variables independientes 1, v, y T:

a).- Relaciones de equilibrio :

Yy
ST TR W TR T J= 1, we
VJ l‘j t= 1, NC
He :
IZI in = L.| j= tNP ;
He
7 UTRET J= 1, NP
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b).~ Balances de Materia por componente:

- a0 j'l,NP

! Vi g =t NC

Vie, i ¥ g

c).- Balances de Energia

NC - - N -
{Zl [vjﬂ'f Hl”" * 'J']v[ h]“.l N V“ ij B ij hjl] a0 j=1,20P

2.~ 81 se plantea de nuevo el algoritmo para resolver una

columna de destilacién convencional se tiene:

Si las variables independientes son T, § . 7. v
a).- Helaciones de equilibrio:
S1 el condensador es parcial:
v L
M IR TIITEN T j= 1
Y Y i= 1,kC
Si el condensador ¢s total
L
FYov, R L
b K T L 1
) Vi 4 = 1,NC
b).- Balances de Materia por componente:
v ' 0 2<j < Np2
pra e Y Tt NF<] € ypug
I= 1, NC

Para la etapa nimero 1. (condensador):
Vo - V” - i” = 0 - condensador parcial i= 1, NC

vy, - l“ { 0L+ 1) =0 .+ condensador total i= 1, NC
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Para la etapa de alimentacibn

v i

weaa e TV T gm0 iRl
=0 is | NC

NFel, i ¥

+V + 1

Ve Vet e Vi1, 7 e

Para la G1tima etapa (rehervidor):

1 ]
P1, ] . = L
NP 1.i WP, T ‘NPI 0 i= 1, NC

¢).- Balances de Energla:

Estos también sufren modificaciones en la primera etapa,

en la etapa anterior a la alimentacidn, en la etapa de alimentacién y en

la (ltima etapa.

Etapa ! {Condensador Parcial):
N

¢ (v i . .
.E, Vo Byp VR L h“] g =0 =1, NC

Condensador total

NC . .
& Loy iy <, T T B R

Etapa anterior a la alimentacién:

a - -

Ne
tz‘ [VNF,i Be, it ez e 2 Y Ve e e e T Yeen

'S

TN ] =0 st
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-Etapa de alimentacién

tg ) . .
|§| [VNF+I,I erer,i ¥ et M e e oY

Fl T, NF, 1

- A

Mne-1,1 " Yara h.‘lF,i] =0

= 1. NC

~Ultima etapa

NC

; ] . .0
'E‘ ['NP-I.I Myp-t, i Vhe,t e T e NP.I]+QR
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Para las etapas intermedias:

NC . . . .
‘zl["ju.( B e Mo Yty iy hJI] I

22§ % Ney
NF<jZNp oy

~El Algoritmo de Alnost Band:

El algoritmo de ALMOST BAND, es recomendado para la resolu-
cién de problemas que involucran columnas cn las que se lleva a cabo la

separacién de mezclas altamente no ideales.

El algoritmo utiliza el método de Newton -Raphson o modifica-
$,6
ciones al mismo, como la de 2royden-Ho uscholdcr.‘ entre otras, para resolver

el sistema de ccuaciones que tienen 1las siguientes variables como

independientes:

, T + para absorbedores y agotadores

-t
<

LT Y(Qc. Q 4 I.l Y LNP) + para torres de destilacidn
Y se presenta con el algoritmo original, el siguiente sistema de ecuaciones:

a).- Para absorbedores y ngotadores:

. v
(i - Fr i % i Y Ja1,0p
T v, tulNC
- _ _ j",NP
WE=Vaat g Y Tel *NC
N ) .
oA vji“jl*‘}lhji
O ¢ -1 =1, P

z v f, + 1
f=1 Nt e T e Rj-\.]



quedando un sistema de NP(2Nc+l) ecuaciones .

b).~ Para columnas de Destilacién

34

L
F 1,. K,. F v 2i1¢ fP sl el condensador
£Ji P 1 L I 1 1) J es parclal
L
J j
v
Foob K FYov .
T L = si el conden-
J Iy i=1,NC  sador es total
. 3t
i=1
mji = T T T 24J WNF-2 o
JH, IRLE Ji ji NF<J NP -1 =1, NC
myy -2 VZi VJi ° lJ| i=),NC 1 ei condensador es
parcial
L T tji (D/L| + 1) =1 N si él condensador es total
e, ™ Yean, e, e T Ve T ey P=1,HC
Mear,i = Yeer * Vet Ter2y T Ve e RN
Mee,i = Twe-r,n " Vet e =1 e
NC .
["' H; r"ji]*Qc i=1,NC
G -1 s| e} condensador
es parcial

1 NC -
! [Vu “u]



G

NF

3%

NC [ .
11y, Ry Os0nL )] +Q f=1,KC
L i ! ¢ -1 st el condensador

! N v H es total
(a1 28 24

ue . .
EE' [Vnr,i Boeat,i * Iner i "Nr-t.i]

= -1

W - : -
igl["ur.i Me,i * weea, i Meea,i Y VR HF.I]

NG . .

:Zx [VNF,I LTI “Nr,x] ‘

e . R X

& [VNFMJ Harer, i * terer,i urar g e "n]

NE . .

1=Z-1 [v” UTRRIY h“] 251 <HF-1
G5 " N ) -1 NF<<NP-1

‘Z‘ ["j+|,i Beni i hj-l,f]

“NE . .

izl Ywe,i e it Te hNP.i]

WU :
) [lNP-l,i hNP-\,i]

jal
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AdemAs, en el caso de columnas de Destilacién, como hay dos
variables independientes més Qc y Qr o L, o Llnp, se afiaden dos nuevas

ecuaciones, las cuales son:

KC
SJ-—J_'J___."
‘L
J .
NC —+Para condensador parcial
.Z, Yup, 1
5, mm—— -1
NP LNP
NC
S, = Y.. -1
] izl 3
N§ —+Para condensador total
g ozt M
P
Hi LNP

quedando en este caso un sistema de NP{2NC+1) + 2 ecuaciones.

Por otra parte, el algoritmo de Almost Band original, propone
para cada extraccidn lateral liquida o vopor, se introduzca una nueva ecug-

cibén y una nueva incégnita con lo cual el sistema aumentar a:

NP (2N+1)+24NExtracciones

Para establecer que la matriz Jacobiono tenga una forma de
bleque tridiagonal casi en banda, el algoritmo original propone el si-

guiente arreglo de acuvaciones y variables:

a).- Para absorbedores y agotadores:
T
F .[(:Jl. FrarreeeDines ™pe Mjgees e GJ)Jul_Np]

(Ot T Ve Yy Ve 7
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b).~ Para columnas de destilacién convencionales

T
HP

-t

- sl(fJ,, fj2""'ijC' LITOILIPSRTE WS GJ)j-I;NP s

.
QC(IJ' lJz ..... 'ch vJI vjz....vch Gj)J-I,NP Q

¢).- Para columnas con extracciones laterales liquidas o
vapor:

T

F =(Sl(fjl Fj2""erC mjt ij""ijC Gj Ej)j-l.NP SNP

T
“(Qt('J|‘JZ""'Juc V;I VJz""VJMc GJ ¢J)J=|.MP 0

En base al arreglo anterior el Jacobiano tendrd la siguiente

esstructyrat

~ Para absorbedores y Agotaderes:

Mato

2441
20 +1

Fig S5 Absorbedor



- Para Columnas Convencionales

iC+2 2C+)

20+1

2042

Fig. 6 Columna Lonvencional

20+2

30
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- Para columnas con extracciones laterales:

Plat —

Cc+2
2042

{2041)
20+!}

)

Filg. 7  Columna con uma extraccidn en cl ptato r.

y en base al método de N-R, se pucde establecer que:

J Ak = -F

Fn donde para absorbedores y agotadores se tiene:

e ), T
ém am am
Jxe "'FJ_"C" ............... e JNE
Ty Hpa  1ne
%, By ORI
EUTRREL Iy T e
T, I T
R (g ol Bl W)y Vjgeeoe Bpye AT} )m) 1p) T
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4o

Y para columnas de destilacidn:

3 s as
SJ o B R I
3, T £
¥ (A0 LTS SIS
M_)C Blj‘ DQg
37 ne N L e SR e
N ELp A
Sy O Donp
Bf)c ”jl 3QR

las derivadas contenidas en el Jacobiano empleando el algorit-

mo original de ALMOST BAND, son:

a} Para un absorbegor o un agotador:

1.+ Para la funciGn de equilibeio

o,
9 nm ' QK;
i nej " SLTIMUTIINCUTEE I, TRUT
ma| :)I-I- = (L )2
! j
si n=aj af . 1, oK
mé s LENSPS LA -—,—-—“ i
AIJm (Lj)z J F] I K“)
si n#j aF, .
m= Ilag
M,



si. n#j af

m;‘i —ar—" 0
mn
* af“.
Vo
si nsj af .. 1., ek v, -V
i
=i _aVLL"'{I_(_a—v'LI) - (__.l_z_J_.)
ji J i v
J
si nsj o 1 oK v
mf o “'JL'L( av“) "'l;—
Jm J fm ¥
i n#} af.i
m=i —WJ—- 0
n,i
si nij af.i
fi —— = 0
nom
* afj'.
arn
si‘n=aj E!fﬂ | P 3";; :
aT AT
Lo
st n#j af.i
o 0
n
2.- Para 'a funcidn de balance de materia:
* bmji
M
si’ n=j am.

msl —r— - -t



si

si

st

si

* am, .
ji

nm

si

si

si

n=j+1
m=i

n=j- 1
mei

a=j
ni |

n#j
mii

mii



si

st

sk

si

3.~ Para 1a funcidn de balance de energia:

NG

Si denominamos B = §

se obtiene:

n=j
me|

n=}
méi

‘a=j+l

m=i

ne=]-1|
ma{

i n=j+i

mf i

A

iy

NC

(v

T

Ji

=¥
1o (VJ+‘.|

+

‘Ji

hji)

e s hyand

h i
s T TIRS Tieg)
. I
M
A

a6 . h .
= Wi * Vi VA

im ! im
36

boa g
ni

(‘ Bhn"
N B (h, , .41
qu J-b,i n,i alﬂi
T,
ni A2
36,
---—-———J -

T 0

ni

s



3
- n, i
st n=j-1 3 Blbg o
m¥ i J L] i
Mim A?
st nej-1y nsj+l 3G
m=i y m#i YR J
nm
® BGJ
-
nm
e
. Hy, + v, —A—
st om) %, LU
m={ =
av, . A
J
3
. !m
H + v, v
si n=j 3G, Jm m Im
mEi _Wl_u
Jm A
B (H eV )
s5i :;!H 3(;j . avnl
Vni A2
5T n=jel 36,
m= — =0
v
ni
B8+ v )
nm nm _"am
si ;;‘!H an . avnm
an AZ
si n=j-t 6
mtl -Wi—- = 0

1y



sionej=1 y naj+)
m=l & mii

si

s

sl

si

n=J

nej+]

n=j-1

nej-1
n>j+l
mai
méi

36
j = 0
Y
nm
N[I
J‘ J .lr j
aG,
3T
J A
N .
-8 {}) ot i )
" =) T
J
3T
n Az
Ne .
-8 ‘.Xl i g )
-
26, o
3T
n Az
26
- 0
n

45



Los cambios que hay en el Jacobiano paras el caso de una colum-

na de destilacidn convencional son:

- Balance de Materia:

a),- En la etapa 1 {condensador Parcial):

sion=l am am
mel L. 0 D ISP
al av
Ji i
si mil y n>1 amg am
+ a j __..].’_.. = 0
d nm avnm
si n=2 am am
me .._J_L.z 0 _._L- 1.0
al v
21 21
b).- En la etapa | (Condensador Total):
.
sl n=j am i am ;
m=i ——L—- 58 = ( 1 4._2‘) -——L—- 0
al, av
ji Ll I
si n=l
i myy myg
3 =0 w0
1,m 1ym
sl n=2 am an
m=i —_— . 0 .,.J_‘_.- 1.0
Mo i



c).~ Si 1a etapa es la ditima (Rehervidor):

si n=NP BmNP" 3mNN
mal - CI g
ne, i NP
st ;;:IP amm," - BmNN .
Tapom Wyt
si nafip~1 om .
mai L P 7
n,i N, 1
si mft am . amn"
3T v

aim ni,m

-Relacién de equilibrio:

-$i el condensador es total

ELS
Ll (Kji + lji aij[f ) - K}( 'jl
{

si n=l af}i
me i arji = ;
4
af, { W, v, - Y., )
it . ji i ii
BV“ L, 8‘:'“ V'
- f boChm Ry - Ky Ve
si n= d 3l
w i a’ji = in
Jm

2
L



n=j
mhi & mai

n=2
m=i & mdi

n>j+t
m=l & mfl

. 8K Y
Bf“ . Ji av!' + vlf
aUJm LI Jm 1
NC
- Balances de Energia: S1i A= J
tat
NC
g §
=1
a Si el condensador es Parcial:
R | LI
3, . (hjm+ jm JIJm)
aljm A
v, o .
(J'“.__J_m_.+ H, )
3G, . aVJm in
avjm A
3G
i
= 0
312m
= o
2 B HZm + av2m v2m )
. m
av.
m A2
a6
1 - 9
3l

-nm

48



by

1
1
w "0
an
n=j
m={ & mf] NE ( . . )
v aH | Bhl
36 ey aT"’ ! BT‘
1. | 1
aTJ A
n=2
m=i 6 mfi NC "
IZI Vi My
3, . -8 T )
aTn A2
n>2
mei & mii
BG‘ .o
aTn .
n=)
mei & mf 1
36




st n=2
mef & mfi

Si el condensador es total:

NC
A= 7V

5 2i

NC
o I-)-:l ( ljl
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si n»2
mfl 6 m=i

si n=j

si nu2

si n>2

si n=)

3
1
5 0
nm
3
1
0
avnm
N
Lot
a6, =1 J i
3T
! A
R .
81 v, M
26, =i T
3T
n Az
36
1
T 0
n
.
A

1
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En ta etapa NP (Rehervidar):
NC N

2 "E, et Bupy * Typr et

NC -
A= izl Uyt Py 1)+ Qg

sl p=NP
o=l y mfif
N - ahnﬂ'l
G ‘2:] (hnm+ nm Nnm )
Ne
alﬂm A
ug ] Hom
b +v T3V )
16 oy om nm nm
NP
aVnm A
s{ naNP-|
m=i G mel
NC - y
-B { th  +1} ahnm )]
26 [T T
]NP - nm
P om A2
aGNP _—
v



si a=NP
m=l 6 mfi
N a 3h
z (V nm +1 nm)
36 11 nm aTn am aTn
NP
BTn A
§f n=NP-1
HC "
I o )
36y =1 ar,
aTn A2
51 n<NP-}
_&_n 0
Mn
si n=Np
Eyp

BQR

-
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~ Balances de materia en la Etapa de Alimentacidn y

la Anterior:
si n=NF
mef
amni . amnl
) P T
am nm
si nuNF-1
me}
am am
ol nlo. o
¥ im Wom
s naNF-2
m=f
am anm
nl ni
-~ " ! 0 0
anm avnm
5i n=NFf+)
m=|
am am
ni ni
0 w !

om
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-Para las nuevas funciones:

n= 1

m=l & mél

a).~ Condensador Parcial

9s 35
1 - 1 ] 0
LA Ll avnm
b).- Condensador Total
EH) 3%
-_ETL- = 0 -SVL_- -
nm nm
n=RkP
m=i & mfi
3Syp E Byp .
d nm IF Nim
n=Etapa de extraccidn
m=i & mdi
o | 8. oL
alnm U 3Vnm
ar‘éf‘m 0 aFZdnm -]
= -
2l v 1Y



CAPITULO (Vv
ALGOKITHO PKOPUES1O

~introduccidn:

El principal objetivo del Algoritmo Propuesto es lograr
que el jacobiano no incremente su ndmero de elementos al ana
dir varias alimentaciones y extracciones laterales, ademds,
se pretende que el sistema esté 1o suficientemente linealiza

7 - : .
do con el objeto de que el n“umero de iteraciones necesarias

para Jlegar a la solucién sea minimo.

Por otra parte se pretende que el cilculo del decantaw
. ,5,12,1u
dor cuando nay presencia dc dos fases 1iquidas; no introduz
ca nuevas variables y por ende nuevas ecuaciones; sino, con
siderar un decantador perfecto no i1deal con lo que se reduce
una variable independiente en el sistema pues el flujo de
reflujo esta ftjado por ta Termodindmica en el cdlculo del

equilibrio con dos fases liquiaas.

No se piantea el caso de un decantador parcial en cuyo

caso el reflujo serfa nuevamente una variable independiente.
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-El Algoritmo Propuesto:

El Algoritmo Propuesto propone las siguilentes modifica
clones a las ecuaciones de balance de Materia y Energfa con
el objeto de hacerlo versitil para simular cualquier equipo
de transferencia de masa con cualquier confiquracién y ade~-

més hay opcidn de introgucir cafda de presidn por plato.

a) Balances de Hateria por Componente:

u W
( +Tj Y1y 0 +Ti DV Vi e e Ve im O

J=1,0P
i=1,NC

b) Balances de Energia:

u
ne ) ) ) )
,z_, Vit Bt ¥ e M Yepn et Vepera Beper ("EJ-)

Y
ST L LT cq -0 CJe1 P

f=1,NC
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La modiflicacibén que se hace en las funclones para colum-

nas de destilacién son:

-Condensador Parclal:

Ng
Iy

L =]
5| OO )
NC

L Taer
L (l-l )
Sy @ "N
NP LNP

-Condensador Total:

"}
Y
"
51 . L (il )
NC
.IZ, Ve, 1
S * Ta U )

NP



-Camhlos de Variable y Aceleracidn de 1a Convergencia

Con el objeto de buscar la linea }izacidn’ del sistema Y
por ende acelerar la convergencia se estudian varlos cambios -
de varliables para el caso de la Temperatura que es una de las
varfables independlentes. Estos camblos son:

1.-7

2.- LN(TY)

Esto se puede hacer sin ningdn problema ya que las deriva
das con respecto a la Temperatura de todas las ecuaciones invoe
lucradas se realizan de manera numérica.

Las derivadas numéricas con respecto a cada uno de los --

cambios de variable SONi(como se ~hserva se usa tamado de paso
impticito "k }

. 1
a) Si el parémetro es -~

£ (T/K) - £ (T)
frm - &1

59



b} Si el pardmetro as ln(T):

K
. LR
fomo=——5m lnIT{

T = olta{T) +aT)

c) St el pardmetro es T

G - f 1)
(k-1) T~;—

fr(r) =

1
{—)
Te(5? +a71)?

Se muestra un ejemplo corrido con cada uno de los paréme-
tros de iteracién en donde se puede ver la diferencia en el nd

mero de Ilteraclones para obtener la solucidn. tn todos los casos se
considera que Ks 1.000001,

Por otra parte, para acelerar la convergencia independien
temente del pardmetro de iteracidn que Se utilice para el c¢aso
de la Temperatura, Se hace un truncamiento para evitar que el

AT sea mayor a 18°R y este truncamiento es:

1847 18+7
SiTs S1 k) - ol « ABSTAT)
J J

T+ 18 18+7
st (1) Si aT> 1, (—JT——) Cem e ATe (——;—J—)* A!!%AT)
! J

Lo



Para ¢l casa de los flujos de liquidos y vapor por componente

y por plato se hace ¢l sigulente truncamiento:

¢

St Al 6 AV son mayores a R*Z FJi f j=1.NP
I=1 i=1 KNC

donde R=relacidén de reflujo

Fji-alimentacibn de componente en
el plato J
. ABS(al ) Rx [ Fyy
ot ey —
ji Alji Aljl

ABS(av, ;) . Rx[FJ,
AVJ[ AVJ‘

av.f =
ji

y sl todavia IJl y/o le < 0 entonces:
lj[ = 0,001

V., = 0.001
ji

Con lo anterior se evita trabajar con flujos negativos lo
cual le da mayor estabilidad al algoritmo y se cumple con el reque-
rimiento del algoritmo criginal de Almost Band. trabajar con flujos positi-~
vos.

Decantador Perfecto (separaciones Heterogéneas):

"
2
reflujo
. L K Destilado
N "

Fig. B separaclién heterogénea
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Para el caso del Decantador después de'que se hace una --
iteracién de la torre con el vapor del plate 2, se hace un cdl
culo de punto de burbuja y se regresa como reflujo la fase de
Interés (1 6 2} la cual es fijada por el usuvario y de esta for
ma se evita introducir HC nuevas variables independien~
tes sin embargo, se reduceunna variable independienteal sistema.

Siempre antes de regresar el reflujo se hace un chequeo -
de sl la fase que se regresa es rica en el componente que fija

el usuario. €l cdlculo se hace por sustitucién .directa.

~tnicializacidn:

Los métodos de correccidn simultdnea presentan una desven
taja muy significativa la cual radica en el hecho de que son -
muy sensibles a los estimados iniciales de las variables de -
fteracién, lo cual hace de vital importancia |levar a cabo una
buena iniciallzacién, sin embargo, por otra parte, en ocasio=~
nes es dificl] hacer un buen estudio para inlclallzar correcta
mente, de ahf, que en el presente trabajo se den formas segu
ras de iniclalizacién gque le eviten al usuario tener gque lle-
var a cabo estudios de los sistemas antes de tratar de obte- -

ner una soltucidn.
Las inicializaciones son ias siguientes:
a) Método I

1. ) Se obtiene una allimentacidn global adicionando todas las

corrientes de alimentacidn. Se determinan sus temperaturas de
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burbuja vy de rocio a la presidn del domo y'del fondo primera~
mente utilizando K idealtes y después mediante modelos riguro-
sos, E! perfil de temperaturas se obtiene interpolando lineal-
mente entre estos valores.

2. ) Se escoge tomo componente clave aquél que tiepe una vola-
tilidad media en la mezcla global y enténces se obtienen vola-
tilidades promedio a la temperatura promedio de la torre.

3.-) Se resvelve la torre de domo a fondo empleando el méto«
do prapuesto por Lewis-ﬁathesog el cual fue modificado para ~--
los casos en donde estdn fljas las etapas y las etapas de alj-
mentacién y de extraccidn. Solamente se hace una iteracién con
este método

b) Hétodo f1:

1. ) Se obticne una alimentacién global adicionando todas las
carrientes de alfmentacién, Se determinan sus temperaturas de
burbuja y de rocfo a la presién del domo y del fondo emplieandao
K's ldeales y después se recalculan estos puntos con K's rigu~-
rosos.

2. } Se genera un perfll lineal de Temperatura.

3. ) Se calcula constantes ideajes por plato y componente.

b, ) Se calculan perfiles lineales de flujos totales de 1fqul~
do y de vapor hasta que hayas extracclones y/o allmentaciones,
5. ) Sc obtlenen flujos de vapor por componente Y por plato em
pleando el algoritmo de Thomaslzara resolver ia matriz tridla-

gonal del sistema de ecuaclones.

6}



64

A v + B =D

Jer * By Y

1 TR i]

6. ) Se obtienen los flujos de lTquidos por componeante y por -
plato mediante las relaclones de equilibrio.
v,
J

K =

Ji

jel NP & 2,NP
ji

7. ) Si el separador es hetcrogéneo se calcula el punto de bur-

buja con v‘. Se hace un cdlculo de 1as cargas térmicas de con-

densador y de rehervidor si é&stas son variables,

c) Método If1:

El usuario iIntroduce perfil de flujos lfquido & vapor y
temperatura,
Esta opcidén es muy Gt{l para el caso de absorbedores y a~

gotadores con calor.



-MHetodologia de cdleulo:

1°) Se calcula la condicién térmica de cada una de las allmen-
taciones a la torre.

2°) Se utiliza cualquier método de Incializacién,

3°) Se calculan las funciones MESN.l7

4°) Se obtliene la norma euclidicna y se verifica sl es menor
a la tolerancia en cuyo caso finallza el cdlculo.

5°) Se resuelve el sistema de ecuaciones MESH empleando el
método de Broyden.

6") Se corrigen flujos negativos y se normalizan las fraccio-
nes mol por componente y por plato.

7°) Se verifica si los valorcs absolutos del cambio de Tempe-
ratura asi como del cambio de cargas sl son menares a tole-~
rancias preestablecldas., SI no sucede esto. se corrigen.

8") Se calcula el flujo y la composicién del reflujo verifi-
cando que se reqresa la fase de interds para el usuario y se

verifica si ij_‘ A ij y se checa la carga del condensador,

- Comparacién del Algoritmo Propuesto con el Algoritmo de
Almost Band:

La principal modificacidn radica en las torres con confi-
guracién compleja v en los separadores heturogéneos ya que
el Algoritmo Propuesto reduce sustanclialmente el ndmero de
varlables independientes y por ende el Jacobiano del sistema;
ya que el Algoritmo Almost Band original introduce una nue-
va ecuacién y una nueva incdgnita por cada alimentacién y/o
extracclidn lateral,

ademds para separadores heterogéneos también Iintroduce

una nueva ecuacién y NC nuevas variables Independientes



El Algoritmo original presenta para un sistema heterogé-
nec coh N alimentaciones y N extracciones:
NP{ZNC + 1) + 2 +HP+HC ecuaciones
El Algoritmo Propuesto siempre requerird NP(2NHC+2) ecua-
ciones y en el caso de separadores heterogéneos se usa el
blogue externo de convergencia descrito anterlormente.
Con esto se obtiene un sustancial ahorro de tiempo de

computo y ademds una cierta estabilidad en el sistema.

(4



CAPITULD v

UsO DEL PROGRANA

~Acceso al Banco de Datos:

£1 usvario, dependiendo de las correlaciones de equifi~-

brio y de entalpias que haya escogido. cuenta con kU diferen-
tes archivos los cuales son:

1.+) Archivo que contiene datos de -

Tc' Pc y M de componentes puros

para hacer uso de ecuaciones de

edo.

2. ) Archivo que cuenta con datos de
componentes puros y de pardme-
tros binarios para el modelo de

NRTL

3. } Archivo que cuenta con datos de
componentes puros y pardmetros
binarios para el modelo de UNI-

QUAC.

ih. ) $1 se corre idealmente se requi
ren las constantes de Antoine y
constantes de los polinomios de

entalpfa liquido y vapor.

67
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- Acceso de las configuraciones de las torres

w8
Je esiaforma médianCe una subruti-
na de lectura se leen loz datos
para la correlacidn que haya es-

cogido.

Se debe hacer un archivo del cual con formato fijo se leen

laos siguientes dalos:

i

2

FECHA CORRELACION OE EQUILIBRIDO ¥ ENTALPIAS,

NUHRERD OE PLATOS, NUMERQ DE COMPONENTES, TIPG OE CALCULD
TIPD DE CONDENSADOR, HUMERD DE ALUMENTACIONES, NUMERD DE
EXTRACCIONES DE LIQUIDQ Y/D VAPOR, HUMERO DE ADICIONES
Y/0 EXTRACCIONES DE CALQR, TEMPERATURA ESTIMADA OEL DOHO

{°R}) ¥ TEMPERATURA ESTI{MAOA DEL FONDO (°R)

FLUJO DEL HEFLUJO, FLUJO OEL FONDD, PRESION DE OPERACION
CARGA DEL CONDENSADOR, CARGA DEL REMERVIDOR , RELACION DE -
REFLUJO {L/0). FfLUJSO DE DESTILADO.
LECTURA DE LAS ALIMENTACLIONES {van tantos renglones coma
alimentaciones con el siquiente formato:
PLATO DE ALIMENTACION, FLUJG DE LA ALIHENTALION,
TEMPERATURA
y un renglér cor lac composicianes z, de la 2limenta
cidn
Lectura de extracciones liguido y/o vapor: Van taatos --
renglones como exiracciones ton e! sigquiente formato:
PLATO DE EXTRACCION, FLUJO EXTR. LIQ. FLUJO EXTR.
VAPOR

Lectura de adiciones de calor: Van tantos renglanes -



como  adiciones con el siquiente formato:

Plato, Carga Extrafda (-) & Carga Adicionada (+)
~Variables de Entrada:

FECHA: DD/HM/AA

NC: NUMERO DE COMPONENTES

NP: NUHERO DE PLATOS

JCOND: TIPO DE CONDENSADOR: (!)-TOTAL
12} PARCIAL

1TPO: TIPO DE CALCULO: (1)~ Se especifica Flujo de Reflujo y
de Fondos (1 bmol/hr )

t2) Se especifica Carqga Térmica del

RTU
rehervidor y del condensador (—317)

NALIM: HUMERO DE ALIMENTACIONES A LAS TORRES
NEXTR: NUMERO DE EXTRACCIONES LiQ. Y/0 VAPOR
NDAC: NUMERO OE EXTRACCIONES O ADICIONES DE CALOR
TD: TEMPERATURA ESTIMADA DEL DOMO (°R)

TF: TEMPERATURA ESTIMACA DEL FOHDO (°R)

LT1: FLUJO DE REFLUJO Ibmol
r

LTNP: FLUJO DE FONDOS lbmol
hr
P: PRESION DE OPERACION (Ib/inz abs)

QC: CARGA DE{ CONDENSADOR BTu

——

hr
QR: CARGA DEL REHERVIDOR BIu

——

hr
R: RELACION DE FLUJD

DEST: FLUJO DE DESTILADO ! bmol/he
ALIM{U ) FLUJO DE ALIMENTACION {Lbmo!/hr)

TAMM(60 ) TEMPERATURA DE LA ALIHMENTACION ("R)



70
22(60,20): COKPOSICION MOLAN EN EL PLATO | OLL COMPONENTE j
EPL(60): EXTRACEION DEL LiQUIDO Thmal/hr
EPV{60): EXTRACCION DE VAPOR lbucl/hr

EQAC: ADICION BE CALOR
-Varlables de Disefo

Se¢ puede madlificar facilmente el archivo para mover el ni
mero de platas el plato de alimentacidn, el reflujo y/o el =~
destijado.

Ademds, la corrida se puede hacer tealendo como varlables
Qc y Qr fijando flujo de reflujo y flujo de fondos & bien fi-~
jar Q¢ y Qr y emplear como variables flujo de reflujo y flujo
de fondos. Ademds, se puede utilizar condensador total o par-

cial. £l cambio de variables de disedo s5e hace facilmente mo-

diffcando las variables de control de cdlculo (ITIPD),



CAPITULO Vi

CONCLUSIONES

Del trabajo desarrollado se pueden obtener las siguientes

conclusiones;:

a) El Algoritmo Propuesto simula satisfactoriamente las torres
de destilacion heterogéneas estudiadas observindose que el al-
goritmo fue suficientemente estable sobre todo con la Iniciali

zacién nimero II.

b) La incorporacién de la Cafda de presién por etapa hace posi
biec que la simulacién sea mids realista. Por otra parte, permi-
te que se den caidas de presidn diferente al condensador y al

rehervidor.

c¢) El cdlculo de equilibrio L-L-V fue lo suficientemente esta-
ble por lo que permitié obtener soluciones inciuso con inicia-
lizaciones no buenas, Asimismo debido a ta linealizacién det -~

sistema se consume muy poco tiempo de cdmouta.

d) El hecho de no evaluar el Jacoblano en cada Iteracidn y que
ademds solo se evalien los elementos diferentes de cero hace -

que el algoritmo sea competitivo en cuanto a CPU con otros.

e) Los cambios de varlables permiten lograr una lineallzaclién
del sistema lo cval se refleja en muy pocas iteraciones (10 a

15) para obtener la solucidén.



fr £l Alguritmo Propuesto, por su plauteamier;w, se puede aplicar
para destilacidn convencional, destilacidn azeotedfica, dest,
lacidn extractiva, separadores heterogéneos, absvurcién y ago
tamiento ¢on & sin rehervidorly rectificacidédn con 6 sin con
densador.

g) La facilidad para manipular las variables de disedo hace
que,sin ser Su obje(ivo/ este algoritmo pueda usarse con fines
diddcticos.

h) Por 1a forma de su creacign. estructurada modularl hacen que
este programg se e puedan in¢orporar tacilmente mddulos de

control estilo ‘'case study" y graficacidn.



APENGDI

FUNC

1 ¢ NES

[

E

ERROR
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4
FUNCIONES ERROR ESTUDIADASY '

EQUILIBRIO LIQUIDO-LIQUIDO:
1) In (IX,*IX;)
2) in (£X,/£X,)

3) IX;- IX;

EQUILIBRIO LIQUIiJO-LIQUIDO-VAPOR:
1} Xy~ 1\,
IX;- 1y
2) In(EX, /vy
In (IX; 7V
3) In(zXy *EY)
in(2X; *xX,)
4) la (X, *&Y)

In(EX, *£Y)

"LAS MAS ESTABLES:

1) In(f¥y /£Y)
ln(E)(; i 8

2) In(zx, *v)

1n([X2 X))

SIN EMBARGO DE LAS DOS LA MAS ESTABLE FUE:

Jn(ZX, *LY) y ln(IxZ *le)



APENDILTE 8

CONVERGENCIA CON DIFERENTES PARAMETROS DE

ITERACIUN

75
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Fig. 10 Convergencia de la Columna lolueno Fenol, 1y plates

y dos atimentaciones.
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APENDIEICE 4

COMPARACION DEL ALGORITMO PROPUESTO CON OTROS

HETOULOS
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=~ tomparacién cun et Método de Wang Henke (método de particion):

Ejemplo 1 #étodo jceraciones
Hangs Henke 48
Almost-Band 13
Propuasto b
Ejempto 2
Wang-Henke 1)
Almost- Band 25
Propuesto 16
Ejemplo 4
Hang. Henke ]
Atmost« Band 24
Propuesto 15
tjemplo 5 Wang.-nenke %
Alpost.- vang 28
22

tropuesto

% No convergid con ese sistema.



APEND I CE b

‘PROBLENAS ESTUDIUIADOS

HOTA: TON EL ALGORSTMO PROPUESTO SE HAN CORRIDG UN GRAN
NUMERO DE TORRES ENTRE EJEWPLOS DE LIBROS, REVIS-
TAS ¥ PROVECTOS REALES; DE LOS CUALES SE ESCOGIE-
RON LOS PRESENTES 5 EJEMPLOS POR CONSIDERARSE RE-~
PRESENTATIVOS DE LOS PROBLEMAS QUE SE PUEDAN EN ~
CONTRAR CUANDD SE TRATA DE HACER CONVERGER UNA -
TORRE.

o4



T=1507F

8z

tonaensador parcial

1 Destilado vapor
2 530 Ibmai
R hr.
100 (bmel
hr,

r=b00 psia 7
cH, 160 Ihmol
] ——
hr,
= i
cz"b 370.0 P=hf* psia.
CJ."B £40.0
C“I:m 25.0 12
C1 ., 5.0
) ll’.
800 bl
hr.,

Fando
270.0 bmol

DATOS EJEHAPLO
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tondensador Total

200 1bmo?.
hr.

K 1000 Jbmoi
hr.

Fa 1200 lbmol
hr,

T~ 680°R
fencl 1.0 P= 20.0 Psia

F= 400 Ibmol
hr. 12

T 660°R
Tolueno 0 %
Hetilciclohexano 0.%

0

1hou Jbmol
hr.
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Condensador Total

P= 11.31 Psia

1

13 23 Ibmal
R 13.23 lbmol hr.
hr,

F= 153 1 lbmol
he.

T= 528*“R
Hetiletilcetona 0.0169%
Agua 0 9776

Tolueno .00011
Ciclohexanona .0053%

‘P por plato=s 0.224 Psi

139.99 lbmol
he.

DATOS EJEHPLO &
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