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NOMFNECELATURA

Akit Pardmetro de Wilson para los grupos k e i.

F

Fugacidad de un componente puro.

P

Fugacidad de un componente en una mezcla.
{F/P)t* Coeficiente de Fugacidad.
6 t Energla libre de Gibbs.

6® 1 Energta libre de Gibbs en estado de Gas
ldeal.

I
G{i)t Energta libre de Gibbs molar parcial en la
fase T,

_ I
B6ti)t Fnerglia libre de BGibbs molar parcial en la

fase 11.
§u

£l

i ¢t Contribucidn de tamafio al coeficiente de
actividad total.

Coeficiente de actividad de un componente
puro.

G
Z i t Contribucién de la interaccidn de los grupos
funcionales la coeficiente de actividad -
total.

VAP
Pi % Presidn de vapor del componente (i).
Ptot: Fresidn total del sistema.

R t Constante de los gases.

Ri $ Proporcidn de los grupos del componente (i)
con respecto del total de los grupos exis -
tentes en la mezcla.

T s Temperatura del sistema.

Tﬂ 1 Corficiente de actividad de grupo en diso-
tucidn,

!

foeficiente de actividad de Grupo en estado
estsndar.

V ! volamen de un compuesto.



vil, §)t

Xd
Xw ¢

xi ¢

Xk 3

yi ¢

Volamen en estado de Gas Ideal.

Namero de grupos funcionales del tipo (i)
presentes en 1la molécula (j).

Concentracidn de destilado.
Concentracidn de residuo/.

Fraccion monlar del componente (i) en fase
Liquida.

Fraccion mnlar de grupo.

Fraccitn molar del componente (i) en fase
vapor.

I
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ITNTRODUCCTION

En la actualidad, & industria gquimics en general

ha contemplado el descubrimiento de una infinidad de
compuestos nuevos gque permiten vislumbrar un horizonte amplio
para el desarrollo de nuevas aplicaciones de los mismos
dentro de esta industria,
Sin embargo, debido precisamente a8 la complejidad de los
compuestos y @ la carencia de informaci®dn suficiente respecto
de sus caracteristicas y propiedades, y de la misma forma a
la poca disponibilidad de los datos publicados, el estudio
del comportamiento en la industria e incluso a nivel
laboratorio se hace dificil.

Dentro de los casos mencionados anteriormente se
encuentran las situaciones en las cuales se reguieren datos
de equilibric lfquido-vapor para el disefMo de torres de
destilacion, torres de absorcibn, etc.. Fn ambas situaciones,
se requiere contar con datos de equilibric liquido-vapor para
un sistema dado que permita el calculo de ingenierla. La
alternativa experimental surge entonces como el @nico recurso
disponible para proporcionar la informaci®ni sin embargo,
este proceso es Jlento y costoso, 1o cudl representa un
problema ya gue en la mayoria de los casos, e} dinero y el

tiempo son recursos que se encuentran limitados.



Ante acta =jtuacidn, las investigaciones se han enfocado a ta
bdsqueda de métodos matemdticos que permitan l» obtencidn de
pardmetros qus antes sdla podian obtenerse experimentalmente.
De 3hl surge la teoris de grupos, Qque proporciona varias
formas que permiten realizar los cdlculos.

F1 presente trabajo tiene por objetivo el grabar la
eficiencia del métada AS06G para la obtencidn de coeficientes
de actividad, los cuales a sﬁ vez sA utilizardn para calcular
los valores de equilibrio 13gquido-vapor.

No obstante, como tode mdtodo matemdtico se encontraran
algunas limitaciones en cuanto a capacidad de procese y a
condiciones de operacion.

Es importante sefMalar que el meétodo proporciona una
alternativa interesante, pues sus resultados pueden aplicarse
directamente para disefio preliminar de equipos que asimismo
permite ©] tosteo de los mismos, de tal suerte que se pueda
tener un pancrama completo de una operacidn determinada en la

mesa de trabaja. .
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FUNDAMENTOS TERMODINAWTCNS PARA LA CETENCION
. LOS DATAS DE ERUILIDRIO LIGUIDG-VAPOR.

Se entiende por equilibrio aquel estado en que las
condiciones generales de un sistema se mantienen constantaes
al paso del tiempo.

Fn termodinamica, todo cllculo de squilibrio se realiza
utilizando un criterio basado en alguna funcidn especifics
como energle libre, entalpla, entropla, fugacidad, etc.. Sin
embargo, dependiendo de las condiciones del «sistema que se
estudie es el criterio y la funcidn termodin2mica que se
utiliza, ya que se pueden adquirir ciertas ventajas con 12
eleccidn.

Para @1 caso del equilibrio liquido-vapor, todos loD-
c.ll:ulns sP realizan utilizando el criterio de fugacidad,
debido a3 1la relacidn que tiene con la funcidn de energla
libre de Gibbs, misma que facilita el cdlculo de equilibrio
de fases dado que el criterio utilizado para este punto es el
que establece la identidad de energia libre 61(1)= I'S”(U
para toda especie (i) a temperatura y presidn constantes e
igulales en ambas fases.

l.a fugacidad es una funciédn termodindmica que tiene
unidades de presidn, designada por (F¥ y se define como

sigues

P :
F =P exp| GITPI-G (T.P)|= P exp S(g_ - SHarsrr 1.1
RT s



Como s» puede observar, 12 fugacidad se hace igual a la
presidn » presiones suficientemente bajas como para que el
.compuesto se acerque al estado de gas ideal.

Se tiene un estado de equilibrio lfquido—-vapor para un
compuesto dado cuando la fugacidad en disolucidn de un
componente (i) en la fase liguida es igual & la fugacidad del
mismo componente en la fase vapor, siendo la presiadn y la
temperatura constantes » iguales para cada una de las fases
correspondientes) esto s@ indica medi ante 1a ecuacién
siguiente:?

1

- _V
F (T,Py% ¥ = F (T,P,y ) 1.2
i i i H

€1 punto de vista cton que smA maneja 1A &ituacidn de
equilibrio liquido—vapor es aqudl que establece gque en la
fase liquida se  encuentran mezcl ados 1os cemponentes
distintos formando as! un medio homogdnea, y de la misma
forma en la fase dle vapor,

Para estimar la fugacidad de una especie en una mezcla
lfquida simple se tiene la exprasiént

1 1

R L
F (T,Pyx ) = x Zf (T4Py% ) F  (T,P} 1.3
H i 1014 i3



y Para una mezcla de gas!

_v v v
F (T,Py ) =y Yere ) Fo(T,e 1.4
i i i 4 i 1

- Pars el caso de la fase liquida, el coeficiente de
actividad puede obtenerse a partir de datos experimentales,
12 teorls de la solucién regular o bien 1a teoria de 1los
estados correspondientes. Fn la fase de vapor los
coeficientes de actividad pueden incluirse y estimarse a
partir de las ecuaciones viriales, dr otras ecuaciones de
estado o también con la teoria de los estados
correspondientes.

Por 1o tanto, utilizando las expresiones anteriores (1.3
y 1.4 en la ecuacidn de eguilibrio lfquido-vapor (I.2), y
considerando que 1 valor de Z‘V es la unidad dadas las

condiciones del sistema se obtienet

[ 1 v
2§ TP Y F (TyP) =y F (T,P) 1.5
i 3 i i 4

En 1a expresidn :ntarior, »i es un dato que se asignard
arbitrariamente y 6 i se calculard a partir de dicho valor
utilizando el método ASOG. Sin embargo, para estimar el valor

-dP yi correspondiente, es necesario calcular los valores para
1a fugacidad de componente purc en fase vapor Yy en fase
liquida.

[N
Para el caso de Fj se tiene la expresiont



L vap
F (T,P) = P

p
(T) (F/P) exp(j vi/RT dP) 1.6
i i sat -3}

en la cu3l el término exponencial se denomina factor de

correccién de Poynting. Si se asume que la presidn del

sistemsa es baja entonces la correccidn de Poynting tiende a

ser despreciable pues su valor tiende a la unidad, con 1lo
cudl 1a ecuacion t.4 resultat
vap
F (T,PY = P {TY (F/P) 1.7
i i sat

Manteniendo el mi smo criterio de presiones bajas,

entonces el valor del coeficiente de fugacidad tiende a 1la

unidad resultandoc entonces la ecuacién (.7 en

L vap
F (T,P) = P (&3]
i i

s incorporando lo anterior en @l lado izquierdo de 1la

ecuacien 1.5 resulta

va

L v
w8 TPy )P (T =y F (T,
id i [

v
Para calcular el valor de F se tiene la expresiont

v
F = (F/PY P
i tot
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Sin embargo, dado el criteric de considerar la presidn
baja para el sistema en cuestidn entonces el coeficiente de
fugacidad tiende & "1a unidad, con 1o cull la expresisn

anterior resultat

v
F= P
i tot 1.11
e incluyéndola en la ecuacién 1.9
L vap
«§ T,P,x )P (T =y P 1.12
i i i i i tot

resolviendo para yit

L vap
y = x If (T,P,x ) P (T)/ P 1.1
i id i i tot

Las expresidn anterior se incluird en e) algoritmo que
se describe en un capltulo posterior, con el fin de estimar
un valor de yi a partir de XLi obtenido esie por el método
AS0G, y mediante la comparacidn de dicho valor de yi con el
obtenido por métodos experimentales (reportados en la
literatura) para el mismo eistema y en condiciones similares,
se determinara el grado de exactitud que el modelo que se

prueba puede proporcionar.
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DESCRIPCION DEL METODO ASDG

Conceptualmente el método ASO6 (Analytical Solutions OFf
Groups) tiene como fundamento la solucién de grupos formulada
por Wilson y Deal por 1o cull se presentan muchos elementos
comunes, particularmente en los primeros pasos.

El coeficiente de actividad de un componente (i) en

disolucidn se establece como 1a suma de dos términost

FH V]
Logz = Log X + Log 5 11.1
3 i i
FH KG
s siendo Log i una contribucidn de tamafo y LogVi un

tAérmino asociado con ta interaccidn de los grupos funcionales
de - 'a molécula en relacidn con las moléculas de los

alrededores.

Fl términoc de tamaMo se trata de acuerdo con la expresidn

de Flory-Huggins?

FH
Log 5 - Log R + 2.4%4 (1-R 11.2
i i i

siendo Ri la proporcién de los grupos del compuesto (i)

con respecto del total de grupos e*tshantes en la mezclal



en la ecuacidn anterior, vi es el ntimero de grupos
funcionales distintos presentes en ::ad_a molécula (j).

Por otra parte, 1a contribucidn 2l coeficiente de
actividad de la interaccidn de los grupos funcionales resulta
de relacionar los valores de los coeficientes de actividad de
grupo en solucién (r ' vy en estado estandar (r"l referido
al valor para una solucidn al 188 % de concentracidn para

cada uno de los compunentes).

n
Ln 25 G“ L v ‘LDgT‘ - Log r‘) 11.5%
2 K Kk

siendo vki el ndmero de grupos de tipo (k) presentes en
l1a molécula (i)3 la suma se toma sobre todos los grupos en la
molécula de <=oluto, y r e®s una funcidn de la composicidn
tanto en la solucidn como en el estado estdndar ($). Se
supons ademas que el valor de .I—1 es constante para toda
mezcla que tenga la misma composicidn de grupos. Fste x’.\\t';mo
t2rminn puede interpretarse tambidn como los coeficientes de
actividad con respecto a un estado hipotético consistente de
tan =8lo grupos puros.

Fn su forma original, @) mettodo de solucidn de grupas

requeria de toda una base de datos para poder determinar 1a
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dependencia de Tﬂcon las fracciones de grupo y en la practica
s# encontraba restringida a los sistemas con un mdximo de dos
grupos distintos. 8in embargo, para suprimir estas
limitaciones se ‘utiliza un método analitico que no necesita
de toda la base de datos y que ademds permite trabajar con
sistemas de multicomponentes y que asimismo contengan muchos
grupos funcionales distintos.

lLa seleccidn de esta ecuacidn se realizd en base A la
experiencia thenida con muchos sistemas, y la opciébn mejor

fue la E:uaéibn de Wilsont

n

Log] = -tLogly A + 2.438 | 1-3_xi sk

. k - 12 1 ik = 2.Xm Alm 11.6
S

donde A son los parametros de Wilson para los grupos (k e
). Ne iguii;fcrma, la fraccidn mo.ar de o upo (k) sp define
como la prépnrcibn del nomero total de grupos ¥ derivados de
todas tas egpe;ies con respecto de! nomerc total de grupos de

'pfesentes en la mezclai

todas clase

X = T Xi wki
. B k bk v .7
Jix ki

con la misma ecuacidn se obtienen los parAmetros de

estado estdndar, utilizando primero Xi=1 y luego Xi=@ después

de 1o cudl se interrelacionan ambos de acuerdo con 1la
ecuacien IT.S.

Finalmente, se obtiene el valor para el coeficiente de

actividad global a) relacionar las ecuaciones 11.2 y I11.5 en

la ecuacian 71.1.
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ALFDRITMO DE SOLUCION

E} ‘algoritmo de solucidn utilizado para 1la rea;izaqibn
del programa se fundamenta bAsicamente en ] ma2todo ASOS
presentado en el capltulo anterior, y a continuaciédn se
detalla cada uno de los pasos de dicho algoritmot

1.~ Seleccidn del sistema binario a estudiar.
1.1,~ nNeterminacidn del namero de grupos
funcionales de cada uno de los componentes de la mezcla.

1.2.- Comparacién entre los grupos
funcionales de la mezcla y determinacitn de los grupos
distintos entre si. v

?.- Observacion de los parametros del método.

2.1.- Por simple abservacidn se determina la
interaccidn del grupo (1) en la molécula (J).

?.2.~ Con ayuda de tablas (véase tabla del
apéndice) se determina la interaccidn del grupo (I)-con el
grupo (J), A(I,J).

3.~ Alimentacidn al programa de los valores
obtenidos en los puntos anteriores, ademds de las condiciones
de operacién como temperatura del qisteme, y presidn de vapor
de los componentes.

Con esta informacidn se inician Jos blogques de calculo

matemadtico del programa:t
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4.~ fAlculo de 1la proporcidin de grupos del
soluto en el total de grupos en la molbculas de liquido, segin
la ecuacién 11.3.

%.~ Con el valor anterior se obtiene 1a
contribucién de tamaho 3l coeficiente de actividad con 1la
ecuacidn II.2.

~.~ La fraccidn molar de grupo se cobtiene con
la ecuacidn T1.7.

FY programa tiene capacidad de realizar el cidleculo para
cualquier cantidad de grupos presentes en 1a mezcla, y 1o
realiza ﬁrimern calculando las parejas ¢ Xi, vik)j despubs
log  suma obteniendo el denominador de la fdrmula, Y
finalmente obtiene el valor correspondiente para 1l fraccion
de cada grupo distinto de la mezcla.,

7.- €Calculo de 1os coeficientes de actividad
de grupo mediante la ecuacidn 1l.4&. Para realizar esta
operacidn la ecuacidn se fracciona come siguet

~ Primero se obtienen los pares ¢ Xi, Aik)
correspondientes a .la sumatoria del denominador del segundo
miembro de 1a ecuacidn. Fnsequida, can los rasultados
anteriores se determinan 1los denominadores de todos 1los
términas de 1a sumatoria.

8.~ Utilizando l1a misma ecuacidon 11.6 y el
procedimi ento descrito anteriormente, se obtienen los valores
para al coeficiente de actividad de estado estandar,

utilizando 1os valores correspondiestes de Xi=l y Xi=a,
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respectivamente. Fn este .caso ®#} programa utiliza una
subrutina y termina el calculo por su cuenta.

®,- Can los valores obtenidos en los puntos 7
y 8 del presente algoritmos, s# calcula la contribucidn al
coeficiente de actividad por parte de 1a interaccion de
grupo, con la ecuacién FI.5.

1A.~ Finalmente sep obtiene el valor

para el coeficiente de actividad global con 1la suma de la
coptribucidn de tamaMo y la contribucién de grupos con 1a
ecuaciadn 1I.%.

1.~ Para ta determir.'nacicn del valor de 1la
fraccion de vapor a las condiciones dadas se toma la igualdad

indicada por la ecuacidn 1.13.

12.~ Los datos obtenidos se imprimen en una

hoja de trabajo, Qque se presenta posteriormente. .
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DIAGRAMAS DE FLUJO DEL PROGRAMA

PARAMETROS

DEL SISTEHA

‘Condiciones ;
de I
o
Operacidn / e J —_
o | Subrutina W
7 —— jCélculo: _ ¢

pmmrmd tn Ti, LTt

Coeficiente de
de Actividadl N
de grupv:;:zjf5 'l

L

Coeficiente de
Actividad Y,
A

y

Impresién de

Resultadog
e b

Hacer W .'\

N .
x1= iyo / =

12
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{ Térmiro de tamafio

R’ o, ]

Fraccién mol Xi

e

Y

—_—

Pares
X{m) *A(w)}
Eaacin Wilsn




o S
ani-ani+Lnt

¥= xiP 1
y=j__ i1 )
| Eeray |

U, S

Imprime
LR FEA
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A).— CﬂDIFYI‘.Af‘.!ﬁN NEL PRNGRAMA EN LENGUAJE BASIC.

WIST 10-3%0

1o Ren  PROGAAMA DE TEEIS
1: HTAD 3 v

REM oauE DE ‘LINENYM!XDN DE DAYOS GENERALEG. CUANDO |.A COMPUTADORA LO SOL
lnnE. lnssnt LOS DATOS REQUERIDOS PARA LOS GRUPOS FUNCIONALES, LA INTERACCION

DE GRUP xsnuus MOLECLLAS ¥ LOS PARANETROS DE mvencc:uu DE ORUPO.

20 HTAR INT *COMPUESTOS PRESENTES EN LA MEZCL,

22 HTAR 1e

23 Hiap u

35 Avs RUPOS DE LA MOLECULA £3°

33 HTAR {4

40 HIAB 25: VIAB 91 INPUT * *ISi .

45 Ax$ e “GRUPOS LE LA MOLECULA 23°
4B HYAR 1: yTaB 103 wnm Axs

50 MIAB 24: : 152

60 1NPUT *GRUPOS nxr::zmzs EN LA HEZCLAI®IN

€.

23 DI B3OI: DIM CIZ0): DI G1S0): DIM V{301
26 DIM MISO1: DINM X(30): DIN AiS01: DIM O(30)
77 DIn TIS0): DIM LISO): DIN YI50)
» 10N

£

100" WTAB 1F UTAB XCi PRINT *INTERACCION GRUPD(*}1%)EN LA MOLECULAI®]1%}%5 HTAD

38; VTAR XC: INPUT ° *3ULED

10 E = E »

120 MEXT I .
130 MEXY I

PRINT 'lmzm::mu cnupn (*18°1CON GRUPD (*|R*)"% INPUT * *IA(P)

PRINT *CONDICIONES DE nPEuAcxm'
INPUT *TEMPERATURA®
1 PRESIGN DE VAPﬂR 11me P

INPUT *PRESION DE VAPOR zl--wn

HE
FOR XX = 1 7O §O3X] = XK & .1
1

290 B = IS1 8 XI1 ¢ (52 ¢ X2

300 BIA} @ () ~ (S) 7 B3} ¢+ LOG (S / W
310 CID} = ¢3 = (52 7 W1) & LOG 152 7 B}
320 €~ H

[
EE Fun £ 1o Gy s 2y
3.



LIST 310-700

350
240
aro
370
370
400 L
410

Eage
G-a.cvnslux:»
M) = G
¥ ek e
HEXT €

rnnn-lvou

420 L

430
440
430

usxv M

ronn-lmu

480 x

470
aso

90 M

100
<10
23
sis
520

R N
EXT N

t 10 M
va
e A}

x¢
b4

FOR P = A T
X3 w X3 o num oulvu
LS

NEXT P

LIZ) w x3

XK m XN e 3

16
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1LIET 700-1100

10 M
270 X6 = X4 ¢ YWY 7 L2

B30 FOR AL & 3.T0 M
B840 QeABY » T3 - QIF3L ~ 10O (LE2N)

®
°
S
~
»

14 RETURN

917 4B 1

950 E = 1

940 FOR UZ = 3 TO2

950 FOR 02 = 1 18X

1000 Tiu2) vm‘n + HUIE) 1 QLRSI
JOIOE » € +

1020 A8 » ap R

1830 NEXT 02

1040 E # 2

wsa u(u [

10

lou u A,

1070 FOR U2 w ' 102

1090 FOR QZ s 1 TON

1100 T2 » TIU2) ~ (WEEL 3 DiAGD S



LISt 1100-

1100 TIU2) = THUZ1 = (VIE) & QIAl
G E = E 0 2

1120 A8 » a3 ¢ 1

1130 KEXT @2

$150 € = 2

1133 A9 » (2 4 WY o 4

£160 WEXT uZ

1170 U2 = ¢

1180 &

1133 D

1190 43 = EXP (T(UZ) o BIAYY

1200 U2 = v2

1210 A4 = EXP (T(U2) o CtD))

1211 43w Xk 8 L4

1215 1N @ TIXL B A 8 PS) o (11 = X1) & A& @ PR21)
1217 YE = tXL 8 A3 8 PS) N

1223 WTAB 33 UTAD 2 « XK: PRINT *xe*{XK / 30: HIAB 30
TAR 23: VTAB 2 ¢ XKi PRINT YE

1238 hEXT

1240 END

1240 GOSUB 2B0:X| = 1: GOSUP 200:X1 » O: GOSUD 200

1270
)

6010 930

VTAB 2 ¢ XK:

PRINT A3: W

18
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).~ NORRIDA DF TRARAJIN
A continuacién e detallan pe prepe 2 senuir para
realizar wn2 corride de trabtajn pare prebar el programe sntes

de sun aparacian,

Statema elegidot Ftanal-Agua
Mrlerula 1 = Frannl
MAldcuwla 2 = Agua (Splpccitdn arbitraria)
Rrupns on 1a moléeunla 1§ =A1 (CHS, CH?, y OH

frupos en 1a molécnla 2 = 2 ( Hy OH )

frupns distintos en 1a mawcls = 2 (OH vy NH3 O _
( CHT ¢p crneidera come igual a CH?3 el hidrécene es

despraciahle ),

Tnteraccidn de grupne en T2e mnlécilas del sjietema
Int. CH3 =n mnlérula de Ftannl = 2 ¢ Hay dee grupee )

FH? on mol&rulia de AQua = @ ( Ne exiete epste Qrape )
Int. MH =n mnlérula de Ftannl= i

Tnt. TH =n mnl&rnla de Agua = 1

Tnteraccisn de grupos funcionales

Interaccidn CH3 con CH3 = 1

Interaccidn CH3 con OH = @.385

Interaccidn OH con CH2 = 8.8147

Interaccidn OH con OH =
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Condiciones de Operacién
Temperatura = 5@ grados centigrados
Presiodn de vapor etanol a S@ C = 221.207 mm Mg

Presion de vapor agua a 58 C = 92.229 mm Hg

€1 programa entonces inicia su proceso de cdlculo y como

salida se deben obtener los siguientes valores:

X Coef. de A. Y
A.l 3.6737562 0.479776
2.2 2.0571141 ©.512515
8.3 1.5173255 B.546190
8.4 1.2740624 ©.588953
8.5 1.1471654 6.639957
(28] 1.8761833 ©.698346
8.7 1.0357689 B.763602
3.8 1.013575%9 0.835555
a.9 1.0029494 h.214274
1.0 1. 0000000 1.000000

Cabe bhacer notar que el programa puede modificarse
ligeramente a +fin de que sea capaz de proporcionar 1los

valores para un sistema cualquiera, cuando las condiciones de

_ temperatura no sean constantes para teodo el conjunto de

composiciones en fase llquida. Este es el caso que se
presentd al establecer 1a comparacidn entre los valores de la
literatura, y asimismo tambi®n puede modificarse para obtener
los resultados para trabajar con distintas composiciones de
agqueéllas que el programa utiliza y que son las que se

observaron en la lista de resultados anteriores.



Capttulo v 1
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RESULTADOS

En este cepitulo se incluyen los resultados obtenidos al
realizar ias corridas de trabajo con el programa para
diferentes sistemas.

Fu®& necesario, sin embargo, que 1os datos que
proporcicnaran estas corridas fueran lo suficientemente
v#lidos como para permitic el establecer conclusiones
raspecto de'Xa efectividad del método ASOG para el cidiculo de
cosficientes de actividad, gue a su vez sirven para abtener
loz datocs de egquilibrio liquido vapor de un sistema binario.
Bichos rasultados, desnpuss de ser analizadas, deben definir
1a efectividad y versatilidad del método, a fin de poder
estlablecer 1us alcances reales del presente trabajo.

Por 1o tento los resultados se presentan en la farma
2z dos blogues distintos:

Blogue Al.— localizando en diversas fuentes
bixliograficas fusron ubicadas tablas de valores de
eguilibrio  liguido-vapor obtenidas experimentalmente, para
disatintos sistemas =0 diversas condiciones, Con esta
inforvacidn a mano, se intentd duplicar en computadora las
cendiciones a las cuales fueron obtenidas dichas tablas y con
el programa 3¢ obtuviesron los valores correspondientes para
cada casa. Se realizd uwna comparacidn entre ambas resul tados
y s& presentan en Jorma conjunta Yy se inicia comn ello la

cbtencidén de conclusiones.



Almque B).- E1 programa 3e utiliza para obtener datzozs de
equilibrio  Liguido-Yapon per o Va1 08 s1staman, duefinsdos
estos arbitrariamente. con esto s& pretende demostrar la
versatilidad que <l fdlodo tiene para trabajar con sistoemas
de caracteristicas gquimiceas distintas. Fara ello e
utilizaron varias tesperaturas para cada sistema, de tal
forna que pudieca cbesorvarse si el efecto temperatura influye
de alguna manera sobre 1cs resultados gua proporciona el

programna.



TABLA VI-%

SISTEMA: ACRILONITRILO-AGUA

GRUPCS HDLéCULA ACRILONITRILO= 3
CRUTOS MCLECULA DE ASUA=s 2

CRJFOE DISTINTOS EN LA MEZICLA= 4
PAR A’H ETROS DE GRUPO

Vil 1)=1 vz, =1 VI(Z 1)=1 via, Hr=o

W(1,.2) =0 Vz.2)=0 V(3. 2)=0 Vi, 2)=1

AL, 1;=1,500 A2, 1)=1.178 A(3.1)=0.837

AL, 223,825 A2, 2)=4.800 A(3,2)=0,385

All, T)1=0,4845 A(2,3)=0.085C
Al 3 =a,315 AC2,4)=0,.680 A(I,4)=0.291 Ad,4)=1.000

RESULTADOS

TEMFERATURA=ZS C TEMPERATURA=4¢ C
X Y(EXP) Y (ASOG) X Y(EXP)  Y(ASDG) )
©.1951 0.6013 9.176  ©.178¢ )
©. 372 0.0025 0.285 @,2891
o, 463 0.0049 £.422 8.4321
0. 4c8T ¢0.0113 0.592  8.6086
o.5788 8.0172 @.683  @.6304

©.0224 0,709 ©@.7472
@0.ce241 @,722 B.72614
90,0253 ¢,731 @,7261
0.8272 0.720 9.7402

2
5
i
4
=)
-

LR TR IS o A

B.7667 . .
B.7675 !
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TABLA VI-2

SISTEMA: ETANOL~AGUA

3
GRUFOS MOLECULA ETANDL= 3
GRUPDS MOLEQULA DE ABUA= 2

BRUP3S DIZTINTOS &M LA MEICLAs 2

PARAMETROS DE GRUPOD

Vi1.13=2 Vi, Zy=d via, =l VIiZ, 2=l

All, =030 AL, 20 WS AR, D sB.EI47 AL, ) =) ,04

RESULTADOS

TEMFERATURA=SA © TEMPERATURA=L0.6 ©
X YIEXFI Y {ASODB) X Y(EXP Y {ASDG)
D oTE 0.12598
4. 0560 0. 46849
e TN B.5870
#.598 G ETID

@, 648 A.6812

A, 5270 (STt B, 6514
£.5490 @, E71 1. 6618
ORI @.205 ©.3375

©.343

510

2.972

TEMFERATUR =78 &

X YIEXP) Y (ASOG)
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TABLA VI-3

SISTEMA? AGUA-2-BUTANCL

RRUFAR MR ECULA '2-RUTANOL= S
GRUPGS MOLECULA DE ASUA= 2

GRUPDS DISTINTOS EN LA MEZCLA= 2

PARAMETROS DE GRUPO

vil.1)=1 v, 2)=1 V2, 1)=1 V(i2,2)=0
AL =1.000 A1, 2)=1,17 A(2,1)=0.047 A(2,2)=0,215

RESULTADOS

TEMPERATURA=SC C© TEMFERATURA=BAG C

X Y(EXP) Y (ASODG) X Y(EXP) Y(AS0G)
0.6748 8.813 0.273 a.6517
#6179 @.027 @.352 . 6370

9.5784 0.343 8.372 0.3628
. 3589 @.376 €.3131
B.457 7.331 @.3343
2.510 @.495 @.3638
@.589 B.432 d.4108
@, 693 @.484 @.4948
8.736 @.578 0.5964
@.847 9,702 D.46815
1.000 1.000 1.0800

1, 9ed 1. Gooo



TARLLA V1-4

SISTEMA: ACFTONA-AGUA

FRUPAS MALEFULA ACETSNA=
GRUFOS MOLECULA LI AGUA= 2

CRUPOS DISTUSO5 £ LA MEZICLA= 3

26

PARAMETRDS DE GRUPO

vz, 1)=1 V(S =0
vz, 2= V(S =1

A2 1) =0.0 (T D) =G0 8147

AlL,2)=1 A2, 2 AT 2) =0, 56808
F\(l.»)~0-~£u ALZL D) AT, ) =1. 0030
RESULTADOS
TEM ERATURA=2S C TEMFERATURA=30 C

X Y(EXP) Y (ASOBG) X Y(EXP) Y(ASOG)

6.008 0. 8609

0.749 ©. 8695

. 0a8

3,557 3. 3540

C.357 247

0. 0549 . 0485

@a.877 (1, 554

919 0.8712

9.919 @, 908

1,008 1.863 1. 604 1. 600




TARLA VI-4 (CONTINUACTON)

27

TEMFERATURA=4S C TEMFERATURA=60 C
X Y(EXP) Y(ASOG) X Y(EXP) Y(ASOB)
and .571 0.83512 a.033 a.560 0.8003
av2 g.8313 2.072 B.765 o.8118
117 9.3333 0.117 @6.768 g.8628
. 171 0.8241 B.171 B.773 a.7922
€.276 @.38177 9. 23 a.811 a9.784%
J.313 g.B167 0,318 @.823 @.7838
4z a,323 G.420 2.843 9.7917
. SE4 9.B433 @.554 a.668 0.8141
G.TI7 ©.8377 @.737 o.880 @. 8655

1.420 1.920 1.g000 1.000 1.000 1.0000
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TARLLA VI-S

SISTFMA: TERRUTANNL-ABUA

T ,
GRIPOS MOLECULA TERBUTANOL= S
GrRUMOZ MOLECULA DE AGUAR= 2

GRUTDS DIZTINTOS EN LA NEZCLA= 2

P AR AIH ETROS DE GRUPO

Veil.1)=4 v, D=0 Y21 =t vz, 2)=1

AL, =1, 0088 AL, D) =3

ACR, 1) =0,.6G197 A(2,2)=1.00

RESULTADGOGS

TEMFERATURA=2S C TENFERATURA=4D C
X Y(EXP) Y (ASDG) x Y(EXP) Y(ASOG)
a.a23  @,21C . 7655 0,251 @.7753
B.053 €W.470 Do OFE @.412 @. 77465
a. 106 G.497 4 0.517 @.4723
0.5za @.549 o, 4658
.35 ©.578 5.5112
«ZET ¢, 675 a.6356 @, 647
8.564 0,3733 0.679 6.660 @, 6400
@b G.6T0 D, 5760 a.7354 @.719 @, 7087
8.708 0. 483 €. 43809
@.7G0 @.722 G.7173 TEMFERATURA= 75 C
a,033 0,778 X Y(EXP)  Y(ASOG)

©.878 ©.050

o.4a 9,222 ©0.7731
@.0852 o.592 o, 7624
@.133 ©8.517 @.5280
@, 6482 @, 668 @.56140
0.73% a.723 . 86922

B.718 @.80L5 ©.8797
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TABLA VI-&

SISTEMA: METANOL-~AGUA

PPUPDS HDLE&ULA METANCL= 2
RUFO3 MOLECULA DE ABUA= 2

GRUFQS LISTINTOS EN LA MEZCLA= 2

PARAMETROS DE GRUPO

Vil. 1=t Vil 2)=1 Vi2,1)=1 v(2,2)=0
Al 1) =1, @00 AL, 2)=1.178 A{2,1)=0.047 A(2,2)=1,00

RESULTADOS

TEMFEFATURA=IS C TEMPERATURA=SC C
X Y(EXP) Y(ASOG) X Y(EXP) Y (AS0G)
@. 2453 0, T35 @.0453 J. 28661 @,0324
0.4343  @.2%39 @. Q863 0.4657 @.4570
@.5274 0.5719 0. 1387 @,.522 9.5475
T.ETT3 0.56781 «@.1854 #.5S878 o¢.6014
D.7527 ©.7476 @, 71357 @.7087 @.7306
@.3434  3.30183 a.4177 ©.7684 @.75%6
3.2511 0.8534 @.5411 @.8212 . ¢.8193
@.5¢71 09,9357 d.6166 0.852¢0 @.852
D.7716 ©.9714 0.7573 g.989¢ @.9111
J. o G.56354 9.852 @.9455 0.94686
A.5L80  0.9476 0.9514 $.9817 0.9828

9.7815  0.7B07

TEMFERATURA=SGS ©

X Y(EXP) Y {(ASOG)

g,7726  d.4774

8 @.4778

763 {.517S
Y.5713 @.5763

@, 6512 6.697S

©.7842 ©.7519

[<F=1:33-1 @9.8242 ¢.8251
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TABLA VI-7

SISTEMA AGUA-N-BUTANOL

GRUFDS MOLECULA H-BUTANOL= S
GRUFDS MOLECULA LE rfiAs 2

GRUFCS CISTINTOS Cid LA MEZCLA= 2

PARAMFEFTROS DE GRUPG

Vi1.13=1 Vil.2)=1 v{2,1)=4 V2. 2)=¢
A(l,l)=l.ﬂaﬂ‘ A(1 D) =0.0147 AT, 1)=0.305 A(Z,2)=1.08

RESULTADDS
FRACCICH MOL FASE VA#UR

TEMPERATURA

® 40 (Y] 80 1909
U, 24057 G.27075

1, 1703% G. 17524
@, 16147 @ 10ule
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TABLA VI-B

. SISTEMA ETANOL-ETILBENCENOD

GRUFOS MGLE&ULA ETILEBENCENO= B
GRLFGS ~CLEIULA DE ETAMNOL= 2

GRUFCS DIGTINTOS EN LA MEZCLA= 3

PARAMETROS DE GRUPOD

-.V(i.l)=b V(2.,1)=2 V(5. 1)=0
VUL 2Y=0 VI(2,2)=2 V(S,2)=1
AL, 1)=1.600 A2, 1)=0.7348 A(3,1)=a3,045
AC1,2)=1.2480 A(2,2)=1.0000 A(3,2)=0,015

At1,3)=0.5T4 A(2,3)=0.3050¢ A(3,3)=1,000
RESULTADOS

FRACC 10N HqL FASE VAPOR

TEMPERATURA

3 42 69 89 1908
a.1 J. 06692 B. 56726 @. 0658 @, 0633
a.z @101 . A7746 6. 0965 @.0727
@.3 5,1197 ©.11756 g.1141 ©.1099
@, 4 ¢, 1524 @. 13000 g.1262 @.1217
6.5 3. 1429 @, 14047 @.1364 00,1315
a.6 9. 1541 @.15141 @.1471 ¢,1419
n,7 D. 169G @, 16611 @g.1614 ©.1558
@.3 @.1954 @.19216 @. 1869 @.1806
9.9 @.2652 B.26117 @.2546 0.2467
1.0 1.0000 1.0Q000 1.0000 1.0000



32

TABLLA VI-9

SISTFMA ACIDN ARETICO-ANH. ACETICO

’ .
GRUFDS MOLEEULA Al. ATETICO=2
GRUFDS MOLECULA ANH., ACETICO=4

GRUFDOS DISTINTCS CH LA MEZILA= 2

PARAMETROS DE GRUPO

DERTE R RS BV S S A TR
V.22 =2 w2, 2= WS, D=

ACL, 1) =1, el A2, D

G AT, 1)=0,06025
At )=}

A2 D)=L, @008 A(S,2)=0,577

A1, 2)=0,7763 AL2,3) =@, 6205 AT, Tr=1.680
RESULTADOS

FF‘HCCIC’H MOL FASE YAPOR

TEMPTEATURA

x 80 108
a. ©.3898 ©.2914
a.z @.4672  ©.34%4
a.z 35669 G.5453
0.4 9.6401  ©.6197
0.5 6. 760z 6315
Ge ©. 7544 7578
2.7 @.7934
c.8 @.3523
a.s #.9257  B.9194
1.8

j R alaia] 1. Qo p PR idiaic]
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TABLA VI-1(

. SISTEMA TOLUENO-FENOL

RRUPCS MOLECULA TOLUENC= 7
GRUFSS MOLECULA FENCL= 7

GRUPOS DISTINTOS EN LA MEICTLA= 3

PARAMETROS DE GRUPO

Vilt. =6 V(2,1)=0 VI(3,1)=1
Vi1,2)=6 V(2,2)=1 VI(3,2)=0
AL, 1)=1.000 A(2,1)=0.045a0 A(3,11=1,240
AC1,2)=0.534 ALZ2,2)=1,0000 A(3,2)=0,320

AC1,3)=1.240 AL2,3)=0.0245 A(3,3)=1.000
RESULTADOS

FRACCION MOL FASE VAPOR

TEMPFERATURA

X 20 49 &0 8a
.1 £.75205 €.38771 @.8551 0.8455
8.2 J. 3540 0.9457 6.9224 0.8937
8.2 B.GTE 0.5532 @.9457 0.9150
a.4 $.5818 G.9722 0.9593 8.9298
£.5 @.535% 9.9779 @.9684 0.9422
a.6 €.7I32 @.9820 @.9739 ©.39558
¢.7 0.9704 $.9853 ©.9787 0.965%
3.8 ©. 7?5295 @.5085 @.9835 ©.976S
3.9 @.9951 9.9325 ©.9870 ©,9681
1.3 1. Gag 1.00223 1.0000 1,00008



TABLA VI-11
SISTEMA TOLUENG-ACIDD PROPIGNICO

GRUPOS MOLEFULA ACIDO rRoridhico-z
GRUFDS MOLECULA TOLUEND =7

GRUPOS DISTINTOS EN LA MEICLA= 3

PARAMETROS DE BGRUPOD

Y3, 13=2 V(2,11 WS, 0=d

Vi, 20=1 VIR, 2= VT, 21=6
AlL, 1)=1.800 ACZ,1)=0.0248 A(3.1)=1,24a
AC1,2)=1.1T73 AL2,2)=1. 0008 A(3,2)=1.137

A(L.3)=R. 70 A(2,3)=a, 8447 A, 3 =1.000
RESULTADOS

FRACCH U/N ML FASE VAFOR

TEMFERATURA
X 49 BO 198 120
@1 8,059 @, 1002 6,1212 @.1415
A, 2 o,a987 9.1342 B.1695 @.1961
[ 0,1181 @.16738 0, 1563 @G.2260
g.4 0. 1283 €.1350  4,2157  @.2470
g.3 @, 1403 L2087 @,2TT5 d@. 2547
.6 @, 152 L2170 (.2045 @.2897
a.7 @, 17640 £,2359  (.TEA3 @, 729
2.8 0, 21473 C.2751 ©0.3T68 . IT774
3.9 D,0118 Q. 4098 @, 9559 d.5028
1.0G 1. 0300 1. 9090 Tapd 4, 0h0E L, 00D
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Fracc. moL Fase Vapor ETanoL
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F1eura VI-1, DiaGrama X-Y PARA EL sISTEMA EvanoL -Asua A 50°c.
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+ MOL FASE LIQUIDA ETANOL

Fracc



o
.7

<
4

<

5

<
e

<
ty

o
u

[~]
L

FRACCION MOL FASE VAPOR ETANOL

[~
fu

o
<

<

/,?E;
,{%{fwfz
—
L
;/
e
Ry
S
-
4;1’
EXP,
+AS06
P
/
oz o4 o5 08

FRACC, MOL FASE LTOUIDA ETANOL
FIGURA VI-3.D1AGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA ETANOL-AGUA A 75 °C,
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FRACC, MOL FASE VAPOR AGUA
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FRACC, MOL FASE LXIQUIDA AGUA

F1GurA V-4, DIAGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA AGUA~2-BUTANOL A 60°C.
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FRACC, MOL FASE VAPOR AGUA
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Ficura VI-5, DiaGRAMA X-v PARA EL SISTEMA AGUA-2-BUTANOL A 80°C,
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FRACC, MOL FASE VAPOR ACETONA
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FRACC, MOL FASE VAPOR ACETONA
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FRACC. MOL FASE LI'QUIDA ACETONA

F16ura VI-7, DIAGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA ACETONA AGUA A 30°C,
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Fracc, mMoL FASE LiQuiDA ACETONA

r1GURA VI-8, DIAGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA ACETONA-AGUA A 45°C,
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FRACC, MOL FASE VAPOR ACETONA
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FRACC, MOL FASE VAPOR TERBUTANOL
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FRACC, MOL FASE LIOUIDA TERBUTANOL

Freura VI-10, DIAGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA TERBUTANOL-AGUA A 25°C,

i



FRACC. MOL FASE VAPOR TERBUTANOL
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FRACC, MOL FASE L{QUIDA TERBUTANOL'

F1eura VI-11, DIAGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA TERBUTANOL-AGUA A 40°C,
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RACC. MOL FASE VAPOR TERBUTANOL
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FRACC, MOL FASE VAPOR METANOL
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FrRACC, MOL FASE L{QUIDA METANOL

F1gura VI-13, DIAGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA METANOL-AGUA A 35°C.
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FRACC, MOL FASE VAPOR METANOL
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Fracc., MoL FasE LI'QUIDA METANOL

Fieura VI-14, Dracrama x-v PARA EL SISTEMA METANOL-AGUA A 50°C.
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FRACC. MOL FASE VAPOR METANOL
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APLH'QCH’;N DE LOS RECSULTADOS OBTENIDOS

Con objeto de enfocar los resultados proporcionados por
el método gue se prueba hacia un punto de vista directamente
relacionade con la aplicacidn en el campo de la ingenieria
quimica, se selecciond la operacidn de destilaciédn en un caso
tipico de disefio de una torre como medio para confrontar la
efectividad real del método en este campo.

La comparacidn se establecera en base al ntmero minimo
de platos tedricos obtenidos con tos datos experimentales en
comparacidn con aquéllos resultado de la aplicacidon de los
qatns proporcionados por una corrida de trabajo, en
condiciones similares,

Esta operacidn se realizara con algunos de los sistemas
mds representativos presentados anteriormente. fara el trazo
del ntmero minimo de platos tedricos se requiere conocer los
valores para las concentraciones esperadas del destilado y
del! residuo, Xd y Xw, respectivamente. Dichos valores podrian
cbtenerse del balance de un problema especifico de
destilacidn para cada sistemaj sin embargo, considerandoc que
al final los valores de las concentraciones mencionadas se
aplicaranvpar igual @ 1os datos experimentales y a los
estimados en este trabajo, se fijardn arbitrariamente para
cada uno de los casos detallados a continuacién y se

especificardn en 1a grafica correspondiente.
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(asog)= 4.3
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TABLA VI -1

w1815 E PESATARGS

SISTENAT ACRILONITRILB-ABUA

TENPEFATUPS 75 €

1 YCETPY YIASORY  YAE)-YIAVEPROF(T3  EFPOR®?
A82 R099 64951 AP 1L R
B2 306 ATIEL 23 -9,MT 4821
6535 A48 U032 RN 40551 AR
3251 LSTL #4583 44327 A48T 7.1t
FIBEL A5 45733 (8.828B)  -5,651 4,321
299 AT AE9TT I -5,69T A3
018 A653  A.644T  9.0533 1.0 A
10137 6,635 £,8008  £.09%8 730 L
A0ISE I M7 R MR L A
4172 AT 87734 £AILG 1,580 6630
FAIFE ATSE 07392 ARB 1,987
5.0201 4,762 0740 s L7 A8
6267 AR P48 K852 2,481 A8
f.0200 4783 67468 $.8302 LIS TANNE A5
BAY RTTT 4,758 P.MIBA 2,370 At
4780 0077 ATEYY AT 1222 S X334
€.8251  AIBb B.TEET 019} 2460 6057
£.0258  £,763  4,7495  £.4185 2,351 hpsl

EFFOR CUADPADD L1
EPPOR REDIO a8
TERPEPAILFA 48 C

' YIEIPY YIASES) YEV-YCAVEPRORIL) EPPORAZ
[ I T YN N T N s TR WAV S N 114
B.P025 KBS £.23°) 10 AMANY SELEL AEN
[SLI0 AN P B 08 ) S K UITIES 3 U S K 133
8T A592 #6636 14 P10R) ~2,BAl £.481
A7 K6BT F.8580 BLMRNG #3580 L
PE226 AT BTIT2 IREBT -1 ST AL
LI81 BI22 4,721 L ASTL R
&858 MTS1 4,728 ARAN9 677 AN
$ATIT W A BHTL -2.81 5,881

ERROR CUADRADD 627
EPRLP REDIO .28



TABLA VII -2

i 1515 P PESULTADOS

SISTEMA ETANDL-ABUA

TERP=S8 €
' YIFIPY  YIASOGY YIF)-Y(AIFPPOP(X} FPPOP*2
$.495 9,479 0,478 9.0815 4,331 0001
#1588 5,584 A.5808 A.MT74 6,951 #4831V
$.2508  9.5743  £.5282 .7 8.121 888
0335 4,597 85088 83N S.A491 A3
9.4879  9.4589  0.63729 4.0108 2770 AL
#7455 8,859 A,7053 (AR5 -1,22Y  ABI5T
FPRAP CUARRADO 1.5
€RPOR MEPIO .25
TERP=bp.6 C
H YIFYPY Y!ASOS) YIFI-YIAVFPPOPIT) EPROPA2
6518 £.3160  £.4298 (4,1136) <36,#1T 1297
#0068 4,398 PA6BE (A4S0 -10.08Y 3,647
#1978 4 8.5 1.B21 4,03
A 43715 3,781 AL
85092 #8412 1650 e
8,578 BbbRA A65H4 ABBD LI A8
4.5458 9,871 0.b1B  8,.0892 L3 LM
C. 5058 A5200 #8905 (A 84351 -1,B3T AT
£.B514 48528 8731 40151} 1,291 48R0
8680 A.BLTS  B.BEA8 (0.A13M 156V A2
0.9728 99778 49758 (5.0218)  -4.311  AIRD
EPROR CUADRADD 16,88%
FFPOP NEDID 374
TERP=7S €
¥ YIFIP)  YIASOB) Y!F)-YIAIFPROP(Y) FPROPAZ
£.5250  £.5178 8,528 (4.4458)  -1.550 .m0
#8136 ALb6B8  £.6138 549 8,140 Ms31
$.8922  9,.7123%  4.8922 8.8328 4,260 L1811
7620 F.4°2F 07820 (A1 -42,75% 18.288Y
47731 47173 L9731 404411 -132,B6Y 176,522
£,8797  P.BE5A BT (ABIATY -1, 78 48201
EPPCR TUATPARD 195.7471
EREDR KEDID 32,818%
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TEELA VIT -3

aeLISIS 1 PEIRTANS ESTE‘
sistima: afua-2-naR A (R NE LA B\BUG

TERPEPATUPA &9

1 TIFIPY  YIASORY  YOEV-YIAVERPDRILY  EFPOR?
AA13 1255 KB GRTICE -48.91Y 221,631
0427 £ AB199 102789 -79.631 6L A9
£.0%9  A,760 0.5734 (8,2130 -BABTV TH6RL
£.326 0350 B2B48 £420 21111 LT
M3 A2 A2EY &SI BT AR
139 0369 £,2°23 #4767 MTIL 4N
0,189 AV 297 AT 19,570 AN
.49 %G 03182 K478 17SET LMY
4518 #3902 AMEZ SMS8 11LE81 L3N
4,559 RAY AT 0799 L RS
4,593 78 A4TES AR5 £31 e
.78 #.961  £.5786 (R.A1TE} TG AL
6847 0,053 A6A5T (AFIAD -LLSTL AT
LHE LI 10 158 Ly R

EPFOR CUATPADD 344,94
EPPOR MEDIO 1.9
TERPEPATUPA B8 T

1 YIETPY  YIASGEY  YIFY-YIAVEPRORITY FPPOR*2
M3 BT G517 TRTTET) -136.720 192,431
6,827 2,352 $.5T78 18.255A) -BA, 971 5,551
£33 3712 LU AETH BB LK
789 AT AUT RA829 1B TIL 2EM
F.009 301 £33 EPEE7 12021 LS8
A518 LAPS NN AM78 IANTT L 88Y
£589 .07 sum 02012 .91 LM
F69  RABE A4S4B (NAIF3) -2.231 AL$5L
K786 0,578 £.3%6¢ (R00E40 3081 AR
$.847 AT MEBIS RATES 2,921 A491
L#6 106 LK IR LML L

EPROF EUADRADD 287,381
EPROR REDIO 14,871
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TABLA VIT -4
MWLISIS BE RESULTANDS

SISTERAS ACETONA-ASUA

TERPERATURA 25 €

1 YAEIPY  YIASDS1 Y{E}-Y(AYERROR() ERROR"2

0.833 4,585 £.8785 T(6.285%) -43.881 3870
8472 AT4F AB7ES (B,1385) -18.7%
0,117 G668 8.8722 {8.4542)  -T.950
4171 8859 ABET (,635T) 0,681
6236 0.859 90,8535 4.8495 .69t It
638 B A.6587 (E.K4TH -1, 741 .83
6,470 0877 08543 6.4127 1,451 61
#5540 4.9 A58 B89 4,21 818
6,737 4319 43152 .38 [ 1L S X 1Y
1431 1,838 | 8881 a.a3MA AA81 A8

ERFOR CUAGRAGO 28,210
ERPOR HEDIO s.n

TENPERATURA 30 C

T YIEIP) YIASOB) YIED-YUMERROR(L) ERROR™?

A.833  A.588  6,BL89 -9.2848%  -4B,431  73.441
§.972 LTIB 0,855 -4.1315  -17.821 3T
117 MR17 O ABE2R -4.8458 -5.811 A3
6371 0,825 4.8548 -6.4298  -T.b11 0431
423 8862 BEN9T 6.86127 1417 st

6318 08485 -0.4345  -0.530 4.4
.40 S48 0021 . 2471 A8bL
4,554

08712 8.6469 .08 0261
4,032 8839 1L41 aam
140 [ 5 LIS N 11

737 a0 4
L 140 LEn

ERFOR CUADRADE 7.4%
EFRGR KEDIO .



TABLA VIT -5

SISTERA MCETCNA-SEUA

TERFEPATURA 45 C

1 YIETPY  YIASDE)  Y{E}-YIAYERROF{T} ERROR2

4633 4571 AETI2 -B.2t82  -4SET1 26,771
4072 733 6343 -61633 T 7981
8117 4793 APIN4 -S04 SRE91 4281
$.071 6885 6.8241 -4.411 -2.371 LST
£7% ARl AETT AT 2,771 6,481
6,313 6,833 4.8147 a3 2,541 st
0,428 GBL2 A,R2%  4,8134 4,451 8281
.55 0,895 0.3433  6,.0517 S, 781 6,331
8737 A0 BERTT ALY 1.8 4031
146 1,04 1.0 00600 [ X 1) S X 14

ERRCR CUADRADO nm
EFFOR KEDID L

TENPEFATURA 48 C

1 YLEIPY  YIPSIEY  YEE)-Y(AVERROR(1) ERROR2

4ITY ASES (R.2433) -42,911 18411
1372 4TS (0.1058) -§5,150 2,291
LUT TR 4,433 4,511 21
171 0773 80922 419D 2,431 6451
K21 AR AT 8,82t a2t s
$.318 8,823 07839 40392 4761 0.3
8,428 A0 8,797 4,653 &89T K370
.55 LB 0914 LESTY 5,211 3R
6,737 8,808 S.BLYT  A44S l65T  6.831
1,008 1,000 10448 (0.4000) [ X 2 .60

ERROR CUADRADD .49
EPPOR MEDID “mm
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TABLA VII -6

7
AMALISIS BE PESULTADDS

SISTEMAS TERRUTANDL-ABUA

TEWPERATURA 25 C

A YIETP)  YIASOS) YIEV-YIMERPOR(Y) ERROR*?
FA2% 215 KTENS (ASSAS) -257.9)1 BBS.I6Y
B8 4435 4,690 (R.20IMY -ERLAPT Ta#R1
BoI05 8497 ASIE (A MR 0BT AN
.39 RSH 04N REE 17021 .93
358 4,535 MAVE AT RIV 33N
032 4,557 £.4633 AL937 14821 2.83T
A58 456 #0780 RMBSE 15,181 2.3
BA9 AL 6598 23N S8 L2
P88 MBBB A.LABA A.82M 2,951 A9
£ BT ATITY ARG B651 A0
ABI6 8778 B7BXL (AFASD) -AABT AT
#6898 BB .65HL (R MDY -10BT AL

FFPOR CUANPADD 48,730
FRROP AEDID 5.8
TENPERATURA 48 ©

1 YIETP) YIASOG) YIEY-YIAVEPPOF{l} EPPOR~2?
G811 231 A7 1.5240) -788,8B1 44,331
AA20 R412 0 KTTES (R3BIS) -BBATL  78.1M1
9,183 4517 03 AME L6517 RISE
0,390 0549 458 AAB32 15051 2381
$.492 0576 ASUI7 BRRER 15,5 LWL
#.835 K638 A6NT AAM3 i L
$.879  P.b58  B.biF8 80284 LLI I 1:1)
AT AR TR SN [ RS A )

EFPOR CUADPADD 8l.m
FRFOR MEDID H.39
TERPERATURA 75 C

4 YUEIP) VIASOB) YIE)-YIAIEFPORIT} EPPOR?
G018 032 773 IR WD 132,861 176,521
0,857 0492 EIR20 (82180 2751 18.29%
133 4517 5250 eeEm -1LSST KA1
#.642  8.6bB ABIEE BRSIA B.PBL A5
[0 T TS S N LY I R )] L
#9018 ABES  ALBTIT (AAUT) 178 ATt

EFPOR CUATRAND 19,181
EFROR MERID M
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TABLA VII -7
NULISIS 86 RESHLTANOS

SISTERAC NETANOL-ASUA

TERPERATURA 35 C

1 Y{EIPY YIASOS) Y{EI-YIAVEFRORI1} ERPDR*?

2498 6.3345  (8.4335) <337 1081
5434 03939 4,8484 9.1 4871
$.5274 05719 (0,8M5) 5.4 RTIR
§.8718  6.4731 (0,4M1) 4831 4801
$.7559  4.7475  0.M83 LI it
8,8334 G BB 4,834 8,811

4.8511 .47 4311 6

8,9871 $.151  8.831

4.931% 41 LN

£,936 21 8,481

9,9583 [N 2 3 N L)

0.986  4.9613 471 8.8
ERROR CUADRADD 13411

ERROR REDID 3651

TEMPEFATURR 50 C

t VIETPY  YIASOE) Y(E)-YfA)ERRORIY) ERROR*2

AMS3 82681 63324 -6,86831 -24.921 4,201
$.4353  6.4657 04578 -8,95133  -12.650 1.6M
81367 6,5227  R5475 -6, 47481 4,751 4231
6.1654  ¢,3898 =197
83137 #7087 8,748 6,43314 1,151

0.7684 1150

88212 .23

4,852 -84

4,988 4.3t

4.9433 4.1

£.9514 8,917 4.1
EFFOR CUADRADO g.10n

ERROR KEDID .37



TABLA VIT -8
74
SISTENA? NETANCL-AGUA
TENPERATIRA 53 C

Y(ETPY YASOR) YE)-YIA)ERRORIT) ERRDR*2

€328
4,993

4,3926 4330 (8,4433) -16,307 1,481
$.4318  9.373 100330 -B,951
4,493 KS175 14,8210 «4.271
0.5718  6.5753 (k8045 -6.797
4,8512  K.L435  A,8377 1.191
47842 9.3 sat .29
MB242 K825 (443391 K111
6.9747 90,8383 (088510 -0.70%
6,9128 4,927 (8.8837)  -A.481
0.9565  #,3622 (81017 -0.181

ERROR CUAORADD 2,891
ERFGR KEDIO 1.450
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!
DIKCUSION - DE RESUL.TADOS

Realizando un analisis sobre el error encontrado en
cada una de las corridas de trabajo presentadas ® incluildas
en el capltulo anterior, se observa que para todos 1ps casos,
el error registr.ado es muy significativo en 1a zona donde se
manejan fracciones de liquido inferiores a 8.1y sin embargo,
este comportamiento no es exclusivo del método que se prueba
dado que cualquier otro medio utilizado para obtener valores
de concentracién, {ncluido el experimental, muestran el mismo
comportamiento en esa gama de concentraciones (quizd la dnica
excepcidn sea la utilizacidn de la cromatografia de gaszes).

Conforme el valor de la concentracidn aumenta, el grado .
de ajuste es muy aceptable dado que el error registrado
fluctda entre 2 y S %. ‘

Fn el extremo de concentraciones elevadas, el método no
presenta errores apreciables aungque si1 es evidente una cierta
falta de resolucidn para mostrar azeatrnpbs, fendmeno que se
presentd en algunos de los ristemas estudiados. Para tratar
de evitar lo anterior, en algunas ocasiones es recomendable
cbtener sblo un punto del diagrama por el método de grupos y
utilizarlo para calcular los demds puntos usando 1a ecuacidn
de MWilson u otra adecuada, para tratar de mejorar 1la
exactitud del ajuste.

Asimismo, las corridas mostraron que los datos mejoran su

ajuste en 12 medida en que la temperatura de la corrida
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correspondiente se acerca a la temperatura utilizada para la
obtencidn de 1los pardmetros ASOG utilizados. Esto puede
wonsiderarse ctomo una limitacidn temporal del método, dado
due ya s# realizan investigaciones que tiensn por aobjetivo
determinar la dependencia de 1os pardmetros de gQrupo respecto
a la ‘temperatura, con lo cudl 1la sxactitud deberk mejorar
considerablementws.

La obtencidn del nlumero minimo de platos tedricos por
métados graficos mostrd un ajuste confiable, para fines de
una aproximacidn inicial, misma que resulta de gran utilidad
puesto que si se desea continuar trabajnado con un sistema
dade y se& desea mayor exactitud, se tiene ya una visién
general de las condiciones qum el sistema guarda con l;a cudl

el esfuerzo necesario para realizar la tarea se reduce de

manera considerable,



Resumen
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En termodinaAmica el concepto de equilibrio, aqu#l
estado en el cu3l las condiciones de un sistema se mantienen
constantes al paso del tiempo, puede ser expresado en base a
varias conceptos distintos, uno de Ios cuales es el de 1la
fugacidad. Al utilizar las ecuaciones relacionadas con este
parametro, es necesaria la utilizacidn de los coeficientes de
actividad para el sistema en cuestidn y estos parametros
pueden calcularse mediante la wutilizacidn de ecuaciones
matemdticas varias o bien por métodos experimentales. Sin
embargo, los m2todos experimentales requieren tiempo vy
dinero y =en ‘ta mayorle de 1los casos se requiere una
aprorximacidn confiable, rapida y de bajo costo. Por ello es
que se estd implementando alguna otra forma de obtener 1la

informacién necesaria.

Uno de los métodos que pueden utilizarse ex el mbétodo
ASDG, e' culdl se encuentra basado en la teorla de grupos.
Para probar la eficacia de dicho método, se realilzd en el
presente trabajo un programa en lenguaje basic que realizara
todos tos cdlculos necesarios del sistema de ecuaciones y de
igual manera obtuviera 1los valores de equilibrio llquido
vapor para el sistema, los cuales a su vez serian comparados
con los valores reportados por 1la literatura para el mismo

sistema en condiciones similares.
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De la comparacidn anteriormente mencionada se encontrd
que el método proporcionaba valores aceptables para los casos
en que se trabaje en el rango de 1@ 2 98 % de concentracion
de liquido. Asimismo, se detectd una dependencia de los
valores obtenidos para las fracciones de vapor con respecto a
la temperatura, en virtud de que su ajuste mejora en la
medida en que 1a temperatura de la corrida de trabajo se
aproxima a la temperatura utilizada para la obtencién de los
parametros de grupo del método ASOG, miema que se reporta en
la literatura.

Finalmente, l1a aplicacidn de los valores proporcionados
por el programa en la operacion de destilaciodn, paralelamente
eon los datos experimentales obtenidos de 1la literatura,
mostré® que el error detectado puede considerarse como
aceptable y permitid conclulr que la aplicacion de dichos
valores =s otil como una forma de aproximacidn inicial para

la resoluciédn definitiva de un problema.
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€ 0N CL US 1T 0NTE S

El andlisis del trabajo presentado hasta el momento
permite concluir 1o siguiente:s

-~ E] método ASO6 permite el cllculo de los coeficientes
de actividad, 1o cukl 3 su vez es dtilizadn para la obtencidn
de datos de equilibrieo liquido-vapor.

- F1 ajuste de los valores obtenidos respecto de los
valores experimentales 2 l1as mismas condiciones es deficiente
cuando se trabaja en fracciones ligquidas inferiores al 18% y
fracciones superiores al 98 %, siendo bastante aceptable
cuando el valor para la concentracidn de liquido se encuentra.
entre los limites mencionados.

- El meétodo presenta dependencia de temperatur; en el
sentido de proporcionar mayor grado de ajuste en la medida en
que 1a temperatura de la corrida de trabajo correspondiente
sea cercana a la temperatura a la cual fueron obtenidos los
pardmetros de grupo del método ASOG.

~ Como conclusidn general puede establecerse que el
método probado es eficiente en 1o que se refiere a la
obtencidn de valores de equilibrio liquido-vapor, siempre y
cuando se tengan en cuenta las restricciones detectadas en el
andlisis de resultados. Asimismo, el método demostrd ser
adecuado en 1o referente a 1la aplicacidn de 1os valores

obtenidos en un calculo natural de ingenierla quimica como lo
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es 1a operacidn de destilacidn, por lo culll su utilizacidn es

recomendable para la elaboracién de caliculos preliminares.
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PARAMETROS PARA EL METODR

A S 0 G
1.~ CGISTEMAS  ALCOHOL-HTDROCARRURO-AGUA A 48
cENTIGRADOS. '
CH oH

cH 1.0000 9.305

OH e.0147 1.000
IT.~- SISTFMAS METANOL-GLICFROL.

cH OH GOH

CH 1.0000 7.305 8.353

oH 8.8147 1.008  1.995

GOH ©.0153 7.991 1.000

T11.~ SISTEMAS CETONA-ALCOHOL~AGUA

CH
TH 1.9008
OH 9.90147
C=0 B.08563

OH €=0
8.385 1.333
1.000 B.668

2.840 1.6008

81

GRADOS
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V.~ SISTEMAS ETER-ALCOHOL-AGUA A 6@ GRANOS CENT!%RADUS.

CH CH -0~
CH 1.0060 9.303 1.71¢
OH 0.0147 1.9000 9.355
-n- 2.34108 1.038 1.000

.
V.= SISTFMAS NITRILO ACUOSDS A 75 GRADOS CENTIGRADOS

CH CH CN OH
CH 1.0000 ©.8250 ) 8.4450 ©9.3150
CH 1.1780 1.0006 6.6338 ©.6B08
CN 8.0470 B8.3850 1.0908 A.2918
OH 8.6215 @.0250 6.54°9¢ 1.0000

V1.~ SISTFMAS ESTER-ALCOHOL A S8 GRADOS CFNbeRADDS

cH coo OH

CH 1.0000 0.9720 0.3050
coo T 1.8966 1.0000 1.1179
oH 0.0147 9. 1650 1.90000

VII.- SISTEMAS ALCOHOL-AROMATICOS A 66 GRADOS CENT{GRADDS.

CH CA CH
€H 1.8006 8.7%4a | 9. 320
(o2} 1.2400 1.0000 2.534

OH 8.0245 8.0450 1.608



VIII.- SISTEMAS CON PRESENCIA DE CLORO

.

CH

OH

cL

HRH

CH
1.00008
8.007%
1.1288

1.00090

OH
9.296
1.000
8.5%91

1.000

TX.~ PARAHETRDS PARA FLUOROCOMPUESTOS

cH
CF

HRH

CH
1.9000
1.5410
9.4950

1.0000

Y.~ SISTFEMAS ARDH&TICD-CETONA

TEMP

CH 25

68’

150

CA 25

C=0 25

CH
i1.000
1.808
1,008

1.240

cF
f.4240
1.8008
8.3340

1.0000

CcA
A. 7059
8.70%a
B.5600
1.2000
1.0000
1.0000
0.1140
B.1620

2.2100

cL
8.837
8.011
1.900

3.126

o
2.0015
@.46040
1.0000
X 1260

n=0
©.8978
1.33g@
2.1000
1.418@
1.5780
1.50008
1.0008
1.0000

1.0008

HBH
1.0000
8.0722
1.6000

1.0000

HBH
1.9000
1.0000
0.0015

1.0008
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AP F N D I CE Al

CONSTANTES PARA LA DETERKINAGION IF PRESION DE VAPOR DF
COMPUESTOS PURDS UTILLIZANDG LA FOUACTON DE ANTOINE.

COMPUFRSTD a B I
AGUA 2, 9713 1736, 63 253, 4%
ACION ACETICH 7. 10807 1816.7 211,08
ANH. ACFTICO A.87117 2012.3 248. 66
BFNCFNG (4) 11578.3 ~11,48 50.3%%
AC. RENZDICO (%) 19426.5 -8.454 45,336
N-BUTANAL .86743 2295.1 253,29
N-CRESOL 6.9794% 1497.4 178, 80
CICLOHFYXAND (%) 11042, 7 ~10.71 47.308
ETANOL 8.70684 1935, 3 253.4%
ETILBENGFNG 6.95719 1425, 26 213,21
AC. FORMICO 7. 65788 1750. 40 265.51
N~ONTAND £.92374 1355.13 209.%5?
FENDL 8. 23227 2251.78 239.83
ANR. FTALICO (&) 19270.,9 ~16.769 51.696
AF. PROPIONICO 8.32010 2146, 48 252.88
TFRBUTANGL 7.36200 . 1184.90 189, 48

FCUACIONES UTILIZADAST

{¥) Ln P fatm)= A + B ln T+ ©
RT !



fPra 1ros demis compuestoss

log P fmn Hpd= A ~__B
C+T! ™
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