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Aki• P~rAmetro de Wilson para loe grupos ka i. 

F • Fugacidad de un componAnte puro. 

F 1 Fugacidad de un componente en una mezcla. 

fF/P)t roeficiente de Fugacidad. 

G 1 Energfa libre de ~ibbs. 

GrG 1 E'nerg! a libre de Gibbs en estado de Ga• 
Ideal. 

flfi l • ~nerg! :s libre de Gibbs molar parcial en la 
fasP. l. -· 6(i). Fnergfa libre de Gibbs molar parcial en la 
fase 11. 

o l • Coeficiente de actividad de un componf"nte 

..¡FK 
puro • 

O i 1 ContribuciOn de tamaNo al coeficiente de 
actividad total. 

1 ContribuciOn de la interacciOn de los grupos 
funcionales la coPficiente de actividad 
total. 

pj~, PresiOn de vapor del componente Ci>. 

Ptat• PresiOn tatal del sistema. 

R 1 Constante de los gases. 

Ri 1 ProporciOn de los grupos del componente <i> 
con respecto del total de los grupos exis -
tentes en la mezcla. 

T 1 Temperatura del sistema. 

f', Copfic.iente de actividad de grupo en di so-
\uc.iOn. 

í'~ r.ocfic:iente de actividad de Grupo en estado 
est:.ndar. 

V • vol Limen de un compuesto. 



lG 
V t VolOmen en estado de Gas Ideal. 

v<l,jll NOmero de grupos funcionales del tipo (il 
presPntes en la mol~cula (j~. 

Xd 1 ConcentraciOn de destilado. 

XM t ConcentraciOn de residuo/. 

xi • FracciOn mtJlar del c.omponenta (j) en fase 
Liquida. 

Jtk 1 f"r;icciOn molar de grupo. 

yi • FracciOn molar del componente (j) en fase 
vapor. 
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T N T R D D u e e t ó N 

e:n la a.ctual idad, 111 industri• qulmica en general 

ha contemplado el descubrimiento de una infinidad de 

compuestos nuevos que permiten vislumbrar un horizonte amplio 

para el desarrollo de nuevas Aplicaciones de lo• mismos 

dentro de esta industri~. 

Sin embargo, debido precisamente a la complejidad de los 

compuestos y ~ la carencia dP informaciOn ~uficiente respecto 

dP sus caracterlsticas y propiedades, y de la misma forma • 

la poca disponibilidad dP los datos publicados, el estudio 

del comportamiento en ta industria e incluso a nivel 

laboratorio se hace dificil. 

Centro de los casos mencionados anteriormente se 

encuentran 1 as i;i tuaci enes PO las cual es SP requieren datos 

d~ equilibrio l1quido-vapor para el diseNo de torres de 

des ti 1 aci On, torres de absorci C>n, etc •• F.n ambas situaciones, 

se r~quiere contar con datos dQ equilibrio lfquido-vapor para 

un sistema dado que permita el cA.lculo de ingenierl~. La 

alternativa experimental surge entonces como el ~nico r~curso 

disponiblP para proporcionar la informaciOnJ ain embargo. 

este proceso es lento y costoso, lo cuAl representa un 

problema ya que en ta mayor! a de lo& casos. •J dinero y 111 

tiempo son recursos quP. se ancuentran limitados. 
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Anttl! •f'ta "itu&c:iOn, las inveat.igacionas SP h•n enfocado • 1• 

bO&queda df' m~todos mat.emllticos que permt tan 1 • obt.e'nciOn de 

parAmetros qUP antes sota podlan obtenerfie ewperimentalment&. 

De !hl E-urge 1 a teort a de gr upes, que propcrci ona varias 

formas que permitPn realizar los cAtculos. 

Ft Presente trabaje tiene por objetivo el probar la 

pficiencia del m~todo ASOG para la obtencibn de coeficientes 

dP actividad, los cuales • su ve2 sP utili2ar•n para calcular 

los valores de equilibrio lJquido-vapor. 

No obstante, como todo mbtodo matemllitico ae encontrarlln 

algunas limitaciones Pn cuanto a capacidad dP proceso y a 

condiciones de cperaciOn. 

Es importantP &eNalar que el método proporciona una 

alt.Prnativa interesante, puea sus resultadon pueden splicarae 

directamente para diserto preliminar de equipos que asimismo 

permitP el costeo dP los mjsmo$, dP tal ~uerte que SP pueda 

tener un pancrama completo dP una operaciOn determinada Pn ta 

mesa de trabajo. 



e a p 1 t u 1 o 



FllNDNFNTCl!l TER1'1Dt>1NMTms PARA LA OBTENCIÓN 
Dr. LIJ'i DATIY> OC F.QU1LIDR10 LÍOUIIJO-VAPOR. 

1 

5• entiende por equilibrio aquel estado en qua las 

condiciones general es dP un &i stema se mantienen constantes 

al paso del tiempo. 

Fn termodin~mica, todo c•lculo de equilibrio se realiza 

utilizando un criterio basado Pn illguna funciOn espectfic• 

como energli' libre, entalplA, entropta, fugacidad, etc •• Sin 

embargo, dependiendo dp las condiciones del f'istema que SP 

estudiP es el criterio y la funciOn termodinllmic~ que SP 

utiliza, ya que se pueden adquirir ciertas ventajas con la 

elecciOn. 

Para el caso del equilibrio liquido-vapor, todos loa 

c6\culos SP realizan utilizando el criterio dP fugacidad, 

debido ¡¡ la relaciOn que tiene con la funciOn de energta 

librP de Gibbs, misma que facilita el cAlculo da equilibrio 

de fases dado que el criterio utilizado para este punto es el 

que establece la identidad dP energta libre 

par-2' toda especie <i > a temperatura y presiOn constante& e 

iguales en ambas fases. 

La fugacidad es una funciOn termodinAmica que tiene 

unidades de presibn, designada por <Fl y se defina como 

sigue: 

1.1 
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Como s~ puede observar, la fugacidad SP h~ce igual a la 

presión ~ presiones suficientemente bajas como para que el 

.compuesto se acerque al estado de gas ideal. 

Se tiene un estado dP equilibrio liquido-vapor para un 

compuesto dado cuando la fugacidad en disoluciOn de un 

componentP <i> en ta f~se liquida es igual a la fugacidad del 

mismo componente Pn la fase vapor, siendo Ja presiOn y lill 

tempPratur-11 constantes " iguales para cada una dP las fases 

correspondientess esto s& indicil inediante la ecuaciOn 

siguientes 

V 

f. CT,P,Y. ) ~ F <T,P,y ) 
i ! ! i 

El punto de vista con que S"' maneja J;ri Gi tuaciOn de 

equilibrio 1 i qui do-vapor es aqu~l que establ ec:e que "'" la 

fasP 11 quid~ Ge encuentran me2clados 1 os componentes 

distintos formando as! un medio homcgCmeo, y d11 la misma 

forma en la fase de vapor. 

P::tra estimar le fugacidad de una especie Pn un• mezcla. 

liquida simple se tiene la expresibnt 

L 1 
F <T,P,>e ) - )( o <T,P,'4 ) F <T,Pl 

! ! ! ! j 
1.:s 



y para una mezcla de gas• 

V 

F <T,P,y 
i . - y 

3 

V 

F <T,Pl 1.4 

Par• el caso de la fase ltquida, el coeficiente de 

actividad puede obtenerse a partir dP. datos e>eperimentalea, 

la teorla de la soluciOn rPgular o bien 111' teorta de los 

estados correspondientes. Fn la fase de vapor los 

coPficiP.ntes de actividad pueden inclutrsP y estimarse a 

partir de las ecuaciones viriales, dP otras ecuaciones dP 

estado o t.ambi~n con la teort~ de los estados 

correspondientes. 

Por lo tanto, utilizando la• expresiones anteriore& CJ.3 

y t.4) la ecuaciOn de •quilibrio liquido-vapor <I.2l' y 

considerando que el valor de O" ea la unidad dadas tas 

condiciones del sistema se obtiene• 

•OL<T,P,• > ,• 
V 

<T,P> ªy F <T,P) 
i i i i 1 

En li"'i expresiOn ~nterior, xi es ''" dato que s• asignar• 

arbitrariamentP y ~\ sP calcularll A partir dP dicho valor 

utilizando el m•todo AqOG. Sin embargo, para estimar el valor 

dP yi correspondiente, es necesario calcular los valores para 

la fugacidad dP. componente puro Pn fase vapor y en fase 

lf qui da. 
L 

Para el caso de Fj se tiene la expresiOn• 
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L vap 
F fT,P> • P <T> 

i i 
<F /Pl exp < ( p vi /RT dPl 

sat J pi 
J.6 

Pn la cu:t.1 el tflormi no exponencial SP denomina factor dP 

correcciOn de Poynting. Si ~e asume que la presiOn del 

sistema es baja entonces la correc:ciOn de Poynting tiende ~· 

s.,,.r despreciable pues su valor tienda a la unidad, con lo 

cu~\ la ecuaciOn r.A r~sultat 

L 
F <T,P> 

1 

vap 
p <Tl <F /Pl 

i sat 
t.7 

Menteniendo el mi !'imo criterio de presiones bajas, 

entonce: el valor del coeficiente dP fugacidad tiende a \a 

unidad resultando entoncaa la ecuaciOn t.7 en 

L vap 
F <T,Pl = P <Tl t.e 

i i 

P incorporando lo ;r,nt1rrior Pn vl lado izquierdo d• ta 

ecuaciOn I.5 resulta 

M QL CT,P,x 
vap V 

) p <T> - y F <T,P> t .q 
¡ i i i i 1 

V 

Par¡¡¡ calcular R] valor dR F sv tivnv la e>epraaiOnt 
i 

V 

F • <F..-·P> P 
i tot t. UI 



5 
c;in •mbargo, dado al crit•ric d~ considerar 1111 presiOn 

baja p•r• el si•tema an cuest.iOn entonces el coeficiente de 

fug•cidad tiende • ·ta unidad, con lo cuAl ta expresiOn 

anterior resultac 

V 

F • p 
1 tot 1.11 

e incluyéndola en la ecuaciOn t.q 

"f °'6l <T,P,>e > Pvap <T> • y P 1.12 
i i i i i tot 

resolviendo para yit 

y 
i 

J .1" 

L• e>epre&iOn anterior &P incluirll en el algoritrilo que 

•• describe """ un capltulo posterior, con el fin dP estimar 

"" valor dP yi a partir dP OL i obtenido l!ste por el m~todo 
ASOG, y mediante la comparaciOn de dicho valor dP yi con el 

obtenido por m~todos experimental es <reportados en 1 a 

literatura> para el mismO sistema y en condiciones similares, 

5,:a determinarlf. el grado dP e>eactitud que el modelo que se 

prueba puede proporcionar. 
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DESCRIPCI&,. OCL llÉTooo ASDG 

ConceptualmentP. el mf>todo ASOG <An~lytical Solutions Of 

Broups> tiene como fundamento l~ soluci01\ de grupos formulad& 

por Wilson y Deal por lo cukl se presentan muchos elementos 

comunes, particularmente en los primeros pasos. 

El coeficiente de 2ctividad de un componente <i> en 

disoluciOn se establece como la suma de dos t~rminost 

Log 0 = Log D FH + Log b ¡; 11.1 
1 1 

G 

, tiiendo Log una contribuciOn de tamar'fo y Lego i un 

tArmino asociado con 1a interaccibn de los grupos funcionales 

dP la mol~cul~ en relacibn con las mol~culas de los 

alrededores. 

Fl t~rmlno dP tamano se trata de acuerdo con la expresibn 

de Flory-Huggins• 

'f. FH 
Log LJ Log R + 0.4~4 <1-R l Tl.2 

1 i 

siendo Pi la proporciOn de los grupos del compuesto <i> 

con respecto del total de grupos existentes en la mezcla1 



FH 

P·-=~--LV 
l•I 

• 
i 

7 

11." 

en \a ecuaciOn anterior, vi es al nbmero de grupos 

funcionales distintos presentes en cada mol~cula (j). 

Por otra parte, la contribuciOn al coeficiente de 

actividad de la interacciOn de los grupos funcionales resulta 

dP relacionar los valores d~ los coeficientes de actividad dP 

grupo en soluciOn e 1 l y en estado estA.ndar ( f1"f J referido 

a.1 valor para una -;oluciOn "l \00 *( de concentracibn para 

cada uno de los componentes). 

<Logl 
k 

Log r~ 
k 

siendo vki t>l nOmero de grupos dP tipo tk> presentes en 

la molécula ti>; la suma se toma sobre todos los grupos en la 

mol l!cul a de c.oluto, y l es una f1.lnciOn de la composi ci On 

tanto en la soluciOn como en el estado estAndar ($). 5P 

suponp ademAs que el valor de 1 es constante para toda 

mezcla que tenga la misma composicibn de grupos. F~te O\timo 

t•rmino puede interpretarse ~ambi~n como \os coeficientes dP 

actividad con· respecto a un e5tado hipoti!tico consistente de 

tan ~ólo grupos puros. 

Fn 1>u forma original, vJ mf!todo de soluciOn de grup'=>s 

requerl ~ da toda una base d.- datos para poder determinar l• 
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~ependencia dP f1con la5 fracciones de grupo y en la pr&ctica 

sP encontraba restringida a los sistemas c~n un m&ximo de dos 

grupos distintos. Sin embargo, para suprimir estas 

limitaciones se ·utiliza un m~todo analltico que no necesita 

de toda 1 a base dF> datos y que ademAs permite trabajar con 

sistemas de multicomponentes y que asimismo contengan m1.1chos 

grupos funcionales distintos. 

La c:;elecciOn de esta ecuaciOn Cie realizo en base ~ la 

eMperi enci a o_btenida con rr.wc.hoi:. sistemas, y 1 a opciOn mejor 

fue la ecuaci6n de Wilson1 

Log 1 - Log ~> A + 0. 434 [ 1-<\,_.XL!illt. J 
k l:=-1 i i k fu L Xm Al m 11 .. 6 

llt:I 

dondP A son les parAmetros de ~ilson para los grupo• Ck • 

i l. ne ;IJuál :forma, la fracciOn mo ... a.r de Q• upo <k> sP de-fine 

como la proporciOn del nómero total dP grupos ~ derivados dP 

todas las e.:upec~es con respecto del 

todas clases .. P~~sen.tes en 1 a 
~·f~ . .-

' k 

nOmero total dP grupos de 

11.7 

con la misma ecuaciOn se obtienen los par•metros de 

estado est~ndar, utilizando primero Xi=l y luego Xi=0 despu~s 

de lo cu~l 6e interrelacionan ambos de acuerdo con la 

ecuac i 61') 1 t • s. 

Finalmente, se obtiene el valor para el coeliciente de 

actividad global al relacionar las ecuaciones tt.2 y 11.S en 

la ecuación r1.1. 
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ALflOIUTl10 DE SOLUCIÓN 

EJ ilgoritmo dP •oluciOn utiliz•do par• 11111 raia~izaciOn 

del programa ~e fundamenta bA&icamente en el mAtodo ASOG 

presentado en el capitulo 3nterior, y a continuaciOn se 

detalla cada uno de los pasos de dicho algoritmo• 

J.- Selección del sistema binario a estudiar. 

1.1.- neterminaciOn del nOmero de grupos 

funcionales de cada uno de los componentes de la mezcla. 

t.2.- ComparaciOn entre los grupos 

funcionales de la mezcla y determinaciOn de los grupos 

distintos entre sf. 

7.- ObservaciOn de los parAmetros del m~todo. 

2.1.- Por simple observaciOn se determina l• 

interacciOn del grupo Ct> en la molécula (J>. 

?./.- Con ayuda d~ tablas Cvf!asP tabla del 

apliindice> SP determina l• interacciOn del grupo <I>-con el 

grupo CU), ACI,J). 

3.- AlimentaciOn ~l programa de los valores 

obtPnidos en los puntos 3nteriores, ademAs de las condiciones 

dP operaciOn como temperatura del ~istem~, y presibn de vapor 

de los componentes. 

Con est.a informaciOn c;e inician los bloques de- cAlculo 

matemAtico del programa: 
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4 .. - í""Alculo de 1 a proporciOn de grupos del 

soluto en vl total dP grupo5 en la mol~cule de ltquido, segOn 

la ecuac:i6h tI.3. 

5.- Con el valor anterior se obtiene ta 

c:ontribuciOn dP. tamal'ro al coeficiente de actividad con la 

ecuación II.2 .. 

~.- L* frac.e.ion molar dP grupo ~• obtiene con 

la ecuaciOn Tl.7. 

Fl programa tiene capacidad dP realizar el clalc:.ulo para 

cualquiPr cantidad dfa grupos presentes Pn la mezcla, y lo 

reali:::a primero calculando las parejas ' lCi, vikJ; despul!s 

los: suma obteniendo el denominador de la iOrmuli!!, y 

.finalmentP obtiene el valor c:orre!ipondiente para 1• fracc.iOn 

de cada grupo distinto de lA mezcl~. 

7.- C"'\culo de los coeficientes dP. •ctividad 

de grupo m~diante la ecuaci6n tl.6. P~ra realizar esta 

operaciOn la ecuación ~e fracciona como siguer 

- Primero sP obtienen los pares t ~i, Aik> 

correspondientes a l• coumiatori• del denominador del tte9undo 

miembro de la ~cuaciOn. rn~eguida, can los ra5ult•dc5 

anteriores se determin~n tos denominadores d• todoa lo• 

términQs de la sumatoria. 

B.- Utilizando la misma ecuaciOn 11.b y el 

procedimiento descrito anteriormente, se obtienen les valorea 

par~ el coe-ficiente de •ctivid•d de •stado ast.•ndar, 

utiliz~ndo tos V•lorR• corre5pondiañte• d• Xl•l y Xl•0, 
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respe~tivamente. Fn esta caso el programa utiliza una 

subrutin~ y t~rmin~ el c&\cula por su cuenta. 

q.- Con los valores obtenidos Pn Jos puntea 7 

y e del presente algoritmo, SP calcula l• contribucibn al 

c:oeficientP de actividad por parte Ce la interacciOn de 

grupo, con la ecuación 11.5. 

1~.- Finalmente SP. obtiene el valor 

pari' el coeficiente de actividad global con la suma de la 

ccntribuciOn dP tarnal'fc y le. contribuciOn de grupos con ll'l 

ecuac:iOn 11.1. 

11.- Para la determinaciOn del valor de ta 

fracciOn dP vapor a las condiciones dadas se toma la igualdad 

indicada por la ecuacibn t.t3. 

12.- Los datos obtenidos se imprimen pn una 

hoja de trabajo. que se presenta posteriormente. 
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D IAGRN1AS OC FLUJO Ifl PROGRN1A 

PARÁMET~ 
DEL SISTEMA __ _J 
__ \)_-:--¡ 

de t L
·condiciones. ¡ 

Ope::_c_~ó:_:_/1-------- =:SI'. __ 
¡ Subrutin~W 
j ~~lculo: • e Ti, LnT'i -¡ 

Hacer W \ : 
,r~-----~: 

12 
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-~ 
1 Ténniro de tarañ::> 

1 

Ri ' l.n~~ 
Fraccién rrol Xi 

~-} 

l ~A(w) Fo.aclén 1'Us:n 

J 
; /r.s---------
~~de~ 
' "-.._!g.al a N ?_/ 

-....._,SÍ 
~-------)o 

j-~ l 
Í ténniro "C" de J 
¡ Fo.aci~r: 

~~~::::> 
''/ ------1 Sí 

1 -.~-~~g 
¡ Fo.aclén Wilscn 

1 L__l_ 

sí 
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1 Ln-r:-J 

-

----, 
1 Ln i=( • : 

1 ,,~ Ln]k- 1 
{--vl<i ,. . ¡ 

1 ~vk_f k u 

E=Lntº •LnOsj 
i 1 

·~ 
1 Y= xiPi¡¡ 
y= -- -·. 1 

1 "tx1Piii i j L-..=_._¡-

r "i~~~:~--. -. -, 
l xi' 6 ¡•Yi 

··-~ 
u 
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Al.- r.nDTFTr.ArHÍN llF.L PROGRAMA EN LENGIJAJF. BAS1r.. 

10 AE" PROGRAMA DE TESIS 
13 HTA• 3: VTAB 4 
l:S REl'1 BLOQUE DE "'L11'1ENTACION DE DATOS GENERALEi. CUANDO LA CDnPUTollDORA LO SOL. 
ICITE, INSERTE LOS DATOS RECIUERUIOS PARA LOS GRUPOS FUNCION•LES, LA INTERACCIOH 
DE GRUPO E"I LAS DISTINTAS 1'10LECL't.AS Y LOS PARAHETROS DE tNTEAACCJON DE ORUPO. 
20 HU.8 3: VT411 3: PR1NT •tOt1PUESTDS PRESENTES EN LA 1'1EZCLA~· 
22 !HAS 3; VTAll a; INPUT "JI "INI• 
23 HTAll 3: VIAi 7: l~PUT 0 21 "INZS 
~:¡ A:r-s • ºGf;"UPOS DE L ... l'IOL[ClA.A JIº 
33 HTAB 1: vt.aa 9: PRflH AX• 
40 HTAB :?5: VTA~ 9: 1"PUT • 'ISJ 
-t!I AXS • ºGRUPOS CE LA NOLECULA 21' 
48 HTAll 1: VTAB 10: PRfNT AX• 
:io HU •• u.: VtAB ID: lt.PuT • '152 
60 lt1PUt ºGRUPO<;; DIF[l':EtHES Ell LA t!EZCLl\l 'IN 
70E• 1 
7!1 0111 Bl!IOI: 011'1 c1:io1: Dl11 Dl!IOI: 1111'1 vc!IOI 
76 011'1 lll,OI: Dll'I xr,01: llll'f "'"º': DlM 01501 
7? DJM Tl,OJ: DIM L"OJ: llfM T.,01 
80 FO.Q 1 • 1 TO ti 
90 FClt J • 1 TO 2 
99XC• 12 •E • 
100 ltTAll 1: VT""ll XC: PAJHT •JHl.EAACCION GAUf'OC"ll•IEH LA N>LECIA.Al"ll"lºI HTAI 
38; VTAI XC: INPUT " "IV!EI 
JIO E • E • 1 
120 lj.[jl(f J 
130 llEXT 1 

::g PF~RIO • 1 TON 
160 F'OR R • J TON 
U' XC• 114 t 2 1 IHll t P 
170 PAINT ºIN1ERACCJON GRUPO 1•111•1cCH GRUPO 1•111•1•; JNPUT" ºJACPI 
lllO P • P t J 
190 tJEXT R 
200 tl.EXT O 
205 MOl"IE 
206 HT .. a 3: vr ... 3~ PRIHT "COHDICIOHES DE OPEAACIOH" 
207 HTAI 3: VTAI Al INPUT "TEl'IPEAATUAA•"1TE 
208 HT .. I 3: VTAI •: JHPUl ºPAESION DE VAPOR Jl•"IPS 
20• HJAI 3~ VTAI 12: IHPUT "PRE~tCH J).[ VAPOR 21• 0 ¡PR2 
210 HOl"IE 
211 F'Olt >OC• 1 TO IO:lill • llK t .1 
2'0 D • 1 
.,,, .. • l:AS " 1 
260 DOTO 1260 
2aox2• 1 • x1 
290 11 " ISI 1 XII t 152 1 l!ZI 
300 llAI • 11 .. i!U 1 111 t LOO 151 I IJ 
310 CIOI • Cl • 152 I 111 • LOO 152 I 11 
320 E • 1 
32' K • 1 
330 FIJR E .. 1 ro llHI • 21 
3,.0 o • vu:1 • x1 
3~0 E • E t 1 



3'50E•E • 1 
)60 0 • 0 o IVl[I t )121 
3:00 HhO • 0 
:no Y. • 1( • 1 
370 HEXT E 
<100 L • O 
<110 roi:t 1( .. 1 TON 
420 L • L • HllCI 

:!~ l<u!x~ K 

"'º roq " • 1 TO N 
<160 K • K • 1 
<170 llltfl • HOO I l. 
<1!1? H[lfT " 
""01'1• 1 

'510 V3 • N 
'51!1 V!! • 0 
'516 V6 • O 
!IZO '-"Olt P • 1 TO H 
'510 roit V • V• TO V3 
'540 ~· • IXll'U f Alllllt 
'!!'!!O YIUI • 04 
!~O '16 • V6 • 1 
'5:"0 HElfT V 
'51"" • " • 1 
':'1'0 V':5 • V!! • 1 
60:00 V3 • N 1 IV!! • 11 
60'5 V4 • V6 • 1 

''º tl[lff p 
611 T6 • N 
612P • l 
&1'.J"• 1 
tl<I ~N • O 
no "º" z. 1 TON 
610". 1 
:UO )l:l • 0 
6:0 FOA P • A TO T6 
660 X!! • 1'15 o IXU'll t AIPll 
670" • " • 1 
oHIO Mt:icT P 
••O Ll?I •X!! 
100 lllN • XN o 1 
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ILUT 100--noo 

,OOXN•XN•l 
?D:S A • IM l XIII • 1 
no U'" H • 1~ • H 
:no t1ut z 
730"'. J 
?l!l XC " l 
:;:i40 f'Qlt F ,. 1 UI H 
7~0 kfp .. o 
74GFORZ•l10M 
770 X6 "X4 • H\IH t LUll 

"ºº u .. 11 • " 790 t>E1'11 2 
:n-, )lt "irc • 1 
&00 DIFI • Jt& 
BICI U• ltC 
820 tiEJllt F 
el{) F • 1 
IHO Z • J 
n~o FOR Al .. 1 ·1P H 
eco o 1-.e1 .. u - PIF a 1 - loo IL 1211 
876 i.tOnE 
(l'ilOF •Ft l 
89() l • z. l 

89, "º. "' . 1 

:~~ /!"! :· t 
91-, D • 11: • S 
916 RtTUR" 
917 A6 • 1 
9~G E • 1 
9~0 FCR U2 • s T02 
970 "ª .. 1 
960 TIU'.H • 0 
990 FOR 02 • 1 tQ 11 
1000 r1u21 .. TIU:tl 1 fVIEI. GU1IHI 
IOJO E • t 1 2 
10!0 '-ª • A1]1 • .1 
1030 NCXf Q2 
1060 E "2' 
10-,0 ti.EX? U2 
IOáO E • 1 
l06~ Jlo8 • N t 1 
IG:'O FOl'f Ut • 1 TO 2 
1090 11'/'lR GZ • l 10 H 
1100 TtU21 • TtU21 • IV(U 

17 



1100 TIU21 • TIU21 - IVl[I e QIAlll 
1110 f. • E • 2 
1120,t.B•AI • 1 
1130 f-;[)l[f82 
11'50 E • 2 
ll'l'5A9 • 12 t NI 
1160 NE:U U2 
1170 U7 • 1 
llBOA• 1 
11a'5D • 1 
1190 A::J • E,P 111U21 • 11 .. 11 
12CO U2 • U2 • 1 
1210 A• • E:o:P 111U21 • CIOll 
1211 .q .. ""' • • l 
J21'l IM • 11•1 t A] f PSI • 111 • XII t A4 f PA211 
14'17 •E• UI 1 ... ') 1 PSI I 1H 
122) HTAI :J: VTAll 2 • XK: Pli1H1 ºX•ºllllC I 10: HTAI 10: YTAI 2 • XK: PRIHT A31 H 
f,l.]1 21: llUll 2 • l<Kl PJUHT TE 
J23'l ,.ncT ut 
12•0 Ei'HI 
1260 GO'iUll 2eo:x1 • 1: GOS.01 2IO!lfl .. o: GOSUI 280 
1270 GOtO 9!10 

18 
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91.- r.nRRIDA llF T~ARAan 

A contin~ac1f\n ~ ... dfll't:i::\ll.;iin loe p;¡.ece. 

re!l\\'?fl'r l.IO.P r:orriri• ljp t;r.;abr.tjM rare prr.t't,::11r fllt\ prngraim• •nt'"'~ 

d9 e;,, opc:tr=-:ci ~n. 

~rup"~ distintos Rn l~ me~clm e 2 tnH y r.H~ \ 

( C"H""t; •P c"neidPr.:i r:omo igw:111l a C"H7S Pl hiclr~g•nC" •• 

de~proec\Plhl~ ). 

J ntPr ~.r.i:: i fin rlP. ort.ipne en la• mnl ltc-,_11,.. dal P.iateml!li 

Jnt. CH-.: "n mnl,.,r:u\-1' dP. Ftii!'nol A 7 ' Hoy r1oe IJr"poe ! 

1n•. ~H~ an mo\~r:1.•\ ~ rlP. A'JIJ?. . "' e No P!'<ifl-te P!ite f)ritpo 

::rnt:. nH ,.n mr"l\farul i"I .; .. Ft.:i.nr""'l= 

tn+:. nH ~n m'1\~r:11\;r riP. Al)lli"I • \ 

tnt .. r?.ccif\n rtP. 1Jrupos funcionales 

InteracciOn CH3 con CH3 ~ 1 

lnteracciOn CH3 con OH~ 0.305 

lnteracciOn OH con CH2 • 0.0147 

lnteraccibn OH con OH e 1 
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Condiciones de OperaciOo 

Temper.atura = 50 grados centlgrados 

PresiOn de vapor etanol a 50 C ... 221.207 mm Hg 

PresiOn de vapor agua a 50 e = 92.229 mm Hg 

El programa entonce• inicia su proceso de c•lculo y como 

salid~ se deben obtener tos siguientes valores• 

X Coei .. de A. y 

-===:==sn==========--========== 
"'· 1 

3.6737502 0.479776 
0.2 2.0571141 0.512515 
0.3 1.517~255 0.546190 
0.4 1.2740624 0.58893:> 
0.5 1.1471654 0.639957 
0.6 1. 0761883 0.698346 
0.7 1.0357689 0.763602 
0.8 1.0135759 0.835555 
0. 9 1.0029494 l".914274 
1. 0 1.011100000 1.00000"1 

Cabe hacer notar que el programa puede modiiicarse 

liger-amente fin de que sea capaz de proporcionar los 

valores para un sistema cualquiera, cuando las condiciones de 

temperatura no sean constantes para todo el conjunto de 

composiciones en fase liquida. E6te es el caso que se 

present6 al establecer la comparaciOn entre los valores de la 

literatura, y ~simismo tambi~n puede modificarse para obtener 

les r~sul tados para trabajar con distintas composiciones dp 

aqul!>llas que el programa utiliza y que son las qua •e 

observaron en la li&t• de resultados anteriores. 



C a p l t u 1 o V l 
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R E S U L T A D O S 

En este ~apltulo ~e incluyen tos resultados obtenidos al 

real1z~r las corridas de trabajo con el programa para 

diferentes aistemas. 

Fu~ necesar-io, sin emb,;¡rgo, que los datos que 

;:¡rcporcicnaran estas. corridas iL.1eran lo suf'i c:i entemente 

·.r?l1dos como para permitir el establecer conclusiones 

res~ecto de 1a efectividad del método ASOG para el cAlculo de 

co.c.;ic1entes de actividad. que a su vez sirven para obtener 

loa dato~ o~ equilibrio lJquido vapor de un sistema binario. 

Oii:hos r"'?SL.11 ta.do~, de~pu~s de ser anal izados, deben definir 

la efectividad y versatilidad del mhtodo., a fif) de poder 

e•tablecer lus dlcances reales del presente trabajo. 

?or lo tanto los r-esultados se presentan en la forma 

~e dos blOGues distintos: 

Sl oq .... e Al.- Loc:..:il i;: ando en diversas fuentes 

btbl1~9rdtit:11.."\S fueron ubicadas tablas valol""es de 

e~'-'lltbr-io llqu1do-vópor obten~das e>:perímentalmente, para 

sistemas ~n diversas condiciones. Con es:ta 

ir,fcr-.raci.On a m~no, se i.ntentb duplicar en computadora las 

ccnd1c1ones o las cuales fueron obtenidas dichas tablas y con 

el programa sa obtuvieron les val ores correspondientes para 

cao,,_ .::a.so. s~ real i ;eb una c:omparac:il!m entre ambos resultados 

~r.. pr;.,~a-r.tan {m Torma c;onjunla.: y s~ inicia con ello la 

cbtenci6fl de conclusiones. 



~i nqi..1e to • - El programa :=.e ul1l1:?.a para obtener 
22 

datos de 

uqu1l1br10 Llqu1Llu-1J .. tp;:"· 1•co1L1 

estos c.wbi tra1-iü;nente. con t::slo so; pr·etende d~mo::otri.1.r léi 

utilizaron varias teíl.pt:fr·atur·cr.s pL.ircS cu.da sistema, de tal 

de alguna mane-r· a ;;ot..rt' 1 c.s resultados qLla prc.pur'-=1 onc. eol 
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TABLA VI-1 

SISTEMl\1 ACRILONITRILO-AGUA 

' GRU?CS 1"10L~,CULA ACRILONITRILO= 3 
G:-... ~-:·c:3 MCLECULA DE AGUA= 2 

Gí-. .JPCS O!STINTDS EN LA MEZCLA= 4 

V(l.ll=l 

11<1. =>=0 

A< 1. li =1.~Cl3 
A<1.2);.;.<l.8'.Z5 
.=1<1.::;i=0.445 
A<l. 4>=0~-:15 

G R U P O 

V<2.2l=0 V<3.2>=0 

A<2.1J=1.170 AC3.1>:::0.047 
A<2.2>=1.000 A<3.2l=0.~85 

A<2.~>=0.0~3 A<~.~>=1.~00 

A<2.4>=0.680 A<~.4)=0.291 

R E S U L T A D O S 

V(4, 1>=0 

Vt4,2l=1 

A<4.1)=0.215 
A<4. 2) =,1.025 
A<4,3l=el.549 
At4,4l=1.i1100 

TEMPEF.ATURA=40 C 

Y <EXPl Y tASOGJ Y <EXPJ Y <ASOGl 

. ., •. "':>', 12 ;;.;. 199 "'· 1951 0.0013 <11.176 0.1780 
o . .;::~1:.s 0. :-:o 0. :::-31 0.0025 0.285 0.:;:s91 .. ;'.l.):.:: ,. 481 0. 40.::2 0.0049 0.422 0. 4321 
'"':· ~· ''· :;7.;:1 "· 4L:8:'· ,1.0113 0.592 0.6<1186 . : .. -·!o4 <.1. 5! ~l "'· 5:-.99 0.017'2 0.683 (l./,804 
0.:.::_ :-; (!.~75 0. 6\!177 0.0224 111.709 (1.7172 
J. ;·.: .. ·,5 ¡¿1. 653 0.6.;47 0.11>241 "'· 722 0.7261 ... : -- ,~ . .:;"35 0.ú::.)0 o.025a ,1.731 0.7261 
.-.. ,, :::;:; .:•. 71:i 111. 7;,..;2 0.0273 0.720 0.74<112 
:· : . - "· ,._, .... ''· 1:.~·14 : ·~ .¿ •• 75·1 ''· r:..92 
~). •. :.::,.¿.¡ \(.1 • 762 0. 7.;1 ) 

,1. ; . .:.._,, ~1. 761(1 0.7448 
~I. (::: 1 ~ ~1. 'º"' 0.7488 
1::.i • ( -~ :.::-:-: :. 0. 777 0.7596 
(l. ;.;:.;..;. 0.777 "'· 7637 
"";· ,;;:i:a (l. 706 0.7667 

"'· .. 1=53 (l. 708 0.7ó75 



TABLA Vl-2 

SISTF.MA• F.TANOL-AGUA 

CRUF'OS MOL~CULA CfANOL= ~ 
GfiUPOS MOLE"CL!l.A DF. 1:\GV[.\~ :? 

Grlt.Jí-':JS D!STHlT03 E~l LA MEZCLA~ :2 

PARÁMETROS 

'..ltl.1>=2 

A<l, l>=l.(10'1 

O E 

R F. 5 U L T A O O S 
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G R U P O 

Ti'l"\Pf'"PATURA=btl. b C 

Y tEXPl Y <ASQG) X V<EXP V !ASOG) 

f.1. ,0-=,.,..r.,, G. ·1:·(""¿,. ·::. 4721'.· ,.:1.0~1í.: él, :-lb (1. ·1:98 
o. ló(!(l .. ~:~.¡ o. e,·• !Cl ~t.056(! (! .. :-.-:-::: (1.468'11 
1J. :::;,:¡.;> •.. ~:·47 ,'1. !..:.::'.!2 ·'· 1 ·J7,J) l.'.l,!:H7 f-l.5~:76 

o. :::-.bb (1, z1: .. ; '-'• :.:: .. :o í:\. ::·::~i.::1 él, ",;,96 1'.l,S7'7.5 
0. ·137~1 !.'.}. ,, .. 7 -·· t..J::·~~-1 0.:..;,y;,.) ~l. 648 0.641'.' 
0.7-155 (l. 72~9 (1, Ti55 •i:!,:!;:?7(1 0. 66'21 ~l. 6514 

(:, ~ .. 150 él, 671 í!.1,6618 

"· :': .. ' .::: \:.~ {!J.8::6 0.0::95 
!'.l. : ~. lC:J (l. :J!.~ ¡¿;.07-::1 
(·l. 2S~!O ~1.c¿.7 (l. 681~1¿1 

i:\. 97::.;! o. 91'2 i.r:. ·::·~::t 

~ Y<CXP> V<ASOG> 

·':'!. --~1 n. """'..-~·:; '" ' . 1 
(!, 7·:':04 ;1. .;:;-::1:.i '" 7 .:~:- .. ; 

-, 1:'"":;_:.;B .... e, ~J •'• :::;~:;.J 
.~¡. ¿,: -:.6 (~ t~ .. ',:U ... 61 ::b 

'··· ¿.';:::.: c .. 7 --···' ;1. é:)lt:'.:2 
0. g;97 ('.l, 8l5CJ o. 6797 



TABLA VI-'.': 

STST~MA• AGUA-2-RUTANOL 

r.:p¡ .pr . .-::; M,..,~ Frl)LA '2-PUTAtJOL= 5 
GÍ\UPQ3 r-:01.:E'cuu1 DE ASLIA= 2 

GRLPOZ. O·I3T INTQS EN LA MEZCLA= 2 

D E 

V<l.2l=I VC'.2, IJ=I 

25 

GRUPO 

VC2,2>=0 

ACl.11 =J .OQ0 AC2,ll=0.i;l47 AC2,2>=0.2l5 

R E S U L T A O O S 

TEl'!F'E:RATU~A=60 C TENPERATURA=8(1 C 

Y (EXPJ Y CASOG) X Y <EXP> Y <ASOG> 

WJ.rq-, .;¡. ;u:=;-=; 0.6:;48 (l.@1:: 0.273 0.6517 

"· (127 o. ~4"::. ~1.61?9 0.11127 0.Z.52 IV. 6:;7,l 
~.C.::9 D. 7-60 0.!:i784 0. ::;4:; 0.372 0.:::020 
~- -·-O (l. 360 '1.::a.:¡o ~1. :":89 0.::76 0.31:31 
;: .;:-t.,..• (J. 362 c. • ..:.0-.J/ 0.44? 0.301 0.:;-:;43 
(l. :b> !(l. :.69 ~J.292:: 0.510 (l.405 0.3630 
:i. -3~ 0. ";7.:1 "'· :::776 0.589 0.4::2 eJ.4108 
o. ., .7 o. 72~ 0.::1s2 "'-693 0.484 0.4948 
:·. s1:.: e:. . ,_ z.::.46Z 0.786 0.578 0.5964 
(l. =::;9 fl.42:. ~·- :s::1 0.847 "'· 71112 0.6815 
~- .:.,.1:. ''· 478 !T..<';765 1.000 1.0111(1 1."1111<'10 
(l. 726 k'.5bl 0. 5786 
(J. 3.¡7 "'· 655 "'· l.65':;: 
1 o,:;;; 1 • !21(:h,":I 1. "';¡J11J 



TARLA VI-4 

SISTEMA: Ar.FTDNA-AGUA 

r,Rnpns MnL F
0

rULA t'1CCT.:.u;1:.... -~ 
Gr<UPOS MOLÉCU!...1-i r.= ."'.G:JA=-- :? 

C::RCP03 OtST t:J:os r.::J LA r·\EZCLA= 3 

26 

PARÁMETROS D E GR U PO 

'l<I. 1 >=2 

V<l.2>=0 

,;e i .1 > =i .0.:10 
A<1~2)=1.:::::; 
AC 1, ~>=0. ::.c,5 

v<2. u=1 vc::.1>=0 

AC~.1l:.:~l.0~~i::; A<":. 1>==0. 0147 
A<7.~>=1.0Ja~: n<=.~>~©.6680 

A{::.:} -1). LJ4C(í A<:::.. ::l =1. 0:'.J.Zh'.:I 

R E S U L T A D O S 

TEt"lr Er,.; TUr:.A;;.~5 e TE:·tr:·cr.ATURA=30 e 

X Y !EXPl Y <ASOGl Y <EXPl V IASOGl 

,1 . .z:-.:: e·. s:;s o.s:-p:, !::l.~,:.:: [l. ~:J,'J 0.66!19 
J.072 J. 74,J (l. z :::;~ ¡!:,(17:2 ¿1. 7::0 0.0615 
0. 117 0. ::~13 u.:-;:::: o. 117 G.017 o. oo:a 
o. 171 D. G~I G. :;_,:;7 ,:;. 1·;1 t:l.8::'.5 .!l. 3S•IO 
0.::::-.~ C.8.'..17 G. :--.~:;5 ,:1. ~:-6 C:l.Ob':: •¿!, 3~7: 

.;.::1n i.:i. o..;.1 ' • :.~.U7 ;:¡. ·.~ ~ 8 ~1. BY4 ~l. 0485 
{l. 4:'CI n.877 .'."!. G.:' •• r:-. C:I. 4:-;¡;1 Cl.G76 (l. 0544 
r.\, ~.'34 0.r:;p7 Li.:,.:....::1 i:z1.::;s4 G.9H3 O. 071Z 

''· ' ' 0.919 C.9157 ~1.r:.7 0.910 111. ?OBb 
1. ¡;: • .,:.¿; 1. (1(!1,J 1 • :.:i:~~h:l l. C.]3 1. ~¡0(1 1. élfü1il 



TAllA VH CCONTINUACION) 
27 

TEl"':PERATUf\A::.45 e TEMPERATURA=60 e 

X Y!EXPl Y!ASDG> Y!EXP> Y!ASDG> 
========================= ========================== 
o. 0:::; o. !;:;71 0.8312 0,03:; 0.560 !il.81i103 
0. 072 0. 7:::: o. 8413 0.072 0.7~5 0.8118 
c.! t7 0.793 0.a::::::.; 0.117 ~.768 0. 8<128 
~- 171 o.ar.is o.a-:•u 0.171 0.773 0.7922 
0.2:::6 "· 841 @.8177 0. 236 0,811 0.7849 
0.::1u 0.a:.e 0.8167 (1.318 0.823 0.7838 
k.I. 4:11:1 0.862 0.8236 0.420 0.843 ¡J,7917 
(l.'S!::4 0.095 0.8433 0.554 O,G68 il.8141 
fl. 7"37 .{J.904 0.6877 0.737 0.880 0.86~5 
1.t.ié10 1. 0i10 l. 000':1 1,¡¡¡¡0 1. Oil0 1.0000 
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TAFll-A VI-"I 

SISTFMA: TERRUTANnL-AfiUA 

~PI tPOS MOLE,CULA T~f..BUT At-IOL= 5 
Gr-.u;>os MOLECLIU\ DE :;sur.~ :? 

GR:.J:-'OS OI:TiiJlOS Et.J LA rlEZCLA= 2 

D E G R U P O 

V<l. IJ=4 V(1,::l=L1 V(:::, ll=1 V<2~2)=1 

(\ ( 1 .• 1 l =1. (l~ICI 

R E S U L T A D O S 

TEl'1F'ERATURA=25 C 

Y CEXPJ Y <ASOGJ Y <EXPl Y <ASOGJ 

r-1.t:l:-'0 I~. :tS (:l. 76J:::::J ~1. ;-; 11 0.251 1:1. 775:; 

"· 0.;.a kl.4-:0':. ;,:;.¿,:i'6ll 0.0:?4 0.412 0.7765 

"· lfl6 o . .;~1 D.~'16(!: fl. 19:; (1.517 !!1.47'23 
0. :::.9 o. 521.:, o .. 1:.10 '11. -:::;¡:i 0.549 Cl.46~8 

"· :.5a 0.5-::s 0. 4'.:':76 ~;. ·l92 l'.!1.570 él.5112 
0 • .;:.2 (l.~~-=- 0.46:::::; ~1.67.5 (1.636 0. M'.147 
0.46~ 0.564 0.4734 0.679 0.660 0.64@•• 
~'- 6•19 0. 6-:.~J 0. 59¡;,:1 "'· 754 121. 710 0. 7~169 
0. "7(18 O.b6Q G.6480 
@. 7G1.:1 0. 7:::: o. 7173 TCMF'EF:ATUf<r1= 75 e 
r-1, P-10 0.776 0. ··~:-1 X YCCXPl Y<ASOG) 
0.878 (1.04¡_1 (l.25·i1 

8.010 ''· 7,7.2 !'.:l. 777.1 
él.1'152 ~l • .;92 ~!. 7~l24 

0.1~.::; 0.517 0.5250 
l!l.ü42 "1.668 lll.6141!1 
o. /':".S '1. 7~:; i.:1. 69:!2 
0.910 e:l.Bl..5 0.8797 



TA!ll.A VT-6 

SISTFMA• MF'TANOL-AGUA 

r.:p!JP03 tmLEicuu'\ METArmL= 2 
GR".JF03 MOLECULA DE AGUA= 2 

GRUF·cs LIISTHH:JS EN LA MEZCLA= 2 

D E 

V(l.1>=1 V<l,2>=1 V<2, 1>=1 

29 

G R U P O 

V!2,2l=0 

H< 1, 1) =1. '1"1&:1 A<l,~>=1.170 A(2,1>=~.047 A<2,2>=1.00 

R E S U L T A D O S 

TEMF'EFATUF:A=~5 C TEMPERATURn-::50 e 

Y !EXP> Y !ASOGl X Y!EXP> Y!ASOGl 

';) •• ':14,..,.;; "'· =~e;'~ o. -::-:::•16 0.045'3 13,'.:661 0.3324 
:!.(':'.:5:: (l. .¡:;.¡:: e.::1::9 l(J.0863 "· 4i;¡¡57 0.457fl 
~. 1727 8.5274 0.5719 0.1397 C!l.5227 0.5475 •.. .._-.o:; ('.67::3 0.67Gl 0.185•1 G.5898 ~'· 6014 
J. _:;.._,_. 0. 7:::;:.:;9 (l. 7476 @. :-:1:::7 0.7(187 0.7006 
I<, . .;~:;~ 0.:; .. ,::-34 0. ª'118 (l.4177 (1.7684 0. 7596 
0. 6.~ 12 Zl.2ti1 1 (1.8534 0.5411 0.821'.: (J.8193 ... ~ --.., "'· -:;-~171 ~l. 9057 0·.6166 o.8s20 Cl.6S26 
·:·. -;51 ~l. ?::16 (l.9314 0.7S?a 0. 9~190 ~1.9111 

"'· o=::i~· Q. 76:;6 ,1.96~4 0.8525 ~l. 9455 0.9466 
i!J. -...... .;. .. 0.";!J2:: ('J.9~76 0.9514 0,9817 0.9828 ... 1.:¿:¿, "· 9815 U.98(19 

Y <EXPl Y !A50Gl 

;J.(,'.:=.; o.:9:6 Vl,4-.-;4 
•J • . -:. ., 1!1. 4·"?119 0.4"::78 

''· 1 ::::3 o . .;763 ~l. 5175 
;:1. 1Sl6 il.5713 fJ. 576:;. 
(!.='336 0.6512 o. 6-1::5 
::i. 4;.:::o (l.7042 '1.7619 
(1.5815 0.8242 '1.8251 



TABLA VI-7 

SISTEMA AGUA-N-BUTANOL 

GRUF-OS MOLÉ;:u:...A ll-Dur.;:JOL: 5 
GRUPOS MOLECULA DE 1iGI I,"~:. 2 

GRUFOS DISTINIOZ: Li·l LA MEZCLA=: 2 

P A R Á M F T R O S D E G R U P O 

IJ(l. ll=l 

A<l, 1>=1.CliZlfJ 

R E S U L T A O O S 

FRACCrÓr; l'JOL rASE VAPOR 

40 60 80 

"· 1 o. 19623 él. 2::~:~2 LI. 240:.5•:1 0.2712175 
0. 2 0. 1:::::3~ (,. l '..J ·;-! ri. 1703'7" o. 17:;:;4 

"'· -· (J. . -. ~ - ! !'.l. : •1:-._-g 1?1. 16147- ¡¿:, lLllllEI 
0. 1 \·1. l .. ·., (l. l ~ .. .::;·:: 7 "· l !•iV~ Ll. :7.;.¡::; 
0.5 (l. 16\il".:7 (l. l:O 1:-·:: ..:1. 20~?1 0.~:?~l?·9 

0.6 (1. 1-;;:::.i ¡J. =~: ... " .. : .. ; . .. ::•I 7-l: l.:~. :'.7279 
,1. 7 (l, :·~.'....-'.t: o. -~.- .. ..., Cl, 7¡.;E.5 !!l. ::-.4qo:: 
·:•. a c. ___ ._._¡ 

0:.Jo -- , .::i~- o. -l~1::1 ¡¿1, 45:;70 
~l • .-1 1). ~:.6.-ll:i 1(1.57:'2-l o. .:..c:r. .. s7 ~I. b3769 
l • I~ l. ,:;l, ... ;: . .:1 l ... 1.:-.. :;1]1) l • c1..;;,.:1.::;i.:1 1 • (10: .... 1.:i~::i 

30 



TABLA VI-B 

SISTEMA F.TANDL-F.TILBENCENO 

GRUPOS MOLEj:UL?\ ET ILBEtJCENO= 8 
GRLf ü:;:; .-'.OLS:.U~i~ DE ETANOL= 3 

Gf=\Ur.c;;; DI:i7HJTOS EN LA MEZCLA= ::; 

P A R Á M F. T R O S D E G R U P O 

vc1.1>=6 '.Jc2.1>=2 vc~.1>=0 

A e 1 , 1 > = 1 • 000 

31 

A<l,::>=1.24'1 A(2,2J=l.0000 At3,2l=0,015 

A<l,3)=0.S::4 

R E S U L T A D O S 

X 

FRACC 1 ÓN ~10,l FASE VAPOR 

TEMrERATURA 

40 60 80 100 
========================================= 

'1,1 0. (1692 0.06796 0.í:lb58 '¡· 063:::::; 
0.2 (;l. HH:: 0.09946 0.0965 ~·. 0929 
0.3 0.!197 0. 11756 0. 1141 0.1099 
0.4 ''· 1 ::-.24 0.1:;000 0. 1262 0. 1217 
0.'5 o. 1429 0. 14'147 0.1;;64 0.131'5 
0. 6 l,1. 1541 0. 15141 0. 1471 (l. 1419 
0.7 0.1690 0.16611 0. 1614 0.1558 
0.8 0.1954 0.19~16 0.1069 "'· 1806 
'1.9 0.26'52 0.26117 0.2546 0.2467 
l.0 1.0(100 1. 00~100 1.0001t1 1.011100 



TABLA v¡-q 

SISTFMA ÁcIDn Ar:fi'TICO-ANH. Ar::F.ncn 

, 
GRUPOS tlDLE,CULA ~1L..:. r-..CE1:,1C0.:..:2 
GRUPOS t'IOLECULA l1NH. (-',CETlCQ;:;4 

GRUPOS DISTlrHOS cr1 LA 1·1EZ~Lt'1= 3 

P A R Á M F. T R O S D E G R U P O 

11í1. 1 l.:..: 1 V\::. 1) = 1 V':·., 1) =l!I 

R E S U L T A D O S 

TEt·1:-·rf.r\TURf\ 
4"1 60 80 

"'· 1 .-:-:. - .. -:.26 ~.' . ~ ·j~/ 0. :::.:36 {!1.:::er;o 

"'·=' c. ~::63 ('. '.":.!ü9 .:;. ·1~37 ~l. 467:2 
0. : .'.l. .::::::.-; ¡,'. •• .:::..:..1::-~ ... •.;:..TI .i.~~69 
i;.1 .. 4 "'· 69:25 (l. ,;: .. , .. r.-~-, !:1, 6-1(11 

''· 5 
·:;. 7 .;-·::;. c .• . · ; ' "· 713(1 o. 7(10:: 

1(1. e ''· ·s ::.~ ''· ; t,;,, ¡ 1.•. ,. :.:1~1 !i;t. ¡·544 

"'· 7 :.: .. s 'tl .::i ''· ~~:.~: l í:l. o:: .. ; 0. 86'.:::! 
1•ol"'1 ~·. ~?.33 .::1. ;:;_., ~ í.1, u-:-::;1:; 1;1, :;~:::.:: 

0,G iJ. 7-h:4 o. 9::64 o . '7::,14 ,,;;1,9257 
1 • i:i 1 (l(•¡,;i,!! 1 ,(:0(10 1 .0t:l.:h!l 1 • ~li!h3QI 

32 

Ull'l 

"'· :914 
~l. 4454 
iri.5453 
D.6197 
(¡1, 6915 
:!l. 7:_;79 
0.7934 ... 8S24 
'1.9194 
1,(;'l!Zlf:Jl!I 



TABLA VI-U! 

SIRTEMA TOLUENO-FENOL 

GRUPOS tlCLECULA TOLUENO= 7 
GF.UFüS rtOLÉCULA FENCL= 7 

GRUPOS DISTINTOS EN LA MEZCLA= 3 

P A R Á M E T R O S D E G R U P O 

V<l. ll=b V(2, ll=0 V(3, ll=I 

A ( 1 • ll = 1 • 000 A<2.1>=0.0450 A<3.1)=1.240 

A< 1 • 2 > =0. 534 At2.2l=1.0000 A<3~2>=0.320 

A< 1. ::;>=1. 240 

R E S U L T A D O S 

FRACCIOÍ~ MOL FASE VAPOR 

TEMPEí<ATUílA 

X ·20 40 b0 80 
======================================= 
C.I '1.1::05 l<l.3971 0.8561 0.8•155 
c..;: ;;. '?b40 0.9t:.57 0.9224 (1.8937 
l<l.:: 0.9757 0.9632 0.9'1b7 l<l.9150 
0.4 o. 9818 0.97'.::? 0.959a 0.9298 
c.s 0.7S55 0.9779 0.9681..'.1 0.9422 
.(1.6 i.:1. 9:;32 0.<Ja:;0 "'-9739 0. 95:":8 
a.7 (l.9'7(hl 0.9853 0.9787 0.9b51 
.v.a 0.992~ 0.9085 0.qa::;::; 0.9765 
0.9 171.9951 0 .. 9925 ~·. 9890 0.9681 
l. •J i. ¡;¡1i,:;ai;:1 1.0~1iZ¿i 1. 0fül0 1.000¡¡¡ 
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TABLA VI-11 

SISlEHA TOLUENO-ÁCIDO PROPIÓNICO 

GRUPOS MDLÉ~ULñ nc1no rRnPIÓrHC0~3 
GJ;lJFüS MOLECULA TCLIJE:NiJ ~7 

GE".Uf'OS DlSTttnos ErJ LA MEZCLA= _, 

PARÁMETROS DE GRUPO 

A< 1, 1 l=l. i!hih) 

AC 1.'31=0. 7:":4 

R E S U L T A D O S 

FRACC 1 ÓiJ MOL FASE VAPOR 

TE~lf'E!;ATURA 

X 40 60 80 100 120 
==============~==~~=========================== 

"'· 1 0 .. 069(11 O.O~·i7 111. HC2 "· 1::?1'.: "'· 1415 
0.2 0.0989 o. i:::o5 0. 1442 0 .. 1695 0.1961 ,,_ ~ "· 1161 (l. 14<19 0. 1673 (\, l<ib~ "·==6(1 
0.4 o. l::::J3 0. 1~58 0. 13!::;.::1 ~l. 2157 Kl. :>17:': 
o.s "'· 1-103 ''· 16?8 ''·=~::y? v.1. 2::;35 li'l.::.6U7 
0.6 l'.i. 1::::1 0. lB.64 0.:;1r,ü t'.l • .:S44 '-'· 2897 
0.7 "'· l76CI 0.::105 ~i. '.2-1.'.>9 o.=s-t:; ~l. ~'219 

"'·ª (1.:2143 ü.::::..·•··; c,:;7:;1 ,1,. 3~65 ~1. :::774 

""' u~ -:.11s ~i. :"0 6CiG' !ti. 4099 O. 4Sbtf 121.$029 
1.(1 1. c;:wo 1. fl;),10 1 • ' . ' 1: ) ~ '. • 12:1 1. (h).)(j l. (ll(lih!i 

31¡ 
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fRACC, MOL FASE L ÍaU IDA ETANOL 

fJGURA VJ-1, DIAGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA ETANOL -AGUA A 50ºc, 
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fRACC, MOL FASE Lt'OU!DA AGUA 

FIGURA V!-4, DIAGRAl-IA x-y PARA EL SISTEMA AGUA-2-BUTANOL A 60'C, 
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rlGURA V!-5. DIAGRAMA x-y PARA EL SISTEMA AGUA-2-BUTANOL A so·c. 
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fJGURA VJ-6, DIAGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA ACETONA-AGUA A 25'(, 
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FIGURA V!-7, DIAGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA ACETONA AGUA A 3QºC, 
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rIGURA VJ-8, DIAGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA ACETONA-AGUA A 45ºC, 



w 

OJJ 

o; 
~ o 
t;; 
~ 

').ll 

"' o 
O.'J ~ 

w .,, 
"" !M u. 

~ 
ú 0.1 

~ 
"' u.. 

'J2 

OJ 

o 

- - ......_,.., 
1 ; 

G--8 

-0,-
/ 

l 

// 
1,,/ 

·-

_.;_u::=:: 
-+--

/' 
./ 

l./ 

/ 

/' 

f 
/ 

/ 
,/ 

_,/ 

¿~·~-l.~---1--~--...¡._~~-l-·-~-+~~-+~~-l 

0 EXP, 

~~-1-~~~-~~+--·-+--l A~S~OG-'-'+-~~+-~--1 

o 01 O.'I ai/ OIJ 

FRACC. MOL FASE L ¡' au IDA ACETONA 

FIGURA V!-9. DIAGRAMA X-y PARA EL SISTEMA ACETONA-AGUA A 60ºC, 
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rRACC, MOL FASE LÍOUIDA TERBUTANOL 

FIGURA Vl-10, DIAGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA TERBUTANOL-AGUA A 25ºC, 
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fRACC, MOL FASE LÍOUJDA TERBUTANOL. 

FIGURA Vl-11. DIAGRN1A x-v PARA EL SISTEMA TERBUTANOL-AGUA A ~o·c. 
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fRACC, MOL FASE LÍOUIDA TERBUTANOL 

ftGURA V!-12, DIAGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA TERBUTANOL-AGUA A 75'C, 
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fRACC, MOL FASE LÍOUIDA METANOL 

FIGURA VJ-13, DIAGRAMI\ X-Y PARA EL SISTEMA METANOL-AGUA A 35º(, 
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FRACC, MOL FASE LÍQUIDA METANOL 

FIGURA VJ-1~. DIAGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA METANOL-AGUA A so·c. 
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FIGURA VJ-15, DIAGRAMA X-Y PARA EL SISTEMA METANOL-AGUA A 65"(, 
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VAR 1AC1 ÓN POR TEMPERATURA, ESTIMACIÓN ASOG, 
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APLlrACJÓN N: LOS Rl:!".uLTAllOS DBTFNIDOS 

Con objeto de enfocar loB resultados proporcionados por 

el m~todo que se prueba hacia \.1" punto de vista directamente 

relacionado con l~ aplic:ac:iOn en el campo dP la ingenierla 

qu1mica, se Gelec:cionO la operaciOn de destilaciOn en un caso 

tfpico dP diset'lo de una torre como medio para confrontar 11' 

efectividad real del método en este campo. 

La comparaciOn ~e establecer~ en base al nOmero mlnimo 

de platos teOricos obtenidos con los datos e>cperimentales P.n 

comparac:iOn con aqu~llos resultado de la aplic:ac:iOn de los 

d_atos proporc:i onados por una corrida de trabajo, en 

condiciones similares. 

esta operaci On Ge real izar A con algunos de tos sistemas 

m~s r<:!presentativos presentados anteriormente. F"'-aira el trazo 

del numero mlnimo de platos teorices se requiere conocer los 

val ores para las concentraciones esperadas del des ti 1 ado y 

de~ r~siduo, Xd y Xw, respectivamente. Dichos valores podrlan 

cbtenersP del balance de un problema especifico de 

destilación para cada 6iStema; 6in embargo, considerando quP 

al final los valoreto dP las concentraciones mencionadas se 

aplicar~n por igual a los datos experimentales y a loa 

estimados en este trabajo, SP fi jarAn arbi tr•riamenta para 

cada uno de los caso5 detallados a continuaciOn y •e 

especificarAn qn 1• grAfic• correspondiante. 



SJRTEflA ETANOL-AGUA 

TEMPERATLl~A= 5<1 C 

NOmero m!nimo de pl~tos teOricos <e~p>= 11.7 

Número mlnimo de pli"tos teOricos <a~og)= 11.5 

TEMPERATURA= 6'1. b C 

NOmero minimo de pli'tos teóricos <e:-:p)= 4.1?1 

Nómero mfnimo de platos teorices Casog>= 3.9 

SISTEMA ACETONA-AGUA 

TEMPERATURA= 25 C 

N~1m~ro mlnima de plat.os teóricos Cel'<p>== 2.3 -

Nómero mtnimo de platos te~ricos fasog>== 2.@ 

TEMPERATURA= 3el e 

N~1mero mtnimo de platos teOr-1cos <E:n:p>= L9 

NOmero mtnimo de platos teOricoG fasog>= 1.9 

TEMPERATURA= 45 C 

Nf1mero mlnimo de platos teóricos <exp>== 2.9S 

N~1mero mfnimo de platos teóricos fasogl= 2.e 

TEMPEPATUF:A= 6V1 C 

Nómero mfnimo de pl~tos teOricos <exp>~ 3.5 

Nt'.'1mero mfn1mo di'? pli\t.os teóricos ta~og>=- 3.9 
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Fi9.Vll-l 

Flg.Vll-2 

Fig.Vl!-3 

Fi g. VI!-4 

Flg.VI!-5 

Fi9. VIl-6 



57 

SISTEPIA l'IETANOL-AGUA 

TEMPERATURA= 35 e 

Nómero mfnimo de> pl~tos teóricos Ce~pl= 3.9 

NO.mero minimo de pli:'ttOS teOric::os <asog>= 3.7 Fig,VII-7 

TEMPERATLIRA=5'1 e 

NOmero mtnimo de pl~tos teOric:os <e>tp>= 3 .. 9 

NOmer.o mfnimo de pll:'tos teóricos Casog>= 3.9 Fig.VII-8 

TEMPERATLIRA=6S e 

NómE-f'O mtnimo de pl ~tos teericos Cexp>= 4.5 

N6mero mtnimo de platos teOric:os <asog>= 4.3 Fig. VII-9 
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TABLA VI 1 -1 
~.Jliflj PEFf;¡lJ~flO'i 

SIS!f>.AI At"FHClllT!fllll-46\14 

!Elll'EPAllll'A 15 C 

fCffPI YfASOSl Tlfl·lli\'fPPOFltl !FPDP"l 
r-=:=:====:=====::::::;;:;:::::;:::::::::::'!:::::::;:::::: 

1.1111 •.iqo '·1º51 '·"lº J.•61 un 
f.Un 1.111 1.m1 '•.•2~11 .. Q',f6t 1.m 
1.1m 1.m l.Oll 0.'1211 .. ,,55t 1.m 
1.m1 1.571 f,C;B'J 1.1m 11.!Bt 1.ttt 
f.IHI MI< ,,5JP9 11•.P?BBl -5.651 1.m 
r.n.:;o 1.575 f,UH tf,'1211 -5,69't 1.1n 

'·"'ª 1.m l,6ff1 Mm 1.211 1.m 
1.m2 Ui!'l f,6eU f.Pm 1.nt 1.111 
1.1151 ,,711 1.1m 1.ma l.1Jl un 
f.fill 1.732 f,12H 1.111; 1,5!! f.flt 
,.,,JCB •• l'5f ,,73Q2 P.,fll4B 1.•61 1.m 
f.f7~t 1.161 1.7111 1.12n 7.71! 1.m 
••• 111 '·'b' 1#1.us 1.1151 1.m 1.m 
l.flll 1.181 1.7166 l.llll 1.m 1.m 
f.17" 1.111 #,15Bb MlBI 1.~7t 1.m 
f.1141 1.m f.7611 l.flll 1.711 1.m 
,,,151 1.1s¡ ll.Tli67 f.IJOJ 1.m M61 
f,fl5B 1,11!8 f,7#i'i'5 1.1165 1.m 1.m 

EPPOI> CUAN'ADO 1.lll 
!PPOP llfMO 1.11! 

l!lll'fPAll~A 41 C 

yrnp1 JfAlj¡}Jj) JIE\·flfl.1EFFOFCU EPPOP"l 
;::::-:0-:::::::::::::::::::-:::::::::::::::::::n==:===:::::::::::: 

f.ffll 1.m f.F~f 11.111,., -1.llt f.111 
Mll5 f,lS5 •.1a111 IP.Pnu -1.m '-'11 

'·"~' 1.m 1.m1 IP,f1~t1 -1.m 1.m 
f,IJJJ 1.5•1 ,,Elia& t,,'1601 •l,Eft f.f61 
1.1111 1.m f.bf~#t !.fil\ 1.m f.111 
f.llll ,,7,11 f,7171 lUISll •1,161 f.fll 
f,1141 1.727 f,7161 11.11111 .... 5n 1.m 
1.ms 1.111 1.7211 ,,,~49 1.m "111 
f.1711 f,7lf f.711) •1.m11 ·1.Bll f,IBt 

ERPOI> CllADIAll!I 1.m 
El'Plil' ra10 f,llll 



TA!l.A VI 1 -2 

At1AÍ 1515 r'E PfSULTAOOS 

SIS!El!AI ETAHDl-A6UA 

yrFJpl '(1¡'\';061 Ylfl-YIAIFPPOPIT.J FPPDP•7 
===========================•:::=====================· 

f.f'l'ló f.47°6 f.47Bf f.flló 1.m l.!111 
1.1m fl.5"84 fl,5PJP tl,fl''74 6.05l 1.m1 
f,25,fl f.5?49 f.5281 l.lló1 B.111 f,66~? 

1.1m ,,5034 fl.56fl8 Mm S,49l um 
f,4BH f,/.5P9 fl.liJ2q f,P!Bf ?. 77t f.fHt 
fl,'1455 11.11150 fl,1055 lfl.flfl061 -1.m ll,fll5't 

FPPnP ru;~mo 1. 5311 
EP.POR llENO ll,256l 

TFllP•ó'-6 C 

'(IFJPI Y1AS061 ytfJ-YIAIFPPOPIU FPPOP•1 
•='ll:====================:z::::;:.::;::::::::============ 

fl,f51f 
fl,flBbf 
f,l'Hfl 
fl,'P!:fl 
f, ~P~fl 
fl,521fl 
1.sm 
P,6fl¡;fl 
f,651f 
l.BHI 
f,qn! 

f.!i15f 
l.ólló 
f,61112 
ll."'fl24 
f.77JI 
fl,8707 

f,Jlbfl f.4198 <l.lllBJ -J6,flt? l2.97t 
fl,\O)fl fl.46Bfl lfl,fl,5fll -10,flB't 1.6n 
fl.5lif f.5~76 fl.P~i'.14 1.611 f,fJt 
fl,50fifl fl.5 1 15 fl.f225 J,"Bt 1.141 
t.MBP l.!111 f,ffl69 1.151 f.Ht 
1.16" fl.b514 fl.na1i 1. lt:~ 1.m 
l.Ulf U!IB ,,,,g7 1.m t.nt 
fl.626fl 11,81ª5 lfl.'1'351 -1,bJl 1.m 
f,862, l.Blll lf,flll) -1.m 1.m 
ll.Bb711 fl.Be~11 lf.lllll -1.511 M11 
1.qn• f,975f lf.f~l!I -1.m 1.m 

EPROR CUA!RA!D 16.BBl 
FFPDPmlD J,711 

TFKP=71 e 

Ylf1PI YIAS061 JlfJ-YIAIFPPOfll'U FPPOP"7 

Ml7! f.5~f 

fl.611811 l.!IJ! 
t.n11 f,E.917 
fl,40211 11. 7 n4 
f,117, l.7Jll 
!1.BE.5fl fl,RHl 

lf.ff8fl -1.511 1.1111 
P,fl544 e.m l.!m 
f.fl3~8 4,7E.! ... 1811 

lfl.21'41 -42,'l'bl IB.28Bl 
lf,4411) -ll2.BE.t 17D.5'2t 
0,fll47l -1. 7jl~ 
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ER!ilR!rnlD 

fl.fl2ª't 
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..m1m !'E Ff9mr.o<; ESTA TtSIS NO UF.BE 
SlllfftA: A~IA-l·•UT.,AUR UE lA B\BLIOTECA 
TEllFFPATUPA bf r 

Jlftp1 T'A;QE;\ Tlfl-TIAlfPPílPlt' EFPüP•l 
S'li<=::::,,:::======,.==========================:==::::::;: 

fl,ff\ •.m '· 6~~ª ,,,vcat -Ha.~rt 221.Ht •.m f,W5 f,6\9CI' lf,7HCl'I -1q,6B? ;1.1•1 

'·''º '·'b• P,'5184 lfl.2134\ -6•.&n !6.6flt 
•.m '·'!' f. 764~ ••• J6f 71. llt 4.161 
•.~n ,,,67 fl.7llP ,,,151 1'.0!1 4.'\Jt 
f, 160 t.W" f.PH f,f167 7',Ht 1.m 
•.iao:i 11.17' Jl,7ª7b ••• 774 ¡r:1,sn J.811 
t.w~ f,1á'6 •• 1181 f.161 9 17.5!1 1.f9t 
1.m 11.107 fl,'\467 f,fl45B 11.tB't l.l71 
•• 50• •.111 •.>'11 f.f79CI' 1.m f,'5f¡ 
•.6Cl'J 11.ne 11.4765 1.m5 1.111 1.m 
•.786 f.161 f,578& lf,fliál -1.111 1.111 
fl,847 M55 Mm 11.11111 -1.571 1.m 
1.m 1.lff l ..... •.m1 Mii .... 1 

fPFOP cu.mm Jll.141 
EP?~P ftEDIO IJ.m 

TfftPfPATUPA 81 C 

l'flP1 TIA~061 Ylfl-YIAlfPPOPIU CPPOF"7 

f.Pn P.m f,651' ••.l'ª'' -na.nt m.m 
•.1121 1.,57 f,b'lifl !P.7;5fll -B~. Cl'7'! 65.511 
1.m •• '171 1.1n' "'"' 18.Bn J.511 
fl. 1ao p,J16 fl,Jl')J P.Pbiº 11.m 7.111 

'·"º 1.m 1.1m 1.rn1 11.m l,'5Pt 
1.m 1.m P.)6Jfl P.'47" lfl.J7t 1.101 
•.~aq 1.m '·º'ª l.!ll7 4,01t •.m 
fl,60J 1.484 fl.4~49 111.t1111a1 -1.m 1.m 
f,78b 1.178 f.~1164 11.ueo -1.ll!l •.IPI 
•.;41 1.717 l.!815 1.ms 2.•n 1.1•1 
l.ffl 1.lff 1.11!1 ''·""' 1.1n •• lfl 

EPPOP cu.\DPAOO m.m 
EPPOP llEOIO 14.871 
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' -.1s1s M RESlll!A!OS 

SISTillAI llC!10MA·A9JA 

TillPEPATllllA 25 C 

T!E1Pl l!A5061 YIEl-YIAIERROlllU ERllllR"2 
sns:s:=.=:1:zs.:::::1:::;:;::::====nc::2scaasa:1un.1sssau 

•.•n f,591 •.em "lf,7B551 ·49.6tt :3.Bn 
1.m 1.70 1.ms 11.13851 -10.m 3,511 
1.111 1.618 1.8722 lf.f&l21 -7,q51 •.m 
!.171 1.m l.Bóll lf.•~571 -l,66t f,llt 
1.m 1.m 1,8511 1.1m 1,19\ •.m 
1.m J.!41 t.8587 lt.!1171 -1.111 Ull 
1.421 1.en 1.9111 1.1111 1.m •.m 
1.554 Ui9 1i.acu 1.m1 1.m l,iet 
1.137 f,q¡q ... 152 Mil! f,llt •.m 
1.m t.•!1' l.0'1 11.~~u 1.m 1.111 

EP.FOR CUAG!AilO 78.lll 
EPmftEDIO 5,ll\ 

1Elff PA1\JIA 31 C 

!IEJPI l!AS061 !IEl-YIAIE"111l11111 E"111l11"2 
sac.::111:=s::=-::=====s=:.=:.....s::s=:a:-_:::-:i:::;:.=:i:s=.:z~ 

!.lll 1.561 1.em -1.2em -46,m 2l.m 
1.112 l.JJB 1.e~q5 -t.1315 -17.82\ i.m 
t.111 Mil 1.Bm -1.-459 -5.61\ 1.m 
•.111 t.675 1,9516 -1.me -MI\ l,ll\ 
-.2!& 11,862 1.em !.1127 1.m 1.m 
1.m 1.841 1.6m ·t.1145 -1.m 1.m 
1.42' !',1!16 11.eso !.lm 2.m Ub\ 
1.551 l,fllB t,9712 1.1m 5,11\ 1.m 
ti, 117 !1.ºIB ~.'~2& Mm 1.m !,tlt 
1.m 1 .... 1.1111 l,Ulf 1.m 1.m 

EmPCUAOl'AnO 21.m 
EFPGPmlo 5,m 
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lll'HPAH»A 41 C 

YIE'fPI llA~~' YIEJ-YIAJEFPt'?ltl m~P·1 

s=:=====z====:-_;:::r:::====;..:====== 
•.•n !1.571 l.!112 ·1.1m -45.511 l!.Tll 
1.172 1.;n l.3Ul -t. u:n ·H.71\ 1.101 
1,117 fl, 101 •.em -4.•4•4 -5,nt •.m 
1.111 t.e•~ 1.sm -4.f!'~I -1.m 1.m 
tl,11é !1.241 !l.et77 ~.!ln1 2,111 t.•et 
1.m 1.m t.'3l!i7 1.1m 2.m 1.m 
!1.41!1 1,1!~2 11.ené f,!1394 4.451 •.1!1 
f,554 ,,8Q5 1.sm 1.1517 5,761 1.m 
f,lll &.~u l.!aH •.~IU 1.m t.m 

'·"' 1.Hf l.Hfl '·"'" t.flt l.fft 

EPRQll CUAQllA!IO n.m 
EPl'OR llEDIO 1.m 

lEl!l'fl'ATl'PA !I t 

YlEtPl Yl~~'JE' llEl·YIAIEPílOiHtl EPPOR'l 
cz:======:=====:i:==========================•====:i: 

•.•n "· s~• 11.e~n ,,,201} -41.ºlt 16.411 
1.171 f,715 1.5116 lf.11!91 -11.m 1.2'1 
•• 117 ,,,'TéE !l. Ene 1!.•34B1 -4.m !,lit 
1,171 1.m 1.nn 11,fl'nl -1.431 1.m 
1.m .t,i.!11 ~.1240 11.n~1 1.m l.ltt 
e.m 1.m f.76)! 1.11112 4.761 1.m 
•.41t •.m !l,11:1)1 11.•su b.m 1.m 
1.154 '·™ 1.9141 l.lll• 6,111 f.l'lt 
tl,TJT l.ee! l.!!55 MUS 1.m 1.m 
l,HI l.Hf 1.- 11,fHll l,Ht l,ff1 

EPROR rmRA!IO 22.m 
EPPOR ll{DIO 4.111 
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I 72 MALISIS l\f PESULTA!lllS 

SISTfftAI HRAUTANOl-A611t\ 

!EftPEPATUPA 15 C 

Ylf1PI YIASOGI YIEl·YIAlfPPOAIU r"011·2 
s.-::=:3================================================= 

1.m 1.m 1.7"5 tf.55lS• -m.•n 115.16\ 
l,f4B 1.m 1.6061 lf.76111 -6Mlt 10.m 
1,116 ll.41H 11.546' 11.!lOlt -•.B6t Mlt 
1.m 1.51! 1.rn1 •. 'ª~' 17.111 1.m 
,,~58 l,5l5 •.4'76 ,,,11174 18.ltt J.Jn 
1.m f,557 1.ml f,f917 16.Bll 1.Blt 
l.l65 l.56l l,419l l.IBS! 15.ISt 2.m 
f.!l• 1.m l.SOBI f,f;tp s.m 1.m 
11.HB fl.UB jl,W!' f.fm 2,llt;t l."1 
1.m 1.m 1.7171 1.1m 1.m 1.m 
!.SO •.178 jl,7BJI ,,,,,511 -1,661 1.m 
f,&18 1.m f,&5H lf,U411 -1.!Bt 1.rn 

FFPfiR CUADPADD lB,Jlt 
FPFOPftEDIO 5.Bft 

TFN'FPATUPA O C 

llEIPI llAIOGI llEl-llAIEPPOPltl EPP0P"2 
s:::::n::::::z::::::::::::::;::::::::::::::::::i::::::::::: 

f.fll 1.m 1.rm 11.sm1 -1!B.BBt m.m 
1.m 1.412 '· 7765 11.l!ISI -ee.m 10.m 
l.IBl f.511 1.m1 1.1m b,651 1.m 
1,301 jl,54q l.l!SB 1.1811 15.ISt 2.m 
1.m 1.516 1.sm 1.me 11.m 1.m 
1.615 1.m f.!IP um •.m 1.m 
f,67Q 1.668 f.!11' f.flBf 4.llllt 1.191 
1.m 1.111 11,71169 1.m1 1.m 1.m 

moa CUAOPAOO e1.m 
EPPOR ftEDIO 11.m 

T!llPfPAllJPA 15 C 

llEIPI llAI06l llEHIAIEPPOl'lll EPPOP"1 
nm:ssss::i::::;::s::s:=:::;::::s::;::::::::=~nll'::11:r 

l.llf 1. m 1.m1 11.H111 -m.m 116.511 
i.m M02 1.m• 11.211•1 -42.161 10.m 
1.m f.517 f.'5"15' 11.m11 -1.551 1.m 
1.141 f.6bB l.!W l.ISll e.m 1.111 
f,1;5 1.m 1.m2 1.rna 4.2b? 1.m 

'·'" !,865 Jl,8797 (fl,Jll4ll -1.711 Mll 

EFPOP CUA!PAOO 19.181 
EP10P !EllO 1.2•1 
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TWEPA Tl~A 15 C 

TIEIPI llASOSI llEl-llAIEPRllllltl ERPOP'l 
-=======================:r.===================== 

1,1419 1.2m 1.m1 fl.•~~1 -31.m ll.911 
•.•553 •.mi. 1,3q39 ~.•4~4 11,lll 1,811 
1.1m 1.5271 1.57111 ll.'4151 -9.141 1.711 
11.24ea um 1.m1 IM!lll -1.m Mil 
l.J~tl i.~59 t.747!1 1.m1 1.111 1.111 
~. 4éC4 "·~~24 !. E"l9 !.~~H 1.m Mil 
l.!112 l.!!ll 1,5131 1,1127 1.m 1.m 
fl,7219 fl,Cf71 (l,'!!"5' fl,fi!l4 l,ISt t.~n 

1.7951 1.931! l.9lll 1.m1 1.m 1.m 
•.eee~ fl.~tl6 1,%34 fl.!1~2 1.m f,Hl 
1,q-115 1.9693 1.9176 .... ., 1.m 1.m 

'·º416 1.9015 ... Bf. 1.tM7 1.m 1.m 

mili! CIJADRAOO n.m 
mllll!EDID 1.rn 

TIIV'EPm'F~ 51 e 

Jl[fPI JIA=OGI TIEJ-llAIEPPO!llll moR·2 
s:=====--..================~s=:r.::=::n:=11::::11 

•.•453 l,2éél f.3324 ·•.•Hill -21.m &.m 
1.m1 1,1157 1.1m-t.tsm -12.m 1.m 
!1,131;7 11,521? J,5475 ·tl.fiZ4iH -1.151 1.m 
1.1m 1,5899 f.! 111 ·•. 11159 -1.m 1.m 
!.11l7 fl,7f87 !1,7fiU, 1.1.aeu 1.151 Mil 
t.4177 1.7691 l,751bl.tliJ9791J l.15t 1.111 
·-~411 "9212 Ml"l ,,,,~l~l ,,m •.• ,l 
1.rn; 1.9521 l,552!-1.11157 -1.171 l,Hl 
11.~c::a tl,'!',C! fl,'!'111 ·fl,!?211 -t.m 1.m 
1,652'3 1,9155 1.91&6 -1,Hlll -f.121 l.Hl 
'-'514 J.0817 1.9828 -urna -f.lll 1.111 

EPPOll CIJADl!AOO 8.lfl 
EPPDll l!EDID 2.591 
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SISTEMI llETAHQL~6UA 

TEllPEPATl~A !5 C 

yc{1p1 YIA$1!1!1 YtEJ-YCA)EPRORfll EIP1!11'2 
a.sz:u::&:=::::::::==:::::;:::::11.:::::z::::11.::=========• 

t.1e54 ~.lCl26 !l.Hn C8,8H3l -11.m 1,11!1 
1,1674 f,019 •• 4371} !f.•3~'1 ·B,9;1 •.m 
fl.1321! !l,40él fl,5175 IM211l -1.m f,11!1 
f,IBI! •.1119 t.57!l IUll51 -UOl ... ll 
!l.75i!é 8,é512 !l. ~435 ~.~*77 1.1'1 Mil 
1,4121 1,7942 f,7919 t,U2' 1.m 1.m 
Mm Ml4l ,,m1 ll1.~U91 -1.111 M8l 
t,7111 t,9717 f,98!9 11.m11 -t.7tl 1.m 
fl,E;l20 l,º12§ f.9217 ll.~1371 .,,lfl f,!ll 

1.•m l,9;15 f,'621 !1.Hl71 -t.IBl 1.m 

EIUWR CLIA~PADO 2.m 
rRFGR ftEDJD 1.151 
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llTi;c\JSJON N" RE~".Ul..TAllOS 

Real izando un anlal tal s sobra el error •ncontrado •n 

cada una d.., \as corridas dP trabajo presentadas • incluidas 

vn el capitulo •nterior, se observa quP. para t.odos los casos, 

el error r~gistrado e9 muy significativo PO la zona donde se 

manejan fracciones de liquido inferiores a 0.1J sin embargo, 

este comportamiento no es exclusivo del m~todc quP Ge prueba 

dado que cualquier otro medio utilizado para obtener valores 

dP concentraci6n, tncluldo el ewperimental, muestran el mismo 

comportamiento en es~ gama dP. concentraciones <quiz~ la Onica 

eKcepciOn ~ea la utilizaciOn de la cromatografta de gases). 

ConformP el valor dP la concentraciOn ~umenta, el grado 

de ajuste es muy aceptable dado que el error registrado 

fluctO~ entre 2 y 5 %. 

Fn el extremo dP c.oncentraciones elevada&, al m!!todo no 

presenta errores apreciables aunque sl eP evidente una cierta 

falta de resoluciOn para mostrar azeOtropOs, fenbmeno que se 

presento en algunos dP los s:;i stemas estudiados. P~ra tratar 

dP evitar lo anterior, Pn algunas ocasiones es recomendable 

obtenPr sOlo un punto del di agrama por el ml!todo de grupo5 y 

utilizarlo para calcular los demAs puntos usando la ecuacibn 

dP Wilson u otra adecuada, para tratar de mejorar ta 

exactitud del ajuste. 

A~imismo, las corridas mostraron quP los dato& mejoran su 

ajustP en l~ medida en que la temperatura de la corrida 
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r.crrespcndiente se ~cerca a la temperatura utilizada para la 

obtención de les parlmetros ASOG utili2ados. Esto puede 

..::cnsi derarse como una 1 itni taciOn temporal del rn~t.cdo, dado 

que ya SP r~alizan investigaciones que tienen por objetivo 

detPrminar la dependencí• de los parhmetros de grupo respecto 

a la temperatura, con 1 o cubil ta •>tac ti tud debar&t: mejorar 

considerablement~. 

La obtenci on fjel nCl.mero mt ni mo de pl ates tebricos pcr 

mi>todos grllificos roostrb •Jn ajuste confiable, para .fines dP 

una aproximaciOn tnicial 9 misma que r~sulta de gran utilidad 

puesto que si se desea continuar trabajnado con un aistema 

dado y se desea mayor e>eac.titud, se ~iene ya una visiOn 

genera) de las condiciones qu~ vl sistema guarda con lo cual 

el esfuer'Z.o necesario para rraalizar l~ tare• SP. reduc1t da 

manera considerablP. 



R e !I u 1n e n 
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R u n F N 

F.:n ter111odinAml ca el concepto de equi 1 ibrio, aqul!l 

estado en el cu~l las condiciones d~ un sistema se mantienen 

constantes al paso del tiempo, puede SPr expresado PO base a 

varios conceptos distintos, uno dP los cuales es el dP la 

fugacidad. Al uti 1 izar las ecuaciones relacionadas con este 

parAmetro, es necesaria la utilizaciOn de los coeficientes dP 

actividad para el sistema Pn cuestiOn y estos parAmetro9 

pueden calcularse mediante la utilizaciOn de ecuaciones 

matem~ticas varias o bien por m~todos experimentales. Sin 

embargo, los m~todos eKperimentales rPquieren tiempo y 

dinero y en la mayorl~ de los casos ~e requiere una 

aproximaciOn confiable, rl.pida y de bajo costo. Por ello es 

quP i:;e estll implementando alguna otra forma de obtener 1 a 

informaciOn n~cesaria. 

Uno de los m,.todos que pueden utilizarse ev el mf'todo 

ASCO, el cu:i.1 toe encuentra basado ~n la teorta de grupos. 

Para probar la eficacia dP dicho m~todo, se realilzO en el 

presentP trabajo Lln programa Pn lenguaje basi e que real izara 

todos los c~lculos necesarios del sistema dP ecuaciones y de 

igual manera obtuviera los valores de equilibrio liquido 

vapor para el sistema, los cuAle~ a su vez serla~ comparados 

con los valores rC'!portados por l~ literatura para el rni flimo 

sistema en condiciones si~ilare~. 
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De la comparaciOn anteriormente mencionada • .., •ncontrb 

quP al m~todo propor~ionaba valores aceptables para las casos 

en que SP trabaje Pn el rango de 10 ~ qa % de concentraciOn 

dP liquido. Asimismo, se detectb una dependencia de los 

valores obtenidos para las fracciones dP vapor con respecto a 

l• temperatura, Pn virtud dP que su ajuste mejora en la 

medida en que la temperatura dP la corrida dP trabajo se 

aproxima • la temperatura utilizada para la obtenciOn de los 

par~m~tros dP grupo del m~todo ASOG, mi6ma quP ~e reporta en 

lill litPratura. 

Finalmente, la aplicaciOn de lo& valores proporcionados 

por el programa Pn la .operacibn de destilaciOn, paralelamente 

con los datos experimentales obtenidos de la literatura, 

mostrO que el error detectado puede considerarse e.orno 

aceptablP y permitiO conclutr que la apli~aciOn de dichos 

valores ~s ~til como una forma de apro><imaciOn inicial para 

la resoluci6n definitiva de un problema. 



C o n e 1 u s i o n e s 
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e o N e L u s O N E S 

El •n•tieis del tr•bajo presentado ha•t• •1 momento 

pPrmite concluir lo aiguiente• 

- El m~todo AGOG permite el cAlculo de los coeficient•s 

dP ~ctividad, lo cu~l ~ su vez es utilizado para la obtenciOn 

de datos de equilibrio liquido-vapor. 

- F'.1 ajuste dP los valores obtenidos respecto de los 

valores experimentales ~ las mi~mas condiciones es deficiente 

cuando se trabaja Pn fracciones liquidas inferiores al 10X y 

fracciones euperiorem al 90 X, siendo ba~tante aceptable 

cuando el valor para l~ concentraciOn de liquido &e encuentra. 

entre los limites mencionados. 

- El método presenta dependencia de temperatura en al 

sentido de proporcionar mayor grado dP ajuste Pn la medida en 

qu .. 1 a temperatura de 1 a corrida de trabajo correspondiente 

sea cercana a la temperatura a la cual f"ueron obtenidos los 

par~metros de grupo del método ASOG. 

- Como conclusiOn general puede establecerse que el 

m~todo probado es eficiente en lo que &e refiere A la 

obtenciOn dsa val ores dP. equi 1 ibrio 1 ! qui do-vapor, ffi empra y 

cuando se tengan Pn cuenta las restricciones detectadas Pn el 

anatisis de r~sultados. Asimismo, el m~todo demostrb ~er 

adecuado en lo referente ~ ta aplicaciOn de tos valares 

obtenido~ en un c~lculo natural dP ingenierta qufmica como lo 



80 

es 1~ operaciOn Qe destilaciOn, por lo cu•l ~u utilizaciOn as 

recom~ndable p•ra 1• elabcraci6n de calculas preli~inares. 



~ p • n d i e e & 
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, 
A P E N D e E A.I.-

PAR¡(,,ETROS PARA ~L HÉToon 

A S O G 

T.- C:TC:TEHAS ALCOHOL-HTDROCARRURO-AGUA A 60 GRADOS 

CH OH 

CH 1.0000 0.305 

OH 0.0147 1.000 

IT. - SISTFHAS HETANOL-GLICFROL. 

CH OH GOH 

CH 1.0000 l'l.305 0.35> 

OH 0.0147 1.000 1.095 

GOH 0.0153 l'l.991 1.000 

TI I. - C:ISTEHAS CETONA-ALCOHOL-AGUA 

CH OH C=O 

rH 1.0000 0.305 1.333 

OH 0.0147 1.000 0.668 

C•O 0.0503 0.El40 1.000 



IV.- '<ISTEl1AS ETER-ALCOHOL-AGUA A 60 GRADOS C'.ENTIGFlADOS. 

CH 

OH 

-n-

CH OH -o-

1.0000 

0.0147 

0. '.<410 

0.305 

1.000 

1.030 

1. 711 

0.355 

1.000 

v.- SISTFl1AS NITRILO ACUOSOS A 75 GRADOS CENTIGRADOS 

CH CH CN OH 

CH 1.0000 0.8250 0.4450 0.3150 

CH 1.1700 1.0000 0.0338 0.6800 

CN 

OH 

0.3850 

0.0250 

1.0000 0.2910 

0.5490 1.0000 

VI.- SISTF11AS ESTER-ALCOHOL A 50 GRADOS CFNTÍGRADOS 

CH 

coa 

OH 

CH 

1.0000 

1.0960 

0.0147 

coa 

0.0720 

1.0000 

0.11>50 

OH 

0.3050 

1.1179 

1.001<10 

VII.- SISTEMAS ALCOHDL-ARDl1ÁTICOS A 80 GRADOS CENTÍGRADOS. 

CH 

r.A 

OH 

CH CA OH 

1.0000 

1.2400 

0.0245 

0.7'40 

1.0000 

0.0450 

0.:.20 

0.534 

82 
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YIII.- f:ISTEMAS CON PRESENCIA PC CLORO 

CH OH CL HBH 

CH l."1000 0.290 0.837 1. 0000 

OH 0.007"' 1.000 0.011 0.0722 

CL 1.1280 0.591 1.000 1.0000 

HRH 1.000"' 1.000 3.12b 1.0l1100 

T)(. - PARÁMETROS PARA FLUOROCOMPUESTOS 

CH CF o HBH 

CH 1.0000 fl.4240 0.0015 1.0000 

CF 1.5410 1.0000 0.b040 1.0000 

o i'.49:50 0.3340 1.0000 0.0015 

H"H 1.0000 1.0000 :'l.12b0 1.0000 

Y.- SJSTFMAS AROMÁTICO-CETONA 

TEMF' CH CA r.=o 

CH 25 1.000 fl.7050 0.89?0 

60 1.000 0.7090 1. ""300 

150 1.000 0.6b00 2.HJ00 

CA 25 1.240 1.'21000 1.4180 

b"' J .266 1.0"100 1.5780 

150 1.'520 1.0'100 1.90"10 

c~o 25 0."148 0.1140 l.0'100 

b0 fl.11150 0. lb20 1.0000 

150 0.075 0.2100 1.0000 



APifMP C E A. Jl.-

CON$TAN'm9 PARA LA lllrTERtHNAr.loN Dr- PRF.!llÓN DE VAPOR DF 

COl'IPUE'STOS PUROS UTlLLIZANOO LA Fr.UACloN DE llNTDINE. 

COl'IP U F. «; T O A D r. 

AGUA a.ól71;i; 1731'1.63 233.4:< 

ÁCIOO AcF.ncD 7.113007 1416.7 211.00 

Ar<H. ArFTlCO 8.l.'7117 '2012.3 248.66 

Bl'"NCFNll !O> 11578.3 -11. 48 :s~.396 

AC. BENZOICO (1) 194'26.5 -8.454 45.336 

N-BUTANOL 9.1116743 2:Z95.I 2!54 .. 29 

n-cRESOL 6,97943 1497.4 t7e.ee 

CICLllHl'"lfANO Ol 110!42. 7 -11'1. 71 47.308 

FTANOL 8.7111884 JQ':'S.1 253.4"' 

ET!LBE:Nr.l'"NO 6 .. 95719 1474.26 213.21 

AC. FnRMtCO 7.65708 1750.60 265.51 

N-Or.TANO b .. <?2374 IS55.13 2@9.57 

FFNOL 8.23227 2251. 78 '239.83 

ANH. FTÁL!CO !ti 1927~.q -H•.769 51.696 

Ar.. PROPIÓNICO s.:s2a10 214"1.48 252.88 

Tl'"RBUTANOL 7.3b200 HSf!. 90 ISfl.48 

FCUACIONES UTtLilAOAS1 

01 ln p Catm>= ::8 +_!l. Ln T + r. 
RT R 
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log P 'mm t+Jl• A --"-­
C+T~ r.'l 
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