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INTRODUCCION

El advenimiento de las computadoras ha hechc posible, en la
actual idad, llevar a cabo célculos prolongados y complicados con
rapidez y cierta facilidad. La presencia de la computadora en la
Ingenieria Quimica se ha hecho patente para operaciones asociadas
con el disefio de procesos de separacién. Antes, los cdlculos para,
por ejemplo, disefiar el proceso de una torre de etapas de equili-
brio donde se pretendieran separar multicomponentes, se hacfan
por métodos que su fundamento general era el de resolver etapa
por etapa que, ademds de usar gran nimero de horas hombre, re—
currian a serias simplificaciones. La solucién obtenida era muy -
particular y sélo aproximada, obligando a hacer un estudio posterior
cuando la torre ya estaba construida.

Actualmente ha sido posible desarrollar métodos que, integrando
todos los elementos en una sola secuencia, hacen la simulacién -
dindmica de toda la columma, planteando de manera general un mo—
del o matemdtico que con diferentes acepciones, resuelva diferentes
condiciones de operacién. Uno de estos métodos es el que aqufi se
presenta.

En el capitulo I, se verdn los elementos comunes a los métodos
hasta ahora planteados.

Debido a que la destilacién ha sido estudiada inumerables veces,

se encuentran una serie de métodos que prometen eienta confiabili=



dad con respecto a algunos casos, pero fallan en otros. El presen
te trabajo pretende desarrollar una nueva técnica que permita obte
ner resultados confiables para la separacién de mezclas multicomp_g
nentes. Es por lo anterior que tomando como base las generalidades
de algunos métodos (4)y (6) , se ha desarrollado este, que preten—
diendo ser general, ofrece ser més sencillo con respecto a algunos
cél culos.

A 'través de la exposicién del método, se verd el planteamiento
del model o matemético, su aplicacién, método de convergencia
con un algoritmo matemd&tico que lo simplifica, se hard un arédli-

sis de resultados y en funcién de estos, las conclusiones.



CAPITULO 1

ANTECEDENTES

Los modelos matemdaticos para la simulacién de torres de etapas
de equilibrio hasta la fecha establecidos, constan fundamentalmen—
te de ecuaciones de balance (materia y energia) y ecuaciones de equi
librio que serdn verificadas a través de toda la torre, usando para
tal fin, diferentes métodos de convergencia.

Para poder introducirse en tales modelos mateméticos, se hard
un breve estudio del tipo de variables que involucrany una simple
explicacién de los métodos de convergencia; ademds se explicard
la estrategia general comin a los diferentes métodos, que siente las

bases para desarrollar el aquf presente.

I.I VARIABLES DEL SISTEMA

La especificacién de un nlmero pequefio de variables, tales como
las condiciones de operacién, producen un conjunto de variables de-
pendientes de estas que ya en la préctica no varifan. El propésito de
un célculo riguroso como el que pretende obtenerse a partir de la si
mulacién, es precisamente la prediccién de estas variables., El ni-
mero de variables no especificadas, pero fijas, es grande con respecto

a las variables que regularmente si se especifican. En un problema de

Ingenienrfa, tal como la simulacibn de torres de etapas de equilibrio,

donde lo anterior se cumple, es necesario suponer valores de estas



variables no especificadas , con el fin de inicializar los célculos ,
los cuales llevan a cabo la prediccién final de estas mismas varia—
bles. Los valores calculados son comparados con los valores supues
tos, rutina que se continua hasta la convergencia.
El ndmero total de variables en los procesos de destilacién puede
dividirse en tres grupos:
a) Variables especificadas. Estas variables no cambian durarnte todo
el cdlculo. Por ejemplo serian: presién de operacibén, temperatura
de las al imentaciones, valores de los flujos de éstas, ndmero de
componentes, ndmero de platos, etc. En el Capitulo III se plantean
las variables especificadas necesarias para que el modelo aquil presen
tado trabaje.
b) Variables Supuestas por cada Iteracién. Estas variables son supues
tas en principio y en cada iteracién pueden cambiar. Son fundamental-
mente los valores de los perfiles de flujoy temperatura. También co-
mo en el caso anterior, en el Capitulo IIl se hard una descripcién de
como esto se lleva a cabo.
c) Todas las variables en cada Iterdcién. Estas variables son basica-
mente las que no forman parte de los dos primeros grupos. Ejemplo
de éstas podrian ser, las propiedades termodindmicas de las corrien—
tes, tales como las capacidades calorificas, las entalpias, etc.
Habiendo especificado las variables del primer grupoy habiendo su-
puesto valores iniciales, se efectlan cédlculos de prueba-error para
obtener los valores de las variables que cumplen con la columna de

separacibn planteada.



I[.II METODOS DE CONVERGENCIA

Una solucién de prueba —error de una ecuacién implicita .que envuelve
ura sola variable consiste en la suposicién de valores de la variable des-
conocida hasta que se ha encontrado aquel que satisface la ecuacién.
Una ecuacibén que involucra uma sola variable x puede escribirse
como
f(x) = 0,
donde f(x) es la funcién resultante de colocar todos los términos del lado
izquierdo de la ecuacién . En una solucién iterativa, o de prueba-error
valores sucesivos de x son supuestos de acuerdo a un plan sistemdtico
hasta encontrar un valor de la variable que satisfaga la condicién de
f(x)= O

Estos planes sistemdticos son los métodos de convergencia. King (3)
en su libro, hace una breve descripciédn de las caracteristicas deseables
en los métodos de convergencia y revisa los fundamentos de algunos de
ellos. Durante el Capitulo II, se analiza el método de convergencia que
usa el presente modelo que sigue los lineamientos generales del de New-

ton—Raphson.

I.III ESTRATEGIA GENERAL
La estrategia general seguida por los diferentes métodos, se explica

a continuacién en base a un diagrama de bloques.



SUPOSICION DE PERFILES
DE FLUJO (VAPOR Y LIQUIDO)
Y DE TEMPERATURA

SOLUCION DE BALANCE
DE MATERIA PARA CADA
PLATO

EVALUACION DE LAS
ECUACIONES DE
EUVILIBRIO

SOLUCION DE BALANCE
DE ENERGIA PARA CADA
PLATO

...... - — CRITERIO DE .
FIN _ CONVERGENCIA _—

. o

METODOS DE CONVERGENCIA




Es claro que, por ejemplo para el primer bloque se necesitan
especificaciones, es decir, lo que representan las variables del
primer grupo anteriormente tratadas. Teniendo los perfiles de
flujo es posible evaluar los balances de materia en cada plato.
Prosiguiendo con la secuencia y en base a las temperaturas, se
evaluan, por medio de una subrutina especial para el célculo de
propiedades termodindmicas, las constantes de equilibrio que ayu
dardn a obtener las composiciones: aquf ya se pueden evaluar las
entalpias de cada corriente que al multiplicarse por los flujos, com
plementardn los balances de energia.

Debido a que ya se cuenta con los balances de materia y energfa y
con las ecuaciones de equilibrio, es posible aplicarles el criterio de
convergencia escogido para cada caso. En caso de no checar, se proce
derd a efectuar la secuencia de convergencia con el fin de obtener nuevos

valores de las variables que nos permitirdn un nuevo célculo.

I.IV ANTECEDENTES DEL METODO PRESENTE

Este método se ha llevado a cabo en el Departamento de Ingenieria
Bésica de la Divisién de Procesos del Instituto Mexicano del Petrdleo
con el fin de obtener un modelo el cual ofreciera: aplicabilidad a cual-
quier tipo de operacién, convergencia segura y rapidez en esta. Se con
taba ya con un método que simulaba torres de etapas de equilibrio, fun
damentado en el de 1a Matriz Tridiagonal propuesto por Wwang(6), pero
que en algunos casos no alcanzaba la convergencia, o bien, ocupaba
mucho tiempo de méquina.

Inicialmente se pensé en desarrollar el modelo presentado por — —



Naphtali (4), que en principio reportaba buenos resultados. Se em-—
pezb a estudiar , pero se presentaron serios problemas referidos
principalmente a su programacién y al nGmero de memorias de maqui
na usadas. Se continuaron una serie de tentativas para simplificarlo,
que por producto final dieron el modelo presente, que parte de algunas
premisas del método de Wang, usa el algoritmo de convergencia pro-
puesto por Naphtali y que ademds tiene caracteristicas propias.

Al final y con los resultados obtenidos, se hardn comparaciones con
el método de Matriz Tridiagonal(6) , que es con el que se cuenta, anal_i
zando asf los logros alcanzados y las posibilidades existentes de me-

jorar el método.



CAPITULO 1II

DESARROLL O DEL MODELO MATEMATICO

IT.1 ECUACIONES FUNDAMENTALES

Considerando uma etapa de equilibrio de la forma

tvi | Lia
|

WI Y Hi hi-]
i
: i Qi
i A
Hi+ hi
Vin Li > Ui

Examinemos tres tipos de funciones que describen los procesos
fisicos en el plato i .

Balance de Materia

Mi = Liqn=-Mi+tW)=-(L+U)+Viyu+FR = 0

Balance de Energfa

Ei = Lighia= (Vi+tW) H; = (Li + Ut VigHi,+ FiHFR = Q; =0

Ecuacién de Equilibrio

[
EQi = ( Y ~ Kij xfi; ) =0

=1

donde ¢ es el nlmero de componentes, yij y xfi; son las composi-

ciones del componente j en el plato i para vapor y liquido r-especii

vamente,

Estas funciones son aplicables a todos 1 os platos del interior de la co-

lumna. Son también aplicables a un condensador parcial o a un rehervi

dor. Para el caso de columnas de absorcibén o de agotamiento donde las
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cargas térmicas son cero, el condensador es un plato ordinario.
Existen 3 ecuaciones y variables en cada plato, para un total de
3n ecuaciones y variables para toda una columna, donde n es el ni-
mero de platos.
Una alternativa de solucién es resolver todas las ecuaciones simul-
taneamenrte, para lo cual se propone hacerlo por el método de Newton—

Raphson, agrupando las ecuaciones por plato.

Sea
| |

Xy L
x, | R,

X= - F = -
) 3 | i |3
' | |
I ' i
1 1
xﬂ l Fn

donde X es el vector de variables y F es el vector de funcio—-

nes en el plato i

iy ’ | L | 1 fin LM
Xi= | xi2|= ! Vi fF; = i fi2 :' Ei
| . :
xi3 T ; ' fi3 | EQi

El método de Newton-Raphson, con los elementos precedentes , toma

la forma



1

o bien
d F T
(d X ) X 7= Fm

ademds que

Xm+| =Xm+ AXm1
donde AX,,es la correccibn calculada, la cual se agrega a Xm para
obtener los nuevos valores de las variables Xmyy . Si las funciones
fueran lineales esta correccién harfa cero el valor de cada uma de
las funciones; como no lo son AXm4) es solo una aproximacién a tal
correccién; es por esto la necesidad de usar un método iterativo para
llegar a la convergencia.
d F es la matriz de derivadas parciales de todas las funciones con

d X
respecto a todas las variables.

dFl d L] dF |
d X d X2 d Xn
dF _ d d i, . d fF
dXx = d x d X d Xn
d fn dfFn ... dFa
i d X\ d X2 d Xn
donde
d i1 dfi dfin
d xj d xj2 d Xj3
d i — d fi2 df,2 df|2
T X — d xj d dxjs
dfi3 dfis d fi3

Q
X
Q
X
<
1]
X
<
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lo anterior para j= 1, n
Las funciones para el plato i involucran sdélo las variables en los
platos i-1, i, e i+1; por lotanto, las derivadas parciales de las
funciones en este plato, con respecto a las variables en todos aquellos
platos que no sean estos tres, son cero. De aqufi

forma tridiagonal de bloques. Explicitamente tenemos

Br Ci O 0 == S S 0
A2 B2 C2 O smimemsas e semEe, 0
0O A3 Bz C3 O I ——— 0 ’

]

|

'

I

|

1
X i

I

i

; 0] An-3 Bn.3 Cn-3 0 (0]

|

' O O AngBngCna O

1

1

,’ 0 (0] (0] An-) Bna1 Cnq

|

(0] (0] 0] (0] 0 0 (0] An  Ban
donde
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El desarrollo de estas matrices de derivadas parciales en cada uno
de sus elemerntos, serd llevado a cabo, dentro de este mismo capitulo,
en otro apartado.

La solucién por el método de Newton-Raphson como se ha pl anteado,
implica la inversién de tal matriz tridiagonal. Para tal caso, se ha de-
sarrollado en el Departamento de Ingenieria Bésica del I M P, un méto-
do particular que permite encontrar el vector solucién del Método de
Newton—Raphson (2). Este algoritmo matemd&tico para encontrar la solu-
cibén de ecuaciones simultdneas cuyos coeficientes puedan agruparse
tomando la forma de una matriz tridiagonal de blojues, serd explicado

a continuacién.

IT.11 RESOLUCION DE LAS ECUACIONES
Desglosando de manera general la ecuacién planteada del modelo

de Newton-Raphson, se tiene que

By Ci o0 Lz D1
A2 B2 C2 O 3 Z2 D2
0 Az B3 C3 ¢ Z3 - D3
An1 Bap Cmi : Zng | Dnqy

!
0 An Bn Zn Dn

donde



Z D1
Z2 D2
Z3 D3
A¥Xey Yy Fm= )
Zn- Dn
Zn Dn

Efectuando las operaciones indicadas

Br 21+ C1 Z22 = D (@D)

A2 Z1+ B22Z22+ C22Z3= D2 )

Il

A3 Z2+ B3Zi+ C3 Z4

AniZngt BriZoatr CnaZn = Dna

D3 ®

An Znrt BnZn = Dn
Multiplicando la ecuacién (1) por Az B]'

A2 87 8, z1+ A By Cirz2= A28 Dy

By= 1 , es decir la matriz identidad, entonces se tiene que
Al ZI+ A2 B1 C Z2= A2 8} Dy

y ya que la multiplicacién de cualquier matriz A multiplicada por I,

es la misma matriz A,

A2 Z1+ A28 C1 Z2=A2 B D 2"

14
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Restando 1a ecuacién (2') de la ecuacién (2)

(Ba- Ay Bl G ) Za+ Cy2Z3 = Dy- A B D

2 4
€= 8- MB C vy o= D2 - A, 8! D
y sustituyendo en la dltima ecuacién, entonces
&z + C223=of> @"

Multiplicando la ecuacién (2") por Ajg é'{' y con las simplificaciones

que origina la aparicién de la matriz identidad I, se tiene
A3 Zy+ A3€;' Caza= A& : @9

Restando la ecuacién (8') de la ecuacién (3)

) o
( Bi- A€5C,)Zy + Cazu = Da- Asbeds

Si
- -
E=B3- A& y »df D3 - Asbeh
entonces
&7y + Cy 24 =edy @M

Generalizando para todas las matrices £

&= B
€2: B2 - A2 év,‘ C

&= B3- A3l Cy

€— Bn = Ang:qcn—l



y para los vectores d s

1= Dy
J2= D2 - Aaﬁ,’fdl
AJ= D3 - AJFH?

J"= Dn - Aﬁdn-l

Mediante las transformaciones anteriores, las ecuaciones (1), (2),

€5 om o e , (n), se han cambiado por

&z, + C Z2=d)
&z, + C2 23 =2

523 + Ca Za =ed3

ezn-ﬁ' ChniZn l=d|-l
6;2 n= ‘dn

De aquf, despejando los vectores Z

Za = &
Zn = &) Cedos CaiZn)

Zna= &7 Ceds= CagZnd)

zi = & (di- cizw

7—.l l-' (J;" Ci Z2)

Habiendo obtenido los vectores Z , se han encontrado los {ncreme_q

tos para cada una de las variables.

16



IT.III

Matriz A

17

DESARROLLO DE LAS MATRICES DE DERIVADAS PARCIALES

Es la mariz de derivadas parciales de las funciones en el plato i

con respecto a las variables del plato

Balance de Materia = Mi = fi
d M; _d fi = 1
d Li-y T d Xia1 -
d Mi _d_fi 0
d Via = d xg2
d Mi _d fa, 0
d Tiy ~ d xii3
Balance de Entalpia = Ei = fi2
d Ei _d_ fia _ i
d Lia ~ d xn "
d E; _ d fi2 0
d Vi  d xn2
d FEi _ 4 fia - _ Lig 9 hin
d Tim ~ d x-3 q T
Ecuacién de Equilibrio = EQi =
d EQi _ d_fi3 —
d Lin d X
d EQi _ d_fi3 - 0
d Vii ~ d xij2
d EQi _ d fiz _
d Ti1 ~ d x93

nquedando la matriz Aj

i =il

fi



Ai= | hiq (o] Liq d_hin
i d Ti-l i
o] 0 o] l
H
Matriz Bi

Es la matriz de derivadas parciales de las funciones del plato i
con respecto a las variables en este mismo plato.

Balance de Materia

d Mi  _d fi N

d L d il

d Mi - d fil = - 1

d Vi d xi2

d Mi _ d fi =

d Ti d xi3

Balance de Entalpia

d Ei _d_fi2 — B

d Li d Xi)

d E; _d_fi2 = = M

d Vi d xi2

d E; d fi2 d hi d H;
= = - |_+|9— g WD) —

d Ti d xi3 (L d T (V'Wbd Ti

Ecuacién de Equilibrio

d B _ d fi3 = .0
d L d Xil
d EQ _ d fi3 = 0 '

d Vi d xi2



c
d E2i _ d fi3 _
d Ti d  xi3 B lZ_': L oeF
De donde
-1 -1

2
n
[

=
1

I

Matriz C

Es la matriz de derivadas parciales de las funciones en el plato i

con respecto a las variables del plato

Ralance de Materia

d, Mi fn

= d 0

d LiH d Xi411

d Mi _d_fa =

d Vi d X2

d Mi_ _d_fu = O

d Tin d Xi4+13

Balance de Energia

d Ei - d fi2 = 0

d Lin d X

d Ei - d fi2 = Hip

d Vin d X2

d Ei d fi2 d Hiq
= = Vi § ——————

d T+ d X3 Wy T+

i

il (I

19
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Ti



Ecuacién de Equilibrio

d EQi d fi3

= = 0
d Lin d X
d EQ _ d fis _ ,
d Via d Xig2
d EQ _ d_fi3 = 0
d Tin d Xxi#3

ya la matriz C toma la forma

(0] 1
C:‘;O Hi+
0 0

II.IV CALCULO DE COMPOSICIONES

20

0
. d Hi
Vi ———
d Ti+

0

Hasta aqui se ha visto como obtener los perfiles de flujos ( de

vapor y de 1 fquido) y de temperatura .

Para tener un conocimien

to de lo que sucede en el interior de una torre de etapas de equili_

brio, es claro que se deben conocer las composiciones de los flujos

a través de esta. El algoritmo usado para obtener las composiciones

dentro de la torre estd basado fundamentalmente en el de Matriz Tri-

diagonal (6). Para desarrollarlo, se planteard un nuevo diagrama

de la etapa de equilibrio donde se especifiquen las corrientes tomando

en cuenta ahora sus composiciones:
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Vi Li-

Wi < H; hi—.l.
Yij xfi-1j

- ; |
F - HF E —~ /v Qi

xFij s
YiHj xfij
Hin hi
Vin Li - Ui

Ahora , la ecuacién de Balance de Materia se hace para cada compo_
nente
Mij = Lia xfiq; = (Vi+ W) yij = (LitUidxfij + Myt Fi xF; =0

La ecuacibn de Balance de Energfa no sufre alteraciones

Ei = Libi= (VitW)) Hi = (Li+Ui) hi+ VgHpt+ FiHF - Qi = 0
La Ruacibén de Equilibrio se efectla para un solo componente
EQ; = vij Kij Xfij = 0

Las ecuaciones de Balance de Materia y las ecuaciones de equili-
brio pueden ser combinadas y posteriormente agrupadas para tomar

la forma tridiagonal

Bixfij + C)xf2j = D)

IA

Aixfiqj + Bixfij + C; xfit)= Di 2<i<n1
Anxfn-l + Enxfnj = [Dn

o en forma matricial



‘ D1
A2 B2 C2 xf2j ! D2
o
A Bi Ci xFij =y
Anyg Bna Cn X ! Dnq
: ! |
An  BBn xFnj - CDn

Donde para el primer plato
By =— [(L|+U|) + M+Wy) Kij]

Ch

V2 K2;j

S
]

=F1 xFj H

para los platos intermedios

A = Lia )
=B; =—[(Li + Ui) + (Vi+ Wi) Kij]

Ci = VigKinj

Di = -FixFi, y para el dltimo plato
An= Lm

B =- [(L..+ Vot Wa) K..j]

D = - FaxFnj

A partir de la matriz planteada un algoritmo de solucién propues
to por Wang (6), y basado en el método de eliminacién de Gauss es
el usado. En este algoritmo , dos variables auxiliares, p; y q;,
son calculadas:

para el primer plato

pr= C/ B

22



a,= D/ BB
y del segundo plato en adelante
pi= Ci/ (Bi - A piy)

q;= ( D; - Aiq;_l)/(Ei—Aip“l)

De aqui
xfaj = an , para el Gltimo plato y
xfij = a; = pi xfipj ,para todos los demés

Nétese que toda la rutina de cdlculo ha de hacerse para cada uno

de los componentes j .

23
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CAPITULO III

APLICACION DEL MODELO MATEMATICO

II1.I1 DIAGRAMA DE BLOQUES

Para la aplicacién del modelo matemd&tico, se ha elaborado un
programa de computacién cuyas caracteristicas fundamentales han
de tratarse en este capftulo. A continuacién el diagrama de bloques

de dicho programa.
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II1.I1 DESGLOSE DEL DIAGRAMA DE BLOQUES

Con el fin de hacer mds claro el diagrama precedente, a continua-
cibn se analizard cada blogue en particular.
Lectura de Datos Iniciales. Para el desarrollo del modelo es necesario
contar con datos previos que permitan inicializar la simulacién. Dichos
datos son basicamente los siguientes: nimero de componentes, ndme ro
de platos tebricos, ndmero de alimentaciones y extracciones y especifj
cando ﬂ ujo, temperatura, fase, composicién y plato donde se efectua
la operacibn; extraccién o alimentacién de calor y plato donde se efectla
la operacibn; destilado liquido y destilado vapor que se desean, fondos,
temperatura de domos y de fondos, relacién de recirculacibn, presién de
trabajo y caida de presién por plato. Con estos datos es posible inicializar.
Subrutina  CNTFP , Esta subrutina calcula co-nstantes de equilibrio de »
los componentes de una mezcla. El valor de la constante de equilibrio
depende de las condiciones de presiény de temperatura existentes, y
de las composiciones tanto en la fase liquida como en la fase vapor.
Como en un principio no se conocen las composiciones, ya sea de domos
o de fondos, es necesario contar con una suposicién inicial de éstas.
La subrutina CNTFP lleva a cabo el célculo de las constantes de equili
brio como suposicién inicial a las temperaturas y presiones de domos
y de fondos, util izando para tal fin correlaciones empiricas propuestas

por Canfield y por Hariuy Sage. Los datos necesarios para esta

subrutina son las presiones v temperaturas de domos v fondos, va que

para estas zonas es llevado a cabo el célculo.
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Subrutina QBNTK, En caso de que alguna de las alimentaciones

sea umna mezcla l{quido-vapor, esta subrutima interpola ( en base a

las temperaturas de domos y de fondos, asfcomo de sus constartes

de equilibrio) a la temperatura del plato de operacién, la constante
de equilibrio que idealmente tiene tal alimentacién. Su fundamento
tebrico es suponer un comportamierto teérico de 1as constantes de
equilibrio. Naturalmente 1 os datos necesarios para la interpolacién
son las constartes de equil ibrio y las temperatura en domos y fondos
y la temperatura del flujo de al imentacién.

Subrutina EQMUL. Esta subrutina calcula el equilibrio en cada una

de las al imentaciones que sean liquido-vapor; esto es, en base a las
constantes de equilibrio de cada componente obtenidas por la subruti-
ma anterior, calcula la vaporizaciény las composiciones del l{quido y
del vapor. Lo que esta subrutina pretende hacer, es encontrar la vapo
rizacién la cual satisfaga la temperatura de alimentacién y las cons-
tantes de equilibrio provenientes de la subrutina QBNTK,

Subrutina H. La subrutina H calcula las ental pias de 1{quido y vapor
de cada alimentacién, en funcién de su temperatura, presiény compo-
sicién. Esto, evidentemente, se hace para cada difererte tipo de alimen
tacién, ya que é&tas pueden llevar unicamente liquido, vapor, o bien
una mezcla de ambos . El fundamento teérico de esta subrutina es calcular
entalpias ideales y por medio de una ecuacién de estado (en este caso la

ecuacién de Soave) calcula la desviacién de la idealidad con relaciones

termodindmicas; los valores obtenidos por esta subrutina son reales.
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Suposicién Lineal de los Perfiles de Flujo. En la evaluacién de las
composiciones, funciones de discrepancia, y para la solucién del al-
goritmo matemd&tico propuesto para resolver las ecuaciones, es nece
sario conocer los perfiles de flujo, tanto de liquido como del vapor.
Un primer acercamiento es, en base a las alimentaciones y los produc
tos de domos y fondos, hacer un balance de materia en el exterior
de la torre. Con este balance se interpolan linealmente los‘ﬂujos.
Perfil de Temperaturas. Asf como los perfiles de flujo son necesarios,
existe la necesidad de conocer, aunque en un principio sélo sea tentati
vamerte, el perfil de temperaturas a través de la torre. Si se cuenta
con un acercamiento, es decir, si se tiene una idea de cémo se va a
comportar el perfil dentro de la torre, puede ser de gran ayuda a los
fines de convergencia, ya que ésta puede vet;se acelerada. Esto es de-
bido fundamentalmente a que las propiedades pueden evaluarse con ma-
yor exactitud y asf al hacer los balances (materia y energfa) pueden
verificarse en menor nilmero de iteraciones. En tal caso el perfil se
lee dentro del primer blojue del programa. Por otra parte si se inicia
practicamente de cero, el perfil de temperaturas es generado lineal-
mente sin gran deterioro al sistema, aunque logicamente, se necesitard
de mayor ndmero de iteraciones para llegar a la convergencia.
Interpolacién de las Constantes de Equilibrio. Ya que se cuenta con

un perfil determinado de temperaturas, se llama nuevamente a la

subrutina QBNTK, que de la misma forma especificada anteriormente,

interpola las constantes de equilibrio pero ahora a cada plato.
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Cé4lculo de Composiciones. En el capitulo precedente se precisaron
los diferentes modelos matemdticos de que consta este trabajo. En el
Gltimo, Cdlculo de Composiciones, se desarrollé la manera de llegar
al valor de las diferentes fracciones de componente dentro de la torre.
En particular, éste bloque, sélo consta de la programacién para una ma
quina computadora de tal modelo, que, como anteriormente se dijo, de—
sarrollé Wang (6). Se aprecia que la primera vez que se realiza el
célculo de composiciones dentro del diagrama planteado, se hace con
perfiles de flujos supuestos y con perfil de temperaturas lefdo o bien
generado, segln el caso. También se aprecia que después de ura serie
de operaciones efectuadas puede volverse al célculo de composiciones,
pero ahora con valores arrojados por el método de convergencia.. Es
decir, que a partir de aquf, se inicia el método iterativo .Dertro de este
bloque estd considerado el hecho de que se hace una normalizacién de
las composiciones, es decir, que susuma es 1.0 (exacto)
Subrutina H. Se hace un nuevo llamado a la subrutina H, que esta
vez calculard las entalpias de los lfquidos y vapores ,pero ahora en
cada uno de los platos.
Cé&lculo de Funciones de Discrepancia. Es claro que con los datos hasta
aquf obtenidos es posible calcular los balances de materia y de enrgia,
pues se cuenta con los valores de los flujos y de las entalpias. También
puede efectuarse la evaluacién de la ecuacién de equilibrio ya que se
cuenta con composiciones y constantes.

Criterio de Convergencia., Se pensé en fijar un criterio de convergen—
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cia desde las primeras corridas del programa. No obstante resulté
prematuro. Esto es, que si tal criterio era fijado como 0.0 (exacto)
era pedirle demasiado al método. El camino a seguir fue, después

de una serie de pruebas, fijar un criterio por el cual, el resultado de
restar las entradas de las salidas, as{ como que la suma de las fraccio
nes mol, tendieran a mantenerse contantes y cercano a cero para el ca-
so de los balances y a 1.0 para la suma de las fracciones. También se
pensé en limitar el nlmero de iteraciones para el caso que la conver-
gencia no se alcanzase, evitando as{ usar demasiado tiempo de méquina
inutilmente. Sobre el hecho de que después de una serie de iteraciones
no se llegue a la convergencia se hablard en el dltimo capitulo.
Subrutina SOAVE . Esta su subrutina se encarga de llevar a cabo el
célculo de las derivadas parciales necesar‘ias‘par'a el modelo matematico,
posibles de obtener por medio de relaciones termodindmicas. Esta sub-
rutina es €l desarrollo de la ecuacién de estado de Soave. Los datos
necesarios para esta subrutina, son la presién, la temperatura y las
composiciones de liquido y del vapor.

Subrutina MATRIZ. Esta subrutina es la programacién de las ecuacio
nes planteadas en el capitulo precedente, referentes al modelo métemé
tico en su solucién. Basicamente lo que esta subrutina hace es organizar
las matrices de derivadas parciales y llevar a cabo las operaciones nece

sarias que permitan obtener el vector de incrementos para las variables.
Los datos necesarios para esta subrutina son los valores de los ﬂujos,
las entalpias, las derivadas parciales y los balances que no han alcanza

do la convergencia.
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NOTA ACLARATORIA ; Las subrutinas CNTFP, QBNTK,

EQMUL, H y SOAVE, no fueron desarrolladas por el sustentante.

Se hace mencién de éstas debido a que son indispensables en la so-—
lucién del modelo. Adem&s, se hizo uso de ellas debido a su disponibi-
lidad, ya que se recordard que el presente trabajo se desarroll en el
seno del Departamento de Ingenierfa B4sica de la Divisién de Procesos

del Instituto Mexicano del Petréleo.
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CAPITULO 1V

ANALISIS DE RESULTADOS

Habiendo elaborado el programa de computacién necesario
para la aplicacién del modelo, se procedié a probarlo en dife-
rentes torres de destilacién. En el transcurso del presente cap_f
tulo se mostr‘gr‘én los resultados obtenidos en cuatro de ellas . Es
tas mismas torres fueron corridas con el método de simulacién -
propuesto por Wang (6), con el cual ya se contaba. Como se puntua
lizé en el Gltimo inciso del Capitul o I, el andlisis de resultados se
hard comparando ambos métodos. Se anexa a continuacién un esque
ma general de las torres de destilacién, con el fin de amalizar las -

tablas de resultados e identificar cada una de las corrientes.

IV.I TORRE DESPROPANIZADORA

Esta torre, como se apreciaré en la lista de resultados, es de
7 platos tebdricos y nueve componentes. A través de las tablas mos—
tradas se observardn los resultados en relacién con los perfiles
de temperatura y flujos, composiciones, asi como las densidades
y pesos moleculares de cada corriente. Se adjunta la gréfica de

perfil de temperaturas. Inicialmente se pensd que existiria cier—

ta diferencia entre el perfil de temperaturas reportado por el mé-

todo de Wang y el perfil del método presente; pero no fue asi{. El
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error fue minimo, solo con desviaciones del orden de décimas de
grado, no apreciable en la gréfica y podfamos extrapolar a que no
fuesen muy significativos en la préctica. Los perfil es de flujo resul
taron también muy parecidos. A través de las composiciones tampo-
co se apreciaron diferencias significativas. Donde la diferencia

se hace marcada es en lo que respecta a tiempo efectivo de m&quina:
Método de Wang 9.451 seg.

Método del IM P 4,655 seg.

Aunque esta torre puede catalogarse como sencilla, la disminucién

es significativa.



NOWMOLES
TEMP. GF
INTALPIA

H2S
<02
H2
<1
c2
c3
I-c4
N=C4
1-CS

NJWMOLES
TEMPe GF
ENTALPIA

PLATO NO
coNu

~NT U FUEUN-

TORRE DESPROPANIZADORA.

METODO DEL I M P

RESULTADOS DE LA TORRE FRACCIONADORA

NU“ERO DE PLATOS TEORICOS=

PPESION DE OPERACION =
CARGA TZRMICA DEL CONDENSADOR =
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IV.II TORRFE DESETANIZADORA

Al igual que en el caso anterior, se cuenta con los resultados.
El perfil de temperaturas se muestra en la grdgica. Esta torre
es un tanto complicada, ya que tiene "9 platos teéricos y 20 com
ponentes. La convergencia en este tipo de torres se dificulta por
su magnitud, asi mismo, por la dificultad de evaluar las propieda-
des del Hidrégeno presente. No obstante, ambos métodos llegaron
a la convergencia, aunque en diferente tiempo:
Método de Wang 1 min. 21.579 seg
Método del I M P 0 min. 43.179 seg

Una vez més, los resultados fueron alentadores.
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cl1
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c3
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f=Cb
TOLUZNO

<0sMCLES
TEW. GF
ENTALPIA

BINCZNO
M=CIC=CS
N=C6é
TOLUENO

TORRE DESETANIZADORA DE LA CANGREJERA. METODO DEL I M P

RESULTADOS DE LA TORRE FRACCIONADORA

NUMERO DE PLATOS TEORICOS= 29

PRESION DE OPERACION = 229,700 PSIA

CARGA TERMICA DEL CONDENSADOR = 51136506.0C 3TU/HR
CARGA TERYICA DEL KEHERVIDOR = =90105204.0C 3TU/HR
FRACCION MOLAR VAPORIZADA EN EL REHERVIDOR = 1.0000
RELACICON DE REFLUJO = 1.5000 3

ALIMENTACION LIG/VAP F 1 EN EL PLATO 16
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75,7959

DL. LB/FT3 DV. LB/FT3

30,4505
27.1126
26,4793
25,2617
25,1°66
2641770
26.20%4
26.275%
25,
26,53
2647457
27.02065
27.3755
27.4477
23.535%9

30.6262
30,9041

I-cs N=C5
i41 CTe. 19

+17810% «111417
.0007c° «00302C

«057056 «027009 « 013494
«C20000 +000042 «0000C0

202828 «301042 «215536
+0C0000 .002338 .000000

193612 .156516  +103906

1.2850

16%0
2.3u34
2.4050
2.6317
2.4427
244471
244479
245455
245435
2.4287
2.4322
2.52%4
2,4103
243879

.00030S8
«0020G0

«002003
.0C2020

.000220
.003030

006053

Pyl
S55.3191
42,2350
65,7089
67.C385
67.7535
63,2133
6R.5%353
63,9757
69,4399
79.0225
70.7578
71.5552
72.7130
73,3339
75,4520
77.7215
599
o595
85,4826
85.5659
A7,3541
R7.,03451
A8.3623
88,5558
23,5630
89,2172
85,52%2
60.0073
90,8400
92.3145
94,7719

M=CIC=CS
«G0000%
+£30000
.000C17

+000004

52, 1£51
52,5733
£2,2245
83,1255
63,3056
63,7134

89.3A5%
91,2524

«100225

_+002055

R



~

o

11

slbovive
200,307
sUuLIvl
«0li2eh
suluiol
Cous1?
sUCuus

«01-509

GCUli0

«JCuvzd

«33ulle

ulu=27

03823335

20124587

evuluvy
eCuiehy

JluLy
«012963
s lUSLUU

€221

elyrull

eCl2ehy

euClulce

0312117
«6002CC

001235
+GoCeo

13023
.023C20
«027185
« 020060
012213
«00L530
+050730
«40230G0
$ 012714
.0C0CG0
2055278
«00u030
«Clanhy
520000
056737
.U0G200
2012578
00,000
+057C002
«J0u5GC

+512503,
.00u301

057601
.00CC51

«012257
«030Ga1e

058365

eLTuCU

« 071827
«LCGCUO

«1%58092
« 026300

+«C54251
eUOuCUD

+1255619
«C3C000

«J4£390
+030003

«11517%
«2706200

«035358
«L3000C

«112167
.CcCso0

«$n55i02
«000200

102751

+109319
« 820000
+063885
»000003

«0u:0QU0

« 055370
«G00000

«129721
«000500

«076186
2 00MY3D
105053
«000090
«065.08
«30C000
« 096555
«0000C0

«0593522
«000089

+ 032454
+023000
«055105
+C0C000
2625564
2007320
$0654132
«053300
083552
+000000

+052810
»00C000

40825563

+0003035

+051985
»00033C2

.081520
063003

« 053243
«00C038

«081460
.000001

+048785
»00CG35

»0810560

. L0000

«161707
+006000

« 133337
»uaCa0o

151077
+C00000

+ 172534
.0C5000

«121738
«£50001

«123708
«02CC00

+139659
+C2GN01

«1u1086
+0C35000
«102205
+060003
218
«G0CN0L

087294
+00C606
« 122444
«000002
« 053320
+C0CO14

$ 123471
«0C0004%

+C50951
»GCC029

+123:38
«CCR2C9

0853731
000115

«120449

«000658

« 357556
« 004638
+246939
«001713

«3795049
+0607€92

+255114
«0063228

«383990

$212509

+ 320044
005258

+379253
.019053

302854
.0N830S

+369532
0258248

«237738
.012570

+35a0414
+ 040959

»293039
.018550

+340545
«058C074

+234069
«G26866

321781
«080255

273171
«0Z782R

297913
107980

«260324
.051854

274328
«138us5

+2L5SLb4

.00Cc000

.281369
.000020

+171871
.00ca00

+323085
«000001

«215773
«C00000

« 349654
+G05T02

263535
.000001

+366055
«060006

«261017
«03c001

«374R09
«000014

271580
«G0pCOY

«375395
«000032

$275921
+000009

« 372342
«000078

«277635
«000021

«3606°6
«000174

«273892
-Cnposs

381496
+C00336

$265277
.003112

+ 314736
«000820

«251631

000000

«NONLen
«003000

000153
«0000C0

«NN0931
«000000

+000325
«0005C0

«001650
+06336390
+C006206
«000000

002814
+000000

.001997
«0GIC0N
005682
+200000
«001858
« 0320500
0076328
«000050

«C03076
«000000

0122290
«00C000

+004989
«000030

«019117°

«0000C0

027101

« 033020

«012323
.00G0CO

«0528330
«000001

+018509

- 000037

£000012

«000071

«0060026

«0C0125

«003048

+000215

.00C003%

«000356

« 000142

+00C0SS0

«000234

+000925

«000379

«001439

«7006C0

+ 002175

.000323

«003171

«001391

NA00L1

«0N00163

«00N912

00037

+301574

«0C0316

«002613

«N0105R

2004223

001727

006575

002775

«N10323

«008353

+N155u0

£0BTCT

«022575

+010032

«031752

«0155¢C5

(44



12

12

13

13

14

14

15

15

16

16

17

17

18

18

19

19

20

20

21

21

.oobeis

«000u2y
«007221

«015755
+0C1735

+000L419
017912

+015522
«0C4571

+0004C8
«041073

+«0loS4%
»010987

+000389
« 085706

# 017274
+024470

«00U361
«15Uo38

«018573
04E358

»00C013
0369353

«00uU536
« 067127

«000000
«152871

«0CC018
«07882°9

+00UC00
+156199

«00uC0l
«087478

»C00000
«159506

«000000
«094339

«00G0C0o
«162894

+C0C0J0

" .000028

«001181
+000247

012821
«000067

«001167
«000537

«013072
«000154

+001143
«001076

«013411
+000330

2001101
+001900

+013954
«000641

+001040
«002681

+014926
«001072

«0G0117
+002767

2001541
«001508

«000013
+002896

«000165
«001807

+000001
«003028

+000018
«002048

«000000
+003162

+000002
»002259

+000000
«003305

+000000

4

.000002

«012128
«000062

«059139
»000C10

«011914
»000233

«060071
.000039

«011605
+00079%

2061342
+000143

«011128
» 002368

+ 063402
000473

.010618
+005558

+067165
«001335

«002380
005408

+015435
.001873

«000513
+005437

«003353
.002208

.000108
«005504

»000709
£ 002457

.0000622
+005581

«000147
+002655

+00000S
+005665

.000C30

«041576
«000354

111227
+000047

« 040421

+001608

«112157
«000221

'«038921

«006803

«113514
+000986

+036737

«026017 °

+115948
«004053

«033643
«082718

«120729
«014683

+012953
+ 078642

« 049843
-020818

+ 004583
« 077951

«018245
+024456

«001555
«078041

+006333
»027027

«000513
«078383

«002127
«028987

«000166
«078840

«000698

s
B Gy O cry

+000009 '

000005

+ 047034
«000160

+080662
+000023

« 084377
«000664

«080269

«000100

042479
2002582

+079981
2000407

«039169
+009102

1080086
1001538

«034523
026844

+081140
«005137

»019421
+025633

«051148
+007260

+009853
«025473

+ 027355
«008521

+ 004742
+ 025548

+013617

14009414

+002205
«025693

+006488
+010095

«000999
«025871

+002998

«081134%
«000215

«11898%
«000073

«076983
+000330

117461
«00013u

«072113
«000524

+115978
000233

« 065839
«000220

0114852

+000372

+ 057404
-001120

114666
«000519

«037250
001189

«085046
«000739

«021629
«001267

« 052469
«000894

«011861
«001342

«029820
.001021

«006267
«001417

«016228
«001133

«003222
-001494

«008521

8

e B AN
«068878

+2475156
»170145

+228729
«0B87788

»218299
«197316

+210559
«106452

+187752
«212250

+191557
«121253

+154976
+203645

«172140
126686

+118639
+159700

«152429
+115182

«114313
+199970

«175482
+182262

+096727
+233178

«160776
«235558

«076457
+259697

+133448
«279143

+057795
«279724

»104391
+313749

.042287
.293508

.078323

9

000247

+281549
«001654

«233141
.0005138

«2643501
+003136

+210587
«011033

202342
005586

+185173
«001924

«158562
« 003501

+157996
«003269

+112595
010616
+123847
«004797

«11859°8
»011185

+166067
+006760

«109047
«011872

«165421
«008146

«093326
«012557

+150109
«000274

«076192
«013246

127117
«010323

«060096
«013975

+103057

.000000

«060525
«000009

+027105
«000001

.081486
«000062

«037807
.D00Ca5

103275 -

«000419

«050000
+«N00038

«119797
002541

£ 061547
+000250

118427
012714

«067629
«001434

«133584
+011866

+099993.

«002125

« 147757
+011634

124136
»002535

+160559
+011559

«1u4332
002121

«172183
«011543

«161978
+003037

182862
+011556

«177753

.00u421
.902007
005842
002762
+007210
.003585
<0003y

1004267
+0C7457
004526
.00a559
.006828
1009765
.008614
.015758
+010145
.011648
.011491

.012445

«012484

«NY23u8
«N2010%
+N53151

«N26457

.032614
«NBILSY
SR35T46
052851
L0358
065030
.057600
«077534
+075u%6
.N87157
+090690
.094920
.1033%2
«100815

+113575



.1Cb256

22 .000000

+166743

22 .,000000

+105735

23 .060000

.171708

23 .00U0%0

(111464

24 .00U000

«178802

24 .000000

,118419

25 .000000

+189530

25 .500000

.127996

26 000000

.205923

26 4000000

142234

27 .000000

.230150

27 ,000000

+163906

28 ,000000

262858

28 4000000

«190070

29 000000

J299212

29 .000000

02399563

RZHE 4000000

+324050

RZHE .000009

289550
PLATO NO»

conDd

«002u58

«00000C0
+003471

+000000
«002063

+000900
«003576

+000000
«002893

+000000
+002939

+000000
0002172

+000000
«004278

+000000
+003527

«000000
+00469%6

+00C000
2003983

«000000
+005160

«000000
004547

«000000
«0C05553

«000000
«C05176

+C00000
+ 005637

«000000
+005716
«000C0C
«005117

«0Q00V00
+005840

.002824

ENTALPIA LIQ.

e

.030554

.006001  .000053
.005764  .079425
.000006  «000225
.002978  .03187%
«000000  +000017
«005392  ,080U24T
.000001  .030071
.003137  .033099
.000000 2000005
+006104 «Cal1546
.000000 000022
£003331  .03u421
.000000 070002
.006441  .083323
.000C00  .000007
.003608  .035176
.000C00 000000
.007011  .088151
.000000  .000002
.004050  .039021
.000000  +000000
.007959  .096836
.000000 4000001
2004795  .044365
.000000 4000000
.009428  .114572
«000000  +000000
.006043  +055312
2000000  +000000
«011372  .18951)1
.000000  .000000
2008003  +078402
.000000  +000000
L013240  .211261
.00U000  .000000
,010645 4125499
BTU/LB=MOL
-302.17

e

.001280

$ 010641

+ 000444
+ 025089

«001354
«011103

+000194
«026389

+000600
011533

+0000R3
0026852

+002262
+012905

«000035
027676
«000112
+012639

«000015
.029210

+000048
+013670

+000006
+032215

+000020
+015587

+000002
«038123

+000008
+012405

+000001
«049183

+000003
«027129

«009000
067513

«000001
«042055

ENTALPIA VAPOR BUT/LB-MOL

2001622
«001578

«004364
+ 001346

000802
+001673

«002191
001452
+000330
001708

«0010AR2
«001599

.0C013¢
001214

+000526
«001742

.0oona7
+002055

«000251
»001915

«000040
«002182

2000117
«002107

«000017
«002264

«000053
002282

«00C007
«002201

«000023
002297

«000002
.001910

-000N02
«00231¢

)

339701

.030158
+301332

+057073
«357510

021044
+ 307411

« 040535
367354
»016387
«293725

0231096
«370066

«009622
2396847

«N12210
«355088

006254
+272916

012724
«352100

+003930
0247443

«008240
«329347

+002332
«211903

+«005139
«236286

«001259
«155952

«002931
£ 240957

«000597
112847

+001530
«135501

54324.20

011311

« 045131
+014788

«020858
«012326

« 034821
015722
«0617°5
2013641

025395
014800

.Cuslan
«01U734

.01n210
018238

«033733
«016276
«012692
013749

« 024065
«018102

+00R510
«0211%96

«016654
+020149

«005376
+022059

«011034
-022130

»003115
»021506

+005819
«023353

+001554
«01856723

003722
«022527

-C003207

«1921315 «013140
«011592
192138 013762
+003347
202173 +013745
«211655
205502 <C1up76
« 0034790
210871 «01u239
«N11758
213075 «0154°5
«0035235
2124651 01574
+0119693
227816 +215152
003745
223758 «J1uRA1
«012360
«2u0157 «Ni6515
«002277
«224502 +0143u3
013216
$267607  L016757
«004414
216799 «013321
015324
2243104 «216355
«005419
«185469 «011557
020843
«2329278 o215139
008375
« 156708 20769
«034704
210541 «N12542
015453
PSIA
223,709

«10U4AST

«1212%6

«107222

«]2655%

«1072117

1R %2

«1053185

2129547

10Nu3Q

127015

«092207

«1209u3

«072279

110156

061155

«NA3777

« 42003

oN77°71

144
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2554435
375:.31
4223.78
“L75.73
4536439
+~732.99
£859.90
374,23
51C5.3%
525%73
5313.09
£580.21
5550653
5614490
5357.97
4563e84
5885450
7301.50
852737
8941.57
9212439
©379.23
9458.41
' 9LBY4.27
9405457
9223.10
9145.322
9910.74
9004.357
S344.96

6 NIT = 14 NIMN = 8

TARJETAS OSCAR MARTIARENA EXT 2uls

B585.31
10031.1°9
10559, 31
1C531.92
18993.65
11109,01
11211.31
11320.41
11449,51
11605.97
11795.6C
12011.5%
122456443
12494.19
12785.50
12197.69
15592.41
16307.25
17564.19
18072.12
18418.17
18645.33
18721.82
13344.957
1£851.93
16820.73
18777.45
18766.31
18879.81
15250.32

222.700

2%29%.700
223.7n0
229.700
225.706
22%9.7nC
229%.708
229.720
229.700
229.720
229.700
229.760

.229.700

229.700
229.70C
229,710
229.700
229.700
229,720
229.700
229.7C0
229.7600
229.700
229.700
229.702
229.73C
229.700
229.700
229.700
229.700

SY



IV.III TORRE REPASADORA

Se trata de unma torre con 17 platos tebricos y 15 componentes.
Aparentemente més sencilla que en el caso anterior. Los perfiles
de temperatura y flujos , témbién fueron muy parecidos para las
dos torres. Los resultados se muestran en las listas correspondientes.
En este caso los resultados en lo que respecta al tiempo mejoraron
notablemente:
Método de Wang 3 min. 0.741 seg.

Método del TM P 0 min. 41.914 seg.



P LATOS

REHE 4

PERFIL DE TEMPERATURAS

EN LA TORRE

140

160

180
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220 240 260 280 300
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TORRE REPASADORA
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TORRE REPASADORA. TRATADORA DE HC. METODO I M P

RESULTADOS CE LA TORRE FRACCIONADORA

NUVERO DE PLATOS TEORICOS= 17

PRESION DE OPERACION = 46.950 PSIA
CARGA TERMICA DEL CONDENSADOR = 11394037.50 BTU/H4R
CARGA TERMICA DEL REMERVIDOR = =5276342.62 2TU/HR

FRACCION MOLAR VAPORIZADA EN EL REHERVIDOR = 1.000C
RELACION DE RIFLUJO = #5100

ALIMENTACION LIG/VAP F 1 EN.EL PLATO 12

F 1 F

1-C4 «000330

N=C4 $U05420

1-c5 -253510

N=C5 »239270

NEO-CS +213580

N-CB «093740

N=C7 022800

«00165¢0

«000720

+085100

+039260

NONANOS «031330

18P350.0 «014900

T824560.8 «005850

TyP5E%.7 +000510

NOWMOLES 937.98

[EVP. GF 198.43

ENTALPIA 8865444

JESV DESL BRE 80T

I-C4 »001103 000425 000000 »000000
N=C4 «013905 +006282 000001 «000004
1-¢5 +307620 4325926 .002215 .007234
N-CS £235397  .306543  .005801 «017007
NZ0-C5 .4161397  .2750A7  .000142  ,0005620
N=C6 2025718  .084515  .125741  .,219524
N=CT7 «009624 .000198  .105699  .1173672
N=C8 +000000C .00GCC0 +00755% +005855
N=C9 +000000  .00C000  +003213  .001905
HEPTAN0S +C00026 000317 +379233 #401431
OCTANOS +000000 +000000 +135261 +103492
UNA'OS «0000G0  ,000000  .140044  .083298
T2P300.0 «C00000 £00C000 086602  .031251
T3P450.8 «C00000  ,00U000  +026149  .01C172
TEruosa? «000000  ,000000 .0022R0  .N00837

NO.MOLES «00 727.98 210.00 <00

8v



i 137,67 J04.1s 284

ieT, Q
33C0.60 =37.82 10809.67 8706,22
Ve L3=%0L/8 oe TFS OLe L3/FT3 DVe LA/FTI Pyl ER
104,150 <0500 32.5473 G721 73.2u6% AL TEY
115 73,2643

100.906% 3G5.5254% 32,5045 +«5358 75.

99.573 39,1927 32,4378 © «3RLS 75.56730 13212
1065.541 39,0319 32.5143 <5662 77.5371 Ty 2%
10u9,.720 38.2275 32.5%27 5640 73,1995 74.5275
10353.%023 38,2338 32,5151 ' 5637 7%.8310 T3, 7721
10% 38,7190 22.7N85 «5631 72.7216 74,0619
3 & 22.8272 $5524 A0.7251 75.1225
I «NTAS HH17 R2.GH5A The'v 1L
33,1273 ~ 5609 83,4370 75,7571
A 32.3053 +5800 A4,9320 75.0737
132.5%9 37.5203 33.5%53 «5533 86.8220 752215
200,159 " 37.3003 34.5071 «5523 92,3211 766574
21b.551 13u.376 13.43% 34,2775 «5575 94.4910 79.0751
222.932 193.73C 13,2727 34,9222 «5695 97.1220 82.7n25
2.2.19% 210.478 14.4709 33.7957 «SR75 99,0417 87.1477
2oueidls 220,244 15,1508 33.6H45 «6073 182.8229 91.%772
231.839 £72.44L7 225.630 15.7422 23.564963 «6221 10645531 95,7049
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IV.IV TORRE DESBUTANIZADORA

En este caso son 22 los platos teéricos y 17 los componertes.
El perfil de temperaturas fue un poco més caprichoso que en los
casos anteriores, notdndose perfectamente los efectos del conden—
sador y de la alimentacién. No obstante, se llegé a la convergencia.
Método de Wang 2 min. 34.734 seg.
Método del TM P 0 min. 58.190 seg.

A continuacién se muestran los resultados.



PL Ly A T I0US

16 1

REHE

FERFIL DE TEMFERATURAS

EN LA TORRE

100 120 MO

160 18O 200 220 240 260 280 300 320 340 360
TEMPERATURA (°F)

TORRE DESBUTANIZADORA



N=Cé
HEFTANCS
QCTANCS
NUNARCS
TePI40.0
TeFioC.0
TBE376.7

NC.NCLES
TENP. GF
ENTALFIA

h-C6
KEPTAMNCS
CCTANCS
NCNARCS
TeP340.0

TCRRE CESBUTANIZACCRA. PLANTA ESTARILIZACCRA. METCDC CEL I V¥ P

RESULTACCS CE LA TORRE FRACZICNADCRA

NUNERO CE PLATCS TECRICCS= 22

FRESICN CE CPERACION = 154,700 PSIA

CARGA TERMICA CEL CCNCEASACCR = 235€2241.00 BTU/HR
CAKGA TEKRNMICA Tl KEMERVICCR = =340577UE.C9 BTL/KR
FRACCICN NOLAR VAFORIZAUA EN €L REMERVICCR = 1.7008
RELACICN CE REFLULC = 2.C000

ALIVENTACICN LIG/VAF F 1 EN EL PLATO 14

v
' o

Fil F
«002170
«J0031C
«001270
«C12ES0
+CLelN0
«02€270
»057950
«0S04b0
083920
«DE217C
$1172k0
«16508C
«050640
+115240
2007760
.Cocelo
+00C0€0

4257.41
280.00
£22€.15

CESV CESL ERE BOT

«CEETH2 +034207 , ,000000 «000001
«C12778 .002815 +0000C0 »00CG00
« 027626 «001867 «007000 «000000
«1€S€28 2045775 +00C0CO +000060
#28220¢ «28020S «000087 +000243
«0S0410 +1426¢E «002286 «00471¢
122€206 «470480 «024752 + 046267
«0020€6 «013757 «108230 154322
«000320 £001777 117190 +15840€
+0000G0 +000001 +101904 s112412
«C0C000 .000000 «142€58 «150348
-000000 .C000C0O «229023 - 186974
«00C0COo 2000000 «111087 £ 082934
«00C000 .0CGC0L0 «i411¢cy «GGEEHL
«000000 .C0Cou0 +00%508 +00€12€

vs



WGuul?s

NC Y utnS 675474 00
Ta Ble oF 2u7.1e 2lze23
ENTALEIA 1262602 10018.5€
PLATC e Ve LO=MCL/R CFS Ble LE/FT2 zTV. LAVFTS Fvy
CEAS 1.4277 25,6598 1.5222 44, E084
i 30,282 2¢ 7587 1,4870 S1.721¢
2 31,3965 snl4128 1 £4,2627
2 31,8032 28,3485 ££,86C7
4 31,8428 23,3517 SE.FCLD
s 315347 28,2732 S7.6C54
= 21,5830 28,3824
I 21,4422 28,2727
2 31,3689 27,3513
3 21,2221 28.2202
16 31,2750 28,2253
51 21,1801 28,282
iz 29.,74¢ 28.520%
18 3842797 25.2032
15 28,4013 20.7778
1z 24.232¢ 20,4458
18 2&.9027 39,2423
17 28,2641 30.CS15
iz 25.2938 29.5641
19 2041770 2S.u40€
38,9328 28.7112
31.921¢ 25.5797
22,7554 25.L862
23,2824 26,4838 1.8810 100,3023 By.2021
[ i3 i-C4 N-C4 1-CS N=C5 2=N=CE N=C&
NCNANCS TEFZECLS  TBPI7S.7 ‘

«2EEL0S .luzses «570580 «012757 «001777 «0C0COL .00C000
+GGSece 2

v027C8:6 $2E822C5 2282086 «002CEE «0Cc32C «0C0000 .000cco
.Cocoud £0063530
160421 25118 «025608 +00SE20 «G00002 +000000
+00060C %
256574 140426 4358587 .013238 001738 «C0NO0G1 «0CGeCe
«Cocuto 060200

«€75372 « 087127 «Glzzie 000012 03802

375035 +02€771 +0C454S .000002 .0cgooc

Oul4zes «06928¢€ «11867E 1665102 «1106%¢ « 023478 +G0O044 «000C0S
«G2cooc +C0J000 UIT330

021081 1475739 +12Z28%¢€ +614008- J0E2ES7 +005635 «500C10 +050C02
«C90C20C - 4G0J0CY «05Coc0



-

b

ic

’e
-

HCITS+4
#L30430
L0L403a
eeGlull

a sLGIBLG
ce «C0CaLu

WLG2lS3 oLl rul
BRI PULecos
ebilnyi2 sUCLHIS
eLIluily «GGLGWC
wsEEL22 20001k
«LGC2ED JUG00

eGlsliL «0Clb5G
wudL3iC <0030t

edlLLsH

eUUL2E0

euilazC

5

LR A )

«GC154E

“ 002302

oTUV1LE
JLruClO

+2Ci7cd
«03L070
#C0C117

(Rl RIvh ]

$GC1502

«G0uQLe

«0C0117
«ugucee

LGounie

«00i%ub
.0auico
«CC2123
005052

« 00

g
«0UICy

€

02070y
«GCC000

«U02E50

«0C00G0

«CCclR0%

. 003727
UJ006g

«020710
«00000¢

021648

«GJuC0l

«G22541
«0G0C022

«G3S702€
«UC0C3

«127214
+000u002

«GE10E4
«CGAC00

112€42
«CC3300

047282
«0C0000

«115C37
«Cav090

LCLuE3L
JLLLCUGE

$112258
+0Ccosco

$04Z38E
«GOCULC

112015
«0380u0

$U50c40

.0cocta

f 025047
«0003C0

«U50G20
<lg21ge
2026630
WCEEAST

+U0C000

2285

«000200

«C$7373
euLLCC0

+uL0000

027722
«00CNCO

SLHTS02
+uCCT300

2070360
«8IC000
SLUUTEES

.Ccoooo

.y70228
.«Lneoco

2040277
«oclose

s112425
.€30C01

«0c%S78
+0Ccsco00

51075

+&08784

+5Easto

«575558

475488

.525378

401428

465013

323760

+4Ccq81

280222

«357618

« 317793
«205778

«288727

« LEYLSY

.128082

«254017

175201

347540

+260€EEL

«401EES

287008

«3535514

0275212

.258511

243118

eC32228
«097510
+04S8E6
0132217
073253
«17C554
085588
2204621
.12€423
232284

«151272

.255u80
184534
222423

+182921

+30082E "

+GC0022
.0CC2%E
«0co0102
«0C1000
«0002€S
.002272
«000744
«005205
«001738
018650
«C02248
.c2c722
«00737¢

.Cc27280

«f0C02¢E

#00C037

«0C021S

+0C002¢

+CO0ZES

«CC3CRS

001640

«00027€

2002702

«CCC771

«00eSc€

20C1657

«014€72

005820

0321732

10827

#0E2877

+1CEELS

«04S488



-
»

v Is
£ is
v 25
L B &
v ic
L 12
v a7
L it
v 18
4 29
v 15
L 2C
v %
L 21
) 2L
“ 2z
v 22
L. RELD
Vv REnt

<000l

1823574

«uCCI3S
L7041
«LCC0LCD
023542

(o

Mo
1187¢

™

L33
118

«U0C117
+G1EC13

«GCCUC2
«C71€33

$GLT002
SC1E0CH
+SG0LGS
«871581
$SGLOLE
01790k

«0LC000
022724

.+CG0CE

LEETel

«Ccococ
«111037

+CCLGTOo
046078

.606013
«CaY%ERT

.00C320

C1liZed

wu510%4
«0GES2S

.0Casee
000822

.Cooou
JLETuS2

»CCL0LO

elScEel

«0CLCHO
eole7u2
«CCG2C0
Jikllca

.C0Coo0
02016

#0901y
«0CS760

«2CCEBY
«0G0%ex

000678

.UCCE12Z

«C303%02
«U3EESL

«CCC
«00CE

«0CG00L
+CUSEET

“+0000CO

+0Lss08

«0GC000
«G0171c

«01192¢
«Clcedu

«0u4ce8?
006038
« 00537
$L0G053€

«625119
.000037

«0GS102
«00oCk1

«C011CS
« 053582

© .005625

«000U45

+L0CS4HE
«0CCSES

£ 002532

+00004S

.001122
«000062

.00cGe?
«Go0gs2

000447

+000144

+UEZHSE
.udcooe

.G21012
«002CH44

$017822
GCO043

Ue7ZE1
.Lacoc2

(014124

«J00043

+0C7570
«000CK3

«Jz17S8
«C0C003

WOIHZES

$L0000%

.0022¢85
000274

«0Cc7502
.Goooce

125120
+266531
« 126547

«278ES1

255683
«101336
.235584
« 083545
«203482
«0BESEL
«1€48C2
LJuE287
.121283
«024752

075664

Jl41210°

«17775¢

145042

+1G5E€ES

wi&e281

«211448

«le2zea

$22E245

«170270

240570

«174200

27061

e259248

108220

«214759

.13&7?7
L150106
W1402€8
4163763
L145€78
.175556
V151467
.187159
.157851
.199678
164567
2212472
«170288
.2277¢0
2171175
.239458
L158426
1240536
2117190

212422

«022202

0E17€2
«Gagars
«0€E75S
.OE§527
«0EES4S
+090531
«071556
«062729
075457
«0SSE90
.08C178
«100218
-0871€7
«10€520

.092021

«1C15G4

.126122

«11841¢

«07€242

$11500¢€

«07S7€2

.120041

.C32050

J121762

«0BE7eS

2126772

+081758

120247

«0895824

L 142638

+155056

LS



Lese

IF N

3
o
¢

»
-
e
&

EhTAer A ENTALPIA VAZCR ELI/LE=NCL

£126.C
b5 7
7883417

8917.5¢
9214426
Susc,.77
S7S€.41

<

3
-
7
<
G

= 2& NIVR

€97z PROCREAVA i C TIZLE TERWITAS CSCAR MARTIAKENA EXT 24le

1244700
154.700
154.760
154.700
156,700
154.7C0
154.7C6
184.7¢C0
154,700
15%.700
15%.7C0
154.700
154.76C
154.760
18%.7¢0
184.7C0



59

CAPITULO V

CONCLUSIONES

Los resultados mostrados en los capitulos anteriores, han sido
definitivamente muy alentadores. Se ha seguido probando el método
con otro tipo de sistemas de destil acién y en algunos casos se siguen
obteniendo buenos resultados. Actualmente se e§té trabajando en la
reduccibn del método por medio de trucos de programacién que hacen
que el t iem(po de convergencia sea menor aidn.

Sin embargo, en algunos casos no se ha llegado a la convergencia.
Se-han anmalizado diferentes causas y en funcién de estas se pretende
mejorar el método. Se encontré que en algunos casos, la convergen—
cia no se alcanzaba por lo que se dié en llamar "impedimento fisico".
Esto se refiere a que a ciertas condiciones de operacién, no es posi
ble alcanzar la separacién deseada. Otro problema que se presentd
fue la dificultad de evaluar las propiedades fisicas del Hidrégeno.
Esto es claro, pues si no se cuenta con un buen sistema para evaluar
las propiedades fisicas no es posible llegar a la convergencia. Estos
problemas se presentaron principalmente en torres desmetanizadoras
donde el porcentaje de Hidrégeno es muy alto y las temperaturas de
operacién muy bajas. Para solucionar este problema se piensa en

la posibilidad de encontrar una técnica que facilite el célculo de propie

dades.
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Existe otra razén por la cual no se alcanza la convergencia.
Cuestibn diffcil de abordar. Se trata de la estabilidad del sistema
de ecuaciones a resolver, adem&s de la estabilidad del método de
convergencia. Hasta la fecha no se ha penetrado en este problema,
aunque existe la posibilidad de andlisis en un futuro préximo.

En general, uno de los objetivos fundamentales del método se
ha alcanzado; se ha reducido el tiempo de m&quina computadora
en la simulacién de torres en un porcentaje muy alto. Esta situa—
cién permite correr en menor tiempo diferentes condiciones de
operacién con el fin de obtener una torre que sea éptima dependieﬂ
do de los requerimientos, y de tal manera economizando.

Queda,entonces, abierto el tema para implementar diferentes
alternativas que poco a poco vayan ampliando su campo de accién,
ya sea mejorando el algoritmo de convergencia, dando proteccio—
nes al método donde éste se dispare, o bien, implementando
nuevos sistemas,que,al fallar los ya estucturados, hagan al modelo

md&s estable.



NOMENCLAT URA

A . Matriz de derivadas parciales de las funciores en el
plato i con respecto a las variables del plato i+ 1 .

A . Elemento auxiliar en el célculo de las composiciones.
P . Matriz de derivadas parciales de las funciones en el
plato i con respecto a las variables en este mismo plato.

2 . Elemento auxiliar en el célculo de las composiciones.
C . Matriz de derivadas parciales de las funciones en el

plato i con respecto a las variables del plato i + 1 .

C . Elemento auxiliar en el célculo de las composiciones.
c . Ndmero de componentes .
D . Vector de imbalances (materia, energfa, equilibrio)

en cada uno de los platos.

D)} . Elemento auxiliar en el célculo de las composiciones .
E . Balance de Entalpia o Energia.
£ . Matriz auxiliar en el algoritmo matemé&tico de solucién

de ecuaciones.

EQ . Ecuacidn de equilibrio.
F . Flujo de alimentacién.
F . Vector de imbalances (materia, energfa, equilibrio)

a través de toda la torre.
i . Vector de imbalances (materia, energfa, equilibrio) en
cada uno de los platos.

f . Valor de los imbalances segin el caso (materia , energia
equilibrio)

61
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H . Entalpia de los vapores en la torre.

HF . Entalpia de la alimentacién.

h . Entalpia de los liquidos en la torre.

K . Constante de equilibrio de cada componente en cada plato.
L . Flujo de liquido.

M . Balance de materia.

p . Elemento auxiliar en el célculo de las composiciones.

9 . Elemento auxiliar en el célculo de las composiciones.

e . Calor extraido o agregado al plato.

A . Vector auxiliar en el algoritmo matemdtico de solucién de

las ecuaciones.

T . Temperatura de cada plato.

U . Extraccién de l{quido.

AV . Flujo de vapor.

W . Extraccién de vapor.

X . Vector de todas las variables del sistema.

X . Vector de las variables en cada plato.

x . \Variables : L, V 6 T, segln el caso.

AX . Vector de incrementos de cada variable, en el Método

Newton—-Raphson.

xf . Composicibén de liquido.

xF . Composicién de vapor, liquido, o ambas en la alimentacién.
y . Composicién de vapor.

z . Vector de incrementos de cada variable; en cada plato , en el

Mé + odo Newton-Raphson.
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