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SINOPSIS

Desde principios de siglo se han desarrollado con-
tinuamente diversos métodos para el disefio de cascadas de sepa-
racién de multicompanentes, asi como para predecir la separa-

« ” 7 . <7 i .
cién que alcanzaréd una alimentacion en una torre existente.

En el presente trabajo se hace un andlisis de los
diferentes métodos disponibles para el célculo de cualquier pro-
ceso de separacién. En particular, se enfocd el'. estudio a la
destilacidén de multicomponentes en etapas miltiples, clasificando
estos métodos en tres grandes grupos: métodos de grupo, mé-
vtodos de etapa por etapa y rﬁétodos de aproximaciones sucesivas.
Para cada uno de estos, se exponen las bases tebricas, asfi

como las ventajas y desventajas que presentan.

Se pretende sentar los antecedentes y fundamentos
tebricos para la pr‘eéentacién posterior de una segunda parte en
la que se desarrolla un ﬁuevo modelo n’{atemético para el cilcu-
lo de procesos de separacién vapor-liquido de mezclas multi -

7 .
componentes en multiples etapas.
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INTRODUCCION

; Anteriormente, los métodos existentes para la solu-
cién de problemas de separacién estaban limitados a situaciones
que involucraban etapas simples o problemas de mezclas binarias
en mlltiples etapas, los cuales podian ser tratados por medio
de técnicas gréficas. Los calculos gréficos presentan la limita—

- 7 . . ]
cion de sdlo ser eficientes para aquellos casos en los que al
fijar la concentracién de un componente queda determinada la

- ./ . . . . ”
composicidon de una corriente entera, por ejemplo, destilacion
binaria. Generalmente los cilculos mediante estas técnicas
eran efectuados manualmente; lo que trafia como consecuencia
la obtencién de soluciones particulares y aproximadas ya que se’
recurria, en la mayoria de los casos, a serias aproximaciones,

ademas de usar gran ndmero de horas hombre.

Existian, por lo tanto, algunos procesos de separa-
i A 5 ot o A n
cidbn como son: absorcidén, destilacidon y extraccidon de multi -
' Z
componentes, los cuales no podian ser calculados por estos
7z
meétodos.
Como consecuencia del acelerado desarrollo gque

han tenido las computadoras_digitales y analdgicas, los célculos



complicados y prolongados son resueltos con rapidez y cierta
facilidad, por lo que, actualmente se han desarrollado métodos

generales aplicables a cualquier proceso de separacidn.

En el presente trabajo se hace un anilisis y des-
cripcidn de estos métodos, los cuales se han dividido en tres

grupos generales :

1. - Métodos de grupo
2. Métodos de etapa por etapa -
3. Métodos de aproximaciones sucesivas

Cada uno de estos métodos tiene un grado de apli-

cabilidad determinado que estd en funcién del propdsito y la

. - 4 ~” . 7z
situacidén particular que se tengan. Asi por ejemplo, los méto-
"dos de grupo son muy (tiles para célculos aproximados rapidos
o para sistemas con un gran nGmero de. etapas. Sin embargo,
las ecuaciones de las que hacen uso estos métodos emplean
suposiciones referentes a la idealidad del sistema que se trata
y al hecho de que los flujos entre etapas a lo largo de toda la
cascada de separacién deberdn ser constantes. Como consecuen-—
.. ) . . . g I
cia de las suposiciones anteriores, los métodos de grupo estan

limitados a una pequefa clase de problemas.



Por otro lado, los métodos de etapa por etapa
efectlan un célculo progresivo empezando generalmente en
alguna de las etapas del extremo de la columna, donde las
condiciones son conocidas o puedan pr‘edecir's_e con un porcen—
taje de error minimo, continuando etapa por etapa hacia el
_otro extn.ﬂemo de la cascada de separacién. Por lo anterior,
puede decirsé que estos métodos estédn limitados a problemas
en los que .Ié composicién y flujo de uno de los productos pue-

dan predecirse con considerable exactitud.

Como consecuencia, los métodos de etapa por etapa
son de gran utilidad para el disefio de procesos de mUltiples
etapas en situaciones en las que los flujos son conocidos y las

variables de separacién han sido determinadas.

En general, para sistemas en los que todos los
Componentes de la alimentacién aparecen en uno o en otro de
los productos en cantidades bien definidas y en los cuales la
diferencia de volatilidades entre los componentes claves es

grande, el uso de estos métodos da la solucidén en pocos pasos.

=



Una Ventaja que presentan estos métodos con res—
pecto a los métodos de grupo reside en el hecho de que las
‘suposiciones de volatilidades y flujos constantes no son necesa-
rias, ademés -de tener Ios métodos plato por plato, una aplica—
cién més general. Sin err{bar*go, debido a la naturaleza de su
desarrollo en muchos caéos préacticos, los cllculos resultan ser

extremadamente tediosos con respecto a los métodos de grupo.

Los métodos de aproximaciones sucesivas han sido
desarrollados en gran parte para problemas en los que el nGme-
ro de etapas en el proceso estd fijo y el problema reside en

e 7 . .’
calcular la separacion que alcanzara una alimentacion dada.
Estos métodos integran todos los elementos del proceso en una
sola secuencia de cdlculo y hacen la simulacién de la columna
_planteando, de manera general, un modelo matemético que con
diferentes acepciones, resuelva diferentes condiciones de ope -
«
racion.

El procedimiento de ciAlculo de estos métodos puede
ser planteado como sigue: se suponen las condiciones en cada
etapa y se calculan mediante un grupo adecuado de ecuaciones

el perfil de composiciones en el proceso. Debido a que las

-



condiciones supuestas generalmente no son las correctas, se hace
necesario el uso de las técnitas de convergencia para obtener el
perfil de composiciones correcto. La velocidad de convergencia

a la Eespuesta deseada depende totalmente de la eleccidén de estos

- , :
meétodos de convergencia.

Debido a la generalidad que presentan -estos métodos,
son adecuados para la solucién de problemas involucrando siste -
rﬁas V4 br‘ocesos complicadqs. Lés métodos de aproximaciones
sucesivas en genér‘al r*équier*en el uso de computadoras répidas

por el gran nimero de cilculos que necesariamente se presentan.
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METODOS DE GRUPO

Entre los métbdos existentes para el célculo de
separaciones - de multicomponentes en etapas mltiples se encuen-—
tran los métoaos de gr*upQ. Estés métodos son considerablé—
mente simples en su uso y estin basados en su mayor parte
sqlamente en la informacién disponible de dos componentes
(componente clave ligero y componente clave pesado).' Por este
hecho, los métodos de grupo son igualmenté radpidos para cual-

quier ndmero de componentes y de platos.

En general, el procedimiento mateméatico de estos
-'métodos consiste en relacionar las composiciones de alimen—
tacién y producto al ndmero de etapas empleadas, sin tomar
en cuenta las composiciones de las corrientes en puntos inter—
medios de la torre. La aplicacién de los métodos de grupo
estid limitada a aquellos casos en los que las curvas de equi-
librio y operacién puedan representarse adecuadamente por
expresiones algebraicas sencillas. Lo anterior se presenta
cuaﬁdo los fiujos molares ehtr‘e etapas son constantes y estin
linealmente relacionados con la composicién‘de salida de la

etapa, o cuando los flujos molares y los factores de separ‘acic’)n

-

de todos los componentes presentes son constantes.



El primer caso corresponde a lineas rectas de
eq . . . 2 . P I .

equilibrio vy operacion para separaciones de equilibrio de mezclas
binarias o mezclas multicomponentes donde todos los componen—
tes, mMmenos uno, se encuentran sumamente diluidos y el segundo
se aplica a destilaciones binarias y de multicomponentes. Debido
a que el presente trabajo estid enfocado al problema general de
la separ‘acién de mezclas multicomponentes se pr*esentar‘én los

métodos de grupo para este segundo casoO.

1. SEPARACION DE - I\/‘ULTICOI\/‘PONENTES

Para efectuar los cileculos de destilaciones de mez-
clas rﬁulticc?mponentes mediante estos métodos, necesariamente se
tendréa que hacer uso de las siguientes suposiciongs: los flujos Mo-
‘lar‘es en las secciones consideradas (r‘ectificacién % agotamiento)
deben ser constantes de etapa a etapa y, por otro lado, las volatili—
dades relativas entre todos los componentes presentes deben ser
constantes. Estas suposiciones son validas depéndiendo de las con—
diciones del sistema con el que se trabaje, por ejemplo, si el sis—
terma es altamente NoO ideal, el error en el que se cae €s grande;
en cambio, para sistemas en los que la separaoién de los compo-—
nentes es dificil y las mezclas son relativamente ideales, las supo—

siciones generalmente son buenas.



Debido a estas suposiciones, éen general los métodos
" de grupo no son exactos; sin embargo, hasta la aparicién de
los métodos de aproximaciones sucesivas fueron ampliamente

usados.

Los flujos entre etapas se fijan en funcién del re-

e ol

flujo interno en el domo de la columna y por las condiciones
térmicas de la alimentacién. Con respecto a las volatilidades
relat{vas, la experiencia ha mc:;str‘ado que un valor satisfactorio
puede ob’cener‘sé usando un promedio entr*é las temperaturas del
domo y la base de lé columné tomando en cuenta las cantidades
de productos en estos puntos o, por otro lado, con base a la
temperatura en la que el producto- de las constantes de equili-
brio de los componentes clave ligero y clave pesado es igual

a la unidad.

El tratamiento matematico de estos métodos 1o
: . . . 24/ <y
seguiremos mediante las ecuaciones de Underwood —— debido
- 7~ E
a que para cualquier numero de componentes el desarrollo de
éstas es simple. Usaremos para denotar las etapas de equi -
librio en la zona de rectificacién el subindice n y para la

zona de agotamiento el subindice m.  Las etapas en la torre

se contardn de abajo hacia arriba.



A partir de los balances de masa y las relaciones
de equilibrio se obtiene la siguiente pelacidn para la zona de

rectificacién.

i <i-0 (ii=1)
dondé;
v = flujo de vépor‘ en la seé:c:.ién de rectificacidn.
d (xi)d = cantidad del compbnehte i en el producto del domo.
R = nlmero total de compc.pnenrtés.
2= volatili‘clad r*elatiVa del_componente iy conﬂ respecto

a una base arbitraria

g = pardmetro de Underwood en l1a seccién de

rectificacién.

y el ndmero total de etapas para esta zona queda expresado bor‘:

R
Tk g Ce<iXi, f/(><i'-<25}) :l

R o (ii-2)
S DX, f/6<i- 0k )]



donde :

NR = al nGmero de platos en la zona de rectificacién

Para encontrar el nimero de etapas en esta zona,
es necesario calcular R valores del parédmetro de Underwood
a partir de la ecuacién (ii-1), los cuales estardn acotados de

la siguiente forma:

SCA>@ >KCB>0,>......7¢R > Q@R >0

en donde A,B, ..., R estdn.en orden L dge volatili-
dad. Se debe considerar que Xj f S€ refiere a la composicic’m
'del l{quido que sale de la etapa de la aliment;;:ién y no a la

composicién de 15 alimentacidén en si, composiciones que por lo

general son diferentes.

Anilogamente, para la zona de agotamiento se

tiene que:

(ii-3)



donde :

e ek -

flujo de vapor en 1a seccién de agotamiento

=N/ =
b (xi) p = cantidad del componente i en el producto
de fondos
g = parédmetro de Underwood en la se_ccic’)n de

agotamiento.

estando el nimero total de etapas para esta zona dada por:

R
ot g v
R (ii=4)

%) 5 Exi,tsci-gi1]
i=l

En donde los R valores de los @i’ estarédn distribuidos de la

siguiente forma:

0, 7 >Pp > > SO>SR



Pafa un problema de destilacién’de multicomponen-
.tes en el que se especifican el flujo, la composicfén y la ental-
pia de 1a alimentacidn, la presién de operacién, la localizacién
éptima del plato de alimentacién, la relacién de reflujo y dos
variables de separacidén, a partir de las ecuaciones (ii—e) Yy
(ii-34) se tendradn 2R-2 ecuaciones independientes que al resol-
verlas darédn el nimero de platos en la seccién de agotamiento
(Ng), el ndmero de platos en la seccidén de rectificacién (NRD,
la composicién del liquido que deja el plato de alihqentacién
(Xi,f), as{ como los flujos y las composiciones de los productos

restantes.

Si el sistema por separar tiene muchos componen—
tes, una solucién exacta de las ecuaciones anteriores (ec. ii-1
“a la ec. ii~4) es; extremadamente tediosa de obtener. Sin embar—
go, éstas pueden ser resueltas satisfactoriamente en forma apro-
ximada.

A este respecto Alder ‘y Hahson _1/ desarrollan una
técnica para resolver las ecuaciones de Underwood por medio

de determinantes.



Estos autores arreglan las ecuaciones (ii-1) y (ii-3)

de la siguiente forma:

A - n n -
(A Aa‘t’a,)xA +( B~ BoY,, )Xg + (c,- Cs Ygl )X.= 0 (ii-5)
(Az-A3¥32)Xa +( B, - B3YE) X3 + (Co-C3v3a)xe = O (ii-6)
! s ! ' m q lf‘“ﬂ T
(A2 Al ¥721)%, (B, - B, ¥, )X +lco-Chy's) X, = 0 (ii-7)
donde :
oCA
e A E =S e e
=>A-g, oA -,
=<B o
B, = ) B, = B
=<g-g, ¢ OCB_DL ) etc
o<e
i = e -0 Cz: iﬁ_ s etc
¢ ' X ¢ — @2
‘f’ :40_3_ @
24 2, ’ ‘sz — Y ,; etc
ﬂl
n = niGmero de platos en la seccién de rectificacién, inclu —
yendo el plato de la alimentacién.
[ - nimero de platos en la seccidén de agotamiento incluyendo

el rehervidor.



Estas ecuaciones se pueden ordenar en forma de

determinante, quedando:
n n
(ii— 8)
A, - A yph B~ Bx o n =0
2 3Y 3 2~ BaY= C2 - CaV¥az =

Vo l m | | ' m \ 1 m
Ae = Al Yo By - B/ Wy Cy = Ci¥e

En un sistema de multicomponentes se pueden
escribir muchas combinaciones de las ecuaciones ii-9, ii-10
y ii=11 usando los diferentes 2R valores de los @5 y QS' a partir
de los que obtendremos un conjunto de determinantes de orden R
y dos incégnitas, n y m. Del conjunto de determinantes que se
obtiene, solamente dos de ellos son independientes, mismos

que se usardn para encontrar los valores de n y m.

Una de las desventajas de este método es el hecho
de que el orden de los deter*mjnantes que deben ser resueltos
es igual al nidmero de componentes que se manejan en la sepa-
racién, por lo que la dificultad de la soluciébn aumenta consi-

derablemente al aumentar el nimero de componentes.,

Con la finalidad de superar esta dificultad Klein

15/

y Hanson —/ preducen el delerminanle de la ecuacidn (ii-8) a:



AYi-A2¥, B Yy-B, Y2 CY-Co¥,

Ao\Yo -A3y B2Y2-Bi3ys Co¥o-Ciyy

. =0 (ii-9)
Asz—A, ', B3Y3-Byy, C3¥3-Co ¥

donde ;

Ll :
s R S , etc.

e | '
Had /wg’m g T ohe= '/a_;_ e

Estos autores en su articulo proponen un conjunto
de reglas para la solucién de las determinantes obtenidos y para
el calculo de la columna, con las que se reducen en gran medida
las dificultades del célculo. Por otro lado, la rapidez del
cdmputo estd en funcién de la experiencia que se tenga en el uso

de esta nueva técnica.

Desde el punto de vista del disefio de aparatos de
destilacién, uno de los méas importantes factores por determinar
es el valor de la relacion de reflujo minimo, qus estd definids
como la relacidn de reflujo mas pequena con la que uni separa-
cibn requerida puede ser llevada a cabo con un nimero de etapas

infinitas. Si esla cantidad (reflujo mimmo) es conocida, la

. ~ . » 7 .
solucidén del reflujo de operacién adecuado se efectia ficilmente



y, por consiguiente, el nimero de platos y el didmetro de la

‘columna pueden ser calculados.

‘ ;: 21
A este respecto Shiras, et. al. e presentan tres
métodos para el célculo del reflujo minimo en columnas de des-

tilacién, fraccionando mezclas de multicomponentes.

Los autores hacen una clasificacién de todas las
-separ*aciohes multicomponentes: en dos categorias: en la pri-
mera clase Aentr\an todas las separaciones en las ’que todos los
componentes de la alimentééiéﬁ estédn presentes, tanto en el
-producto del domo como en e_l de fondos. En la segunda clase
se encuentran las ‘separ‘aciones en‘ las que angnos componentes
estdn completamente en el producto del domo o completamente
en el producto de fondos. Esta clasificacidén es vAlida cuando

se trabaja con etapas infinitas.

Uno de los métodos que presentan los autores es
‘una extensién y elaboracién del método de Underwood para
separaciones de la segunda clase. LLa ecuacidén que se obtiene

para calcular el valor del reflujo minimo es la siguiente:

- 44 = o<ird(Xi)d
Min. LMm . oKir — 0 (ii- 10)




donde :
d = - es el producto del domo
e = fraccién mol en la fase liquida del com-
ponente i

Normalmente el uso de este procedimiento da un

valor de reflujo minimo muy cercano al valor real.

N AT ; 14
Usando el concepto de etapas infinitas, King __/
propong una solucién aproximada de las ecuaciones de Under —
wood haciendo la suposicién de que todos los componentes no
claves saldrédn totalmente en uno o en otro de los productos,
de esta forma los valores necesarios de Z y @' pueden ser
obtenidos y el problema para calcular Np ¥ Ng se reduce a
7 . . .7
encontrar un valor, lo mas exacto posible,  de la composicion

del liquido dejando la etapa de alimentacion (Xi, ).

Para efectuar el cbmputo de xi,f;’ se postulan sec-
ciones hipotéticas de rectificacién y agotamiento de ctapas infi-
nitas con los mismos flujos molares entre etapas de vapor y
l{quido y con los mismos flujos y composicibnes de destilado y

de fondos. De esta manera se encontraran algunos puntos



debajo de los cuales la fraccibn mol de los componentes per-—
manecerd constante (Fig. ii-1), pudiéndose expresar las com-
posiciones de los componentes no claves para las zonas de rec—

tificacién y agotamiento respectivamente, de la siguiente forma:

_ X a( 91)
xLNK = LNK’ Siar,
== e i N (ii=19

XHNK, b (b/L‘) (ii-12)
L= (Kunk, o<V )

XHNK, o0 =

Con estas dos ecuaciones propuestas podemos
calcular las fracciones mol de los componentes no claves
pesados (ii-12)y las fracciones mol de los componentes no cla~

ves ligeros (ili-11)en el 1{quido, dejandb la etapa de alimentacidn.

Lo que resta por hacer es estimar las compoéi -
ciones de los componentes claves en el liquido para la etapa
de alimentacién. Con este phopésito.se ‘ha observado que una
buena aproximacién es usar la relacién entre las fracciones mol
de los componentes claves, encontrada en la interseccién de las
liheas operacidén bajo las supcsiciones de flujos totales e igno-
rando la presencia de. los componentes no claves. Esta relacién

gueda dada por:



— - i —

{XLK\ _ (dXik, d/V) + (bXLK,b/V')
v , (ii-13)
Txekf e, d7v)+ bXug,b/V)

la cual, aunada al hecho de que:

- £ S P
XLK,' +XHK,f ! EXNK,f (ii-14)

" permite calcular una composicién aproximada del plato de ali-

7 7 > 7z .
mentacibén que estd razonablemente cercana a la optima.

En general, las técnicas para la resolucién de las
ecuaciones de Underwood que presentan Alder y Hanson Az Y
- 15 : . .2
Klein y Hanson — no requieren de la aproximacidon de la com-
posicién del plato de alimentacién, razbén por la cual se obtienen
mejores resultados. Sin embargo, los procedimientos mateméa-
ticos resultan ser mucho méas tediosos y en casos practicos, en
los que no se requiere una exactitud considerable, es mucho

mis recomendable el desarrollo efectuado por King. _E’/

4/

Recientemente, Barnés, et. al.-—" desarrollan un
método de grupos extendiendo las ecuaciones de Underwood para

el cilculo de reflujo minimo para columnas de destilacién con



dos o més alimentaciones. La secuencia de célculo que pre -

sentan estos autores hace uso de tres ecuaciones basicas:

=0 i P (Xi)p

<i — ¢ (ii- 15)
donde :
p = - producto neto total ascedente en la seccidn
Xidp = fraccién mol del componente i en el pro-
- ducto neto ascendente.
e E °C| = (2| e |
: (ii-=16)
donde :
Vi = es el cambio en el flujo de vapor debido a
la introduccidén de la alimentacién.
F(zi)x = esla cantidad del componente i en la
alimentacién
ié = es una raiz comin de las dos secciones
oLl (X: o<i (Xi)
il A o[
gi \ 2o Ci= Bk -
¢k / E SXI)U E <i (Xi) (ii-17)
OQ| - ¢k OCI = ¢J
donde :
Xy = fraccibdn mol del componente i en la parte

. .«
superior de la seccion.



(Xi)l = fraccién mol del componente i en la parte
inferior de la seccibén

;ZJ- y P = son dos pardmetros para la seccidén obteni-
' dos de la ecuacién (ii—15)

e em . .’
n = nimero de etapas en equilibrio en la seccidon

Para demostrar el uso de estas ecuaciones se hace
: 2 5 7 : .2
un calculo de reflujo minimo para columnas con una alimentacion
y posteriormente se extiende a columnas con dos o més alimen-
taciones. El método es general y se ha probado para columnas
con una o hasta cinco alimentaciones conteniendo de dos a veinte
componentes. Sin embargo, la complejidad de los céilculos

‘aumenta considerablemente con el nimero de alimentaciones.

Las ecuaciones de Underwood han sido ampliamente
usadas tanto para problemas de disefio como para el célculo de
separaciones en las que sean VAalidas las suposiciones de flujos

molares y volatilidad relativa constantes.
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METODOS ETAPA POR ETAPA

Otros métodos disponibles para el célc‘ulo de pro -
cesos de separ*acién son los de etapa por etapa. Estos métodos
se emplean tanto para el disefio de una nueva columna,dada una
separacién requerida, como para averiguar qué separacién se

alcanzard en una torre ya existente.

Los calculos de separ;acién' que se realizan usando
los métodos de etapa por etapa ;:onsisten en determinar totai -
mente las condiciones de una etapa antes de pasar >a la siguiente,v
continuando d‘e esta forma hasta definir la cascada de separacién.
Por lo general el cilculo empieza en alguno de los extremos
donde todas las condiciones (flujos ter‘i;nir;\ales, concentraciones,

etc.) se conocen o han sido supuestas.
1. SEPARACION DE MULTICOMPONENTES

Al usar los métodos de etapa por etapa en las
separaciones de multicomponentes, es necesario determinar con
. . - ‘. 7 . .- 7 .
suficiente precisidon la composicidon de alguna de las corrientes
de producto, con la finalidad de empezar el calculo en este

extremo.



Debido a que en los problemas de disefio el nimero
de etapas para la separacidén no se conoce, es necesario fijar
en la descripcidn del problema cuando menos una variable de

.’ ) - 7 é - < -’
separacién. Tal variable podria sér por ejemplo, la fraccion
de Pecuper\acién de un componente © su pureza en uno de los

productos.

En la destilacibén y, en gemeral, en aquellos pro-
cesos donde el agente separador es la energia, los dos flujos
) 2 5 A :
entre etapas estidn relacionados, por lo que en estos problemas

. . . «”

es necesario especificar otra variable de separacion. Por otro
lado, en los procesos en que el agente separador es la masa
(absorcibn, extraccidn, etc.), solamente se debe especificar
una variable de separacidén si en la descri_pcién del problema

se han fijado todos los flujos de alimentacién.

En el caso dé la destilacién se Fijén_ las fracciones
“de r‘ecuperaciéh correspondientes a los componentes clave ligero
y clave pesado. EIl cdlculo se empezard en uno u otro de los
extremos de la columna, dependiendo del orden que ocupen las
volatilidades de los componentes claves con relacién a las vola-

tilidades de los componentes no claves. Asi por ejemplo,. si



las volatilidades de los componentes claves son las més altas,
- 7 7z . .2

una buena suposicion. seri la de considerar la recuperacion del
resto de los componentes igual a la unidad en el producto de
fondos,. lo cual nos determina totalmente ese punto y la secuen—
cia del célculo serd de abajo hacia arriba. Para el caso en el
que las volatilidades ce los componentes claves sean las méas
bajas, se da una situacién aniloga, en donde el célculo se lle -

vard a cabo de arriba hacia abajo.

Una suposicién mejor que la anterior se obtiene al
considerar las composiciones de los componentes no clave como

iguales a las composiciones que estos tendrian a reflujo total.

Si las volatilidades de los componentes claves se
. .7 . . .
encuentran en una pPosicion intermedia con respecto al resto de
los componentes, la situacidén es méas compleja debido a que no
se podréa definir ninguno de los extremos de la torre con sufi-

cient e exactitud.

El procedimiento general de los métodos plato por
plato consiste en suponer las composiciones de los productos

e iniciar el cdlculo usando balances de materia y relaciones de



equilibrio que permitan definir totalmente cada etapa antes de
proceder a la siguiente hasta alcanzar el plato de alimentacidn.
La diferencia entre las composicione's- del plato de alimentacidn
calculadas desde uno y otro de los extremos de la t_or~r~e Nnos
dard una medida del grado y la direccibén del error en la supo-

sicidn 'oci_ginal .

Si las volatilidades relativas a lo largo de la
" columna no fueran constantes, seria necesario calcularlas
para cada etapa en funcién de la temperatura de esa etapa,
lo cual se obtendria a partir de un cilculo de punto de burbuja
o de punto de rocio dependiendo del extremo en el que se
. / )
empieza el computo. Por otro lado, en el caso en que los
flujos molares no fueran constantes, su variacibn se conside-

raria en los balances de entalpia para cada etapa.

Sobre el modelo general presentado anteriormente,
varios autores exponen algunos refinamientos a los métodos

de etapa por etapa.

16 S - ~
NMclntire ———/ desarrolla una técnica para el diseho

. . . . 7
de un fraccionador por medio de la que se obtiene el numero



de etapas requerido para la separacién de multicomponentes

dada una alimentacién.

El autor efectda Qna evaporacién instantidnea en la
alimén’céoién con lakﬁnalida‘d de determinar la naturaleza y cali-
dad de la alimentacién. Posteriormente resuelvé las condiciones
terminales de la columna mediante balances totales de energia,
materia y equilibrio ﬁjando una r‘élacién de reflujo dada.
Habiéndose obtenido estos datos ‘es necesario suponer el nGmero
de etapas totales asfi comé los perfiles de .'vapor y temperatura,
la correccién de estas suposiciones se hard efectuando célculos as-
cendentes del componente clave pesado y los mas pesados que
éste, hasta éue la co‘ncentr*acién del componente clave pesado
" concuerde con la obtenida en el balance total de m.ateria para
la etapa N. Un célculo similar, pero descendente, se réaliza
para la zona de agotamiento hasta lograr el chequeo en la com-
_ posicidn del componente clave ligero con la obtenida en el ba -
lance total para la primera etapa. Los perfiles de vapor y
‘temper‘atur\a se van corrigiendo mediante cdlculos de puntos de

burbuja, puntos de rocio y balances de entalpia.



Todo lo anterior involucra la solucién de un con -
junto de ecuaciones no lineales y, por lo tanto, es un proceso

{ter‘ativd de prueba y error realizado etapa por etapa.

El disefio concluye cuando la suma de las fracciones
mol. es la unidad y el nlmero de etapas tebricas para las sec—
ciones de rectificacién y agotamiento queda determinado por la

.2 i
concentracion de los componentes claves en cada una de estas

zonas respectivamente.

Debido a que en este método, como ya se menciond,
los célculos se llevan a cabo por prueba y error, el tiempo de
computadora variard en funcién de la precisién deseada en los
‘ P ) " P :
resultados, asi como en el tipo de maquina que se use para

estos.

Entre las ventajas del método destacan su versati-
li-dad y el hecho de qué elimina los juicios de ingenieria al ma-
nejar el qélculo a través de ecuaciones an‘alfticas. Sin embargo,
una solucién por este método no da la localizacién éptima del
plato de alimentacién. En general, esta técnica ha sido especial-

ment e disefiada para separaciones finas.

-



... 20 : 1
Shelton y Mclntire 20/ . mplfan la técnica anterior

para ser usada en el cdlculo de separaciones de alimentacio—
nes de multicomponentes realizadas con condiciones de opera-

« 2 .o o e
cién fijas en un fraccionador determinado.

El método que los autores presentan converge
rapidamente cuando se usa en separaciones finas, pero esta
oy . ~ - e .
particularmente disefiado para la realizacidon de separaciones
gruesas donde los ‘componentes estidn distribuidos en aprecia—

bles cantidades en ambos productos.

En el desarrolio de la técnica es necesario supo-—
5 s o e . . y 1 4.
ner una distribucidon aproximada deé ios componentes en los
dos productos y los cilculos se desarrollan siguiendo, en

forma andloga, los pasos del método anterior.

La convergencia se alcanza cuando las composi-
ciones de cada componente en el plato de alimentacién, obte-
nido mediante las iteraciones efectuadas en forma ascendente

y descendente en la columna guardan una relacién igual a la

unidad.
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La utilidad del método propuesto es facilmente
ampliada para diferentes tipos de condensadores y rehervidores,

as{ como para diferentes condiciones de alimentacidn.

Por otro lado, Bonner ﬁ/ desarrolla un programa
de computacién en el que refina el esqueleto béasico de los

métodos plato por plato, tomando en cuenta los siguientes pasos:

1.  Se revisan varias veces, en el transcurso del cbébmputo,
las temperaturas individuales de etapa haciendo uso de

cileulos de punto de burbuja y de rocio.

2. Los datos de equilibrio y entalpia para cada componente
son expresados como funciones de -la temperatura y calcu-

lados en cada plato.

Se Los perfiles de vapor y 11’quido. son revisados repetidas

veces por los balances de energia en cada plato.

4, Se corrigen automéaticamente los datos de equilibrio para

ciertos tipos de no—idealidad en la fase liquida.

. . P I
S LLas composiciones de producto son automaticamente

ajustadas después de cada iteracién.



El programa es aplicable para separaciones efec —

. £ « 7 . . .
tuadas en torres en operacion con una alimentacién conocida.

— — ——sr

Los resultados que se obtienen en esta situacidn son: perfiles
finales de temperatura y vapor, composicién y temperatura de
destilado y de fondos, composicién de liquido y vapor en cada

plato y las cargas del condensador y del rehervidor.

ClLl

Una de las grandes ;/entajas que presenta este
. método es su generalidad, ya que se puede usar cuando las
volatilidades relativas de los componenteé claves‘ tienen una
localizacidén extrema con respecfo a los demés o cuando estos
cupan un lugar intermedio. Por otro lado, tanto las separa-
ciones ﬁnas. como 1és,gr*uesas sbn tratadas con igual facilidad

por el mismo procedimiento de calculo.

Posteriormente Aristovich y Levin __3__/ desarrollan
un algoritmo para calcular destilaciones de multicomponentes
para mezclas no ideales y/o para mezclas con alimentaciones

con amplio rango de ebullicién.

LLa base del algoritmo es un método plato por plato

Z - .
en el que paralelamente se desarrolla una técnica que permite



. . - .’
ajustar las composiciones de la separacidon de los productos,
ademis de mejorar la convergencia de las iteraciones para
cilculos involucrando separ‘acién de mezclas complejas de multi-

componentes.
&

Los cilculos se llevan a cabo en dos etapas: én
la primera se fijan composiciones aproximadas de la separacién
de los productos a una relacién de reflujo bastante alta (aproxi-

madamente diez veces mayor que la de operacidn).

Si las propiedades fisicoguimicas de los componen—
tés difieren significativamente unas de otras, las concentracio-
nes de los-componentes cuyas propiedades son las méas extremas
son fijadas como muy pequefias en la separacién de los produc—
tos, de tal .forma que en el caso de mezclasvde amplios puntos
de ebullicién. las concentraciones de los componentes mas
ligeros en el producto de fondos y de los g:or_nponen’ces mas
pesados en el producto del domo, son determinada:s tan pequehas
que éstas no tienen influencia en el cilculo del nimero de platos

” .
teoricos.



El nimero de platos tebricos se calcula en la pri-
mera it eracién de esta etapa manteniéndolo fijo en las iteracio-
nes subsecuentes donde se refinan las composiciones de los pro-

ductos- en el domo y en la base.

En la segunda etapa del célculo, se mejora el NG~

= ~ . . - .«
mero de platos tedricos en la primera iteracidon, usando las
composiciones de los productos obtenidos en la dltima iteracién
de la primera etapa. Posteriormente el nlmero de platos ted-

ricos se determina a la _relacién de reflujo de operacién.

Los célculos se efectlan del dbmo y de la 'base al
plato de alimentacién, como es usual en los métodos plato por
plato.

La ventaja de este método Pesidé en el hecho de no
reguarir de un gran ndmero de iteraciones para el cbmputo
total, por lo gque el tiempo de computadora se disminuye consi-
derablemente. Sin embargo, con este método desafortunada -
mente no es posible prever en qué forma la exactitud lograda
en los célculos afecta la pureza de los productos en condiciones

industriales.



Los métodos de etapa por etapa son generalmente
(tiles cuando es posible calcular aproximadamente los flujos
molares de todos los componentes en alguno de los productos del
proceso de separacion. Esta situacién se da si la fraccidén de
e « e
recuperacion de los componentes no especificados en el problema

z

de descripcién no es menor de 0.98 o 0.99.

En los métodos de etapa por etapa las eficiencias
de I\/‘ur*phreé para el vapor pueden ser _intr‘oducidas sin necesidad
de calculos de prueba y error, ya que como se conocen las
temperaturas; las Ki,n pueden ser obténigas facilmente y, por
otr*oA lado, las Xi,n Y Yi, n—1 han sivc‘io calculadas etapa por
etapa. La Gnica suposicién que surge al-introducir est as efi -
ciencias es la de considerar que el liquido y el vapor entre

etapas estd termodindmicamente saturado.

En los procesos de separacidn, hasta antes de la
. « o . . . 7
aparicién de los métodos de aproximaciones sucesivas, los calcu-
- . 7 7
los més rigurosos se llevaban a cabo por medio de algin meétodo

de etapa por etapa.



CAPITULO 1V

METODOS DE APROXIMACIONES SUCESIVAS



METODOS DE APROXIMACIONES 'SUCESIVAS

Los problemas de separaciones de multicomponen—
tes en mGItiple; etapas eran generalmente resueltos mediante
alguno de los métodos de etapa por etapa. En estos métodos el
problema principal, como ya se menciond, es la inestabiiidad
_del procedimiento inteprativo cuando no estid perfectamente defi -
nido uno de los dos productos, razén por ia cual el uso de este

método es limitado.

Con la aparicién de las computadoras diéitales se
hace posible.que el andlisis de los procesos de separacién de
multicomponentes se realice en forma mas rigurosa y rutinaria
mediante los métodos de aproximaciones éucesivas. Una de las
grandes ventajas de estos métodos es su generalidad, ya que a
partir de ellos se puedeh resolver de iggal forma problemas de
.r\equerim-ientos‘ de etapa, asi como de separaciones que aparezcan
_en flashes de multicomponentes, columnas de destilacién, casca-
das de extraccidén, absorbedores, etc. Otro rasgo de estos
métodos es el hecho de que se pueden escribir como algoritmos

con direcciones explicitas para cada paso del célculo.



La capacidad de los métodos de aproximaciones

sucesivas estd fuertemente ligada a una apropiada seleccibén del

método de convergencia.

1.

METODOS DE CONVERGENCIA

Los métodos de convergencia surgen a raiz de la

necesidad de resolver ecuaciones implicitas de la forma:

fx)=0 - (iv-1)

Para la seleccidén adecuada del método de conver-—

gencia deben considerarse las siguientes caracteristicas:

aj

s

d)

El1 método de convergencia debe conducir a la raiz

deseada de la ecuacidn.

Debe acercarse a la raiz asintéticamente, es decir, debe

ser estable.

Se debe considerar la rapidez de convergencia.

Se deben evitar iteraciones hasta donde sea posible.



1.5 Método de sustitucidn directa

Este método es adecuado cuando la ecuacibén por resolver

puede arreglarse de la siguiente forma:
g x)=x_ (iv-2)

El procedimiento que propone este método es el siguiente:

1o0. 4 suponer un valor XO.

20. sustituir xg en la ecuacidén (iv-2)

80. _ encantrar x4 = @ (Xg)

40. repetir 105 pasos 2 y 3 haéfa obtener Rigq = Z <

Para asegurar la convergencia del método de sustitucidn

directa es necesario que pase:

d g )

< 1
dx s
en la solucién.
1.2 . Método de regula falsi

El método de reguld falsi es un método particular de los

conocidos como métodos de la secante. Este procedimiento se



% . e 5 # s
sigue cuando se desea resolver una ecuacidn implicita de la

forma de la ecuacién (iv-1) y los pasos a desarrollar son los

siguientes:

1o.

20.

80 "

40.

_50.‘

A partir de dos valores dados X5 Y X4 S€ calcula
f (x). Estos valores deben ser seleccionados de tal

forma que f (Xg) ¥ f (x1) sean de signos opuestos.

Se hace una interpolacidén lineal entre los puntos encon—

trados.

Con esta funcién lineal encontrar xp de tal forma que

la hagé CERO.

Se r‘ealiza‘una interpolacién lineal entre el punto X5 .y
cualquiera de los puntos xo © x4, dependiendo cuil de

estos dos tiene signo contrario a‘f (Xp).

Se repite del segundo al cuarto paso hasta encontrar la
solucién buscada. Esto es, para la “iteracidn i + 1

tendremos un valor de X:

><1_.:_1 S (X1 Xi) f(xi) o 1) : (iv-3)



El error de la iteracién n + 1 en estos métodos,
decrece en razdn a la primera potencia del error de la itera-
S ’ G z
cidbn n, es por esto que se les conoce también como métodos
de primer orden. Generalmente estos métodos requieren un

nimero considerable de iteraciones para converger.

1.3 Método de Newton

El método de Newton es uno de los mé&s conocidos pro —
cesos de convergencia. Es un método de segundo orden, esfo
es, el error de la iteracién n + 1 es proporcional al cuadrado
del error dev la iteracién n. Sin embargo, el método no garan—
tiza la convergencia, ya que si la funcién f (x) tiene un méaxi-

mo, un minimo o punto de inflexién, el método puede diverger

o llevarnos a una raiz no deseada. La secuencia es la siguiente:
1o,  Escoger un valor inicial x
20. Calcular f (x5) vy LU () -
d x = Xy
3o. ,Se encuentra la interseccidén de la pendiente con

el eje de las abscisas. Este serd el nuevo valor /4 '

><1.



4o0. Se repiten el segundo y tercer pasos a partir de
I e
e e ) : i
[df (x)/dx] (iv-4)
X=X.

hasta encontrar la raiz deseada.

Como se puede deducir de lo anteriormente dicho, los
z . 7 7
métodos de mayor orden requeriran de un nimero menor de

. . § . . - z Z .
iteraciones, ya que el error disminuira mas rapidamente de

prueba a prueba.

Un inconveniente que presentan. estos métodos es el
hecho de que se deberdn calcular un nGmero de derivadas igual

al orden del método menos 1.

1.4  Métodos de convergencia con mGltiples variables

Dent‘r‘o de esta clase de métodos se eﬁcuentr‘an dos gran-—
des grupos: los métodos secuenciales y los ‘métodos simultéa-
neos. Estos métodos pretenden resolver problemas en los
cuales aparecen n variables que deben satisfacer a n ecuaciones

. . - - . . 7
implicitas, independientes y simultansas.

En el método secuencial se presenta una serie de ciclos



anidadoé en cada una de las cuales se realiza la convergencia
de cada variable hasta lograr la convergencia del sistema en
su cohjunto. A medida que el nimero de variables aumenta,
el método secuencial se hace mas tardado. Una alternativa para
‘resolver sistemas de ecuaciones con un nimero considerable de
variables desconocido es el método simultdneo, en el que todas
Ias incégnitas se hacen converger conjuntamente. Sin embargo,
este método no es tan estable como el anterior si se.hace la

aproximacion :
FL (15 Xps eees Xpn) Z5TF 0D

y se desprecia el efecto sobre f; de todos las variables ST i#j.

El método de Newton de miltiples variables es uno
de los métodos simultdneos més conocidos e;rl el gue se hace
una generalizacién del método de Newton de una variable.
Resulta éer* de especial interés ya que en el presente trabajo

se propone una modificacién a dicho método.

La s'uposicién que hace el método de Newton de
miltiples variables es la de considerar que todas las derivadas
parciales son lineales entre .el Gltimo punto calculado y la solu-
cién de convergencia. Este método converge répidamente cuando

/7 . .
estd cerca de la solucidon, siempre y cuando no suceda que

-

f' (xp) %~ O.



En el caso en que se tengan n incégnitas,
X1, Xp, «+e X, relacionadas por n ecuacione; de la forma
PG Xo5 swiey X)) =0, Loy By (s Xos ess Xp) =0,
la formula de convergencia para cada una de las variables esti

dada por:

{
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Ki,nt1 = Xi,n) =

(__.,_ ( . of, of,
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El método de Newton implica el célculo de n°

derivadas por cada iteracibn. Esta es una de sus desventajas,



que se ha solucionado en gran parte por medio del método de aparea—

miento simultdneo en el que cada una de las variables es corre-
3 . « I

gida en cada iteracidon en una sola rama con una ecuacion deter—
minada. Para obtener mejores resultados se recomienda aparear

cada una de las variables con aguella ecuacién sobre la que ten-

ga efecto dominante. De esta manera los célculos por iteracién

se han reducido sustancialmente.

2. PROCESOS DE SEPARACION DE MULTIPLES ETAPAS

La resoluciébn de problemas.de mezclas de multi-
componentes en m(ltiples etapas actualmente se lleva a cabo,
en la mayoria de los casos, mediante los métodos de aproxima-
ciones sucesivas. Estos métodos permiten calcular tanto condi-
ciones de etapa como condiciones de producto en cualquier pro-

) « ” 7 . .
ceso de separacion de multiples etapas a contra corriente, ya
que estos métodos proporcionan un anilisis de columnas en ope-
v oo e ) .
racion en el problema de descripcion debe necesariamente
fijarse un nimero determinado de variables. En el caso particu-
lar de la destilacién, las variables por fijar son: nimero de

etapas de equilibrio (N), localizacibén de alimentaciones, locali-

3



z_acién de corrientes laterales, condiciones de la alimentacién,
velocidad de flujo del destilado (D), condiciones de las corrien-
tes laterales (Sn), reflujo (r) ¥y presidn (P). Estas variables
no son rigidas, se pueden cambiar por alguna otra, dependiendo
de la situacién, a excepcién del nimero de etapas y la locali-

~>acibén de alimentaciones y productos.

Para el caso de destilacidén con etapas en equili-
brio, condensador parcial y nimero determinado de alimenta-
ciones y corrientes laterales, las cuatro ecuaciones béasicas que

pelacionan al resto de las incégnitas son. las siguientes:

i, Relaciones de equilibrio: .
T e B
l, n L I,n (IV )
R
2. Balances de masa por componente :
I +v. -1 = ~f. =0 :
i,n iyn i, Nt iy Ny iyN (iv-7)
3. Balances de entalpia:

L h, +V, H =Ly by = Voo Hoo oF he =9, 30

n 1+ 1 n-i n-i



4. Sumatoria de flujos

= li.n =L, y =Vin =V, (iv—g)-

Estas cuatro ecuaciones podrin reducirse a partir
de manipulaciones algebraicas y de un balance de masa desde

‘el plato n hasta cualquier extremo de la columna, en tres

B

gr;upos:
e Balance de masa por componente :
‘l,n*‘,""l]"'sm +Ki.n (Vn +s\/n):lli T
] » L )n
n 3
Kl,n-l Vn—| ll,n-l ——ZI',n I:.n' =0 ) (iv=10)
Ln—l
2 Balance de entalpia dado por la ecuacidn
H (I | | \Y vV V T T T =
n i,nt1,Y 1,0, i,n=1,% n#1, n, n-1" n+ei? n," n-l) &
(iv—11)
3. Suma de fracciones
Kl ,nvn
mli n = Vl'l = o
i g : (iv- 12a)

e L0 (iv-12b)



Este sistema se puede resolver a partir del
método de convergencia de Newton de miltiples variables, ya
sea efectuando un agrupamiento de las ecuaciones por etapas o

< .2 7/ P i 2
por tipo de ecuacidn =/, siendo esta (ltima la forma méas adecua-
da cuando las composiciones terminales no se conocen, Por

esta razdn este agrupamiento es el mejor cuando se emplean

los métodos de aproximaciones sucesivas.

En la solucién de estos sistemas de ecuacicnes
es imprescindible suponer los per*ﬁlés de temperatura y los per-
files de vapobr _1_'5.1/ y resolver primeramiente los balances de
masa por componente. En _gener*al, una secuencia para la solu-
cibn de ecgaciones por el método de aprbximaciones sucesivas

para procesos de separ*acién en etapas miltiples es la que se

indica en la Fig. IV-1.

Como se puede observar del algoritmo anterior,
baGn quedan algunos problemas por determinar como son: encon-
trar la forma méis adecuada para la resolucidn de los balances
de materia por componente, analizar si el camiho de convergen-—

cia a seguir debe ser secuencial o simulténeo y, finalmente,



e 3 . e >
escoger los métodos de convergencia mas adecuados para cada

uno de los ciclos del célculo.

5.1 - Solucibén del balance de masa por componente

Con respecto a los balances de masa por componente,
una vez supuestos los perfiles de vapor y temperatura, las

ecuaciones correspondientes que resultan son:

Bi Li,p = Cy li,2 =D,
Al Bl tC s =D,
Ah II,n—| +Bn ll,n Cn hhbn+i 7 n
. (iv-13)
Agtiner Bl 58

donde la etapa 1 corresponde al rehervidor y» la

etapa N al condensador parcial, y:

L : | (iv-14)



S50 K (VM + ) ., iv—
Bn )i Ln i,n n s\/n 2 < n ‘—4—N-l (iv—15)

Ln :
an = Ln SLn =) ') n =1 = (iv-16)
Bn :SVN VN = O ] n = N (iv—17)
(iv-18)

C, =-I R R R VI

Dn = Zl,n o 3 | é n £ N (iv-19)

Para un condensador total -en la etapa N, la

ecuacidn (iv-17) toma la forma:

Bn=S;, * Va=0; n=N , (iv-20)

LLas ecuaciones anteriores se arreglan en forma

matricial 25/ obteniéndose :

— ar o i 7
B Ii,l D,
A2 BZ C2 II)Qr Dz
: (iv-21)
An Bn Cn li N = Dn
|
A\\l-l BN- i CN—: '1, N-1 Dy-i
AN By 'I,N Dy




' Debido a que dicha matriz sélo contendrd elementos no nulos en
la diagonal principal y sus adyacentes (métr*iz tridiagonal), el
camino méas adecuado para resolverla es el método de Thomas
que presenta las ventajas de ser répido; fAcilmente programa-
ble Yy no requiere de mucha memoria de computadora, a diferen—

cia de otros métodos de solucidn de la matriz tridiagonal.

A4 =99 T 9 =0 ‘ (iv-22)

Este método involucra el cdlculo de las siguientes cantidades

para cada hilera:

. < &
N n n qn—s, ) 2 = (iv—-23)
6. Br~ An 9oy ‘2% n =N (iv-24)
¥n
€ ; . ‘ :
4 ° ,2£n =N (iv—-25)
wn

En el caso en que la matriz no fuese tridiagonal,
como sucede en los problemas de cascadas a contracorriente

con '"by-pass" en alguna de las corrientes, desafortunadamente



el método de Thomas ya no funciona y se tendri la necesidad de
recurrir a métodos generalmente engorrosos para llevar a cabo

la inversidn de la matriz.

Otro de los métodos para resolver las ecuaciones
de balance de‘ masa por componente, una vez supuestos los per—
vf‘iles de vapor y temperatura, es el de Thiele-Geddes, que invo-
lucra célculo de etapa pqr‘ etapa usando- las ecuaciones de rela-
cidén de quiﬁbr*io y balance de masa por componente.

Ki, n Vi

L% R Cr i, n (iv-26)

i3 tv. -1 -V Sf =0 (iv-27)
i,n i, n i,n-1 i,ne!t - i,N

Wang y Henke _2_.57 demuest‘r*an en su trabajo que el
método de Thomas preserva la exactitud y la estabilidad numé-
rica en los cdlculos de destilaciones c;omplejas, ya que el algo-
ritmo mehcionado evita los errores de truncamiento que surgen 4 2

al efectuar diferencias entre cantidades casi iguales.

2v2 Seleccidén del método de convergencia

Como se renciond anteriormente, en la solucidn
2

de problemas de separacién de multicomponentes en mdltiples



etapas es de primordial importancia la seleccidn adecuada del
- . . « 7 e
camino de convergencia a seguir. En esta seccidon se trataran
en forma general algunos de los métodos de convergencia méas
usados en este tipo de separaciones.
2.2.1 = Método de Newton-Raphson de mdltiples
variables
Un camino hacia la convergencia en la solucién

de aproximaciones sucesivas es el que se muestra en la Figura

IV-2, que hace uso de una generalizacidén del método de Newton.

En éste las ecuaciones (iv—=8) y (iv-12a) son usa-
das como fy, ..., f, en la ecuacibn (iv-5) y las incégnitas
Xqs o ol xr estdn dadas por los perfiles de vapor y tempera-
tura. De esta forma, el nlmero de derivadas parciales que se
deben calcular es grande pero no prohibitivo. Se hizo una
: A i s P
revision de algunos articulos que usan este método o crean

.« . . -~ . . 7
modificaciones al mismo; en los parrafos siguientes se hara

una pequefia descripcién de cada uno de ellos.

~

Amundson y Pontinen 2/ tratan los problemas de

rectificacidn de mezclas multicomponentes usando series de



Taylor y la aproximacién de Newton en la correccién del perfil
de temperatura. Estos autores logran la convergencia del método
calculando el punto de burbuja de la corriente liquida de cada

plato usando las composiciones normalizadas.

Tierney y Bruno e/ por otro lado, realizan una
correccién a este método, con el fin de disminuir el tiempo de
.com'p_utacic’)n requerido. Los autores hacen las siguientes suposiciones:
las relaciones de equilibﬁo y las entailp.ias son funciones conoci-
das de la temperatura y de la comp‘osivcién; el sistema opera a
régimen perménente Yy se usa un sistema multicomponente con
dos fases (liquida y vapor). Con base en 8stas y en un manejo
adecuado de las ecuaciones de los baléhces de materia y energia,

ellos aportan las siguientes contribuciones al método.

Thes Desarrollan un procedimiento de correccidn de tempera-
tura en el que el efecto de un cambio en la temperatura
de cualquier plato sobre la composicidén en todas las

etapas es tomado en cuenta.

2. Desarrollan un procedimiento de correccidén de velocida-
" des de flujo en el que los efectos de un cambio en cual-

quier velocidad de flujo sobre la composicidén en todas

las etapas son tomados en cuenta.



3. Se muestra el desarrollo de una notacién matricial para
las ecuaciones de balance de materia que permite el uso

de cualquier arreglo de conexidn del flujo entre etapas.

Las derivadas parciales usadas en las matrices de
correccidn son obtenidas por una diferenciacidn analitica de los

errores y.no por aproximaciones de diferencias finitas.

Con todo lo anterior, Tierney y Bruno logran una
velocidad de convergencia cuadrética en el tratarﬁiento de pro-
blemas con flujo molar constante y problemas de extraccibén a

~ temperatura constante.

Otras modificaciones han sido propuestas por
) 19/ . . .
Orbach et. al. . — quienes presentan algunos cambios reali—
zados al método de Newton para resolver problemas de destila-
cién multicomponente (o absorcidén) a estado permanente. Estos

problemas son reducidos en dos clases de ecuaciones:
Sp = Z 25 Nl a0 (iv-28)
i :

(calor que entra - calor que sale)

=0 (iv—-29)
calor que entra



donde :

.calor que entra = Fn Hn'r Ln_| hn- +V «Hn”+ Q

| n+i n

calor que sale = ( Ln+SLn') h, #LV, * Svn) H

donde las variables independientes son los perfiles de vapor y.
temperatura. EI1 miétodo se extiende para incluir el uso de datos
de equilibrio vapor—liquido que debenden de la temperatura y de

la composicién.

Naphtali y Sandholm 18/ muestran un camino
_ diferente para aplicar la técnica de Newton-Raphson a problemas

de separacidén y las ventajas que muestran son las siguientes:

15, Los rangos de volatilidad de los componentes no afectan '
la convergencia. Absorbedores, agotadores y absorbedores
con rehervidor pueden calcularse con el mismo algoritmo usado

en problemas de destilacién sin efectuar modificaciones.

2. La presencia de soluciones no ideales es considerada

- . . . z
simple y rigurosamente sin cambios en el método.



3. La temperatura, composicién de componentes claves o
gastos,  relacidén de reflujo, recuperacién o cualquier otra

funcidn de los flujos del condensador o del reherbidor pueden

usarse como especificaciones.

4, Las eficiencias de etapa de Murphree son tomadas en

cuenta de una forma rigurosa.

5 El ndmero de alimentaciones y corrientes laterales es
ilimitado, ya que no surgen dificultades causadas por flujos
negativos o errores de redondeo en problemas de miltiples

aliment aciones.

6. El método se basa en una linearizacién de las ecuaciones
de destilacién, de tal forma que se acelera la convergencia

. / 7 .
cuando la solucion esta proxima.

T No surgen complicaciones debidas a flujos de componente

muy pequefios.

El agrupamiento de ecuaciones y variables en este
artfculo se efectla de acuerdo al plato, ya que en esta forma

la matriz de derivadas parciales necesaria en el método de



Newton es facilmente resuelta y se reduce en gran parte la can-

. tidad de memoria de computadora necesaria y el nlmero de cilcu-

los. requeridos. _12/

Debido -a que la experiencia muestra que el método
de Newton es algunas veces inestable cuando los valores de las
variables estdn lejos del valor correcto, Naphtali y Sandholm
presentan en su trabajo un método de mejoramiento a las carac-—
terfsticas de convergencia total usando la suma de los cuadrados
de las funciones emnor*.v Urja de las desvéntajas que presenta este
método es la de necesitar un almacén de memoria sedundaria

.para pﬁoblemas complejos, la que no siempre estd disponible.

Finalmente, Goldstein y Stanfield 9/ pealizan
un estudio para la solucidén de problemas de disefio de destila—
cidn usando el método de Newton. Ellos tratan el problema en
la forma cldsica, con la Unica difetﬂer\c.ia de que realizan la
inversidn de la matriz del jacobiano, efectuando primero la
tr‘iangularizacién parcial de ésta y posteriormente invierten
cada una de las pequefias matrices obtenidas. Muestran la

efectividad del método en torres conteniendo mas de 40 platos.



2,2.2 Nétodos BP

Estos métodos siguen un esquema de apareo
simultdneo en el que la ecuacidén (iv-12a) serd usada como
funcién de comprobacidén para el perfil de temperaturas y la

« 2 7~ e
ecuacion de balance de energia por componente se usard como

funcién de comprobacién del perfil de vapor, g

~Usando las  composiciones normalizadas de liquido
caléuladas en cada etapa, se obtiene una nueva temperatura del
piato mediant e -el cdlculo del punto dé- burbuja, que serviran
como Tp, i + 1. En general, este es un .procedimiento de
sustitucién directa para el cjclo de convergencia de la tgmpe—

ratura.

Algunos investigadores 22227 (san este método

arreglando la ecuacibn (iv-12a) de la siguiente forma :
_ &

sl l\- T, 1O (iv—-30)



El apareo de variables que efectla este método se
~aplica a situaciones dol*nde las temperaturas de la etapa son més

- sensibles a la composicién que a los balances de entalpia y donde
los flujos totales estdn determinados més por balances de entalpia
que por composicién.. Est.os casos se encuentran en los. proble-
mas donde los efectos de calor latente predominan sobre los

efect os de calor sensible en las ec_uaciones de balances de ental-
pia. En general, estos criterios los satisfacen las destilaciones
en las que las mezclas alimentadas tienen un Pango estrecho de

temperaturas de ebullicién.,

Con respectd a el ciclo de convergencia de tem-
peratura, el método presenta alguﬁos inconvenientes debido al
célculo de los puntos de burbuja en cada plato. y a que el perfil
" de temperaturas inicialmente puede ser muy alto o demasiado

bajo por lo que el tiempo de computadora aumenta.

: 4
Una correccidén adecuada a este problema _1_/ es

hacer un ajuste en los flujos de componentes individuales antes
de efectuar el cdlculo de los puntos de burbuja, asi como satis—

i : : 10/
facer las velocidades de flujo total. En este sentido, Holland —

. . - . 7
ha realizado estudios para la correccién de la relacidén S Ve



para cada componente por medio de un simple factor 8. El
_valor necesario de 8 es obtenido de una solucidén iterativa de la

ecuacidn:

1 +0Ui,n 7/ vin) (iv-31)

Recientemente é1 mismo propone una serie de
e . 2z 8: 11/
modificaciones a este método ——— para extender su uso a
absorbedores y demuestra que el método.8 de convergencia da

soluciones exactas para problemas de reflujo total, a_sf como

para otras diferentes especificaciones de reflujo.
2.2.3 Métodos SR

A diferencia del método anterior, éste usa la
ecuacidén (iv-12a-b) como funcién de comprobacién para el perfil
de vapor y la ecuacidén (iv-8) como funcidn de comprobacidén
para el perfil de temperatur‘as.z/ . Este método debe ser em-
'pleado en situaciones donde las fnezclas de alimentacién tengan

un amplio rango de puntos de burbuja.



En general, los problemas de extraccidén liquida
~de mult icomponentes en mUltiples etapas, problemas de absor—
' cibn y de destilacién con amplio rango de punto de burbuja, son

tratados eficientemente por este método.

La limitacidn que presentan los métodos dé punto

de burbuja y suma de velocidades es que no todas las ecuaciones

pueden ser resueltas simultdneamente.

" A este respecto, Tomich 2% usa el ‘método de
Broyden para resolver las ecuaciones de sumatoria y las de
balance de calor. De esta forma todas las ecuaciones se pueden

! . y !
resolver en forma simultanea.

El procedimiento de Broyden presenta ademés
dos ventajas sobre el método cldsico de Newton—-Raphson: prime-
ro, la estabilidad numérica es mejorada debido a que la t‘écnica
de Broyden garantiza que cada paso iterativo se acerca a la solu-
. 2 b . . . 7
cion y, por otro lado, ya que este procedimiento usa solamente
la inversién de una matriz por programa, el tiempo de computacién

requerido se reduce considerablemente.



3. METODOS DE RELAJACION

Los métodos de retajacién se desarrollan siguiendo
o . e s e
el comportamiento transitorio de los procesos de separacion a
medida ‘que estos se acercan al régimen permanente. Las varia-
bles que se suponen son: los flujos entre etapas, las composi—
ciones y-las temperaturas de etapa. En estos métodos el balance

de materia transitorio que se maneja queda expresado como:

R . ;
dt Un ><i,n + Wo Yin J' =Lnoy Xi,n—l Von vi;n+
+Fn Zi'n‘(vn+svn‘ )yi,n e *SLn)Xi,n
(iv-323)
donde :
U, = liquido retenido en el plato n
Wn = vapor retenido en el plato n

Estos métodos de relajacién se pueden usar
para la solucibn total de un problema dado o solamente para

satisfacer una o mas de las funciones moderadoras.



Los métodos de relajacién :son altamente estables
y esta facultad es muy Gtil en problemas en donde la constante
de equilib\rio-de los componentes (Ki,n) estd fuertemente rela—
cionada con la composicién. Sin embaﬁgo, el uso de estos mé-
todos debido a su lenta convergencia, debe reservarse a proble-

mas particularmente diﬁ'ciles, los cuales no puedan ser resueltos

en forma eficiente por otros métodos.

Al respecto', Jelinek E/ propone algunas modifica-
ciones para acelerar la rapidez de convber‘gencia. La ecuacién
diferencial (iv_—Sﬁ) se puede r\esolv‘er\ mediante el método de
Euler; sin embargo, es’ce. método es tardaéo. Jelinek y colegas
propcnen una modificacién en la que obtier_xen una matriz penta-
gonal con la que logran aumentar la rapidez de convergencia del

método.

El método de relajacidén resuelve problemas tanto
de dest ilaciédn como de absorcidn Y, en general, es aplicable a
toda operacién a contracorriente con etapas en equilibrio. Se
/
. 7 7 . . .
puede emplear también en columnas con m(ltiples alimentaciones
/

. . . u
y corrientes laterales, asi como para cualquier configuracidn

de columnas conectadas entre sf.
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