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CAPITULO 1
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Se desarroila un modelo matem3tico para simular columnas de destilacidn de
plates en presencia de reacciones quinicas en la fase liguida, utilizadas-
para aumentar la conversion de reacciones que se caracterizan por tener --
uno de sus productos como el mas voldtil de todos los componentes, y en la

separacidn de mezclas que inevitablemente reacgionan en fase 1iquida.

El algoritmo programado es una modificacidn de} trabajo de Suzuki para mejg
rar las propiedades de convergencia y el rango de aplicacidn, bisicamente -
es el mé&todo de matriz tridiagonal de Wang & Henke, pero adaptadec para mane
jar sistemas reaccionantes. Las inovaciones que se hicieron son las siguien

tes:

1.- Se calcula el punto de burbuja por interpolacidn 6 extrapolacidn 1i- -
neal en una funcion logaritnica de 1a sumatoria del producto de la --
constante de equilibrio liquido - vapor por la fraccidn mol de cada --

canponente en la fase 1iquida,

2,- Para corregir las desviaciones de la ideajidad en 1a prediccitn del --
equilibrio 1iquido - vapor se emplean coeficientes de fugacida'd del va
por calculados con la ecuacifin de estado de Soave, y coeficientes de -
actividad calculades por la ecuacidn de Hilson § por el mé&todo de con-
tribucidn de grupos UNIFAC,

3.~ Las moles reaccionadas se calculan fuera del pregrama principal, para-

permitir la simulacién de cualquier sistema de cinética quimica conoci
da.
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Se 1inita el canblo de las variables de convergencia (temperatura y -

flujos) entre jteracifn & iteracian.

Se maneja la densidad de 1iquidos puros en funcidn de la tenperatura,

calculandola con 13 correlacidn de Goyal y Doraiswamy.

Adends, el prograna principal estd elaborado de tal manera que se pue
dan inplenentar subrutinas con otros métodos de cdlculo de propieda--

des, y controlar su 1lamada a través del uso de Sndices.

P;ra prabar las diferentes opciones de cilculo, se resueiven ejemplos
de produccidn de &steres, produccidn de glicoles, y un ejemplo numéri

ca de una disociacidn.

Los resultados obtenidos son satisfactorios, demostrando rue;

1.~

2,=-

E1 c31culo del punto de burtuja por interpolacién 6 extrapolacin es-

-

confiable y mis rapido que el de Newton-Raphson & el de Muller,

La inplementaciin de métados de cilculo de coeficientes de fugacidad,
coeficientes de actividad, y densidad de Jiquidos purcs en funcidn --

de ja tenperatura, pemite sinular sistemas no ideales.

El c8lculo del palance de materia y energia por reaccidn quimica efec
tuados fuera del programa principal, pemite que se tengan cualquier-
nanero de reacciones quinicas en cualguier arreglo, siempre y cuando-

se conozca su cinética quimica,
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£1 acotamiento de las variables de convergencia entre iteracidn & ite
racidn, evita problenas de divergencia v oscilacién en T1a mayoria de-

los casos, llegando a la solucidn en menor nimero de iteraciones.

Se reproducen los ejemplos del articulo de Suzuki satisfactoriamente-

¥ en menor ninerc de iteraciones,

En general, el algoritmo programado tiene una convergencia relativa--

mente estable y cortos tienpos de ejecucidn [menos de 6 sequndos de -
cr).

Las variables mas importantes y mis sensibles en la sinulaciin de la-
columna son: a) el volumen de 1iquido de cada plato, b) la relaciin -
de reflujo de 1iquido a 1a torre, c) la localizacién del plato de ali

mentacifin y d) la presencia de extracciones.
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La sinulacién del funcionamiento de un equipo se puede haéer- fisica 0 mate
miticamente. En 1a prinera de ellas se requiere de Ta construccidn del --
eqipo, de la conexign de tuberia, accesorios e instrumentos .para la toma-
de lecturas y control de propiedades; mientras que Ta segunda, necesita --
personal ‘capacitado en disefio y programacicn, asi como el tener disponible

una compuytadora y datos experinentales.

Durante afios, la técnica mis socorrida fue la de hacer todo tipo de inves-
tigacion en forma experimental, hasta que aparecid la computadora y enton-
ces fue posible hacer un gran ninero de caleculos en poco tiempo. Con la -
conputadora y los métodos numéricos se empezaron a resolver modelos matemd
ticos en Jos que anallticanente se desistia de hacerlo, ya fuera por com--
plejidad & por tiampo de resolucidn., Al irse perfeccionando la capacidad-
de las conputadoras y descubrir su pntencia;l de aplicacidn en las ciencias
matendticas e ingenieria, solo quedaba el modelar correctamente el sistena
en estudio, poseer sus propiedades en las condiciones de stwlacion e inge

nidrselas para abtener unz solucidn razonable.

En 1a actualifidad se observa que ha tenido gran aceptacién el ﬁso de la com
putadora, a2 tal grado que las compaiiias de ingenieria dedican parte de su-
t iempo en crear un Sinulador de Procesos y programas de Disefio de Equipo,-
e les ayuden en la autamatizacidn de los cilwlos, ahsrrindoles tiempo y
personal. Para dar una idea de 1a importancia de esto, bastaria ver el -~-
caubio de 1a ingenieria en M&xico, es decir, mientras qué en el pasado se-
compraba el tota) del paguete de ingenieria, en la actualidad solo se com-

pra la parte de ingenieria bisica de procesos en donde la tecnologia no es
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bien conocida 0 estd protegida por patentes; algunas veces se procede a ha
cer todo el disefio a través de programas disponibles. No obstante, Ta --
alaccidn del tipo de s¥mulacidn depende de si se tiene toda l1a infommacidn
requerida y de la confiabilidad del modele progranado, prefiriéndose en ca

50s especificos hacer 1a inversién en una investigacifn experimental.

De Jo expuesto anteriormente surge la idea de crear programas de cémpute -
de alta calidad que generen resultados confiables, la integracidn de estos
programas serviria para simular un equipo 6 una tuberia en un principio y-

posteriormente para simular un proceso.

En este trabajo solo se elaboran los programas necesarios para sinular co-
Tunnas de platns para la destilacidn de mezclas multiconponente en presen-
cia de reacciones quimicas en la fase 1iquida. La aplicacidn de este traba
jo se encuentra en l1a produccitn de ésteres en donde se aprovecha 1a vola-
tilidad del &ster producido y 1a condicidn de Yiguido saturado en las pla-
tos de la torre, para aunentar la conversitn de la reaccidn que es reversi
ble; adends, serviria para efectuar cdlculos mas realistas de destilacio--
nes con reaccidn quimica inevitable, como es el caso de la formacidn de po

liglicoles 2n &1 drea de purificacién del etilenglicol,

E1 proceso de transferencia de masa con reaccidn quimica comunmente se aso
cia con los reactores, en donde el objetivo principal es la formacidn del-
productc y Ta etapa controlante es la velocidad de la reaccidn; en cambio-
cuando la funcidn del equipo es la separacidn de componentes, el proceso -

se identifica con absorbedores & con extractores 1iquido - Viquido, en --

-7 -



donde la velocidad de difusidn es el paso controlante. En la destilacidn-
con reaccidn quinica Tos dos fendmenos son importantes porque simultinea--
mente se estd llevando a cabo la formacion de productos y la vaporizacion-
de componentes, ademds de que estan intimamente relacionados. Esto es, en
reaccignes reversibles la transferencia de un producto de 1a fase 1iguida-
a la fase vapor en mayor cantidad que los otros conponentes, desplaza el -
equilibrio quinico hacia la fomaciﬁn‘de productos por un aumento de la ve
locidad de reaccidn en este sentido, lo cual incrementaria la concentra- -
cidn del producto referido en Ta fase 17quida (por la reaccidn} y con &llo
su fugacidad, en consecuencia aumentard la cantidad transferida de este --
~ componente a Ta fase vapor. Por 1o tanto, la transferencia de masa y la -

cinética quimica tienen 1a misna importancia en estos equipos.

Estas torres no son de aplicacidn general, porque al operarlas a altas tep
peraturas {puntos de burtuja) ademds de favorecerse la vaporizacidn y la -
conversién también se favorecen las reacciones laterales, por lo que su --

aplicacion es limitada y se debe analizar para cada caso.

Como parte de este trabajo se efectuard un andlisis de sensibilidad de las
variables de sinulacién de la torre, esperando que las mis fmpartantes - -
sean: a) el reflujo de Tiquido a 1a columna, b) el volunmen de 1igquida en -

cada pltato y ¢} la localizaciin del plate de alimentacidn.

Desde 1%_0 aparecen 1as prineras patentes de estudios de destilacién con -
reaccidn quinica, bisicamente esterificaciones hechas en laboratorio. De -

los trabajos publicados se tienen los de: Keyes (1920}, Backhaus {1%21), «-



Ottmer (1945}, Marek {1954) v Belck (1955). Posteriormente, tratando de -
cﬁp1mmtar el trabajo experimental y buscando fas condicicnes Sptinas de
operacifin se realizan sinulacicnes matemiticas, de este tipo se publicaron
los siguientes articulos: Miller {1967), Corrigan (1968), Melson (1971}, -
Suzuki (1971), Jelinek {1976), Komatsu (1977), Carra (1979), Davies (1579}
¥ Holland {1980). tLa mayoria de ellos presentan el problena de la esteri-
ficacidn del dcido acStico con etanol en una columna con 13 platos y bajo-
las mismas condiciones de operacidn, algunos no consideran las desyiacio--
nes de la idealidad de las solucionas, ctros mencionan problanas de diver-
gencia, y en 1a mayoria se onite infommacidn de la cinética quimica, de --

propiedades, 6 algdn dato necesario para la siwlacion.

Daspuds de revisar cada uno de los articulos mencionados anteriomente, -
se opbserva que el de Suzuki es de los mds completos, exitoso y susceptible
de hacerle majoras, por lo que se decide emplear el mismo método que el --
usa, que es el de matriz tridiagonal de Wang & Henke modificado para el ma
nejo de sistemas reaccionantes. tLas inovaciones que se efectuarin en el -

método elegido son:

1.- E1 cilailo de la temperatura de burbuja se hard por interpolacién & -

extrapolacidn en una funcidn logaritmica de 1a sumatoria de Ki por xi.

2.- En la prediccidn del equilibrio 1iquido - vapor se usardin coeficien.-
tes de fugacidad del vapor calculados con 12 ecuacidn de estado de --
Soave, y coeficientes de actividad calctlades con la ecuacién de - -

Wilson & por el método de contribuciln de grupes UNIFAC.
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3. -

Se controlard el cambio de las variables de convergencia entre itera.

cidon, procurando la estabilidad en la convergencia del algoritmo.

El cdlculo de las moles reaccionadas se efectuard fuera del programa-
principal, con el fin de poder teper cualquier sistema reaccionante -

de cinética quinica conocida.

El ci8laulo de propiedades se controlard por indices que respondan a -
l1a propiedad y al método de cdlculo seleccionade, tode esto pensando-
en que en un futuro cercano se disponga de varios métodos de cdlculo-

de propiedades.
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CAPITULD I1I

BASES PARA EL DESARROLLO DEL MOBELO
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EY modelar una torre de platos con reaccidn quinica, equivale a madelar un
conjunto de platos en serie, interconectados y con la misma fenomenclog¥a-
en cada unc de ellos., Cada plato se representa por un reactor de tanque -
agitade en flujo continuo, a régimen permanente y a volumen, presidn y tem
peratura constantes;ias condiciones de estado en el plato serdn las de un-

1iquido saturado en su punto de burbuja,

E1 hecho de gue se presenten $inultineamente el equilibrio de fases y 1a --
reaccidn quinica, hace de la operacidn un fendmeno complejo y dificil de -
representar matendticamente, y adn mas el resolverlo. Es decir, al estar-
cambiando continuamente la composicidn de 1a fase liquida por efectos de --
Ja reaccidn durante el tiempo de residencia, ocasiona que el equilibrio de

fasas.y en consecuencia el perfil de temperaturas y flujos también canbie,

mientras no se alcance el equiiibrio quinico 6 el tiempo de residencia del

1iquido en el p]at.o‘. .

El probiema de sinular matendticamente una columna de este tipo, radica en
1a forma en que se resuelven rigurosamente las columnas de p'!atos, esto --
es, por aproximaciones sucasivas a través de algin método de convergencia-
y obteniendo la solucidn en el momento en que se cumplan: el balance de ma
terfa, el balance de energfa y la fgualdad de fugacidades de 1a fase 15qui-
da con la fase vapor para cada componente. Si a esto agregamos la presen-
cia de reacciones en Ja fase 1iquida, se deberd de corregir el balance de -
materia y e} de energia, y una vez que se alcance 1a convergencia verificar
que el balance de materia por componente en toda la torre coincida con la -

conversién calculada con la velocidad de la reaccién y el volumen de 1igqui-

-12 -



do para todos los platos, Aun asi no seria posible 1ievarle a cabo, si no
se calcula 1a velecidad de la reaccibn en las condiciones del 1iquido a la
salida del plato. Por Jo tanto, es de esperar que se tengan problemas de
inestabiliidad y probablenente de divergencia, dependiendo de la magnitud -
de la velocidad de l1a reaccidn, del calor de reaccidn y de la sensibil{idad

que estos tengan con 1a temperatura y la composicion del sistema.

Ho se considera 1a hidrdulica de la torre por enfocar el estudio hacla 1a-
parte temodinanica, y solo se asigna una caida de presidn por plato y en-

un desarrollo posterior se incorporari el calcule de 1a eficiencia.

En base al equipo que se quiere simular y al alcance proyectado, se deben-
de considerar las siguientes bases ¢ restricciones para el desarrollo del-

modelo matemdtico:

1.~ El planteamiento y solucion del modelo matendtice se hace rigurosamen
te, es decir, sin simplificaciones de distritucién total de los compo
nentes & volatilidad relativa constante en toda la torre, como sucede
en los métodos cortos.

2.- Solo hay presencia de reaccidn quinica en la fase 1iquida.

3.- Existe un mezclade perfecto en el 17asido de cada plato.

4.~ La torre opera a régimen pernanente, por 1o que la velocidad de ja -~
reaccion pemanece constante en cada iteracidn, con respecto al tiem-
po.

5.- Los flujos de vapor y de 1iquido que salen de una etapa se encuentran

en equilibrio, implicando una eficiencia del plato del 100%.

- 13 -



~ 6.~ En el balance de materia, el signo de los reactivos es menos y el de-
Tos productos es mis.

7-.- E1 sistema es multicomponente.

8'.- Todos los componentes se distrituyen en ambas fases.

" 9,- La carga témica que se retire de una etapa tiene signo negative, y -
1a que se suministre signo positivo. ’
10,~ La presidn en cada atapa se determina a partir de la presidn en el --

condensador y la calda de presién entre plato y plato cque se especifi

que.

En cuanto al tipo de columna:

l.- Es una torre de platos.

2.- Tiene miltiples alimentaciones y extracciones, en fase 1%quida, vapor .
4 ambas.

3.~ El condensador puede ser parcial 6 total.

4.~ El1 rehervidor es del tipo "Kettie".

En cuanto al método de solucidn:
Se usari e] de aproximaciones sucesivas, con sustitucidn directa cuande las
variables tomen valores reales 0 dentro de un rango especificado, en el ca-

s¢ contrario se controlard su canbio.

En cuante al programa de computo:

1.- Deberd tener la opcidn de alimentarle las propiedades de los componen-
tes{densidad de 1igquidos puros, entalpias, coeficientes de fugacidad -
del vaper, coeficientes de actividad y constantes de equilibrio 1iqui~r

-14 -



do-vapor), calcularlas a partir de correlacicnes inplementadas & esﬁ_i_
marlas por algdn matode. '

En una subrutina se calcula el canbio molar de cada canponente, con -
1a finalidad de poder tener ciaiquier nimerc de reacciones y en cual-
quier arreglo sin que se tenga que modificar &l programa principal.
Se calculardn coefficientes de fugacidad por medio de la ewacidn de -
estado de Soave, y coeficientes de actividad con el modelo de Wilson-

& por el método de contribucion de grupos - UNIFAC,
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CAPITULO IV

MODELO MATEMATICO DE LA COLUMNA

17



FIG. 1.-

ESIUEMA DE LA COLUMNA
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FIG, 2.~ ESQUEMA DE UN PLATO
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:EJ modelo matemitico que se desarrolla en este capitulo corresponde al mé-
todo de matriz tridiagonal, difiere del planteado por Wang & Henke y pos,
terformente por Suzuki para sistemas reaccionantes, en el cdlawlo del pun~
to de burtuja y en el control de las variables de convergencia para mejo--
rar la estabilidad del algoritno, disminuir el nimero de iteraciones nece

sarfas y ampliar la gama de problenas a resolver.

Las variables que se enpliean y la numeracién de los platos aparece en las-
figuras 1 y 2, €1 destilado puede ser 1iquido, 1iguido-vapor (dependiendo
del tipo de condensador que se use), el programa principal lo maneja como-
D=y Vl. E1 subindice 'j' se refiere al plate inclusive el condensa--

dor y el rehervidor, y el subindice 'i' al componente,

La formulacidn del modele de la columna es cono sigue:

El balance de materia por componente en cada plato

L R5a Vg Y Y P Ty b Xy o Yy Vi o8 Ve -

Uy X4y * Ry 3=0 ‘ {1

siendo Ri i las moles que reaccionan por unidad de tiempo, del componente-

¥ en el plato J.

'Para elianinar los flujos de 1Tguido de T1a easacién (1) se vecurre al bvalap

ce de materia total desde el destilado hasta el plato 3.

. H
3 c
by = Viag * i{pm-sm-um)-n:.z > R

2
m=2 nel 5 TN @

en donde "c es el nimerc de componentes.
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La fracciun mol de .'Ia fase vapor se ei'knina a t.ravés de 1a re1aciun de - -
equﬂibr'lo 'i'iqu'ldo - Vapor o :
'_"’1‘3 "Rt 5 R | @)

"hsust'ltuyendo Tas ecuac‘lones (2) y (3} en la {1) y fac.tor'lzando la acuac!cm

g resu'i tante : S
%: . i:“‘" "
F, -6 ~U)-D+2_ 2 R

%
TSR =R IR

. 3 “c
- [(v +G)K”+v (Fm,“-um)-u+z 2 R ]

el f= Tl

% F Va0 Ky gn Xygn = - Fy 244+ R1,5) : . {a)

que en forma matricial es

Ma M2 %51 b1
20 Mz Mg , 4,2 W
M2 M3 Ry - K | |%
Maa Mg Riga i || %

A-tonc Moty Avaan Y] | %a

g Mana P XN ¥

equivalente a
A+X = W

en donde 'A' es la matriz tridiagonal. ¥
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MmO Kp vy vy
M2 Ko
W “1.1__ A o
A =¥ (F -G -u)-n+ R, o
J.J -1 it . _ S el el 1. A
-.'A;]',Js-["“ +G)K11+U +V ilF-ﬁmu}
N |

ns=l el

Ayaa = Vin Mn

W = - (F‘1 21,3*“1._‘.) 2= j=Ha
]
Ao T *B‘g Rin = Fu )
s ;
AN - [Vr{ L +m=2 (FaGp-Yy) - D+,n§:‘1 é Ri'“:l
=V ®yn- B

en donde B es 1o mismo que LN

Wy - Ryn

El1 balance de energla por plato

Fg e+ Vyu Mg * L5 P v Q= (Gt V) B
F Ay U ng (5)

En esta ecuacidn no se inclwye el calor de reaccién por estar contenido
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tnplicitamente en el cdiculo de 1as entalpias da las corrientes.

Eliminando los flujos de 1iquide con la ecsacion {2) y factorizando la - -

ecuacidn resultante

-1
l.hj,1 - HJ)'\J_j + (Hj+1 - hj) Vi+1 = - iL:;_ (Fm -G, - Y} -

n=l i=1 =1 1i=1
Para conocer la magnitud del calor de reaccidn se sunan los calores de to-
das las reacciones presentes. El calor de cada reacciin se obtiene a tra-

vis de 1as entalpias de los componentes puros calculadas a las condiciones

del plato, por ejemplo para la reaccidn

aAt+tbBE=cC+d0D
AH = -Ra(ch+dHD-aHA-bHB]
a

(7)

siendo 'A* el reactivo Timitante de esta reaccidn, Ra la velocidad con que

reacciona y empleando entalpias molares. '

" La velogidad con que aparecen y desaparecen los componentes del sistema --
por reacclin gqutnica depende de las reacciones que se efectien, en qué or-
den lo hagan (paralelas. consecutivas & una mezclia de ambas) y del orden -
de reaccidn que presenten. Por lo que para cada caso 6 problema se debe -
elaborar el balance de materia por reaccibn quimica. Por ejenplo para el-
sistama reaccionante

aA+bB:_E'___"cC+dD (1)
2
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a'f+c'C_Net : (1. -
k4 :
la velocidad con que reacciona cada componente es
Ry= (rpl+ rlhav, (8)
en donde ios superindices denotan 1a reaccidn a 1a que se refiere y d Vr,-,- ;
es el volumen de 1iquido del plato en estudio.
1T _ a,.b c.d
Tn = -k G g -k G )
i, al ¢t e
Tn = m gLy T -k Cg)

para los demds componentes

RB"Sb' "Aldvr

R (-5 v n'hay
o= -3 rla v

“E"%' rAn dv,

Para hacer el cambio de concentraciones molares a fracciones mol que son -
. las que se usan en el balance de materia de 1a columna, se anplea la densi

dad de 1a fase 1iqida (£) en moles por unidad de volumen
Ly = X,.P° (9)

Otra ecuacidn que se utiliza, es Ya relacidn de 1a composicidn en el equi-

1ibrio 1fquido - vapor usada para calcular 1a temperatura de turbuja en ca
da plato

N
i Ki,j X,”j -1=0 {10}
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E1 conjunto de estas ecuacfones farman el modelo matemdtico de la columna,
y serdn enpleadas conforme a una l8gica de cdleulo dictaminada por los gra

-dos de 1ibertad y 1a mejor eleccién de las varjables de simulacidn.

.25 a



CAPTTULO V

LOGICA DE LA SIMULACION
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Para establecer la sewencia de cdlculos en el simulader se requiere deter
minar previanente los grados de libertad del modelo matemiatico, elegir las
variables apropiadas {mds convenientes) para efectuar Ja simulacion y pro-

poner un algoritmo logico para resolver el sistema de ecuaciones fomulado.

Los grados de 1{bertad de un problema (G.L.} son el nimero de variables -~
que se especifican para definir canpletamente el sistema, Los casos que -«

se pueden tener son:

G.L. S TG N I F I CAUDO
o Solucidn dnica
<0 Sobreespecificacién del problena, en cuyo caso puede -
suceder: ’

a) Que el valor de las variables que se especificaron
de mas coincida con la solucidn.
b) Una sobreespecificacidn incorrecta y por lo tanto-
el problema no tiene solucién,
}0 ' Ur ndmero infinito de soluciones, es decir, una solu--
' cidn para cada conjunto de valores que se asigne a tan

tas variables cano grados de libertad se tengan, .

Aclarando que l1a eleccidn de variables no es libre, ya que no todas las va
riables son continuas sino que algunas son discretas como el nimero de pla
tos, la localizacién del plato de alimentacidn, etc. Adends, se tienen va
riables mis faciles de manejar por el rango de valores que pueden tomar co

mo la fraccidn mol con valores entre 0 y 1.

-~ 27 -



DIVISION OE LA TORRE EN MODULOS

FlG. 3.
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Ex isten dos formas para calcular los grados de 1ibertad de un sistema, por
descripcidn y por enuneracién. En el primero de ellos se deducen todas --
las variables que es necesario especif icar para la construccién y @1 con--
trol de la operacidn del equipo, esto se logra con la abstraccidn total de
1o que sucede en el sistena y en ocasiones se suple con la experiencia; en
2l segundo método Se plantean todas las ecuaciones que describen el funcip
namiento del equipo y se enumneran todas las variables gue intervienen en -

] modelo matenatico, posteriomente se calculan Jos grados de libertad --
cén:

G.L. = NV - NE {11)

en donde N, es el nimero de variables y Ng es el ninero de ecuaciones inde
pendientes.

Para calcular Ny ¥ dg se sigue el procediniento de Kwauk, que consiste en-
dividir el sistema en mdduios para los cuales es sencillo determinar el nd

mero de variables y de ecuaciones independientes; después, se aplican las-

raezlas generales

Me®

Hy = Hyo - W 0z

VO Mg e )
N

e =t Ney - Mer ' u3)

3=1

en donde Wy es €l ninero de modulos, Hyo s el ninero de variables comnes

9 de interconex ion entre mddulos y "ER es el nGnero de ecuaciones reduntan
tes.
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La columna en estudio se divide en los modulos que se enclerran con lineas
"punteadas en ta fig. 3, con la aclaracidn de que cada plato tiene reaccidn
quinica y puede tener al fmentaciﬁn, extraccion e intercambio de calor,

»
Para caleular Tos grados de 1ibertad de 1a colunna, es necesario determi--
nar pi-eviamente el nivero de varfables y de ecuaciones independientes de -

cada médulo. Por Jo tanto:

Condensador Parcial.,

sal
ent

sal

En base 2 que cada corriente queda definida por N. + 3 variables, siendo -
N, el nimero de c¢omponentes, y que las propiedades no entran en el calculo
de los grados de 1ibertad por depender de Ya concentracidn, temperatura y-
presidn (con esto solo se evita ¢l manejo de mas variables y ecuaciones --

que finalmente se eliminan una con otra),

Entonces,para &1 condensador

N, =3 We+3)+ 1+ 1 = 31 +11

o)) W,

v : \I’?'Itfnen del sistema reaccionante, igual al volumen de 1fquido en el -
plato.
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1y

3)

4)

6)

7}

"Ecuacg i ocnhes
Igualdad de Presiones
. PVsai ’PLsal

Igualdad de Tenperaturas

T\fsal N TLsa'l

Balance de materia por canponente

Ry +V v,

ent Yi,ent = Vsa1 Yi,sa1 * Lsal %4, sal

Balance de Materia Total
N

; R‘I M vent = lisal + |'s.a'l

Balance de Energia (Entalpia}
Yeat Pent * Oc ™ Vaa1 Hsa1 * Lear Maay

Relaciones de Equilibric de Fases
Yi,a1 = K X4, sa1

Nt‘m.de Ecs.

Se=1

G

Restriccidn a la Fraccidn Mol

> %8 v, =1 3

. » E
. LGL.o=3N_+11 - (2 N+ 6)=N45
Rebervidor Parcial.

vsa'l
Lent

.32 -



£n este eqiipo sucede lo mismo que en el condensadaor parcial, pero realiza ..

la funcidn inversa. Por lo que

Nv=3r1c+11;NE=2Nc+6 yG.L.-Nc+5

Una Etapa de Equilibrio.

Lent VT1
'l ———— G {extraccidn vapor}
Fee e - ----3 ] i
———3 U lextraccidn 1iquida)
I'sa‘l vent

Considerando que en un plato sole habrd una de las dos extracciones, Enton

ces

Ny =6 (N, +3)+1 +1=6H_+20

Ecuaciones Nﬁn.deEcs.
1) Iguaidad de Presiones
Ps 6 u = Prsal ® Pysa1 2

2) Igualdad de Temperaturas

Te6u® Tusar ™ Tvsal 2

3) &alance de lateria por Conponente

l-'xm.n. + ¥

ant xi.ent Ry =
(v

ent Y4 sent * i
Ne-1

sa1 b G) Yi.sa] * (Lsalw) xi Lsal

4} Balance de Materia Total

oL, 4V

[
ant” + G .U 1

ent” Ri = Il'5a1 * vsa1
i=1
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Ecuaciones

::) ‘Balance de Energia

Fre * Lent hejlt+ vent Hent’. +Q= Lsa] hsa'l|

+ Vsa‘l |"sa]

hF

6) ‘Relaciones de Equilibrio de Fases
Vi,sa] = K x'I,'.r.a'l

7) Restriccidn a la Fraccidn Mol
2 Ko =1

8) Igualdad de Fracciones Mol
¥ia1 " XU 8 Yi,5a1 " Yig

ce s Gl =B N+ 20 - (3 Hc +10) =3 Nc-.i-l.D

Divisién de una Corriente.

LEI‘lt I E— |

‘f—"—'*Lz

Hv‘=3(Hc+3) =3Hc+9

Ecuacioenes

1)} Igualdad de Prasiones
Pl = PZ

-4 -

Nitn. de Ecs.

e

————1

NE_=3 Nc + 10



"y

3)

4)

6)

Ecuaciopes
lgualdad de Temperaturas

Tent B Tl = TZ

Balance de Materia Total
bent = 4 * 12
Balance de Energia

I"ent: I"ent‘. = LJ h'l + L2 hZ

Restriccion a2 1a Fraccidn Mol

STxy =1

Tgualdad de Fracciones ol

Xient * %i,1 " %4,2

Nim. de Ecs.

. .G.L.=3Nc+9-(2 Nc+6)=llc+3

Sunando variables y ecuaciones de todos los mbdulos

3=1 Condensador

N: Mamero de Platos

My

“_Z NVj-QNc+6NNC

j=1

—
L~

=1

[ 8

Condensador

= B H o+ 3NN +1

I
% Iivj-(:iﬂc + 11) + (3 I‘lc + 11)+ (3 N'c + 9}+u(5uc+20)

Re herv 1dor Divisidn Platos

+ 20N + 31

Neg = @ + 8)+ @ N+ 6)+ {2 No + 6)+ N3N, +10)

Rahervidor Divisidn Platos

ORN+18
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¥ apHcandu las ecuaciones (11) (12) y (13) s
Mygistana = 9 Ne +6 N N+ 20 B+ 31- {[2(~|+1)+1] ™ +3}} #1:
9 N_ +6 N N_+ 20 N+ 32- (zHN +5N+3u +9)

6 N_+ 4 NN+ 14N423

Nesistema = B Mg 3NN, +10N +18 - (2. H +3).-
' 6N +3NH_+8 N+15

B

- o Bbiana T 6 Nc 4NN +14 N+ 23 ={6 Ho¥3 H N 48 I_{+15} =

=HH +6H+8 (16)

Para los problemas gue se quieren simular, nomalmente se tendrd la especi

ficacidn de variables que a continuacidn aparece:

Especificacidn de Variables Namero
Alimentacidn en cada Plato
Fo Xy p» Tp ¥ Pg , NN, +2) -
Estraccidn en cada Plato, G & U . N '

Presidn en cada plato, Py

Carga Térmica transferida en cada Plato, Q:j
Volunen de 1iguido residente en cada plato, vrj
Ninero de Platos

Presidn a la salida del Condensador

.Presic‘m a 1a salida del Rehervidor

Reflujo extema, L/D

Flujo del destilado, D

‘Yolumen de 11quide en el Condensador

B . T -
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Especificacidn de Variables Ndmero

Volunen de 1iquide en el Rehervidor 1

Presidn a l1a salida del Divisor de Corviente 1

- -
NVE (] fic-!'g N+ 8

que ijguala a los grados de 1ibertad.

Una vez que se ha especificado el problema, se procede a elaborar 21 alge-

ritmo que describe 21 flujo de calculo durante la simulacion, teniendo pre

sente la eleccidn de Jas variables de convergencia, La secuancia propues=

ta es la siguiente {(Fig. 4):

1l.-

4,-

5.-
6.~
7.-

Se calala el reflujo de 1iguido 2 la columna, en base a 1a especifi-
cacidn del flujo destilado y de 1a relacidn de reflujo.

Se calarla el flujo de vapor que sale por el domo de la torre, a tra-
v&s de un balance de materia total en el condensador.

Se supo.ne un perfil inicial de flujos de 1iquido y de vapor en toda -
1a torre, para ello se van tomando los del plato anterior y se les'su
ma la alimentacién cuando 1a hay, comenzando por la parte superior --
del primer plato.

Se supone un perfil dnicial de temperatura en toda 1a colunna, en ba-
se a una interpolacion lineal entre 1a temperatura del condensador y-
1a del rehervidor, especificadas solo para este fin,

Se supone una velocidad de reaccidn {gual a cero inicialmente,

Se calaula Ki.j jdealmente ¢ por correlacidn, dependiende del caso.
Se resuelve el balance de materia por componente por el método de - -
Thanas {ecuacidn 4).

Se calculan las moles reaccionadas en cada plato mediante el modelo.
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9.-
10.-

it. -

12, -
13, -
14,-
15, -
16,-

17.-

cinético quimico.

Se calwlan los coeficientes de fugacidad y de actividad para corre--
gir la constante de equilibrio 1iquido - vapor calculada ideaimente,
Se calaula 1a temperatura de burbuja en cada plato {ecuacidn 10 e in-
ciso 1 d del apéndice}.

Se revisa el criterio de convergencia

NP NP 2
;5:’1 Aszu ?’:1 [(T:I)kﬂ -(Tj)k] =FC*NP a7n

con valores de FC entre O y 0.1, dependiendo del grado de exactitud -
que se requiera.

k: 25 el ninerc de 1a iteracidn

NP:es el ndmero total de etapas tedricas

Si no se alcanzd 1a convergencia se calaula una nueva velocidad de --
reaccidn, constantes de equilibrio ‘liquido-vapor_, ¥ 1a fraccidn mol -
de cada componente en ta fase vapor.

Se calcuian las entalpias de todas las corrientes.

Se obtienen 10s nuevas flujos de vapor aplicando el balance de ener--
gja plato por plato, desde la parte superior de la torre (ecuacidn &)
Se calculan Jos nuevos flujos de 1iguido a través de un balance de ma_
teria total desde el destilado hasta el plato 'j' (ewuacién 2).

Se calcula la carga témmica transferida en el rehervidor por un balan
ce de energfa &l.

Se regresa al paso 7 para conenzar la siguiente iteracidén. El algo--
ritmo temina cuando se alcanza la convergencia 6 el nimero maximo de
iteraciones paymitidas en el paso 11, después de haber calculado la -

carga témica transferida en e1 condensador e fnprinido los resulta--
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dos de la d1tima ijteracidn.

Los casos que se pretende simular se encuentran resumidos en 1a Tabla 1.
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Substitucin Directa

R RE R
Xiid'?ilj
O
Ki 5= K 5 ‘61
Ly
Vs
by W
Ki,10 Y19

* Yarjabies supuestas inicialmente.
FIG. 4.~ LOGICA DE LA SIMULACION

-4 -
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" ALCANCE PROYECTADO DEL SIAULADOR

POR EL TIPO DE LA COLUANA

1) Condensador Total
3} Con una Alimentacidn
5) sin Extracciones Laterales

2) Con Condensador Pargial
4) Con dos & mas Alimentaciones
6) Con Extraccicnes Laterales

POR LAS CARACTERISTICAS DE LOS FLUIDOS

7} Soluciones ldeales
8) Con Alimentacidn de Propiedades

8) Soluciones no Ideales
10} Con estinacidn de Propiedades:
- Densidad de Liquids por Goyal y Doraiswany

- Calor Latente de Vaporizacidn por Correlacidn de
Watson.

- Entalpia del Vapor Ideal y con Soave.

- Entalpia del Liquido ldeal y 12 de Exceso con --
Wilson & UNTFAC. )

- Coeficientes de Fugacidad d2] Vapor con Soave.

- Coeficientes de Actividad del Liquido con Wilson
6 UNIFAC.

POR LA CINETICA QUIMICA

11) Sin Reqcciﬁn Quinica
13} Con una & mas Reacciones en Serie
15) Con Arreglo de Reacciones Mixto

12) Con Reaccitn Quimica
14} Con una 6 mas Reacciones en Paralelo
16) Con Reacciones de Cuaiquier Orden

TABLA 1

.82 .



CAPITULO VI

EJEMPLOS DE APLICACION
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Los ejanplos que se presentan a continuacién estdn basades en la informa--
¢i8n bibliogrifica recopilada durante 1a etapa de jnvestigacidn. Bisica--
mente son Jos ejanplos que se publican en 10s articulos de Suzuki y en el-
de Holland, ¥ otro elaborado con datos de diversas fuentes para la separa-

cifn de glicoles.

Los objetivos que se pretenden al simular estos ejemplos y variantes de --
los mignos, es el poder comparar los resultados obtenjdos en este trabajo-
con jos de los autores anteriormente mencionados, ilustrar e} alcance del-
simulador elaborado, y efectuar un an3lisis de sensibilidad de las varia--

bles de s¥nulacidn.

Ejenplo No. 1,
Es una esterificacion en fase 1iquida para producir acetato de etilo a par
tir de etanol y acido acético, se 1leva a cabo en una columna de platos al

destilar el fiujo alimentado a la torre.

El efectuar una reaccion de esterificacidn en una columna de destilacidn,-
es buscando un {ncrenento de la conversion al aprovechar l1a volatilidad --

del &ster producido en este tipo de reacciones que szon reversibles. -

De los articulos de Suzuki y de Holland se taman los datos necesarios para

1a simulacién de 1a columna. Lla reaccidn presente es

K

1
crgcouu»fcrgcuzau“'—“*cnacoocuzcua H,0
- {2) Kz 3)
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tuzuki obtiene experimentalmente el siguiente modelo para representar la ~

cinética de la reaccion

.
351,‘(% 1 vr x 10°
e
“en donde
[ci] = moinn
[t]= min
L‘k] = 1fmol-min
[Vj ] = @m)mol
frl=-1 _ |
log k= 2271 x 160 R

¥ Holland anplea

$E - (i % % - g Ky Xg) Ve #B
kl * 29000 Exp (-7150/T)
ky = 7380 Exp {-7150/T)
con las siguientes unidades
[k1 v kz]='llg mo) - min

[T} v
fci]= g ma1n
{ t}= min
[vr}=1
[f]= g mal

Para el cilculo de la constante de equilibrio 1iquido-vapor, en los dos ar
ticulos se usa
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K, =2.26x 107 7 - 1.666 para T3> 74.45 °C.

"k = 000 para T<.74.45 °C

con T en °C,

Log K, = :.2..._3T££’3_.+ 6.58825

Log K, = :2—-37"—-1-93-+ 6.48351

Log K, = -'—2—°§T"—1£3-+ 6.74151

con T en °K,

0 bien a través de coefictentes de actividad calasladas con el si- -

guiente polinomio en funcifn de la fraccién mol.

109 ¥,= Ay 0 + By %37+ By XG4 Ay Xy Xgk Ao Hy XotAL X, X HA X, X2
+ AghXe? +Ag KT A KiXoXy Hhyy Xy Xy Xy b Ay X Xy X)
* AL Ky Xy Xy 4Ry X P A Xy K E g X X E {18)

para los otros componentes se permutan los indices de 1—*»2—3-»4—+l.

Los coeficientes fueron obtenidos para cada componente por un ajuste a da-

tos experimentales. (Tabla 2).

COEFICIENTES DE LA CORRELACION. {EC, 18) QUE CALGILA LOS
COEFICIENTES OE ACTIVIDAD EN EL EJE{PLO OE PRODUCCION -
CE ACETATO DE ETILO.

Ay
A
A3

Log ¥ 1 Log ¥2 Log ¥3 Log ¥4
- 0,554296 0.581778 0.688636 - 0,0601361
- 0.324357 0.209245 0, (243081 0.229575
- 0.103685 - 0.257329 0.375534 1.86575
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Log ¥1 log ¥2

A, - 0.705455 - 0.562636
Ag - 2.0133% - 0,314853
Ag - 2.25382 0,451732
0.837%26 - 0.1154t1
Ag 0.52376 0. 069531
Ag 0.434061 0.0740529
Ag -6 534056 0.18701
Ay - 3.25231 - 0.369985
Mo 5. 90629 - 0,082339
Rys 3.35400 - 0.409472
Pyg 0.197296. 1, 09247
Mg - 0.45266 0.192416
Mg 0.014715 - 0,172565
TABLA 2

Log ¥2

1.27548
1.77863
0.696279
0, 936722
0.44 9357
0.71779
1.44979
2.11099
0. 745905
1.12914
0.120436
1,64268
0.330018

1

Log ¥a

0.355191
0.468416
1.51110
0.0599682
0. 0673994
3.15997
0. 941858
1.92225
0.755731
1,079
0.365254
1.36587
2.13818

La colunna que se simla en los articulos mencionados anteriormente tiene-

13 platos, incluyendo un condensador total y un rebervidor tipo Kettle, La

presion de operacidn es de una atmdsfera constante en toda 1a columna, se-

destilan 0.0208 gmol/nin de Hdﬂdo saturado, con upa relacidon de reflujo-

de 10, el flujo de 1iquido que se obtiene del rehervidor es de 0.0868 gmal

por minuto, el volumen de 1igquido en el condensador y en cada plato es de-

0.3 1itros, y en el rehervidor es de 1 1itro.

La primera serie de corridas se efectda con una alimentacion en el sexto -

plato de 0.1076 gmol/fmin, cano 1iquido saturado a la presign de una atmds-

fera y de 1a siguiente conposicidn
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Acido Acético (1) - 49,63 X en mol
~ Etanol (2) - 4B8.08 % en mol
Agua  (3) - 2.29 % en mol

- Para los siguientes casos:

Ho. 1 -1.1 {Priner ejemplo de Suzuki)
Ky por correlacion

Ho, I -1.2 .
% calaulada jdealmente come Ple.

No. I -1.3 .
KI calculada idealmente cano P1IP-

Cinética de Holland

No. I -1.4 (Segundo ejemp]oode Sutzuki)
Icl calaulada con 3’_‘ P_ilP

¥i por correlacidn

Ho. I =1.5 o

Ky por ¥, Py /P

31 por la ecuacidn de Wilson
Ho. I -1.6 o

K por Xi Py/ P

3‘1 por el mé&todo UNIFAC

Ne, 1 -1.7 .
Ky por ¥ Py /P
¥; por el método UNIFAC
@4 por 1a equacitn de estado de Scave
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No, 1 -1.8
-]
K; por }'1 Pi /P 3’1
Yi por e} método UNIFAC
Yy vor Ja ewacidin de estado de Soave

Py operla correlacign de Gayal y Doraiswamy

El ejemplo ! - 1.8, pero sin reaccidn quimica

Mo, I -1.10
El ejemplo 1 - 1,6 con 1a alimentacion en fases 1fquida - vapor

Ho, 1 - 1,11
E1 elemplo I - 1.6 con 1a alinentacidn en el plato 3

No, 1 -1.12
El ejemplo 1 - 1.6 con 1a alimentacidn en el plato 1l

No, -f = 1,13

El ejemplo I - 1.6 con una extraccidn limida de 0.02 gnoljnin en -
el plato 9,

Mo, [ -1.14

e e e s,

£l ejenplo T - 1.6 con una extraccidn de vapor de Q.02 gmol/nin en-
el plato 3.

Mo, T -1.15
El ejemplo 1 - 1.6 con una relacidn de reflujo de 5.0

Ho. 1 -1.16
El ejenplo 1 - 1.6 con una relacién de reflujo de 1.0
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Mo, I -1.17
" E} ejemplo I - 1.6 con un volumen de 1iguido de 0.3 litros en los -
platos 1 a1 5, ¥y de 0.45 Vitros en los platos 6 21 12 y de 1.5 1§~-
tros en el rehervidor.

Mo, I -1.18
El ejemplo 1 - 1.6 con un volunen de Tiguido de 0.6 Titros en los -
platos 1 al 12 y de 2.0 1itros en el rehervidor.

No. T -1.19
£l ejenpla 1 « 1.6 con una calda de presidn por plato de 0.04 atm.

La segunda serie de corridas se efectda con dos alimentaciones en 1a to- -
rre, una de ellas en el sexto plato con un flujo de 0.0538 gnol/min de &ci
do acético y la otra en el doceavo plato con un flujo de 0.0538 gmol/fmin -

de etanol, como 1tquidos saturados 2 12 presidn atmosférica,

Para los sdiguientes casos:

Ho. 1 - 2.1 (Tercer ejemplo de Suzuki)
K; calculada con Xi Py /P

‘5’1 por correlacidn

Mo. I -2.2
IC‘l caloulada con Xi-Pi P

}{1 por el método UNIFAC

No. [ - 2.3 ‘
El ejenplo I - 2.2 pero alinentando el 4cido acdtico en el tercer -
plato.
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No. 1 -2.4 .
El ejemplo I - 2.2, pero alinentando el dcido acético en el ciarto-

plato y el etanol en el décimo plato.

Bo. I -2.5
El ajemplo I - 2.4, pero la alimentacion de etanol entra coano vapor

saturado a la presion de una atmdsfera.

No. I -2.6
El elenplo I - 2.5 pero 1a columna tiene 15 etapas.

Ejemplo Ho. 2
En la sintesis del Etilenglicol {€G) por hidrélisis del &xido de Etileno -

{OE) en fase liguida, se producen reacciones secundarias que originan la -

formacifn de poliglicoles de menor interés comercial.

SRl (R

0 OH OH

CH, - CHy + Cly - CH—s Cy - CH, -0 - Cf, - Ci
S WAL H

cuz-cuz-o-cnz-liﬂz + CHy-CH, — Cklz-CHZ—OQCHZ-Cliz-O-C}lz-li.HZ
t!m OH \oi (‘JH OH

que en forma abreviada se reduce a:

a) 0EFE + Hio ———kl—v EG ler. orden
(2) 3)

)

B) EG + 0O0Ef ———DEG 2do. orden
3 1) (4)

c) DEG+ Of ———rTEG 2do. orden
{4) (1) {5)



Una forma de frenar ja reaccifin y evitar ja formacidn de subproductos es
'.retirar del proceso el 8xido de etileno residual en e1 reactor; la otra es
controlando l1a relaciin de agua a éxido de etileno en la carga, Normal--
mente el diagrama de proceso incluye: un reactor tubular, un evaporador de
mlltiple efecto y dos columnas de destilacién para separar los ligeros re-
siduales y fraccionar los glicoles. Se podriz pensar en sustituir todo --
por dos coiumnas de destilacidn, en donde la primera de ellas haria el pa-
pel del reactor tratando de mejorar la selectividad hacia el etilenglicol,
y 1a segunda serfa la fraccionadora. Adn asi, 5 interesante conocer la -
conversién y 12 separaciin que realmente existen en la primer columna del-
proceso original.

De la bisqueda & investigacidin bibliogrifica, dnicamente Miller hace una -
simulacidn plato por plato y obtiene resuitados aproximados, ya que el cri
terio de convergencia nunca fud alcanzado en el grado deseado. De los re--
su1tados obtenidos grafica la selectividad del etilengliicol contra 1a con-
centracin de 1a alimentaciSn y contra el porciento de conversifn. Conclu
ye que en la columna -~ reactor se mejora la selectividad pero se disninuye
1a produccidn de etilenglicol. E1 tinico inconveniente de su estudio es --

que no presenta todas las condiciones de ja simulacién,

Adn cuandoe no se encontrd informmacidn especifica de la columna, es posible
integrar la informacidén recopilada de diversas fuentes para tratar de pre-
decir las condiciones de operacién de 1a torre. Haciendo uso de los méto-
dos cortos y despreciando la conversidn se hizo un estimado del mimero de-

platos, el plato de alimentacién y la relacién de reflujo.
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. % tiena cono antecedentes: que 1a selectividad hacia el etilenglicol au-.
menta a relaciones de agua a &xido de etileno mayores a 5.56 en base molar,
adands de evitar la fomacidn de trietilenglicol y glicoles mds pesados;-

' que las reacciones son irreversibles a temperaturas mayores de 85°C, ha--

biendo carbonizaciin a mas de 163°C.

De 1a referencia {57) se tomaron las expresicnes para calcular las cons--

tantes de velocidad de las reacciones

k, = 16.6275 x 108 &p (-9346.36/T), min™
kz = 2.1 kl' 1/g mol-min

con T en °K.

La colunna que se Simula tiene 4 platos, condensador total y rehervidor -

tipo "Kettle", opera a la presidn de una atmdsfera. Los casos que se si-

mulan son:

Ho. I1 - 1: Alimentacin del Efluente del Reactor Tubtular a la Torre,
D= 1% gnol Mnin
REF = 3.0
F4 = 20 gnol /min, como 1iquido saturado a una atm.
TF4 = 373°K
L*y = 1.0 gmol fmin

Camposicion de 1a Alimentacidn:

- (xido de Etileno 0.05 £ &n mol
- Agua . 95.00 % en mol
- Etilenglicol 4.35 % en mol
- Dietilenglicol 0.60 % en mol
Vr-j = 0,5 1itros; 1€ 3€5

\'r6 = 0.3 litros



No, 11 - 2: Alimentacidn de Ya Carga del Proceso a la Tarre
D =18 gmol/fmin
REF = 3.0
F4 = 20 gmol/min, como 11quido saturada a una atm.
TF4 = 313°K
L"N = 2.0 gmol/min.
Composicitn de 1a Alinentacicn:

- (xido de Etileng 4,76 £ en mol.
-~ Agua 95.24 % en mol.
Vry = 50.0 Vitros; 12 j%5

Wﬁ = 30.0 litros

La constante de equilibrio se caicula idealmente con P;JP y se corri
ge con los coeficientes de actividad caleculados con ei método UNIFAC.

* Variables supuestas inicialmente.

Ejenplo Ho, 3

Es un ejanpla numérico de 1a disociacidn de una substancia 'A' pra {towa-
do del articulo de Hoiland). Se tiene una torre con 3 platos, condensador
total y rehervidor tipo 'Kettie', operando a la presidn atmosférica., Se -
alimentan 100 1b mol fnin de la substancia '"A' en el tercer plato como 13--
quido a Va temperatura de 45.25°F; se destilan 90 1b mol fmin, recircuiando
60 ‘I.b::r.ﬂ por minuto. Los volumenes de 1iguido de cada plato se dan en -~ -
ib mol: Vr1 = 123.78, Vrz =.350.622, Vr'a = 711.942, Vr4 = 1143.5 y Vrs =
309,6 1bmol de 1igquido.

La reaccidn de disociacidn es 1a siguiente:

3

A — R + 5

(L} )y
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Para el cilailo de las entalpias se dispone de las sigufentes correlacio--
nes.

Para la fase 1iguida:

= 4000 + 30T
h = 15000 + 2Qr
113 = 25000 + 107

Para la fase vapor:
' = 11000 + 30f
= 20000 + 207
Hy = 25300 + 10T

con T en °F, y la entalpia en BTU/1b mol.

Para la constante de equilibrio 1iquido - vapor:
Kl = 0.00 T
K = 0.2 T
K o= 0.037

con T en °F.

Y para la cinética de la reaccidn:
-dC, .

Vra k€, ¥V, = kx, Vr
dt Ar A

k = Exp (56 - 27000/T)

con las siguientes unidades:
[1]=°r
[€ple 1bmol A
1o mol totales & de 1iquido
[t]=bor
[_vr]c 1bmol totales & de 1iquido
[}(A]s 1b mol *A!
: Ib mo! totales

[ k]= et
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CAPTTULD VII

RESULTADOS
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Cada corrida se compone de la siguiente infommacidn:

1} Hoja de datos

2) Especificacifn de la columna

3) Perfil inicial de temperatura, presidn, flujos y volumen de 1fguido.

4) Perfil final de temperatura, presion, flujos y volumen de Yiquido; con
el valor del criterio de convergencia de la Tltima {iteracidn.

§) Perfil de la composicifn de la fase ligquida.

6) Perfil de la conposicién de la fase vapor.

7) Perfil final de entalpias, velocidad de 1a reaccidn para el reactivo -
_Vimitante, calor de reaceidn, sumatoria de l1a fraccign mol de cada fa-
se; las cargas témicas transferidas en el condensador y en el rehervi

dor, y el nilmero de iteraciones requeridas.

Cono es de notarse, el presentar la infomacidn completa de todos los ca--
sos contemplados en los tres ejenpios de aplicacidn, seria demasiado volu-
minoso por lo que se decidid hacerlo soloc para los casos 1-1.1% y 1-2.2

Para todos los casos se muestran las condiciones existentes en el destila-
do, fondos y extracciones. Por medio de gpraficas se efectia la compara- -
cton de 1os resultados obtenidos en los ejenplos del articule de Suzuki y-
del de Holland. Se afade una grdfica del perfil de temperatura en la to--

rre al variar el método de cdlculo de los coeficientes de actividad.
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| ws. OESTILACLON €Y PRESEACIA DE REACCIONES UIMICAS o+

: S ISTEwA

P = 1,0u atn { en el condensador )

L

22 2,0b03.002 gnol fnin

LLET) = 9,0800~022 gmol/min

POF = 1.90.:04001

DPP = 0,04 atn por plato

F{6} = 0.1076 gnol/min

TF({6)= 364.17°K

PF{6)= 1.5 atn antes de 12 expansidn
ZF(1,6} = 0.4963

ZF(2,6) = 0.4808

ZF(3,6) = 0, 0229 '

2) ESPECIFICACION DE tA COLLANA
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leds SIMULAGOR - DESpu  vae

ies DESTILAGION £ PRESENCIA OE REACCIOKES QUIMICAS

P = 1,00 atm ( constante en toda la columna)
D = 2,00600-002 gmol fmin

CLGIET) = R.oRLE~002 gaol/min

SREF = 1.0000+v01

F{&) = 0,0538 gnol/min

IF{l,6} = 1.0

_TF(6) = 391.0°K

F(12} = 0.0538 gmolmin

IF(2,12) = 1.0

TF{12} = 351.0°K

2) ESPECIFICACION DE LA COLUHKA
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RESULTANOS DE LOS EJEAPLOS DE APLICACION

DESYTILADO
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. T B Fiujo Y % X X
_Ejemple (°K} {ATA) {Gnol/nin) 1 2 1 4
I -1, 345,80 1.0 0,0208 0. 000 0.61106 0.01322 0,37572
1 -1.2 351,36 1.0 0.0203 0. 00047 0.85600 0. 00056 0.14298
I-1.3 351.39 1.0 0.0203 0. 00043 0.88375 0. 00033 0.11499
1 -1,4 346.18 1.0 0. 0208 0. 00000 0.46137 0.05750 0.4B113
1 -1.5 335.13 1.0 0.0208 0. 00002 0.46332 D.06914 0.46744
I1-1,86 344,84 1.0 0.0208 0.00006 0. 50685 0.00237 0. 49073
I -1,7 344.10 1.0 0.(208 0, 00006 0.5009 0.00216 0.49688
1 -1,8 344.15 1.0 0.0208 0, 00006 0.52113 0.00262 0.47619
1-1.9 351.11 1.0 0.0208 0. 00022 0.98%922 0.01456 0.00000
. 1.10 | 344.65 1.0 D.0208 0.00006 0.51393 0. 00254 0,.48348
1 -111 5. 2 1.0 0.0208 0. 00362 0.56113 0.00577 0.42443
1 - 1,12 | 344,58 1.0 0.0208 0.00000  0.46055 0.00202 0.53742
1 -1,13 | 344.60 1.0 0,0208 0,00006 0.48576 0.00183 0.51235
I-1.14) 334.64 1.0 0.0208 0,00008 0.5007%  0.00358  0.49563
T=-1,151 344.95 1.0 0.0203 0,00015 0.59238 0.00717 0,40030
I -1.16 | 346.42 1.0 0.0208 0.00L46 0,71363 0.03814 0.24677
I -1.17] 344.59 1.0 0.0208 0.00005 0.47288 0.00M173 0.52533
1 -1.181] 344,59 1.0 0.0208 0.00006 0.47201 0.00207 Q. 52587
1 -1.191{ 343.61 1.0 0.e08 0.00004 0.49579 0.00152 0.50265
1 -2.1 345,33 1.0 0.0203 0.00000 0.28508 0.1‘8016 0.53077
. 1 -2.2 344.58 1.0 0.0208 0.00009 0.43488 0.0027 0.56376
.1 -2.3 144,94 1.0 0.0208 0.,01306 0.37660 0.00195% 0. 60835
I - 2._4 344.63 1.0 0.0208 0,00225 (.423559 0.00172 0.57043
. 1-2,51} 384,64 1.0 0.0208 0.00225 0.44198  0.00243  0.55334
"1 -2.6 344.83 1.0 0.0208 0,00220 0.44755 0.00237 0.53788
il -1 372.58 .0 15.00 0,00015 0.99983 0. 00002 0.00000
i1-2 313.84 0 18,00 0.04823 0. 95127 0.000487 0. 00003
|84 i 277.22 1.0 90.00 0.0393% 0.35706 0. 60355



RESULTADOS DE LOS EJEAPLOS DE APLICACION

F O N DO S
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EBeplo | (k)  (AM) (mol/min) %1 % X3 X,
I -1.1 | 360,48 1.0 0.0868  0,45462 0.28869  0,18606 0. 07063
i-1.2 367.06 1.0 0.0868 0.39218  0.17121 0.24%5 0.18735
1-1.3 | 367.64 1.0 0.0868  0.47391 0.24632 0.16751 0.11227
1-1.4 | 364.37 - 1.0 0.0868 0.43196 0.30L75 0.19830 0.06799
1 -1.5 360.99 1.0 0.0868  0.43372 0.30806 0.18872 0.06450
1-1.6 { 364.09 1.0 0.0868  0,42650 0.28362 0.21874 0.07115
1-1.7 | 362,65 1.0 0.0868  0.42572 0.28331 0.22055 0.07042
I -1.8 | 34,21 1.0 0.0868  0.44252 0.29552 0.20327 0.05869
I -1.9 ] 369.23 1.0 0.0868  0.61544 0.35966  0.02490 0.00000
S [.-1.10] 364,02 1.0 0.0868  0.42619 0.28310  0.21752 0.07318
1 -1.11 | 363,56 1.0 0.0868  0.42165 0.27087 0.21778 0.08970
"1 -1,2 | 364.88° 1.0 0.0868 0.43985 0.30692 0.20692 0.04631
1 -1.13} 365.47 1.0 0.0668 0.42620 0.16295  0.31489 0.09596
1-1,14 ] 367.13 1.0 0.0668  0.42446 0.07904  0.40833 0.08716
1-1.151 363,12 1.0 0.0868  0.41030 0.24816 0.23231 0.10862
1-1,161361.9 1.0 0.0868 0.39397 0.20317 0.24077 0.16209
T-1.171| 362,46 1.0 0.0868  (.37812 0.24341 0.26739 0.11107
I-1,18) 361,33 1.0 0.0868  0.34653 0.21475 0.29602 0.142865
T-1.19) 373.83 1.48 0.0868  0.39043 0.25444 0.25077  0.10436
1.2 363.96 1.0 0.0888  0.42%7 0.35858 0.14895 0. 06310
1 -2.2 363.80 1.0  0.0866 0.42545 0.32096 0.19439  0.05920
1-2.3 363,67 1.0  0,0868 0.41663 0.32884 0.20048  0.05404
1-2.4 363.58 1.0  0.0868 0.41899 0.31706 0.20044 0.06351
1-2.5 | 363.10 1.0 0.0868 0. 40950 0.3050 0.20818  0.07730
~1--2,6 | 362,635 1.0 0.0863 0.39874 0.29448 0.21724 0.08953
i1 - 1 466. 61 1.0 0.9% 0.00000  0.01332 0.86031 0.12637
- 2 373,89 1.0 1.612 0.00000  0.96759 0.02605  0.00634
i1 283,12 1,0 87,11 0.23748  0.50949 0.25302



Eiemplo

RESULTADDS DE LOS EJEMPLOS DE APLICACION

EXTRACCION

T P Flujo X "
{°K) {AT4) {Gnoljnin). "1 2

X

%

3 4
i-1.12 3583.75 1.0 0.02 0.23885 0,33579 0. 07046 0.15441
1-1.14 345.28 1.0 0.0 0. 00050 0.54881 0. DOESB 0. 44411
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CAPITULD VIIL

ANALISIS DE LOS RESULTADOS

-7 -



El andlisis de 1os resultados obtenidos en 1a sinulacidn se enfoca desde »

dos puntos de vista, el primero de ellos trata de 1as generalidades del a)

goritmo y de la camparacion de resultados de los ejemplos tomados de los-

artfculos de Suzuki y de Holland; y el segundo, efectia el andlisis de sen_

sibilidad de Jas variables de simulacién.

i)

2)

3)

4)

5)

En el primer enfoque se tienen las siguientes observaciones:

El perfil inicial que se supone de temperaturas y flujos afecta 1a es-
tabilidad de los cdlculos aumnentando el nimero de iteraciones necesa--

rias y algunas vecas produciendo divergencia.

E} suponer una velocidad de reaccién de cerc al inicio de los cdlculos

hace mis lenta la convergencia del algoritmo.

Para los ejemplos resueltos en este trabajo, el algoritmeo programade -
demostrd tener una buena estabilidad de convergencia y tiempos cortos-

de ejecucidn, menos de 6 segundos de CPU (Fig. 17).

La dependencia en alto grado de 13 velocidad de Ja reaccion con la tep,
peratura y la concentracidn, provoca inestabtlidad en los cdlculos oca
sionando flujos y concentraciones negativas, que algunas veces se res-

tablecen al _acotar las variables de convergencia.

Se obtienen diferenciassignificativas entre considerar soluciones idea

les y no {deales, para el ejamplo de la esterificacion.
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)

7}

8)

9)

10

—

11)

€1 enplear la densidad de los 1igquidos en funcidn de Ja temperatura -
produce un ligero cambio en el perfil de temperatura y conposicion de

las fases, respecto a considerar la densidad constante.

El mé&todo usado ﬁara calcular el punto de burbuja resultd confiable -

ymids ripido que el de Newton-Raphson o €1 de Muller.

Se resolvieron problemas con una y dos reacciones, por lo que se pre-
ve que @1 simulador debe ser dtil para cralquier nimero de ellas, --

siempre y cuando se disponga de su cinética quinica.

La velocidad de reaccion es muy sensible a la temperatura y a la cam-
posicidn de la fase Yiquida, de tal manera que si se tienen situacio-
nes de conversion elevada (cerca de uno}, se prodicen concentraciones

negativas que hacen diverger el algoritmo.

Los ejanplos resueitos del artfarlo de Suzuki se reproducen bastante-
bien (figs. 5 a 13) y en menor nimerc de iteraciones (tabla 3). Ade-
mis de que esta persona menciona que los resultados de ja sinulacidn-

son sinflares a los que se obtienen experimentalmente.

fn el ejemplo de esterificacidn se observa que 1a velocidad de 13 -~
reaccidn empieza a ser considerabie en el plato de 1a aifmentacién -
(en e} caso de tener dos alinentacicnes se refiere a la del dcido -~
actico), aunentandc hacia el fondo de la torre en donde es aproxima

damente de 30 a 50 veces mayor que la del sexto piato; este se debe-

- 890 -



CONVERGENCIA EN LOS EJEMPLOS DEL ARTICULO DE SUZUXI

EJEAPLO

lo.
2o.
3p.

NUMERD DE ITERACIONES REOUERIDAS

SUZUKI PEREZ
7 5
13 7
15 13
TABLA 3



12) -

13)

al &cido acético que por su baja volatilidad relativa desciende y sa
concentra .en el Yiquido del rehervidor {lo que no reaccionb), adamis

de gue el acetato de etile y el etanol estdn ascendiendo.

En el ejeauplo de produccion de glicoles se observa que la separacion
entre conponentes ligeros y pesados tiende a ser total, destiléndose
el agua y el dxido de etileno y recibiendo los glicoles por el fondo
de 1a torre; a pesar de la gran cantidad de agua en el sistema {95%-
mol). Al aumentar el volumen de 1iquido de los platos en cien veces
de un caso a otro, se incrementa la velocidad de reaccidn en la mis-
ma proporcion pero no asi 1a produccitn de glicoles, este se debe a-
1a alta volatilidad relativa del fxido de etileno obligindolo a per-
manecer en la fase vapor {por esto el reactor del proceso de produc-

cifn de etilenglicol trabaja a 22 atmbsferas de presidnj}.

SELECTIVIDAD
EJEAPLOD CAS0 CONVERSION DEL E.G.
1I-1 Fraccionadora 1.5% 87.20%
11-2 Reactor 8.8t 2 g82.15

El ejemplo numé&rico de la disociacidn de 'A' tarado del articulo de-
Holland presenta una velocidad de reaccidn muy sensible a 1a tempera
tura, por lo gue se tuvo que acotar la veloc'l'dad de la reaccidn a1 -
1Wmite de 23 1b mol/hr durante el procesc fterativo. En Yos resulta
dos de la simulacidn {figs.14 y 15) se observa un ligere defasamien-

to en el perfil de tenperatura (menor a un grado), gque es aceptable.

En este ejaipio, los tres conponentes se distribuyen en toda 13 columna,



obtenjendo mayor cantidad de 'S' por el domo y de 'R' por e} fondo de la-—
torre; esto se debe a 1a expresiin gue se tiene de la constante de equili
brio 1tquide - vapor bara cada componente, La conversidn de ‘A’ obtenida

es de 75.774.



E1 segundo enfoque, es €l cuanto al andlisis de sensibflidad de las varia

_bles.

E} anflisis de la sensibilidad de las variables de la simulacién se efec-
tia en base al efecto que puedan tener en la conversion de la reaccifn y-

-en 1a recuperacidn del producto principal en 1a salida de interds.

Se define la conversidn del reactivo limitante como 1o que se alimenta de

&1 a ja torre menos lo que sale de ella, entre el primer témino por cien.

Se define 1a recuperacidn del producto principal como 1o que sale de &1 -
en la salida de interés en 1a torre, entre el flujo total de este compo--

nente que sale de la columna, por cien.

1.- Ki por correlacidn vs Ki = Pi/p
p2 los resultados de los ejanplos I-1.1 y 1-1.2 :

EJEMPLO CONYERSION RECUP.DEL ACETATO ER D,
Ky porocorrelaciﬁn 27.00% 56.04%
Ki = Pi/P 36.80 15.46

Esto se debe a 1a reiacidn de Ky por correlacidn entre Ky = P‘.’ilP de-
cada componente, que se obtiene en cada plato. En general, se obser
va que esta relacidn para el dcido acético tiende a cero en los pri-
meros platos y a uno en los del fondb. linealmente; para €1 etanol -
se tiene una relacidn aproximadamente constante de 1.15 em pramedio,
al {gual para el agua con un valor de 2,0 y de 1.65 para el acetato-
de etilo.



2.~ Ki calaulada idealmente y corregida por coeficientes de actividad.

8.-

D¢ los ejenplos I-1.4, 1-1.5 y 1-1.6:

EJEAPLO CONVERSION REQUP,DEL ACETATD EN D.
¥ por Correlacidn 30.82% 62,91%
¥ por Wilson 29.69 63.46
- ¥ por UNIFAC 32.04 62.30

Los tres métodos son sinilares en sv prediccidn, ¥y no se puede saber
cual de 2llos es ] mejor para este sistama por no disponer de infor

macién experimental que nos permita efectuar 1a comparacidn real.

Cindtica Quimica de Suzuki vs la de Holland.
Oe Jos resultados de l1os ejeaplos 1-1.2 y 1-1.3:

EJEAPLO CONVERSION REQUP, DEL ACETATO EN D.
Suzu ki 36.086% 15.46%
Holland 23,14 19.71

Se obtiene una mayor velocidad de reaccién con el modelo propuesto -
paor Suzuki que con el de Holland. Se supone que el primero de ellos
estd ajustado a tratajo experimental, mientras que del sequndo se --

desconoce su procedencia.

En 1a tabla anterior se observa que al aumentar la conversidn se in-
cranenta la cantidad del éster producido,y camo el nimero de platos-

¥ €1 refluje de 11quidc se conservan, entonces e) grado de separacidn

disninuye,

El uso de coeficientes de fugacidad y de 1a densidad del 1iquido en -



6.~

funcidn de la temperatura.

De los ejanplos I-1.6 y I-1.8:

EJEAPLD CONVERSION RECUP.DEL ACETATO EN D.
I-1.6 32.04% 62.30%
1-1.8 29.47 66. 04

Las diferencias que se observan en la conversidn y en la recupera- -
cifn del éster son relativamente pequefias, pero importantes en el di
sefio de un proceso poraue afectan las dimensqiones del equipo y las
condiciones de operacidn para cumplir con las especificaciones del -
producto y Ja capacidad de produccidn; por o mqe s1 es necesario --
considerar las desyiaciones de la idealidad de 1a fase vapor y la de

pendencia de 1a densidad de 1os 1igquidos con la temperatura.

La presencia de la reaccidn quimica.

Comparando Jos resultados de los ejemplos 1-1.8 y 1-1.9 se observa:
que el no considerar la reaccibn quimica ccasiona diferencias en tem
peratura de 6.0°K en promedio por plato, una conversidn del 29,47% -
de etanpl y 8cido acético a acetato de etile y més agua en la columna;
Ta pureza dei etanol en el destilado cambia de 98.52% a 52.11%,debi-
do a la volatilidad del dster que se forma.

El estado fisico de 1a alimentacidn.
Al vaporizar el 10% de la alimentacidn {(ejemplo 1-1.10) nc afecta --
considerablanente a la conversidn y a Ja recuperacion del &ster, pe-

ro aunenta un 4.5% la carga témica suministrada en el rehervidor.
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7.-

La localizacidn de la alimentacidn.

De Jos ejenplos 1-1.6, 1-1.11 y 1-1.12:

EJEIPLO CONVERSTON REQUP.DEL ACETATO EK D.
F3 31.99% 53.14%
Fe 32.04 62.30
Fin 29.99 73.55

E1 bajar la alimentacién del plato 3 al & aumenta la conversion, pe-
ro al bajarla al plato 11 disninuye; parece ser qe lo que sucede es
que en los primeros platos se pierde etancl por el destilado y cuan-
do se alimenta en los platos inferiores se pierde §cido acgtico por-
el fondo de la torre. En cambio, 1a recuperacidn del éster aumenta-
al majar el plato de la alimentacidn, esto es 16gico ya que se en- -

grandece la zona de rectificacidn de la torre,

El reflujo de 1a Columna.
De los ejenplos I-1.6, I-1.15 y I-1.16:

EJEMPLO CONVERSION RECUP.DEL ACETATO EN D.
REF=10 32.04% 62.30%

REF =5 34.55 .46,90

REF=1 ar.z22 26.73

Al disninuir el reflujo de Viquido a la columna casi no se afectz la
conversion, porque se esti usando el mianc volumen de 1¥gquido en los
platos. la recuperacidn del &ster en el destilado disminuye al bajar
1a relacién de reflujo, y se debe a que Ta funcién del reflujo de 11

quido es el mejorar la eficiencia de 1a separaciin de componentes.
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g,

10,-

11, -

E1 volumen de 1iguide en cada plato,

De los ejemplos I-1.6, 1-1.17 y I-1.18:

EJEAPLO CONVERSION RECUP.DEL ACETATOD EN D.

1-1.6 32.04% 62.30%
1-1.17 40.15 53.13
[-1.18 44.99 46.90

Como era de esperarse, al aumentar el volumen de liquido en cada --
plato aumenta la conversidn de 1a reaccion, pero perjudica la sepa-

racidn disninuyendo la rewperacidn del é&ster en el destiladoe.

Presidn Variable en la Columna.

Ce Jos ejempios 1-1.6 y i-1.19:

EJEBAPLO CONVERSION RECUP.DEL ACCTATO EN D.
P=Constante 32.04% 52.30%
P=VYariable 37.38 53.58

El hecho de tomar una caida de presiin por plato favorece la conver
si6n de la reaccifn y se debe a que se hace mi3s notorio el princi--
pio § base de Ya destilacidn con reaccidn quimica, es decir, se au-
menta el grado de separacién entre el producta principal (componen-
te voldtil) y el reactivo pesado en cada plato, Ademis, de que se-
obtiene una diferencia de temperatura de aproximadanente 10°K ep el

rehervidor, que es en donde mds dista Ja presion de una atmdsfera.

Alimentacién de reactivos por separadoc.

De los ejenplos i-1.6, 1-2.1, [-2.2 y 1-2.3:
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EJEAPLO - CONVERSION REQUP.DEL ACETATO EN D.

1-1.6° 32.04% 62,301
I-2.1 30.97 66.84
1-2.2 31.40 69.53
I-2.3 32.39 T 72,96

‘pe’la tabla anterior se concluye que el alimentar el reactivo pesa-
do en un plato de 1a parte superior de la torre y el reactivo lige-
ro en un plato inferior favorece la recuperacién del &ster en el --
destilado ¥ la conversidn se conserva igual que cuando se alimenta-

1a mezcla en un plato intermedio.
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CAPITULO iX

CONCLUSIONES Y RECCOMENDACIONES
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Las conclusiones que se derivan de las observaciones hechas en el andlisis

de resultados, son las siguientes:

1,-

6, -

El1 cdlculo del punto de burbuja ep cada plato por 1nterpn1aci6n G ex-
trapolaciin lineal, es confiable, bastante exacto y mds rapido que ~-
1os de Newton Raphson & Muller.

La implenentacidn de métodos de cilculo de coeficientes de actividad,
coeficientes de fugacidad y densidad de 1iquidos puros por métodos --

reconendables hacen del sinulador un paguete de conputacibn de mayor-

aplicacidn y de alta calidad,

El cilculo de la cinética de la reaccidn fuera del programa principal
{en una subrutina) peymite resolver sistemas con cualquier nivero de-

reacciones en cualquier arreglo de cindtica conocida.

La 1imitacidn en el cambic de las variables de convergencia entre ite
racidn e iteracién, ayuda a la estabilidad de los cdlculos, evitando-

fluios y concentraciones negativas y requiriendo menor nimero de ite-
raciones.

E) algoritmo propuesto tiene huena estabilidad y rapidez en 1a conver

gencia, con tienpos de ejecucidn cortos (menos de & sequndos de CPU).

Las correcciones por desviaciones de la idealidad en las soluciones -

son necesarias, y mds en sistenas con componentes polares cano los --
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En

que se resolvieron en este trabajo.

Los resultados obtenidos con los ejenplos del articulo de Suzuki son

comparables y en general se resyelven en menor nimerg de iteracio- -

nes.

Los resultadas obtenidos en la producciin de glicoles indican que el

modelo programado es capaz de resolver este tipo de columnas.

Los resultados obtenidos en el ejemplo numérico del artfculo de - -
Holiand, muestran que el simulador es capaz de manejar altas veloci-

dades de reaccifn.

Las variables mis inportantes en la simulacidn de este tipo de colum

nas son:
a) El1 volumen de 11quido en los platos.
b} E} reflujo de 1iquido a 1a torre,y

c} La localizacidn de 1as alimentaciones.

general, l1as innovaciones hechas al modelo de Suzuki fueron pro--

ductivas, generando un algoritmno superior.

Las recamendaciones que se hacen son las siguientes:

l.-

2,-

Usar métodos cortos de destilacidn con una conversidn supuesta, para

especificar los perfiles iniciales.

51 un problema no converge en un cierto nimero de iteraciones, correr
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1o por sequnda vez con un perfil inicial igual al mejor de la corrida~

“anterior.

3.~ Limitar el cambio en la temperatura entre iteracidn e iteracién con 5

a 10°K en general, y aiin menor en los casos dificiles.

4,- Elevar al cuadrado los flujos menores que cero & hacerlos casi cero.Q -

para anortiguar las inestabilidades.

5.- Desarrollar trabajo experimental con el fin de tener material para.--

probar el simulador,

§,- Elegir adecuadamente las correlaciones § métodos a utilizar en la es-

timacion de propiedades.

7.- Llimitar el valor de la velocidad de la reaccién en casos en que se --

dispara en las prireras iteraciones.

NOTA 1: Las variables en el simulador tienen una dimensidn de 15, por l¢ -
que solo se pueden manejar 15 componantes y 15 platos como maximo; sin en-
targo no debe ser una restriccitn de uso,ya gue se puede canbiar la dimen-

" s1i6n en el programa principal en la declaracién PARAAETER.
NOTA 2: Se tienen pendientes los siguientes ejemplos porque la informacidn

disponible es incompleta.

= Sintesis del Sxido de propileno a partir de 1a propilencierhidrina.
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« HReaccidn de esterificacidn para producir acrilato de etilo.

- Reacciones secundarias en la formacidon del formaldehido.
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o=

1a.

EQUILIBRID DE FASES.
En cada plato de la torre existe un equilibrio 1{gquido-vapor de una~
mezcla multicomponente que es controlado por la termodinimica del -~

sfstama, y que determina 1a distribucidn de 1os componentes en toda-
Ja columna.

Saluciones ldeales.

" 5e Tes 1lama ast a las soluciones cuyo comportamiento en la fase 11~

quida se representa por 1a ley de Raoult y en la fase vapor por ia -
tey de Amagat, en tade el rango de concentracidn. E1 equilibrio 19-
guido-vapor se establece por la igualdad de fugacidades de los conpg

nentes en 1as dos fases.

el (19)
Cuando se tiemen soluciones ideales las fugacidades son {guales a ~-

las presiones parciales.

L o
=Xy fy {20}
AR 21}

o
en donde P es la presidn total y fy es 1a fugacidad del conponente i
en £} estado estdndar, e) cual se tomz come el Yiquide pura 3 1a ten

peratura de equilibrio y Ta presidn correspondiente., Por lo tanta

p vt }
a5 i _
£, 5 7 Bp ¢ T ¢F | - (22)
d
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1b)

" el témino exponencial recibe el nombre de factor de Poynting y es -

inportante a presiocnes elevadas cerca del punto critico. En e] casc

contrario '
o = S = 1]
3= 552 B 23)

siendo Pﬁ Ya presidn de vapor del componente 1 puro a la temperatura

de equilibrio., Por 1o gue la expresion del equilibrio 1iquido-vapor

se reduce a
-]
x1 Pi =Y P (28)

Desyiaciones de 1a Idealidad en 1a Fase Ligquida.

En el equilibric 1iguide-vapor, cuando 1a fase 1iquida no se compor-

"ta conforme 2 la ley de Raoult se dice que esta presenta desviaciones

de la idealidad. Estas desviaciones son causadas por las diferentes
fuerzas de interaccidn molecular que se presentan en la mezcla Tiqui

da, respecto a las que existen en los componentes por separado cuan-

do estos son puros.

Para calaular la fugacidad de 105 componentes de estas soluciones 11
quidas en equilibrio con su vapor es necesario utilizar un modelo di
ferente al que se usa en las soluciones ideales {ecuacidn 20) 6 modi
ficar' el misno. Cuando se foma la segunda opcifn se define el caefj_.
ciente de actividad {¥i) cono una medida de la diferencia entre la-
presidn parcial y la fugacidad de cada componente. Este coeficiente

tona valores menores a la unidad cuando se tienen desviaciones nega-
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1c)

tivas a 12 ley de Racult, y mayores a la unidad cuando las desviacio-

nes son positivés. Oe ésta_ manera el equilibrio Viguido-vapor se re-

_presenta por
Yy Xy Py P - (25)

"Se han propuesto diferentes modelos para calcular los coeficientes de

actividad, perc hasta el momento ningunc de ellos con aplicacidn gene
ral satisfactoria, En este trabajo s¢ usan la ecuacidn de Wilsen y -

el método por contribucion de grupos UNIFAC, descritos en los incisos

2b y 2¢ de este apéndice.

Desviaciones de 1a Idealidad en la Fase Yapor. _
Al fgual gque en la fase 17quida, también las soluciones en fase vapor
presentan desviaciones de la conducta ideal y por la misma causa que-
en Ja anterfor. En este caso las desviaciones dependen mis de las --
condiciones de temperatura y presion que de la composicion, y se for-
mulan modelos como son 1as ecuaciones de estado para calcular la fuga
cidad de los componentes vaporizados, y si esta se divide entre la --
presidn parcial del componente se obtiene el coeficiente de fugacidad
del misno. Por lo tanto, para soluciones que se desvian de la ideali

dad tanto en la fase ligquida como en la fase vapor, el equilibrio de-

estas fases viene representado por
L =
Ay X Py = Py P 7 (e6)
siendo ‘j’,] el coeficiente de fugacidad del componente ‘i' en la fase-
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vapor, luego, la distritucidn de un conponente en ambas fases viene -

dada por

Y P
-{:-- E-pi= X 27)

g

en donde K recibe el nanbre de constante de equilibrio 'Hqu‘ido-vapor-'

del componente 'i',

1d} Temperatura de Brbuja y de Rocie.
A presidn constante, 1a regidn de coexistencia de las fases liquida y-
vapor para una mezcla multicomponente, estd limitada por 1Tneas de sa-

turacidn cuyos puntos corresponden a la temperatura de turbuja y de rg

cid respectivanente.

€1 cileulo de estas tenperaturas dependerd del tipo de mezcla que se -
tenga (polar & no polar) y de 1a disposicion de datos para el cilculo-
de la constante de equilibrio, por 1o que su obtencidn serd tan rigurg

sa como 1o amerite el caso.

En el punto de burbuja se debe cumplir
N

i K:; X; -1.0=10 28
S |  (28)

¥y en el punto de rocio

N .

c ] ‘ .
= Yi/Ky - 1.0 =0 . : (29)
i=1
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Como Ki es funcidn de 1a tenperatura, entonces es necesario tener una
expresidn matendtica de ella sustituirla en l1a ecuacidn correspondien
te de las anteriores y despejar la temperatuyra. Esto sa pede hacer-
cuando se tienen soluciones ideales 6 aiando se dispone de una corre-
lacidn ajustada a datos experimentales para el cilailo de K'l‘ De lo-
contrario, para uyna temperatura supuesta se caleula Ky por algdn méto

do apropiado y por prueba y error se resuelve la ecuacidén (28) 8 (29}

segln el caso.

En el pasado, los problemas de destilacifn se resolvian utilizandp --

una I(i calculada idealmente, es decir 3'1 = ‘f; =1, Y por lo tanto
o

Ky = P3/P - (30}

y usande la eaiacidn de Antoine para calwmlar la presidén de vapor

Ky = Exp [A-T*-—c‘? ]/ P (31)
Después se sustituye la ecuacin (31) en 1a {28} G (29) ¥ se resuel
ve por alguna técnica de convergencia; lo comin era enpiear el méto
do de Newton-Raphson, perc no siempre converge. Wang y Henke propo

nen usar el algoritmo de Muller como una técnica estable y supe- -

rior 2 1a de Hewton-Raphson en este tipo de probiemas.

En el trabajo presente se mejora la forma de resolver estas ecuacig
nes al calalar directamente la temperatura de burtuja & de rocio.-
El método consiste en calcular K a dos temperaturas razonables por

cualquier método que sea elegido, y por interpolacidn é extrapola--
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cidn 1ineal se obtiene la temperatura

f(1/1,) ;
1.1 + 1 _1 1 {32)
™n [Tz_ 71] FILM T =" TU7T,] _ _
Para 1a temperatura de burbuja
N
FU/T) = tn ?fi K X, © (3)

Para )a tanperatura de rocio

"B
FQUT) = ln 2 v /K

{34)
=1 1

Condiciones de estado después de una Vaporizacidn 'Flash'.

E1 abatimiente de la presidn en una corriente 1iquida 2l pasar por
una vilvula origina 1a formacién de las fases 1iquida y vapor en -
equilibrio a Ja temperatura correspondiente a l1a presion de salida.

Este proceso se representa por el siguiente esquema

Vi v, H
F
Z
e
| L, x'{,' h
- 5 modelo matematico es:
El1 balance de materia global o
F=L+V - {35}
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E1 balance de materia por componente

FZ =V Y +LX (35)

La relacidn de concentraciones al equilibrio ‘ Tk
AER oen
ﬂxstituyendo Yas ecuaciones {35) y (37) en 12 (36) .
(L+‘”21'VK1xi+in '

=(VK1+L) X4

despejando a 'X i '

. L+y
X§ = %y “E‘TW_JET

multiplicando y dividiendo el lado derecho por 'L! R
1+ VL -
X % 4 OB TT (38)

Procediendo en foma smilar, para .Y‘I'

1 + L
Y, =14 7 + (39}

Despejando 'V/L' de la ecuacidin {38)

v Iy =%
-1
L -

Sustituyendo la ecuacidn (37)

v Iy =¥y
T = Vi - 43 (40)

que viene siendo la regia de 1a palanca.
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tas ecuacionas (38), (39) y (40) sirven par2 calaular la composicidn-
de cada fase ¥ los flujos al equilibrio en una vaporizacién isotémmi-
ca. Cuando la vaporizacidn es isoentdlpica, que es lo mas apropiado-

en una valvula, se requiere ademds del balance de energia
FhF+Q-VH+Lh {a1)

Una vaporizacion flash tiene No + 4 grados de 1ibertad, de los cuales
se ocipan N. + 2 en la especificacidn de la alimentacidn y quedan 2.-
En una vaporizacion isotérmica es condn tomar cano variables de dise-
floaPyTdPyV/L yenuna vaporizacion isoentilpica las varia- -
bles de disefic son P y Q, y cuando Q = 0 se dice que la vaporizacién-
es adiabidtica.

Para resolver un problema de vaporizacién isotérmica teniendo como da
tos a P y ¥/L, se usa la ecuacidn (38) y se suponen temperaturas hasta

que se cumpla la Zc Xy #=1. Para acelerar el tiewpo de resolucidn -

se anplea alguna il técnica de convergencia, camo pueden ser:

Hewton-Raphson

T Teg =T, - #(T) (42)
k+l k i )

en donde:

N
£(T) = gl ["1' z, {1 Ivfi! 1 ] =0 {43)

Ne (K,
FUU7) = {v/LY QU + /L) E: #H_VIT ' p, x%! 13 (48)
-
j

i=1
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d Aproximacidn Lineal
' _ H. L _
Tew1 =T -mil =3 %) (a8}
i=1 _ .
giendo 'm' una constante con valores sugeridos entre 1'0 y 25. Conver
.ge ripido y no requiere del cilcule de la derivada de K; como en el -

método de Newton - Raphson.

Cuando los datos son P ¥ T, es mejor usar el arreglo de Rachfard y' -,

Rice H
N "c c

f(;)=§;1x1-1§131-z Ak 1) g (f‘ﬁ) _

j=l F— (K" -1 )"’1

con VF__ ligL (473
y convergencia con Newton-Raphson

f{V/F

Brar = By - (48)

en donde £ (V/F) es la eatacidn (46) ¥

N
2 .
f.{v)= - Zi (Ki -1) (49)
F ii-l I_\F"“‘V“”]Z

Para resolver un problema de vaporizacion iscentalpica teniendo cano-

datos a P y Q, se usan las ecuaciones (38) del balance de materia,
la (46) de Rachford y Rice y 1a (41 ) del balance de energia, con ia -

siguiente secuencia de cdlculo.

1. Se calcula la entalpia de la alimentacidn
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N

10.

S

Se subonen la tenperatura y la vaporizacidn (V/L) que se tendrian

después de 1a expansion.

Se l.'.a]ﬂ.l.'ld K; idealmente como PglP.

Se resuelve la ecuacidn (38) calailando Xi.
Se cajaula Yy = K X,i

Se actualiza el valor de Ki' corrigiéndolo por coeficientes de -

actividad y de fugacidad.

Se obtiene V/F con (47) y se resuelve la ecuacign (46) hasta una-
tolerancia de 0.01.

Se regresa al paso § y se establece un ciclo hasta ¢l pasop 7, has

ta lograr que V/F no canbie (con una tolerancia del 2%}.

Se calwlan L, ¥, h y H, y se resuelve el balance de energia para
la Q especificada; si no se cumple, se procede a iterar en Ja ten
peratura hasta obtener una tolerancia del 1I%. En esta parte se -
usa la técnica de optimizacidn 'Seccidn Dorada' para converger la
temperatura, con linites en 1a temnperatura de burbuja y ia de ro-

cio a la presidn de salida de la expansion.

Camo criterio de convergencia de todo el proceso de vaporizacién-
se pide que el valor absoluto del canbio en Ja temperatura entre-

iteracion e iteracion sea menor al 1%.

HOTA: La vaporizacidn 'flash' se aplica para calalar las condi--

ciones de las alinentaciones dentro de la torre.

- 115 -



2.-

ESTRHACION DE PROPIEDADES.

Las propiedades de las substancias tienen una importancia fundamental
en los procesos de transformacidn, porque deteminan el estado fisico
y uinico de los fluidos que se transportan y el tamafic de los equi--

pos que los contienen.

La clasificaciin de propiedades es en dos grandes areas, las fisicas-
y las quimicas, subdividiendo las fisicas en temmodinamicas y temofl

sicas.

" Las propiedades termmodindnicas de una mezcla se estiman en base a la-

siguiente informacidn:

1} El calor especifi;:o de cada componante, como gas ideal en funcidn

de la tanperatura.

2} El comportamiento *P - ¥ - T' de la mez2cia en todo el rangc de -«

canposgicidn.

3} La entalpia y la energia libre de fomacidn de cada componente en

el estado estandar (1 atm y 25°C}.
4) Reglas de mezclado para cada propiedad.

¥y con la ayuda de las expresiones matemdticas que proporciona la-
termodindmica. Como base de cdlculo se toma como estado de refe-

rencia a los elenentos en su estado natural a 25°C y 1 atm.
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La ‘Infonnaéiﬁn referente en los puntos 1 y 3 se encuentra normalmente
para una gran cantidad de componentes en bancos de propiedades que --
" aparecen en e] apéndice de algunos 1ibros de Ing. Quinica & bien, en- -
‘1ibros especializados en el area. Sin enbargo, para el punto 2 no se
dispone de ecuaciones que reproduzcan 1a conducta ' P - V = T' de las
mezclas, ni tampoco se cuenta con informacidn experinental que cubra-~
todo el rango de composicifn, tenperatura y presicn de aialquier mez-
cla. Por lo que desde hace tiempo se yiene trabajando en la elabora-
cidn de acuaciones de estado que predigam satisfactoriamente 13 con--
ducta ' P - ¥ - T' de substancias puras, y a través de reglas de mez-
clado tanbién Vo puedan hacer para mezclas. Otra foma de hacerlo es
haciendo uso de 1a ley de ‘Estados Correspondientes' y empleando Sey
dopropiedades. En la actualidad se tiende a utilizar primordialmente-
las ecuaciones de estado, por 1a autamatizacidn de los calculos con -

la ayuda de las computadoras.

Las easaciones de estado han surgido del ajuste de modelos matemdti--
cos con el nimero de variables que se creen necesarias, a un conjunto
extenso de datos experinentales volumétricos y de presion de vapor de
diferentes substancias puras: @ bien, tomands en cuenta los postula--
dos de la teoria cindtica de 1os gases en cuanto al tanafio de las mo-
1éculas y las fuerzas de interaccidn entre ellas. Dentro del primer-

tipo las ecuaciones sobresalientes que se han obtenido sen:

1)} Beattie -'Bridgenan en 1928, con 5 constantes.
2) Benedic - llebb - Rubin en 1940, con 8 constantes.
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3} BMR modificada por Starling en 1971, con 11 constantes,

¥ del segundo tipo son:

1) Van der Halls en 1B873.
2) Redifch - Kwong en 1949,
3) seave en 1972,

4) La ecuactdn Virial propuesta en 1901 por Kamerlingh Onmes.
5) Peng - Robinson en 1976.

Ain con los esfuerzos que se han hecho en obtener una buena ecuac idn-
de estado para componentes puros, y del usc de diferentes reglas de -
mezclado para tratar soluciones, no se ha logrado tener buengs resul-

tados para substancias polares y muche menos para la fase iquida.

Para mejorar la prediccidn de la conducta de 1a fase gasecsa, se re--
conienda usar la ecuacidn Virial hasta el sejundo coeficiente calcula
do con los modelos de Hayden- 0'Conell (1975}. Esta ecuacidn es reco

mendable en el rango de presiones moderadas y ain cuando se tengan --
asociaciones quinicas.

Para la estimacidn de las propiedades temadindmicas de 1a fase 1igui
da se tiene la alternativa de usar una expresidn para l1a energia 1i--

bre de Gibbs en exceso en funcidn de l1a temperatura y camposicidn.

2a} Coeficientes de Fugacidad a través de la Ecuacion de Estado de Spave,
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La eclacién de Soave es
RT . a
P = =% " Tme5) (s0)
en. donde a y b son paranetros relacionados con las fuerzas de atrac--
cidn y el tamafio de la molécula respectivanente, dependen de las pro-
piedades criticas de los componentes puros, de un parametro de ajuste

o y de la conposicion de 1a mezcla,

"c 1/22
3= (2 %) ts1)
N
By = 1i=1 %y by (52}

que son reglas de mezclado propuestas por Redlich-Kwong, en donde

3 =y Ay , (53)
2 Tey

a’Ci s 0.42747 —-p'::—:—- (54)

bi = 0.08668 R 1€ (55)
%

ac1 ¥ by rasultapn al evaluar la ecuacion (50) en el punto critico.

Del trabajo experimental con equilibrios liguidovapor en sistemas -
puros se observd que ' oLi'se correlaciona con la tenperatura reduci
da y el factor acéntrico, mediante

o{."llz = 1 +mi (,1 - Tr,i:iiz ) (55)

en donde 'm;* es funcidn del factor acéntrice

my = 0.48 + 1.574 W, - 0.176 W2 (57}

- 119 -



" con 1o cual es posible resolver la ecuacién {50) para T, P 6 V (cono-

cidas dos de ellas y 12 composicidn de 1a mezcla).

Otra forma de usar l1a ecuacidn de Soave es en funcidn del factor de -
compresibilidad *Z', y entonces se tendrd

= f{pr, T, a, b}

e@s decir, agrupando variables como sigue

A= 2F (58)
T
B = %—,‘1 (59)
1a ecuacidn (50) se transfoma en
.+ (Aa-8-8)-A8=0 (60

¥ se resuelve para '2' conocides P, T, A\,‘ y BM'

Para calcular el coeficiente de fugacidad de un conponente '{' en --

una mezcla, Soave obtiene la siguiente expresitn después de usar la-
termodinanica y el algaebra

172
m,j,gbuz_”-m{,_?)_‘\q(z“i _"1)
} la ’ By ‘:4/ 1]
« e : (1)
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en donde

1/2 1/2 ¢ 1/2 Dot
2 M ey (@)
2 ixduz Py 172 o

fol ci '
by Tei s P o U e
i T IV A I _ |
i1

Zb)} Coeficientes de Actividad por el Modelo de- Wilson G.M.
La ecuacidn propuesta por Wilson en 1964 para calaular los coeficien-
tes de actividad de los componentes de una mezcla en fase liquida, --
dtiles en la prediccidn del equilibrio de fases, vino a superar en my
chos casos a 1a de Van Laar y a 1a de Margules de dos constantes, Se
aplica satisfactoriamente a un buen ninero de mezclas 1iquidas no elec

troliticas de componentes monanéricos (pueden ser multiconponente),

Esta ecuacion tiene la ventaja de emplear solo dos parimetros no de-~
pendientes de 1a tanpei-atura y que se obtienen por ajuste a datos ex-
perinentales de equilibrio liquido-vapor en sistemas binarics. La --
ea;acic'm es saniempirica y es una generalizacion de la de Flory - -

Huggins; st dnico inconveniente es gque no es capaz de predec'lr: misci-

bilidad parcial.

X
Ln‘a’i-1o-u~.(ij )-Zn.c_i_j.\_k_i_..* (64)
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en donde
L
v
/\_i-._i Exp[-j" '1”] . {65)
i oL
i
con 1a siguiente namenclatura:

vk": VYolunen molar del compenente 'k' cono Viquide puro.

113 - 11*1 ¢ Pardmetro de interaccién molecular entre los camponen-
tes 1 y j.

. 2¢) Coeficientes de Actividad por el Hétodo de UNIFAC.

. UNIFAC es una abreviatura que quiere decir "Universal Quasichemical -
Functional Group Activity Coefficients", y cono su nonbre lo indica,-
es. un método basado en Ja teoria semiquimica de las soluciones 1iqui-
das propuesta por Guggenhein (1952), generalizada por Abrams y - -
Pransnitz (1975), y aplicada a los grupos funcionales de las molécu--
las por Fredenslund (1975) en el cilculo de los coeficientes de acti-
vidad, 5Su origen al igual que el de todos aquellos que utilizan la -
idea de contritucion de grupas, parte de la sugerencia de Langmuir -~-
(1952) quien dijo que las interacciones fisicas & fuerzas de Van der-
HWalis entre moléculas polifuncionales pueden ser estinadas al sumar -
1as interacciones entre Jos grupos funcionales que fonnan a las molé-
culas, y establecid que de ser posible caracterizar cuantitativanente
a cada una de las diferentes interacciones fisicas entre érupcs. tan-
bién 10 seria astimar las interacciones intermoleculares y con ello -
f'ina'lruente a través de up modelo adecuado estimar propiedades termo -

dindmicas, en este caso los coeficientes de actividad.

Su uso se extiende a sistemas altamente no ideales, noelectroliticos ¥
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de informacidn escasa en datos de equilibrio, lo dnico que se necesi-
ta es conocer 12 estructura molecular de los canponentes de Ta solu--
cién y poderla clasificar acertadamente en grupos fuﬁciona'les'. pero -
como inconveniente se tiene que no tona en cuenta e la contribu~ -
cidn de un grupo en una moléctla es diferente a la que tiene en otra-
© molécula. Por To que en 1a medida que se disponga de una ganma mis am
plia y clara de los pardmetros que representan la funcionalidad de --

los grupos, serd mas confiable y aplicable este métoda.

Se basa an el misno modelo que UNIQUAC

n ¥i= n ¥i€+ o ¥R (66)

es decir, por una parte conbinatorial que representa los efectes de -
diferencia de tamafo y forma de las moléculas, y una parte residual -
para los efectos de interaccidn energética. £En dondé

- Ne

q‘imﬁ*"i'%}%“]i (67)

von

i

 Ji¢s 1 1

+

y

o
NIN

IR JUEENER RSN ART (68)

. ) q X _
G_i = rr—‘"-*ii ! (69)
& % %

B — . S 70y

rsr 2 Ve By . m
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i

> Yo | - (72)
= -

.- 9

slendo
i ei 1 fraccidn de drea
@1 1 fraccifn de segmento, similar 2 fraccidn de volumen,
i : parédnetro indicador del volumen molecular de Van der Walls.
9% : pardmetro indicador del drea superficial molecular.
Rk : paranetro del grupo 'k' representando su volumen.
Qk : parimetro del grupo 'k' representando swu drea superficial.
Ng : MNdnero de grupos diferentes en e1 conponente 'i°,

1)1 s Nimero de grupos del tipo *k' en e1 componente ‘i‘.

tos pardnatros Rk y Qk que no estén disponibles se pueden estimar con

a Yuk . Ak
Re * 15007 " DT s 107 @3)

en donde Ywk y Awk son proporcionados por Bondi.

La contribucién residual se calcula con

lig
i
mgﬁ!,%yk(mrk-mP;) (74)
en donde
: |—=K : coeficiente de actividad del grupa *k' en Ja solucidn

r':( ;s Coeficiente de actividad del grupo 'k' en el componente 'i'

g : HNimero de grupos difersntes en la solucidn.

1 . g
tn T = O [1 -tn (mi;l@m\fjmk) - aé \B{Jk\; ] {7s)
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O - @ ln | e

g
nglQnXm

Yon - Exp { - a /T) ' _ a7y _
N Ne i _
X = §1V“‘ x1/‘1?:;1 21 Vi X1 - am
siendo
em : fraccifn de drea superficial del grupo 'm* en 1a_.'me_zc'la..

¥n : fraccién mol del grupo 'm' en la mezcla.

mn : pardmetro de interaccidn de los grupos 'n y n' diferente,

a
a 2nm,
Y para cada coaponente i

™ =« ox {1 - n (%3: i }-% s Yin (79)
k 2 On Yar)- & m } .
i

N
Biex 7 2 x g )

n=1
x\:=vilgv,§ @)

siendo

i
m

xg : fraccién mol del grupo 'm' en el componente *§',

: fraccidn de area del grupo 'm' en el conponente 'i'.
aclarando que el paranetro ' amn' se obtiene por ajuste a datos expe-
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fimentales de equilibrio de fases. En 1a actualidad existen tablas -
con valores de este par&petro para un buen nimero de sistenas bina- -
rios, publicados por Fredenslund cano autor principal y por Gnehling,

" Rassnusen, Prausnitz y otros como autores secundarios.

2d} Entalpias.
Para calwlar la entalpia de una solucion 1iquida y 1a de una solu- -
cidn gaseosa, se toma cono estado de referencia el estado estindar --

{(25°C y 1 atm) con un valor de cero para la entalpia de los elenentos

en su estado natural.

La entalpia del gas de calaila conforme al siguiente proceso

-]
Elems. (26°C, 1 atn) —2PBE . cptos. {25°C,1 atn) )

oH
(57} o7
T

- .
Cptos. (T, 1 atm) (9)

l‘h l Aﬂuezc'l ado

T
. f-——-—u—

Mezela (T P}(g) Mezela (T, 1 atn) (s}

Por lo tanto
He
o (T P aM,
= AH+I Cpd T/, Xi +[ (== 6P (82)

rhm[fzs }1 1 P

en donde H, es la entalpia de 1a mezcla y K; es la entalpia de la mis

ma en condiciones de P y T.
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La variacién isotémica de la entalpia de Tamezcla gaseosa con la --

presidn, se calcula mediante 1a ecuacién de estado de Soave

P P
3
j (T;‘-.)po-g [V-T(-g-‘{-)P]dp (83)
1 1

pero como 13 ecuaciin de Scave no es explicita en 'v' sino en 'P*, en_

toncas es necesario hacer el canbio de 1inites y de expresidn

Py v
gl(-;s‘,-,-)TdP=pv-nT-S [P-T(-%-fp-)v]dv {8a)
(-

y aplicando la eciacidon de estado para la presidn y para la derivada,

se tiene
Y, R 1 38y .
39, = s - e (), (65)

y usando como regla de mezclado a

h 2
= (gl 11 31112) , en donde

= 172 . .
! Te 2 .
aglfz = {agy o) 2 . | o.0a2787 i c_ci [1 fmiu._r”l_/?)] S
i ot
sustituyendo .
He 2 12 w2, - g
a, = i )
nTVE K [0.42747 ._P?:.] [1,,.:“1‘1_%1. )]
ba 653612 a 1/2 Y2 T
= 0. 653812 R T o
=M Wﬁi [1 +my (1= Tryt )] R



Por 1o tanto
i TR .- 0.653812 R o, [1 Q-7 Iﬂ):l :
¥ = . . + - o .
=7, 154 £ MRS

Nc ' : o _112 .

o ki Te

0.653812 R 1
{2:1 rav [ -3 Y )]}

que al sinplificar queda -
da He x, 1
T S als 172

{% PET?T my (- 172 T’Wf’} (86)

sustituyendo en (85}
Ne
3P R _ 0.85494 R Xy Tey 1z )
(-ET; " V-_B- - -—_T—_—TV v+ b {121 P—-—m‘:i 1+ mi {1 -TI‘1 )
Nc
*[Z Ry Ty (- 2 ]
1 Pyl 1 172

He
R 0.62747 @ Xi Teg 1/2
= Frawes + v (—V r b}{z 112 [1 +mi(1 - Tri )

i=1

Nec
-1/2 -
X, Te,m, T o
PN (87
i=1 <5 ey :
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sustituyendo en (84}

v
poT (3P ] dy = RT _ _ a4 RT
SI[ O {::s O
=2 (d

X, Tc '
J..ﬂ%_ v (T 2)]

{"z
[

_ 0.42747 R%Y
V v +

dv
1
A
172
= -| < a_ +0.42747 nz KiTeg l1em@ -Try )
m i=l ci
-l
172
*% Xy Teg my T/ dv

i=1 Pc,(I?? 151 712 v (v+b}

v
d_ v
que equivale a tener 5 - cte » 1a cual se resuelve por frac
R L) (V+5§

ciones parciales, asi

v v
dv . . dv __ . _ A, B
J - cte vveY ctej Tv+bT cte I:v+v+b] dv
- Y Lo
y esto es
L =A, B lsaw+b)+Bv .'. 1a(arm)vean o b
Y3ny v t veB v - 1=(AsB)w v 2D S A=/

y A+B=90 . ,B=-A=-1/b. Lueo

v
[ty e e | 2o 2] oo
o]

v
= - [1-5 an--lsLn(v+b)]
1 M .
= - cte I-E tn &E]
L o
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v

=—C‘i’.&% tn ey

¥y sustituyendo 1a expresion de la cte

v Ne
X, T 1/
I & 125 dv=-{a_ + 0.42787 WT * 17 "
i‘[ ] L =P [P Ty

,% X, Te,my T/2 ‘
DU envia ey I T

par lo tanto
He

P
3 1z ¢
S (-nw—'l dP=Pv-RT+ {aﬂm sama7 w27 « ) M Toy Em1(1-'fr._ )]
1 "l ?ciIJZ

Ne /2
*y X TNy T

1 v
G TP TRIZ) B s

y comparando con la expresidn de 2y

P 12
(ép)dP=Pv-RT+ By + 3y * 0.653812 R T
1 .
i «1f2
*éfxiTci‘iT }1 Y
5 Pl TIZ | B U e,

¥ sustituyendo en la ecuacién (G2}

Nc T
H-.u(T.P)-'-; AH§+S CdT Xi + Py -RT
=1 25 i

j
Ne -172
X: Tggm, T
+ [an-ra“]' 2« 0.651812Z R T = {S:l—p-l—iwé——jrc—m]
= b Bl
x 1 v

q tn ‘Fq; { 88}
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" La entalpia del '11qu1db se calcula conforme al siguiente proceso

Elems. (25°C, 1 atm) —25% 5 cotos. (25°C, 1 ECIT

. H
K (-g-T)P dT

» N
Cptos, (T, 1 atm)(g)
- )w @eT
w

Cptos. (7,1 atn)(”

AB pezclado ideal

A

Mezela (T, 1 at:n')(” 1———1— Mezcla {T, 1 atm}u)
T Ideal

Si se desprecia Ja variacién de la entalpia de la mezcla liquida con-

1a presidn, entonces

Nc o T "ﬁ

HL=Z[AHf+ S deT-:[v X+ (89)
i=1 25 i

que correspende a un 1iquido saturado. 1Vi es el calor latente de va-

porizacidn del componente '{i' evaluado a la temperatura T, a través de

1a regla de Watson

7-0.38
T 1
)‘,,.1 ,'1\,1’ [!-_r‘:l (90)

r
1 -7,

en donde los superindices T y r se refieren a la temperatura T y la de

referencia, respectivanente.
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Hﬁ es la entalpia en exceso de la mezcla 1iquida, la cual se calaula-.

con la siguiente ecuacidn

e _E ) | o
=)} _ (a1)
= .
£ _
W o=-RT L-Q-—L“rx—‘—),, % (92)

en donde 1a evaluacidn de 1a derivada depende del modelo que se use -

para calcular el X'i.

Con el m&todo URIFAC:

Ln Xi = in X'Ic-r Ln X-ia
i, 17 61 i H?c
c a :n_-. -
Ln)f*l L”x1+2‘qi"“a'“i"1" )?—% -

g (- -1 s z=10

Xg 1y

Como 1a parte conbinatorial-solo tiene parametros dependientes de pa-
rimetros de componentes puros y de la canposicidn, por Yo tanto su -- '

aportacion al calculo de la derivada es nula.

La contritucion de la parte residual es

tn Y, = ):f' yiae - [TH

tn [y = Qk["-"(ﬁem‘f’mk E %méi’k:ﬂ\:]

6 . m Xn n=1
m
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Noan S Ee e, /T

Nzc
i
i=sl m X4
Xm =
k i
i=l k=1

tn ri - & [ -n (f@,,. Yo 1 - m[ﬂ (i"‘e?:’;m) :}

i i v‘i
gl - %o K =
m g Ng vi
xlt n n
n= nal
1
(_a‘m Xi)p \ (& 81) Z Vi [a(mr%:r_m [k )] -
1+ A3 P.X k=1 P i ]
"z; »
tg i i '
INTIN -t
k=1 % S ¥mk 5 o
m=1 psp M (o

- g
- { an\kn )]}
mznl n§=1 an'y mu

. % v; nk [ :2-1 Ak O \ak E % Bktnk

§1 n Vmk 73 o Yk

-133 -



. i { i
g | H
2 Z 9; Y [ni;l 9:1 amn\ymr] --q': 2 Vi [ni;l g:‘ \an]_

m=1 [il a: \an]z

2B ;Jmm[g&l,,%u

m=1 [g g \}Ju;—l ()

Con 21 modelo de Wilson:

e _ 8 31n ¥y
R L R T2 e

i

R p X Agy
tn §i=1.0-Ln jzslxj/\,j] - Z et

ksl ;: LAY
1

Ng
X, 24\ N
¥y, ‘Fq s 54 ) i{xk[ai\kigu

Hc
PiXy T X, A k=l T XA,
=1 3 ij = J ]
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Agge :d} * xp { -{lij- 1112 y

Ay Yy, 023 - Adi), (A4 - M4 Aig- At
_ : _v_?l_ Exp(j iRT ))& Lmz l,J\ij.L__.;_Tz_)‘

{96)

2e) Densidad de Liquidos Puros por la Correlacidn de Goyal y Doraiswamy.
Goyal y Doraiswamy obtienen una correlacidn para el cilculo de Ta dep
sidad de 1iquidos puros en el rango en que es despreciable el decto -

de 1a presién.

Su trabajo se basa en la definicion del factor de expansidn de Watson

T TP

con errores promedio de un 20% Después, Lydersen, Greenkorn y'Hougen
notan que el factor de compresibilidad critico es el pardmetro que co-
rrige las deficiencias de la inexactitud del modelo de Watson, elabo--

rando unas tablas d.e_Pr. Tr ¥ Pr.

Con Jos antecedentes mencionados, Goyal y Doraiswmy se dedican a en--

contrar l1a funcidn

FE = £('r, ) _ (98)
obteniendo despu@s de correlacionar

FE = k - D.DSTr
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y cono k = f(Zc), entonces ubtieneﬁ

k = 0.0853 7,70-773 (99)

que al sustituir en la ecuacibn anterijor

0. 0633

FE =
0.
ZC

- 0,09 Tr . {100)

sustituyendo en la ecuacidn (97) y despejando a 1a densidad

L
[ 0,0653
Fin [;ﬁ'ﬁr— '°-°‘-‘T,-] aa)
c

c

La correlacidn se probd con substancias de diferentes grupos funciona

les, en a1 siguiente rangoe:

0< 71 £150°€C, para T, < 0.8

0.2 £z £ 03

obteniendo un error pronedio del 1.5%, 10 que es satisfactorio en cdl
culos de ingenieria, adends de ser una funcidn explicita y ficil de -

programar,
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3) SOLUCION DE ECUACIONES ALGEBRAICAS.

En la Ingenieria Quinica camo en las dends ciencias, uno de ios proble-
mas mas frecuentes y dificiles que se presenta es el resolver el siste-
"ma de ecuaciones gque resultan de modelar un fendmeno, equipo 6 process;
. por 1o que a través del tiempo se ha dado la necesidad de crear procedi
mientos 16gicos auxiliades por las leyes de las matendticas para obte—-

ner una 3 varias de las soluciones.

En lo siguiente se mostrardn las técnicas usadas para resolver las ecua

ciones que se presentaron en la sinulacion de 1a columna.

3a

—

Hétodo de Newton-Raphson.

Es una de las técnicas de convergencia en una variabie usada con mayor-
frecuencia, con un acercamiento hacia Ja solucién real en foma cuadré-
tica respecto al nénero de iteraciones; y adn cuando es un método muy -
socorrido, no siampre garantiza convergencia como es el caso de que exis
ta un matino entre el valor de la funcidn en el punto k' y la solucidn
tuscada, came lo muestra la fig. 18, en donde el algoritno conduce a -

una divergencia § a una solucidén indeseable.

f{%) 4

T




La formulacién del método es camo sigue:

Sea una ecuacion algebraica en una variable de grado 'n', de la forma
f{x)=0 (Loz)

y xa el primer valor supuesto de la variable independiente, luego el~
siguiente valor serd en aquel punto en donde la tangente de 1a funcidn-
evaluada en Xy intersecta el eje de las abscisas xl, como se observa -

en 1a fig. 19, es decir

fiX)a
N
_ Fig. 19 o R
- Tan @ = (X )= : : . S
{Xq) -ég"z-xl— N
" rearreglando " '
X
31=xo-f.° (104)
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3b)

en donde xl resulta ser una mejor aproximacidén y por 1o tanto se conti

:"nua con el misno procedimiento. La generalizaciin del método es

" .
X K+l xk '_l'{r;—f " {105)
alcanzando 1a convergencia ciando

Xy =%y
k

b (106}

en donde '€' es tan pequefio como grado de exactitud se requiera. Ade-

mis, 1a derivada de la funcién se puede evaluar en forma analitica & -

numérica
£1%,) = @£ ), . (1o7)
X=X
k
X X
fox,) - Lk 8) - ¢ (i) {108)
4
en donde
§ << fxe -ty {109)

Por G1tino, cuando 1a convergencia es estable, se alcanza la solugidn-

real en pocas jteraciocnes.

Hétodo de Huller.

£} métado que propone Muller para encontrar las raices de una equacidn
algebraica de grado 'n', tiene las ventajas de que no requiere e} cél-

ailo de 1a derivada de 1a funcidn, obtiene todas las soluciones tanto-
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las reales como 1as complejas y ademas converge en foma cuadritica -

en la vecindad de cada rajz; de ahi que tenga un & ito notable,

“E1 procedimiento propuesto es una extensidn del método de la Secante-
ya que mientras en este d1timo se dan dos aprox fmaciones a una solu--
cion f(X) = 0 y T1a siguiente es el punto de interseccidn de la recta-
que pasa por Jos dos puntos anterioras con el eje de las abscisas; en
el de Muller se parte de tres aproximaciones y la siguiente correspon
de al cero de‘la parabola que pasa por estos puntos, y asi se conti--
nia desechando el punto mis alejado de la raiz de los cuatro actua- -

les, hasta obtener la convergencia {Fig.20).

FlL) A

f1X)




€1 desarrollo analitico es:
Sea _ —_—
f (X)=-----=0 _ - o)

1a funcidn a resolver, y

p(x)sao+alx+azx2 _ () .

la pardbola de recurrencia. ‘luego, xk-l. Kk ¥ xkﬂ san las primeras-
suposiciones, por lo tanto la pardbola que pasa por ellas serd aque--
112 cayos coeficientes corresponden a la solucidn del siguiente si;stg_ '

ma de ecuaciones. Una vez que se tiene la

F {Kea) magtay Ky *ay X0 (12)

£ magta Xy ta KXo (113)
: 2

f 0(k+1) = 2y M 3y xku + % xkn (113)

g acidn de la paribola requerida, se iguala a cero y se resuelve por
1a formela general

2 a
X = 9

- +
al—\[ag-ltaoaz

(115)

en donde 12 raiz que sirve es la real y se recanienda tonmar la de me-

nor valor absoluto.

Mediante un arreglo a conveniencia, Muller Yo plantea de la siquiente
qaanera. Sean xl, xz y K3 los primeros puntos y la férmula de conver-
gencia

X =X + (:n(k_1 - xk_zl d K, nz1q {116)
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en donde .
 ;.. -2 F%y ) u+dkg
bt (v ") g & +dkl} cjlﬂ

L

bef (Ky3) ey - F 2) i +d“f+f (x“) W +2dk) (118)
eof (K g) dyy - F (X 2)u+d1)+fﬂkﬁ e

paran 24, y
P " ' U nzoy
& = g iy— o

con convergencia en

X - Xpq

k

<t (121)

Cuando esta téenica fue aplicada en problemas de destitacidn por Mang
& Henke y despu@s pos Suzuki en el cdloulo de la temperatura de burtu
ja de cada plato, se modificd dnicamente 1imitando Ta regidn de bis--

queda a 1os tres d1timos puﬁtos mas cercanos entre si, obteniendo lue

nos resultades.

Wétodo de Thamas & Eliminacidn Gaussiana Aplicada a una Matriz Tridia
gonal.

Un sistena de 'm' ecuaciones lineales con 'n' incignitas se represen-
ta por una matriz, la cual debe ser no singular para tue tenga solu--
cidn. Cuando las entradas & elementos de las tres diagonales princi-

pales son 1as inicas diferentes de cero, 1a matriz recibe el nanbre -
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de matriz tridiagonal, peauliaridad que se presenta en la expresidn -

del balance de materia por componente en una columna de platos.

Entre jos métodos que existen para resolver un sSistema de ecuaciones-
1ineales, se encuentra el de Eliminacidn Gaussiana el aial consiste -
en obtener una matriz equivalente de forma escalonada por renglones a
partir de hacer cperaciones de cambio, multiplicacifin por un nimero -
real y suna de rengiones en la matriz original; de tal manera que la-
matriz resultante se resuelve directamente por substitucion en forma-

regresiva.

Bruce {1953) y mds tarde Lapidus {1962), Varga (1962) y Wang % Henke-
{1966) apiican esta técnica a la solucidn del balance de materia por-
conponente en una columna de platos, 1landndole 'Método de Thomas' y-
caracterizindose por proceder con la substitucidn regresiva mediante-

una previa 1égica de cidlculo. Lla secuencia es la siguiente:

Sea el sistema en estudio

[ 1 - r
B GO 0O RIS 1 W
Ay By G Xy LI
0 A5 B85 G ' Xy = Wy (122}
0 AN Bna Gya Xt LRl
) Ay By Xy Uy
L J L ] L 4




sinbol{zado por

A = W {123)
en donde el vector '¥' constituye la solucisn del sistema y 'A' es la

matriz a tratar. Luego, el método de Thonas dice que si

P = %— (129..)_
o =E— (125)
P -E—jl—r—c - | aze)
SOBy - Ry Py

- We _ A Gey '
YT B Ay Py, _ (127)

para 2 €3 < H-1. Entonces la solucidn estd dada por
a - < + N
¥y mag = PyXey o 1€J£0RA (128)
canenzandd <on
XN = qﬂ (129)

¥y regresanddse con la ecuacidn (12B) hasta j=i.

£1 algoritmo es muy eficiente, ficil de programar y ocupa poca memo--
ria en la computadora,
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CAPITULO X1

HOMENCLATURA



HEMENCLATURA

Yariable Concepto y Unidades

B: Flujo retirado por el fondo de 1a colunna, g mol/min,

Cyt Cancentracion del componente '{', g mol/1.

c;i: Capacidad calorifica a presidn constante del conponente 'i* como aas
ideal, cal/gmol °X.

Dt Flujo destilado, gmolfmin.
F‘j : Flujo alimentado al plato '3* gmolnin,
Gy: Extraccidn en fase vapor del plato '{', gmolmin.
_G.L: Grados de libertad de un sistema, adim.
M Entalpia de formacidn del componente '4' en el estado sténdar.ca‘llgmol.
‘H{ : Entalpia del componente 'i' en fase vapor, cal/gmnol.
'H‘1’ : Entalpia del canponente 'i' en el estado de referencia, cal/fgnol.
Hj t Entalpia del flujo de vapor que sale del plato 'J’', cal/gmol.
Wt intalpia de la mezcla en el estado de referencia, cal/fgmol.

K* j’ Constante de equilibrio 1iguido-wapor del componente 'i*' en el plato
 l
$3', adim.

: Flujo de 1iguido que sale del plato *j', gmolfmin.

Ca
.

s

Nimero de platos, incluyendo el condensador y el rehervidor, adim.
Nc : Hinero de Cam?onentes, adin.

Presidn de operacidn del plato 'j' de 1a columna, atm.

Pc ] Presidn critica del conponente *i', atm.

P; : Presidn de vapor del camponente 'i*, atm.

o
&
.

Carga térmica transferida en el condensador, calmin.

Qj : Carga térmica suministrada 6 extraida en e1 plato 'j*, calfmin.
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Variable - Concepto y Unidades

-y
L

v

+ Carga témica transferida en el rehervidor, calfnin.

: Constante en la eaacidn de gas ideal, cn3-atm/gmo'l -2K.

flujo molar reaccionado del componente '1'-. en el plato 'j', gmolwin.

: Temperatura critica de! camponente ‘1t, °K.
: Temperatura en el plato 'j', °K.
: Temperatura reducida del componente '{*, adim.

: Extraccidn liquida dei plato 'j', gmol/uin.

Flujo de vapor que sale del plato 'j', gnol/min.

: Fugacidad del canponente 'i' en la fase 1§iuida, atm.

+ Fugacidad del componente '{' en condiciones de saturaciﬁﬁ, estande --

puro a la temperatura del sistema, atm.

Fugacidad del componente '{i' en la fase vapor, atm.

: Entalpia del conponente *i' en fase 1iquida, cal/gnol.

Entalpia de l2a corriente Vigquida que sale del plato 'j', cal famol,
Volunen molar, an® famol,

vl{: Volumen molar del componente '§{‘como liquido puro, crn3 fgmol.

Factor acéntrico del canponente *i', adim.

Fraccidn mol del componente 'i' en 1a fase 1iquida del plata '§',
adim.

Fraccidn mol del componente *i' en la fase vapor del nlato *i‘,adin.

: Factor de conpresibilidad, adim.

: Factor de compresibilidad del vapor, adim.

-

FfracciGn mol del componente 'i' alimentado en el plate 'j*, adim,
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Variable Concepto y Unidades

AH; : Calor desarrollado por el sistama reaccionante en el plate ‘j°',
calmin.

=
57

Canbio neto en las moles reaccicnadas en el plato *j', gmol fnin.

Coeficiente de fugacidad del componente 'i' adim.

b

¥ Coeficiente de actividad del componente *{*, adin.

ol
[T ——
.

Parte combinatorial en el modelo de UNIQUAC para el cidlaloc del co-
eficiente de actividad del componente *i', adim.
Parte residual en el modelo de UHIQUAC para el cdlculo del coefi- -

ciente de actividad del componente *i°’, adim.

o
e,

1“1 : Calor latente de vaporizacidn del componente ‘i', cal/gmol.
f t : Densidad molar de l1a mezcla, moles/3.
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Varfable
B :
D:
CDHR:
HG :
l‘iL:
IT.T :

NC
HNET

NP

[

QR
REF
S0T

.-

nt

s¥1

5Y1

HOMENCLATURA EN RESULTADOS

Concepto y Unidades
Flujo retirado por el fondo de la columna, gnol/fnin.
Flujo destilado, gmol/min.
Calor generado por el sistena reaccionante cal/min.
Entalpia de 1a fase vapor, cal/gmol.
Entalpia de la fase liquida, cal/fgmol.
Nlnero de iteracidn en el perfil de temperaturas, adim.

: Flujo de 1iquido que sale de cada plato, gmolnin,

Himero de componentes, adin,

: fiimero de platos que tiepe la torre, incluyendo el condensador y

el rehervidor, adim,
Plato ndmero, adim.

Presitn de operacion en cada plato de la columna, atm.

: Carga témica transferida en el condensador, calfain.

Carga térmaica transferida en el rehervidor, cal fnin,
Relacion de reflujo de condensados a destiladeo, adim.

Sumatoria del cuiadrado de la diferencia de temperatura entre las
dos (d1timas iteraciones en cada plato, a través de toda la colum
na, OE-

Sumatoria de ta fracciSn mol de los componentes de la fase 1{qui
da, adim.

: Sumatoria de la fraccidn mol de los componentes de la fase vapor,

adm,

: Temperatura en cada plato, °K.

- Flujo de vapor que se transfiere de un platoc a ut.rb. gnolfnin.
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VRE

Velocidad de 1a reaccidn del reactivo limitante en el sistema, -
gmol fmin.

VRL

VYolunen de 1iquido en cada plato de la torre, litros.

Xl. xz. : Fraccisn mol de los componentes 1, 2, ete., en la fase 1iquida,-
adim. '

-Yl' Yz. : Fraccidn mol de 1os componentes 1, 2, etc., en la fase vapor, --

adtn.
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CAPITULO XIII

MANUBAL DEL USUARIO
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El propdsito de este capitulo es dar wna explicacidn clara del uso del si-
mulador a cualquier persona, sin la necesidad de conocer los programas; es
'decir, que el usuario conozea 1a forma de alimentar los datos, las varfa--

bles que se pueden inprimir, y el alcance de aplicacidn.

La simutacién es controlada desde el programa principal, en donde se leen-
datos, se 1lama a las subrutinas en uso, y se imprimen resultados. Para -
hacer una corrida, primero es necesario elegir adecuadamnente los elementos
de cdlculio a utilizar, lo cual depende de si se dispone & no de carrelacip
nes para el cilculo de propiedades del sistema en estudio. En el caso de-
tener correlaciones, se pedran implementar al sinulador a través de la --
elaboracion de subrutinas que coincidan con el nanbre, argumento y COMMON-
{posteriormente se hablard de ellos} que se usan en e1 programa principal;
ademds, se debe elaborar una subrutina que contenga Ja velocidad de reac--
cién.para' cada componente, también con el nombre de variables que se usan-

en el programa principal.

E1 control de usc de mdtodos de cialculo de las propiedades se 1leva a cabo
a través de indices, los cuales aparecen a continuyacidn con el significade

ue tienen.
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MBICE © VALOR SIGNIFICADD

“FCC . 0-0.1 .Tolerancia en el Criterio de Convergencia.
"1¢A - 0 - . . Coeficientes de Actividad igual a 1.
1CA 1 o Coeficientes de Actividad por Correlacidn-
E T Inplementada..
1ICA ‘ 2 Coeficientes de Actividad por el Hodelo de
: o Wison.
L ICA T 3 Coef icientes de Actividad por el Método --
oo T - URIFAC.
IH -~ g N Entalpia de Soluciones Ideales.
w1 H'_ :‘ | 3_' 1 tntalpia calculada por Correlaciones Imple
e e mentadas.
D B S Constante de Equilibrio Liguido - Vapor --
Tl : calculada ldealmente.
T IK ST | - Constante de Equilibric Liquido - Vapor --
R calculada por Correlacién Implementada.
o1 o Densidad de Liguidos Purps constante.
' ",__I'_D o R T Densidad de Liquidos Puros por la Correla-
s cifn de Goyal y D.
IL 1 Soluciones Liguidas Reales.
1v - 1 Soluciones en Fase Yapor Reales,
IR 0 Sinulacitn sin Reacciones Quimices
IR 1 Simuiacidn con Reacciones fuimicas
I_T E cualguiera Iteracion de Inicio de lupresidn
17TH cualquiera Nomero itaxino de lteraciones
I.W 1] Sin Impresiin Parcial
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INDICE VALOR S : SIGH IF ICADO

M 1 " Escribe i, 1 y Ki

Y. _ 4 Escribe 1,3 ¥ T)

1w 3 ' Escribe RY,j _ _
M 5 Imprime los Resultados de Ja Ultina ltera-

cidgn.

" ta alimentacidn de datos se divide en tres partes:

ia.) Encabezados.- Son los encabezados de las tablas que aparecen en la

inpresion y se alinentan de 1a siguiente manera:

a) Llos nombres de los canponentes con un fommato libre.
b} E1 encabezado del perfil de conposicidn.de la fase liquida, con

un formato 4A15; al jgual que e1 de Ya fase vapor.

2a.) Indices y Vartables Alimentados en l1a Sinulacién.- 1os indices son

jos mencionados anterformente, y los variables son:

VARIABLE S1GH{1F ICADD
B Fiujo molar retirado por el fondo de la -
Torre.
D Flujo molar destilado.
Fj : Flujo molar alinentado en cada plato
uj Flujo molar de 1iquido que se extrae del-
plato 'j’. '
Gj Flujo molar de vapor que se extrae del --
plato 'j'.
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VARTABLE.

e
HET

DPP

A
REF

RYL -

- TF)

THAX
THIN

or

- VRLY
FAT
PFJj

ZF1,35

SIGHIFICADO

-Nimero de componentes

Nimero total de etapas, incluyendo condensa
dor y Rehervidor.

Presidn en el Cendensador.
Caida de Presion por plato.
Carga Témica transferida en cada Plato.

Relacidn molar de reflujo de 1iguido a des-
tilado.

RelaciGn molar de vapor a 1iquido en 1a ali
mentacidn para el inicio de la vaporizactdn -
'flash’,

Tengeratura de cada alimentacidn antes de -
la expansidn isoentdlpica.

Temperatura supuesta en el domo

Tenperatura supuesta en el fondo de la co--
lunna para obtener el perfil inicial.

Diferencia 0 incremento de temperatura en -
el cdlculo de 1a temperatura de burtuja, y-
acotaniento de esta variable.

Volunen de 1iguido de cada plato.

Factor de amortiguaniento en el control del
canbio de teaperatura mayor a 07, £

Presidn de 1a alimentacidn, antes de la ex-
pan sién.

Conposicion de 1a alwmentacidn, en fraccidn
maol.

- 165 -



3a.)

La alimentacidn de variables en 1a hoja de datos se efectla mediante
la opcidon HAMELIST del lenquaje FORTRAN, que consiste en la lectura-
de datos de variables identificadas en 1a declaracidon HAYELIST, solo
es negesario alinentar Tas variables gue tienen valor diferente de -
cerg y se puede hacer en cualquier orden, Los NA4ELIST cue se usan-

en el prograna principal del sinulador son:

HAMELIST/DSFA/NET, NC, P, DPP, DT, REF, TMIN, THAX, VAIN, WIN,FAT.
RAMELIST/IND/IR, 1K, IH, ICA, 1D, ITF, ITM, ITE, FCC, IM.
HA4ELIST/ALIM/D,B,F ,IF ,TF,FF ,RVL,G,U,Q,VRL,

Constantes y Paranetros.- Se refiere a las constantes de las corre-
laciones jmpienentadas, de la ecuacifn de estadc de Soave, de la - -
ecyacidn de presidn de vapor de Antoine; asl como los parametros -~ -
utiiizados en el modelo de Wilson y en el método UNIFAC, Todos ellos
se alimentan al simulador a través de un Block Data, que se elabora-
para cada sistena. La forma de transferir esta informacidn es por -

medio de CQAI0H, usindaose los siguientes:

cataon VARIABLES uso

DATI AH,BH, CH,DH,EH Entalpia de Gas Ideal

OAT2 A¥, BK. Correlacidn tmpirica para calcular -

' constantes de Equilibrio LTquido - -
Yapor.

DAT3 TC, PC, ZC, FA Ecuacidn de Estado de Soave y Densi-

dad de Liguidos Puros por la Correla
¢ion de Goyal y D,
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COAMON
DAT4

DATS
DATE

DAT11

VARIABLES
TBN, CLVN

PAMW
APY, BPY, CPV

DLP

usg

Calor tatente de Vaporizacidn en Fun
cidn de la Temperatura.

Pardmetro de 1a Ecuacidn de Wilson

Constantes de la Ecyacidn de Presidn
de Yapor de Antoine.

Densidad de Liquidos Puros, constan-
te.

. La inpresion de resultados se infcia con la escritura del nombre de los can-

ponentes del sistema y su nimero correspondiente, luego imprine algunos da--

tos al tnentados, y después dependiendo del valor de IW y de ITE, serd la im-

prestdn de algunas variables durante el procesc de cdlculo, de todas ellas &

de s0l1o las de la d1tima iteracidn: finalmente imprime los perfiles de: tem-

peratura, flujos, composicidn de la fase 1Tquida y vapor, presiin, volumen -

de 1iquido, entalpias, velocidad de reaccidon del reactivo limitante, calor -

de reaccidn, sumatorias de la fraccidn mol de la fase 1iquida y de 1a fase -

vapor; el valor del criterio de convergencia, las cargas témica transferi--

das en 1 condensador y en el rehervidor y el nimero de iteraciones requeri-

das.
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CAPITULO X1V

LISTADO DEL SIMULADOR
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