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1. LHTRUDUCCION.

La industria guipica y petroquinica moderna incluye dentro de

sus procescs de manufactura operacicnes de  separacisn de

nazola multicumponentzs,  siands. la

ilavidin una  Jde las

- T

Por lo que disefios <f:rient=s de egquipc de
destilacidn requieres de un  entendimients cuantitative dsl

equilibrioe liquido-vapor en mezclas multicomponentes

expresada a través de coeficientes de fugacidad en el caz- de

1

la fase vapor vy de coeficlentes 3¢ actividad para la fase

liquida.

£l contar con métodcs para ezlipar eguilibrics liquida-vaper
para mecclas multicompPonentes permit= tener la Infrrzacién
necasaria para simular y disefar columnaz de Jdestilasidén. Jue

a su velf requieren utillzar procedimientes d=

sesublda muy de cerca 2l desarrolla dn

computacicnales d2  alta velocidad. lLoa pr

esta linea e caracterizarcn gpor =1 enpleo de métodes  ds

apreximacidn o Lortos oy las perc  <an =i

advenimiento e 1as cemputadoras se han desarrollads modsl

¢ada ve- @83 <xactas, junto con  la aplisasidn de mitedos

numéricos para la resolucidn de e2ste tipo de problemas.

For 1a

shistiva del presente trabajo es mostrar los

matodos 3 procediri=sntos

que PArmitan estimar &l

o

itris jiguida

por oa partir de un minime

axp2rimental. ya que la  wvariedad Jde



tecnologia quimica es extremadamente grande y no sz pueds
eaparar que informasidn experimental ests slenpre disponible
para tcdas las mezclas de interés para la industria gquimics v

petroquimiza.

Para la exposicidn de este trabajo, la tesis se estructura de

12 siguiente manera.

En el Capitule 11 se menciona la importancia de la Ingenieria
Quinica en =2l Desarrocllo, Disefic e lnnovacidn de Processs ¢

en que etapas se le involucra, también s2 describe brevemente

aspectos relacionados ©on a simulaciin riguro=a en estado
estacionaris de los preogesss de zeparacidn quimica, seialando
los métodos cortos para disefios preliminares de columnas de
destilacidén vy por ultimo sz detalla cuales s3on los
componertes que integran una oparacidn de separacidn y  la
importancia que <ada una de =llas  reviste 2n el Diselio de

Procesos.

El Capftulo 111 presenta una introduccidn del Concepto de
Contriducidén de Grupos, describiendo 1la base termodinadmica
que la soporta; también se describen los principales Matodos
de Contribucidn de Srupoes ¥ a2 presenta una comparacidn entre
dos de los mas utilizados en 1a actualidad sefialando sus
vantajas e inconvenientes ¥ como  resiultado de esta

aracidn  se selecciona o1 Qque presenta las mejores

bondades.



En el Capitulo IV se presenta un estudio detallado del Métode
de Contribucidén de Grupes UNIFAC incluyendo un ejenplo para
el calcule de coeficientes d2 actividad. Por ualtimo, se
describe cual ha sido la wvolucién de UNIFAC y cuales

aplicaciones se han desarrollado para éste.

El1 Capituls Vv aborda lss  conceptos  tedricos para la
Aplicacidn del Métedo de Contribucidén de Grupos para el
Diseflo de Columnas de Destilacion, describiendo el Métedo
para el cilculo de Colurnas de Destilaciédn desarrollado por

Naphtali y Sandholm.

En el Capitulo VI se describen los ejenplos que muestran el
potencial disponible del Método UNIFAC en 1la simulacidén y

disefc de Columnas de Destilacisn.

El Capitulo VII se muestran y analizan le¢s resultados de los
e jenplos desarrollados en el capitulo anterior a través de

graficas y tablas.

El Capituleo VIII se destina a exponer algunas conclusiones,

producto de la realizaclén de este trabajo.

£n el Capituls IX ze menciona la bibliografia utilizada en

el desarrollo de este trabajo de tesis.



Se incluven c<cuatro apéndic=3 aque aberdan temas de apoyoe,

siende los siguientes:

Apéndice A, aborda conceptos tedricos sobre la termodinamica
del equilibrio de fases, el coeficiente de fugacidad y el
coeficiente de actividad con sus respectivas relaciones

termodindmicas.

E} Apéndice B describe y lista el Programa de Simulacidn de
la Columna dJe Destilacion por el Método Naphtali y Sandholm,

asi como la simbologia utilizada.

En el Apéndice C se describe y lista el Programa de cémputo
para e} Calculo de Parametros UNIQUAC a partir de UNIFAC,

incluyendo la lista de simbolos y subrutinas utilizadas.

El Apéndice D contiene el listado y descripcién del Programa
para el £alculo de Segundos Coeficlentes Viriales con su
respectiva simbologia. Asimismo, un 1listado de entrada de

datos para correr el programa.

Por Gltimo, =1 Apéndice E contiene los listadoes de resultades
de los ejemplos de las Columnas de Destilacidn corridas, asi
cene los  resultados del calculo de los pardmetros URIGQUAC v
Segundos Coeficientes Viriales., mismes que son requeridos

para el diseiio de las columnas.
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11. GENERALIDADES

La Ingenieria Quimica desempefla un papel importante en el
disefio de procesos quimicos. Por le anterior, el Ingeniero
Quimico tiene un papel primordial en el disefio, construccids,
arrangque y operacién de plantas gquimicas, donde debe Jde
aplicar los principios fisico-quimicos y econémicos

directamente.

Esta funecidén del! Ingeniero Quimico involucra una serie de
actividades dentro de las cuales la Ingenieria de Procesos
resulta la mas relevante, en virtud de que contempla la
ereacién, cuantificacién y andlisis de esquemas de procesos
que formaran parte de una planta industrial, la cual deberé
ser segura, fécil de operar y que resulte econdénicamente
atractiva. En la Figura 2.1 se muestra la estructura general
en que se aplica la Ingenieria de Procesos a la creaclédn de
Proceaos Quimicos. Para lograr lo anteriormente mencionadeo,

se requiere de la ejecucidn de las aiguientes etapas:

a) Desarrollo de Procesos
b) Diseiio de Procesos

c) Innovaciones de Procesos

En el Desarrclle del Proceso se contempla la interaccidn
directa entre el Ingeniero Quimico y el Grupo de

Investigacién para conceptualizar el procesc a desarrollar.
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A partir de la conceptualizacion del proceso, se cuenta con
la informacién necesaria para generar el paquete de Disefio
del Proceso. La Qltima etapa corresponde a la Innovacién del
Proceso, la cual va enfocada hacia la mejora dsl precese

existents.

De esta manera una de las tareas mas complejas y de mayor
exigencia que tiene que afrontar el Ingeniero Quimico es el
Disefic de Procesos, punto en el que convergen por un lado el
conocimiento técnico y la experiencia industrial, y por el

otro lado, la creatividad, intuicién e ingenio.

A su vez la Etapa de Diselo de Proceso se divide en las

siguientes subetapas:

i) Sintesis.
ii) AnAlisis._
1ii) Optimizacién.

La Sintesis viene siendo la parte inventiva y en la cual se
deciden las unidades de proceso requeridas ¥ su

interconexién.

Una vez estructurado el proceso mas viable, la sigulente
etapa &3 la evaluacidén técnica-econémica, es decir, la etapa
de Anillsis, en la cusal se establecerédn las bases de Diseflo

del Proceso con sus respectivas variables de disefio asi como



la selecciéon de los Modelos MatemAticos para cada una de las
operaciones del proceso involucradas , las correlaciones para
calcular las propledades termafisicas y por dltimo los

servicios auxiliares del proceso.

Asi, a partir de la informacién obtenida de las etapas de
Sintesis y AnAliais. se establece una estrategia de
Optimizacién, aplicada a una funeilén objetivo adecuada. La
Optimizacién puede se realizada tanto a la estructura del

proceso como a las condiciones de cperacién del mismo,

Como ejemplo ilustrativo en la FKigura 2.2 se nuestran las
etapas involucradas en un Proyecte Total para el Disedo y
Construccién de uma Planta Quimica, donde se puede observar
la etapa de Disefio del Proceso, asi mismo, en la Figura 2.2.1
se esquenmatiza las etapas involucradas en el Desarrollo del
Disefio de Procesos Quimicos, para lo cual es necesario
realizar un bslance de masa y energia a través de una

simulacién rigurcsa en estado estaclonario.

Ahora bien, la simulacién rigurosa en estado estaclonario
para mezclas multicomponentes involucra la solucidén de un
conjunte de ecuaciones no lineales, esto es debido a la no
linearidad de las ecuaciones HESH (balances de masa vy
energia, relacionss de equilibrico y restricciones de las

fracciones mol) asi como a la complejidad de los procesos,
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por lo que la simulacion slempre ha resultado diffcil.

principaimente desde tres puntos de vista:

a) Involucra la solucién de um gran namero de ecuaclones
algebraicas no lineales, por medio de métodos numéricos en
los cuales los errores de redondeo pueden ser

significativos y la convergencia no siempre es alcanzada.

b

~

Distintos tipos de problemas tienen diferentes
caracteristicas de convergencia, por ejemplo en mezclas de
amplio rango de puntos de ebullicién y en las pezclas de

puntos de ebullicién cercanos.

c) El Gltimo es el relacionado con la hsbilidad de obtener en
forma eficiente la informacién requerida {relacién de

reflujo, No. de etapas, composicién, etc}).

La simulacidn come se ha nencionado es requerida para
analizar, diseflar y optimizar las operaciones de separacién ¥

sin las cuales no seria posible la separacidn de mezclas.

Gran parte del Disefio en Ingenleria Quimica es concerniente a
los procesos de separacién quimica, muchas de estas son
operaciones difusionales del tipo fase de contacto, siendo la
destilacién, la absorcién y la extraccidn las mas comunes.
Para un disefio racional de procesos de separacién quimica se

requiere de informacién cuantitativa sobre el eguilibrio de

- 11 =



fases en me=clas binarias ¥ mul ticonmpohantes bajo

consideracidn.

Las operaciones de separacién mencionadas anteriormente
tienen por objeto el purificar materias primas, intermedias y

productos, através de la transferencia multietapa.

Estas operaciones de separacién tiene suma importancia debido
a que se enplean no tan solo para separar una alimentacién
{gque es una mezcla) en sus componentes, sino tanmbién se
utiliza en la recuperacién de solventes y en la reutilizacidn
de estos al recircularlos al proceso asi come en la remocidn
de impurezas., adem&s se emplean en conjunto con reactores
quimicos para la previa purificacién de 1la alimentescidn al
reactor, también se utiliza en la recuperacién de reactantes
para su posterior recirculacién al reactor y asimisme en
recuperar subproductos y purificacién de productos balje

ciertas especificaciones.

Como se ha venide mencionando, la Ingenieria de Procesos de
Separacién representa una parte fundamental en el Diseflo y
Operacién de una planta quimlca. Dentro de esta Area, el
proceso de destilacidén es uno de los mas utilizados y llega a
ocupar del 40 X al B0 X de la inversién total de la planta,
de ahi la necesidad de mejorar la operacién de los eguipos de
destilacién, aumentando su eficiencia y ampliando el rango de

servicio que pueda cubrir.

- 12 -



Las opsraciones de separacién de etapas multiples se
clasifican en Sistemas Binarios y Sistemas Multicomponentes.
La definicioén mas amplis para describir un sistema binario ¥

uno multicomponente es:

Siateman Bipario., Un sistema se considera binario cuando las
corrientes entre etapas tiene la propiedad de gque la
composicidén de cada corriente esta determinada, fijando 1la
fraccién molar, la masica o la volumétrica de un componante

pariicular presante en la misma.

Sistema Multicomponente, Para un sistema multicomponente sera
necesario fijar la fraccién molar, mésica ¢ volumétrica de
mas de una especie para determinar la composicién de una o de

las dos corrientes existentes entre etapas

Los problemas de cAlculo gque se involucran en las
separaciones binarlas pueden ser tratados fécilmente por
diversos méatodos, mientras que en las separaciones
nmulticomponentes es siempre mas conplicade, a pesar de que
parten de los mismos conceptos basiccs. El que se tengan
bastantes variables independientes para especificar gran
parte de las condiciones de separacisn facilita el
tratamiento en los sistemas binarios, no pudiende ser 1lo

misme en el caso de multicomponentes en el que se puedan



especificar menos condiciones aungue se tengan wayor numerd

de variables.

Ahora bien, el sistema de acuaciones que describe
rigurosapente una operacién de separacién multietapa a contra
corriente ¥y a réglimen permanente fue presentado por primera
vez por Sorel en 1883, siendo la unica suposicién la etapa de
equilibrio. Sin embargo, este tipo de sistema de ecuaciones
no tuvo una amplia identificacidén sino hasta 1921, cuandoe se
adaptaron a una técnica grafica rapida para sistemas
binarios, realizada por Ponchon ¥y después Savarit.
Posteriormente McCabe ¥y Thiele desarrollaron en 1925 una
técnica grafica mas sencilla que la de Ponchon y Savarit,

pero con reatricciones.

Los métodos computacionales han ayudado a sustitulr e}l nétodo
grafico de Ponchon - Savarit, pero el método grafico de
McCabe & Thiele es tan simple e ilustrativo que continda
siendo utilizade en chtedras universitarias en la materia..
En base a estos métodos graficos es posible desarreollar
ecuaciones simples gue representen la operacién de una torre
en los casos ligites de reflujo minimo y reflujo total. Eatas
ecuaciones fueron entonces extendidas para la representacién
de destilaciédn pulticomponente, dando <con ellec los métodes
cortos para disefios preliminares de torres desarrollados en

4

la década de loa 40°s y 50°s por:

- 14 -



- Fenske (1832) ¢ Underwood (1932), con la ecuacién para el

numero minimo de etapas.

- Underwood (1948) o Colburn (1941), con el método para la

relaclédn de reflujo minimo.

- Gillilan (1940) con la correlacién para el némero de etapas

vs., relacién de reflujo.

Gillilan y Reed (1942) desarrollaron por primera vez un

an&lisis de grados de libertad para este tipo de ecuaciones,.

Debido al auge de las computadoras se vio la necesidad de
implementar nueves nétodos rigurosos que cubrlieran las
deficienclas de los mnétodos cortos, éstos Ultimos ae
caracterizan por ser demasiado simples, muy Wtiles para
chlculos manuales, sin embargo estan restringidos a casos
limites (minimo numero de etapas, reflujo tetal, sistemas
binariés) 4 bien, a sistemas reales haclendo severas
simplificaciones, ademids sirven como estimado inicial de los
métodos rigurosos, asi como para hacer eavaluaciones
preliminares de costos y que son mas bien utilizados como
métodos de diseffo, aunque no son recomendables para el disefio

definitivo de una torre.

Debido a estas dificultades en la simulacién de procesos de

separacién de me:xcla nulticomponetes, han aparecido numerosos

- 15 =



algoritmos, para los cuales pueden ser clasificados en tres

categorias
i) Métedos de descomposicidn de ecuaciones.
ii) Métodos de relajacidn.

1ii) Métodos de Soluclén simulténea.

Fn cada caso los algoritmos son diferentes unos de otros en

los siguientes aspectos:

L

El modelo matemético utilizado y variables de iteraciédn

elegidas

- Agrupamiento de las ecuaciones y algoritmos para resolver

las ecuaciones.

- Técnicas de convergenclia utilizadas.

Los procesos de separacidn de materiales utiliza para sus
fines, la diferencla en las propiedades fisicas y quimicas,
para lo cual, el Ingenieroc Quimico debe crear un ambiente que
provoque un comportamiente diferente en las propledades de

las sustancias que componen la mezcla a separar.
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Al mecanismo gue provoca la diferencia en propiedades de los
matariales a separar se le ha dencminado agente de

saparscién.

Por rmedio de un esquema sencille, en el cual se involucra una
operacién de separacién y las corrientes que la componen,
como la corriente de alimentacién o de materia, pudiends aer
una © varias y como minimo dos corrientes de productos gque
difieren en composicién, siendo esto una consecuencia de 1la
naturaleza fundamantal de una separacién. Esta separacién
tiene su causa, y esta es por la adicién de un agente de
separacién que toma la forma de otra corriente ya sea de

materia o de energia.

AGENTE DE SEPARACION

CORRIENTE DE CORRIENTES DE PRODUCTO
ALIMENTACION OPERACION p—
_ DE F———
(uno o m&s) SEPARACION —r———
(difieren en

composicida)

FIGURA 2.3 COMPONENTES DE UNA OPERACION DE SEPARACION.

Con mucha £recuencia el agente de separacién provoca 1la

formacién de una segunda faae de nmateria, ahora bien., una
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separacion tiene lugar si la fase generada tiene composicién
diferents de la fase iniclal (alinenteo), ademés se¢ dice que
las operaciones de separacién donde las fases Inmiscibles
tienden hacla el equilibrio una c¢on otra se denocminan

operaclones de separacién de egquilibrio.

Se puede mencionar otros tipos de agentes de separacion y las
operaciones que los 1involucran perc no &3 objletivo del
presente trabajo el hemcerlo, por le gque se recgomienda se

consulte la referencia (1l).

El grado de separacidn que puede obtenerse con cualquiera de
las operaciones de separacién se indica mediante un factor de
aeparacian. Puesto que el objetive que tiene toda operacidn
de separacidén es obtener productos de composlicidén diferentes,
es 16gico definir un factor de separacidén en funcién de las
composiciones del producto:

xit / xj1

a®ij =  —————
xiz2 / xj2

El factor de separacidn, a®i; entre los componentes i y J es
la razén de las fracciones molares de los des componentes en
el producte ! dividideo por la razém en el producte 2. Es blen
claro que el factor de separacliédn permanecerd invariable si
todas las fracciones molares se sustituyen por la fracciones
masicas, caudales molares de los coemponentes individuales, o

por caudales mésicos de los mismos.
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Una separaclién efectiva se consigue en el momento en que el
factor de separacion difiere significativamente de la unidad,

es decir:

Si a*1; = 1, ninguna separacién de los componentes 1 y §

tiene lugar.

Si a®ij » 1, el componente tiende a concentrarse en el
producto 1 mas que el componente j, ¥y el componente j tiende

a concentrarse én el producte 2 mas que el componente i.

Por otre lade, si a*ij < 1, el componente J tiende a
concentrarse en el producto 1 preferentemente, y el
componenta i tiende a concentrarse preferentemente en el
producto 2.

Ahora Dblen por convencién los componentes L ¥y J  se
seleccionan generalmente de modo que a%ij sea superior a la

unidad.

El factor de separacidén refleja las diferencias en las
composiciones de equilibrio debidas a los fendmenos fisicos
fundamentales gue provocan la separacién. Puede reflejar
también la construccién y la configuracién del equipo usado
para la separacidén. Por esta razén es conveniente definir un
factor de separaciédn inherente, gque se define aij , sin el

supraindice. El1 factor de separacién inherente es el factor
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de separacidn gque =ze obtandrid baje condiciones ideales, En el
caso de las operaciones de separacién de equilibrio, el
factor de separacién inherents corresponde a agquellas
composiciones del producto que se obtendrian cuando se

alcanzase 2l equilibrio entre las fases.

Se verd que el factor de separacidén inherente aij v el
factor de separacion asij ., basados en las cenposiclones
reales del producto, pueden utilizarse para el anilists de
las operaciones de separacién. Cuando aij puede deducirse de
forma relativamente fécil, 1las aproximacién mas comin es
analizar una operacién de separacidn sobre la dase del factor
de separacién inherente asij ¥y tener en <cuenta las
desviaciones de 1la 1idealidad a través de eflcacias. Este
procediﬁiento es ventajose, puesto gue, cowne se& verd, i
es frecuentemente insensible a los cambios en la composicién

de la mezclas, temperatura y presifdn.

El modelo basico de destilacién que describe la operacidn de
una columna de destilacién, utiliza el concepto de plato o
etapa ideal de equilibrio. En el cual se tiene que el liguido
¥ el vapor que salen de la misma, Se encuentra en equilibric.
AdemAs, se supone que las retenclones del liquido y el vapor

se encuentran perfectamente wmezcladas.

Las suposiciones de equilibrio y metclade perfecto son

esenciales. ya que a partir de estas se podri hacer una
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aproximaclién & lecs  valores de la composicidn de los
componenties en anmbas fases liquido-vapor, a través de los
principies termedinédmicos ¥y valores experimentales de

equilibrio.

En los equipos de 4destilacion, por le general se utilizan
diversos dispesitives (plates, c¢harolas ¢ empagues), para
brindar un contacto intimo entre las fases, Las charolas son
colocadas uana encima de otra y encerradas en una coraza
cilindrica para formar una columna o torre de destilaclén. De
esta manersa, cada plato representa en teoria una etapa ldeal
de eguilibrio. En la Figura 2.4 se esquematiza una Columna de

Destilacién tipica y los equipes periféricos que la componen.

Principalmente, las columnas de destilacién pusden ser

divididas en dos tipos, dependiendo de =u operacién :

1) Continuas, esto es, en donde la alimentacién de la torre
v la salida de losz produactos se lleva 3 cabo en forma

ininterrumpida.

11) BATCH . en donde se 1lleva a c¢abo una secuencia de
operacién consistente en: alimentacidén de la torre,

estabilizacién de la misma gy salida de productes.

Una de las partes esenciales para un buen diselo de estas

operaciones de separacidn es el conocimiento del equillbrio
_21-
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da fase requerido. Por lo gque el propdsito del presente
trabaje a5 dar a conocer métodos para  estimar estos
equilibrios a partir de un winimo de informacién

experimental .
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I11.- METODOS DE CONTRIBUCION DE GRUPOS.
3.1 CONCEPTO DE CONTRIBOUCION DE GRUPOS.

En los altimos aflos se ha dado mucha atencidn al desarrollo
de métodos para el diseflo de columnas de destilacidén y
absoreidn, reciblende una menor atencidén el desarrollo de
métodos para extracciones liquido-liquido. Este trabajo
pretends presentar una serie de procedimientos esquemiticos
para =1 caleulo de equilibrio de pulticomponentes liquido-
vapor y liquido-liquide para mezclas comlnmente encontradas

en los procesos de las industrias quimicas.

El nimero de mezclas liquidas y de vapor en los procesos
tecnolégices e¢s increiblemente granhe, por lo Que no es
razonable esperar que equilibrios experimentales liquido-
vapor ¥ liquido-liquido siempre astardn disponibles tan solo
para una significante fraccién de este nimero de mezclas
posibles. Ademds, para obtener buenos datos experimentales se
requiere de habilidad experimental, experiencia y paciencia.
Esto es por lo tanto, una necesidad econdmica para considerar
técnicas para calcular equilibrios de fase para mezclas
multicomponentes a partir de pocos datos experimentales.

Dichas técnicas o métodos requeriran solamente de un esfuerzo
experimental limitado, siemprs 3 cuando s<an basados sobre

fundamentos tedricos para proveer conflabilidad en 1la
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interpolacién y extrapolacisén con respecto a la temperatura.

presién y composicidn.

El equilibrio liguido-vapor y 1liguido-liquidc depende de la
naturaleza de 1los componsntes presentes, de la concentracion
en ambas fases, asi copo de la presion y la temperatura del
sistema. Debido al gran nimero de variables 1las cuales
determinan 2l equilibrio en multicomponentes, 28 esencial
utilizar una herramienta ~rganizacional =ficiente. la  cunal
reduzca los datos experimentales disponibles a un  nimero
peqﬁeﬂo de funciones vy parametros tedricamente
significativos. Estas funciones y parametros son llamados
formas de los bloques constructores, los cuales construyen el
equilibrio deseads. Dicha herramienta organizaclional es

proporcionada por andlisis y sintesis termedinamico:

- Primero, los datos de componentes puros y binarios los
cuales son limitades para praoducir cantidades
termodinamlcas fundamentales.

- Segundo, estas cantidades son reducidas para obtener
parémetros en un modelo molecular. Ahora bien, con este
modelo por sintesis puede ser usade para calcutar el
comportamiento de la fase vapor ¥ liquida para
mul ticomponentes, En oste paso, es posible escalar sistemas
de datos Dbinarios y de componentes puros para obtener
buenas estimaciones 42 las propiedades de mernclas

multicomponentes de una gran variedad de copponentes.
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Los Métuodos de Contrilucidn dae drupes estan dasadivs e ed
concepto de  centribucian de  grupes, los cuales han  sido
obtenidos de la estimacidn d= una variedad de propiedades de
componentss pures, tal ceoeme la densidad, capacidad calorifica
¥y constantes criticas. La idea basica es que donde hay miles
de compusstos quimicos de¢ interés =n la techologia, el namero
de grupos funcicnales los cuales constituyen estos compuestos
es mucho mpas pequefio. Ademas, si asumimos gue una propiedad
fisica de un fluids es la suma de contribuciones hechas por
los grupos funclionales de la molécula, obtenemos una técpica
o metodologia posible de correlacionar las propiedades de un
gran nhitmero de fluidos en términos de un mucho menor namero
de parametros, los cuales caracterizan las contribuciones de
grupos individuales. En resamen, los Métodos de Contribucidn
de Grupos predicen equilibrios de fase =n sistemas en los

cuales no existen datos.

Los Métodos de Contribucién de Grupos son aproximaciones, en
virtud de que la contribucién de un detsrminado grupo =n una
molécula no es necesariamente la misma c¢on raspecte a otra
molécula. La suposicién  fundamental de un Método de
Contribucién de Grupos es que la contribucidén hecha por un
grupo es asumido a ser independiente de lo hecho por otro
grupe. Esta suposicidén es valida solam=nt= cuandc la
influencia de algin grups en una molécula no es afectada por
la naturaleza de otros grupos dentrs de esta molécula. Por

ejenplo, se esperaria que la contribucién de un grupo €=0
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{carbonilo) en una cetona (digamos acetona) s=a la misma que
la de wun grupo C=0 en wun acido organico (digamos, acido
acético}. Por otrae lado, la experiencia sugiere que 1la
contribucidn de up grupe C=0 ep una acetona sea cercana
(aunque no idéntica ) a la contribucién de un grupo C=0 en 2-

butanona.

La extenzién de la idea del Grupo Funnional a mezelas es
extremadamente atractiva; vya que el namero de fluidos en la
tecnologia quimica es ya muy grande, el numero de mecclas
diferentes es ain mas grande, por muchos érdenes de magnitud.
Un gran numero de mezclas 1liquidas multicomponentes de
interés en 1la industria quimica pueden ser constituidos a

partir de los grupos funcionales establecldos hasta hoy.

Los métodos propuesﬁos en aste trabajo tienen una firme base
termodinamica. Para el equilibric ligquido-vapor, 21 métoado
selacclonade pueds ser usade 2 presiones bajas o mederadas y
que sén comiinmente encontradas en los procesos de separaclén.
Para el equilibric liquido-liquido, el efecto de presién es

generalmente despreciable a menos gque esta sea muy grande o

este cerca de la reglén critica.



3.2 METODOS DE CONTHIBUCION DE GROUPOS.

En el disefio de columnas Jde destilacidn, torr:s de absorcidn,
‘unidades de extraccidn y otres equipos de  separacidn  es
nacesario  contar con  datass  de equilibric . Les dates
experimentales pueden ser encontrados en la literatura para
diferentes mezclas., yp para poder hacer jnterpolacisnez vy
extrapolaciones 2n la concentraclidn, temperatura y presion 2s
necesario disponer de modelos confiablas que nes sirvap para
calcular estos equllibriecs . Las ecuaciones d= Wilson. NRTL ¢
UNIPAC son ejemplos de 103 modeloss ampliamente utilizados .
Los parametros en =stos modelos son estimados frecuentepente

de datos experimentales de equilibrios de mecolas binarias.

Para sistemas 2n los ouales los datocs experimertales  son
reducidos © no =2xisten, es necesario métodos predictives. En
afjos recientes, =1 enfagque por medis d: Contribucisn de
Grupos han venide a ser una herramienta valiosa para tales
predicciones. A continuacidén se  describen  alguncs de  los
Métodos d=2 Contribucidn de Grupos para la pradiceldn 3=
equilibrios de fase Jue son aplicables a problexas actuales ¥

que se encuentran en d=sarrollo.

ASOG [ Analytical Solution Groaups ) =  UNIFAT 1+ UNIQUAC

son lea Modeleos de

functional Group Axtivity Cosffipjents

Ceontribucidn d=  Grapos mejor

de datos de actividades =&n



electroliticas., Los métodos estin basados sobre el concepto
GROUPOS EN SOLUCION . Los grupos son unidades estructurales
como por ejemple CHa , OH- g otros, los cuales al adicionarse
forman la molécula principal. En lugar de considerar una
mezela liquida como una  solucién de moldculas, la mezcla es
considerada como una scluclién de grupos, represeatando esto
una gran ventaja. El nimero de  componentes da interss on la
tecnologia quimica es muy grande y el nimero de grupos que
forman estos coapponentes eg  relativamente pequefio.  Los

coeficlentes de actividad de un gran nameroc de mezclas

puaden s2r calculados de parametros  caracteristi- que
representan unos pocos grupos de interacciones energeticas

entre los grupos.

En amboé métodos los coeficientss de actividad son calecalad:s

mediante dos términos:

a) Una parte combinatorial para diferencias en tamaiho ¥ forma

de las moléculas.

b) Otra parte residual para interacclones energéticas entre

los grupos.

Coma consecuencia  de 23ta suposicidn, 2! logaritmo para =1

coeficients de actividad puede ser escrito como:

In Ti = In I's€ » 1n [iR



donde:
FiC es 1a parte combinatoria o de tamafio o entrdpica.

FiR 23 la parte residual o de interaccidn o entalpica.

A continuacidén presentamos los distintos Hétodos de

Contribucidn de Grupos.

3.2.1.- Solucién Analitica de Grupos (ASOG).

El método ASO0G fue propuesto por primera ves por Derr y Deal
(19€%) » utiliza la ecuaciones de Wilson para describir la
interaceidn 2ntre los grupes ¥ la scuaclén de  Flory-Hugsgins
para describir la parte ccmbinatoria, este metodo caleula el
equilibrie liqujdo-vapor, Jligquido-liquida y sdélido-ligquido,
El método ha sufridec modificaciones severas por varios
autor=s, Una de las limitaciones que presenta =ste métode us
que unlcamente un  namero limitado de param=2tros de
interaccidén de grupes han sido publicades =n la literatura
abiertamente. Hojima y Toechigi han modificado esta situacidn
con la publicacisén de monogramas con =21 tratamiente del

mitodo ASDG para 2l cdleuls dal eguilibric liguido-vapor.

El método conprende 41 grupos ¥ Kojima y Tochigi (2) han

estimado 243 pardmetros reprasentativos  de las 46% posibles
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interacciones de grupos en el rango de temperatura de 303 a

423 “K.

Las ecuacion2es para 2l calecule de coeficlentes de actividad

son las siguientes:

In Ti = 1n TiC + In THR cmcmmcmm e e {3.1.1)

In T3C =z (1In é#i/xi) + (1 - @i/xt) ———-m—mmmmmme o {3.1.2)

Fi = X4 8i /T X§Bj —mmemm o ( 2.1.3)
3

J=1,2,...,N

Si = No. de Atomos (distintos al hidrégene) en la molécula i.
i = Fraccidén del namere de Atomeos en la molécula 1.

®i = Fraccidén mel del liquido del componente i.

N = No. de Componentes.

In TiR = Z 5xi ( In ™ - lp 7{3d) ) o {2.1.4)
x

X=1, 2,3, 4
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8xi = No. de Atomos (distintos al hidrégeno) en el grupoc K de

la meléeula i.

T® = Coeficlente de actividad del grupo K.

Te(i) = Coeficiente de actividad del grupo K en 2l componente

puro L.
.| = No. de Grupos.
In 1 = - 1n % xt ax1 + 1 - £ X1 aix / Xm are ~=--~- {(3.1.5%)
1 1

axl = Parametro de interacclén caracteristico del grupo K

v 1 ( akl = a1k )

4§ = Fraccién del grupo 1.

X1 = 2 x3 635 / Z % xi 8mi
i ix

K=1, 2,...,4

i=1,2,...,.8

1ln akl = mk! + Dkl / T - - o ( 3.1.6 )

mkx1l, nkl = Pardmetres del Grupe, independlentes de la
temperatura.
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T = Temperatura.

El término combinatorio es calculado por una ecuacidn similar
a la ecuacién de Flory-Huggins, en la cual unicamente las
diferenclas en tamailos de las moléculas son tomadas en
consideracidn, El grupo residual del coeficliente de actlividad
Tk es calculado de acuerdo a 1la ecuacién de Wilson con
concentraciones dadas por la fraccidn de grupe Xk, slendo rx

una funcién de la temperatura tambidn.

El tampaiio de un grupo es normalmente £ijado como el aumerc de
dtomos (diferentes al hidrégeno) en el grupe. Para Hz0, CR v

C en alkanos, éstos adoptan los valores de:

Snz20 = 1.6
8ch = 0.8
8¢ = 0.5

También cabe hacer notar que los parametros de interacclidn
del grupo ax1 entre los grupos K y 1 sop considerados como
funclones de 1la temperatura. nous por cada par de grupos este

nes da cuatro parametros { m¥i1, nxi, mik, nik )}
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3.2.2.- UNRIFAC.

El método UHIFAC es particularmente une d= los mas confiables
para calcular 1los coefivientes de actividad utilizande el
concepto  de Contribucidén de Grupos, siendo este una
consecuencia de un modelo para 2l cdlculeo de coeficlentes de
actividad llamado UNIQUAC { Universal Quasi-Chemical), el
cual representa un intento para generalizar a moléculas de
difarentes tapafios y formas. El modelo URIQUAC fus propuasto

por Denis Abram: v continuade por Aage Fredenslund

El modelo OURIFAC desde su primera version en 1975 puso en
claro que poseia una gran solidez, requiriéndose de un gran
esfuerzo para realizar que este método desarrcllase su total

potencial para lncrementar su utilidad y seguridad.

El método UNIFAC alora ocomprende 46 grupos. De las 561
posibles linteracciones entre los grupos, 272 han sido
estimaéos, El calcule para 21 equilibric liquido-vapor pueden
ser realizados en un range de temperatura de 300 a 425 °K

para sistemas no-clectroliticos.
El UNIFAC al 1igual que  ASOG tiens 2 términos, uno
combinatorio ¥ otro residual. lLos pardmetros necesarios para

el uso de UNIFAQ son:

a) Volumenes de Grupe
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b) Areas superficlales de Grupo

c) Parémetros de Interacciin de Grupcs {awn v anm}.

El método UNIFAC fue originalments desarrollado para. el
cadlculo de eguilibrio liquido-vapor, y este ha side un método

flexible y confiable para estos propésitos.

Los parametros de interaccién de grupos han sido estimados de
datos experimentales de aquilibrios liquido-vapor.
Predicciones de equilibrio liguido-liquido y de calores de

mezcla { HM ) son mostrados por Fredenslund (3).

Si un modelo de fase liquida da una buena re2presentacidn
simulténea del equillibrio liquldo-vapor y H*, es posible usar
el modelo para calculos de datos de equilibrio liquido-vapor
a una temperatura para datos de equilibrio liquido-vapor a
otra temperatura. Algunos autores (Skjold-Jorgensen (4) han
mostrade que UNIFAC y UNIQUAC pueden ser muy buenos para
extrapelaciones de temperatura por la introduccidén de wun
namero de coordinaciédn generalizado z(T) en funcién de la

temperatura.

Skjold-Jorgensen (4} mostraren que para mezclas de

componentes no - asociados c¢on la nueva funcidn 2(T), se

tiene:
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1

Que la  representacidn simultanea del egulilibrio liguide -

vapor v HH es muy buena.

2) Que esto  es posible para la prediccidn del  =quilidbric
liquido-vapor a partir del método UNIFAC modificado con

parametros basados sobre datos de (HHM).

3) Que la prediecidn de HH a partir de una isoterma de un
conjunto  de datos para equilibrio liquldo-vapor es

cuantitativamente aceptable.

El método de UNIFAC modiflicade dependiente de la temperatura
ha sido resultado superior al tipo simple ds paramatras de
interaccién de grupos dependientes ds la tepperatura, ya que
aste wltimo no tlene significade fisico y extrapolaciones mas
alla de 'la reglidn  de temparatura y componentes dende  1os

parametros fueron ajustados pueden llevar a grandes errores.

En restumen, el modelo UNIFAC modificado contiene aan algunas
parametros del modelo original, o sea dos por cada par de

Srupos.

El térpine combinatoriec en UNIFAC y UNIQUAC no siempre
representa con  exactitud los coeficientes de actividad para
sistemas donde 1la contribucidon residual pueds fener un valazr

de cero, por ejemplc en mezclas de hidrocarburos alifaticos.
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Las ecuaciones utilizadas para el modelo UHIFAC son:

1n'Ti = lp '€+ 1n TiR ~—-meonne e -0 3.2 )

1n TiC =((1ln #i/xi)}+1-gi/xi)-1/22qi{ln $i/0i+1-9i/0i)

( 8.2.2)
¢i = xi T4 / Z x5 T3 i = xi qif / 2 x5 a3
3 F
{Suma de todos los componentes)
Ti = Z 6x4 R qi = Z 6xi Qx
x x

(Suma de todos los componentes)

Rx = parémetro de voltimen para el grupo K.

Qr = par&metros de area superficial para el grupo K.

8xi = nimero de grupos de tipo K en la molécula i.

xi fraceién mol del liguido del componsnte i.

® = namerc de coordinacién = 10
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In TiR = T 6Ki ( 1n 18 - 1ln TRUI)) —w-emmcmi v 3.2.3 )
[

in @ = Qx (1-1n {ZBalar)-Z({0aQxe)/(Znlom)) --~--- ( 3.2.4)
- n

Onm = exp ( -2nm J T ) —-eeermcem e e ( 3.2.5)

Om = Qm Xm / 2 Qn Xn
)

Xm = Z 6mi x3 / 2 2 bnj xj
3 in

amn = Pardmetro ds  interaccién de grupo para la interaccién

entre grupos m ¥ n.

Kikic (5) propuso una nueva expresién para el término
combinatorio en UNIFAC (UNIQUAL). La parte de Flory-Huggins

de la expresién para i€ ha sido cambiada como sigue:

In Ti®= ( 1n Qi/xi + 1 - Qi/x3) - 1/2 zqi(1ln $i/Bi+l- ¢i/0i)
1
{ ( 3.2.6 )

en 13 a~usl:

Qi = xi Ti¥/d / ¥ x§ 1527 3
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donde:

T3 =8 el parametre de volimen molar del componente j.

La nueva expresidn para I'iC resulta mas propia para
predicecliones de coeficientes de actividad en mesclas

conteniendo hidrocarburocs saturados.

3.2.3- PARAMETROS DE CONTRIBUCION DE GRUPOS (PFGC).

El pétodo PFGC fue propuesto por Cunningham (8), cuyo rango
de aplicabilidad fue extendido por Wilson {(7) y Moshfeghian
et al (8).

El 1ligqulde es considerado que  tlene una estructura
entretejida o cristalina con cavidades. La energia de
Helmholtz del liquido es escrita como sigue:

A (PFGC) = A (FH) + A (W)

donde A (FH) es una contribucidn de tamafio de Flory-Huggins,
v A (W) es un término de Interaccién para la cual la ecuacidn
de Wilson modificada es utilizada. Este supons que las
axpresiones para la ensprgia de Helmholtz son expresiones
andlegas para la energia de Gibbs. En ambas A (FH) y A (W)

consideran 1la presencia de cavidades en la estructura
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liquida. Esta ecuaciin permite ser ‘transformada en una

ecudacidén de =ob=3s mediante mantpTaci-nes matemAticas o rer

aproximaclones fislicas rasonables
La ecuacidn PFGEC contiene tres pardmetros y por cada grupo i

puro:
Bii = la interacceidn entre grupas i (eh funcldn de T)
bi = el voludwen de una mol del grupo £

Y = un pardmetyro proporcional  a 21 nlmere de gradeos de
libertad externos por grupn 1 ( vibracional.

rotacicnal, ete.).

En el caso de mesclas, es necesaric un coeflclente de

interaccidén adicional por par de grupos.

Cunningham (6) aplica la =cuacidén FFGC especialmente para
sistemas de hidrocarburos en un amplio rango de presionss y
dae componentes por ejemplo €1 a C3z. Para equilibrios
liquido-vapoer en mesclas con  componentes  polarss fueron

predichos con buenos resultados.
Moshfeghian (2% ha revisado y extendide la tabla de los

parametros y  ha realizadoe cdlceulos para un gran  hapero de

sistemas. inoluvendo nhidrocarburces  largos ¢ romponentes
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2.- Loz parémetros de interaccidén de grupos son menos

dependientes de la temperatura para UNIFAC gue para ASOG

3.- El1 método UNIFAC esta basado en el modelo UNIQUAC. por lo
tanto las relacionss de cédlculo de los términos
combinatorios y residuales tiene bases tedricas. Mucha de
la arbitrariedad en la selecclén de ecuaciones para les
dos términos en ASOG son por lo tanto removidos y el
usuarie no tendré dificultades en definir los grupos

estructurales de una mezcla dada.

4.~ Las diferencias en la estructura molecular son tomadas en
cuenta por el uso no solamente de los vollmenes de grupe

sinoc también de las &reas de grupo.

Por lo dicho anteriormente, 3¢ selecciona el método UNIFAC
para realizar un estudio mas detallado sobre su
funcionamiento y aplicacidén, y esto sera desarrollado en el

siguiente capitulo.

-4z -
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IV.- ESTODIO DEL METODO DE CONTRIBUCION DE GRUPOS (UNIFAC}.

En esta seccidén se describe =n forma d=tallada el modelo

UNIFAC y los parametros necesarios para su aplicanidn.
4.1.- El Modelo UNIFAC.

Estimacién de propiedades termodindmicas de mezclas liquidas
usando Contribucidn de Grupos fie sugerido por primera ver
por Langmuir (10). Esta sugerencia recibe poca atencidn,
posteriormente Derr y sus colaboradores (11) utilizan este
método para correlacionar calores de mezcla, seguidos por
Wilson y Deal (12), quiénes desarrollan el métedo de solucidn
de grupos para coeficientas de actividad. El método UNIFAC

asta basado sobre estas ideas.

El ob}etivo basico del método es el de wutilizar datos de
egquilibrios de fases existentes para producir equilibriocs de
tase de sisztemas para los cuales estos no =estan disponibles.

El método involucra:

Reduccidn adecuada d= datos de coeficientes de actuividad

obtenidos experimentalmente para obtensr 1los pardmetros  de

interacciones entr= pares de grupos estructurales en zistemas

ne electrolitices y utiliza estos parametros para predecir
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coeficientes de actividad para -tros sizizmas 1.3 cusles o
han sido analizados experimentalmente pero  los cuales
contienen algunos grupos fuancionales. Un “grupe” es. una
unidad estructural como por ejemplo -CHa, -COCHz y - CHz2Cl.
Las suposiciones fundamentales del nétode de solucidn de

Erupos son:

1.- El logaritmo del Coeficiente de Actividad es igua; a la
suma de dos contribuciones: una parte ocombinatoria,
esencialmente para establecer diferencias en tamafio vy
forma de las moléculas en la mezcla, y una parte

residual. esenclalmente para.interacciones energéticas.
Para la molécula i en alguna solucién:

ln 1 = 1n I'sC + In TiR wevr—rmm e ———— ( 4.1)
combinatorial residual

La difaerenciacidén entre 4stos dos tipos de contribuciones

para 't es necesario, vya que 1la no 1idealidad de la fase

liguida causada por efectos de tamafio y-forma no pueden estar

asociados con grupos de interacciones energéticas.

2.~ La parte residual, as igual a la suma de contribuciones
individualesz de cada grupe selutce en la solucisn menos la
suma de contribuciones individuales de los compnnentes

pures involucrados:
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[
In I'sR = T éxti) ( In 1g - In th(i) )} ———-mmmwme- ( 4.2 )
para todos los grupas. donde:

K= 1,2,..., H, donde N es =l numars de grupos dif=rentes =n

la mexncla.

TR es el coeficiente de actividad residual del gruro K ern una

solucidn: vx(i) es =1 zo=fiiliente i=
‘4=l grupe K en una solucién de referencia cont2niends
solapente moléculas del tipo i: » 3k 5 el namero o=

grupos del <tipo K en la molézula i El término TE(i) es

nece€sario para tograr  ia norralizacion  cuande =
coeficiente de actividad llega a ser la wunidad come
xi-»1. El eastado «estandard para ei coeflci=nte de
actividad del grupe residual oo nzcesita  ser de-fintde

deb:ido a cancelaciin de *érminaz.

(]
i
I
o
ul

grupos  involusrades conteniends  grupoa  del  Tipe
1,2,....N son unicamentis funcion de la concentracidén de

los grypoz ¥ la temperoioras

T i
l-> = F { X1, X2,..., Xu; T ) ——-m-mm--mm { 4.3 )
TRii} i



Algunas funciones son utilizadas para representar TRk ¥

Tx{1), Las Sracclones 4o gwnp o ¥ son dolinadas comss
Xp = 2 6k(idxi / 2 Z B0idXi-—-r-~~ e mw e = (4, 4)

i =1,2,...,4 (nimero de componentes)

3 =1,2,...,N (nimero de grupos)

De acuerdo a esta suposicidn. por ejemplo el coefliciente de
actividad residual para todas las mezclas cetonss-alkanos
pueden ser calculados por alguna funcidén F. Esto es., aque

algunos parémetros son usades para representar el eguilibrio

vapor-liquide en mezclas acetona-Y%2> ¥ mezclan £

nonanone,

Para formular un método de Contribucidén de Grupos especifico
para la prediccidén de coeficlentes de actividad, es necesario

definir:

a. La ecuacién para calcular 1ln Ti€.
b. La ecuacién para calcular tk ¥y 7Kis).
c. Los grupos funcionales para <Zormar las moléculas |

asignacidn de grupos ).

En los modelos de Derr, Deal, Wilzop y ASUG ( Solucisn

Analitica de Grupos ) ze tiene:



{11 Los cosficien: de a~tividad combinatoric Eon

calculados usandc la ecuacidn atérmica de Flory-Huggins

In M€ = In T1ifR + ( 1 - 7:FH )- R - { 4.5 )
TiFH = §{FH , ¥ §;FH x;
an la cual &41FH es el mimero de atomos en la molécula

excepto atomvus de hidrégeno.

t2) v y te{l) son rapresentades por la ecuacisdn de Wilson:
3 1 3

1o I'k =1 - In ¥ xj Qk; - I{ xil:x / 2xiQij)

Iy i= 1,2,...,0

32z les grupes le  scon asignados  nimercs  snteros
asociados con su tamafto. Tor «jemplo, los grupos
CHz, ©H., CJ0 ,son  asignados al  tamane 1.0, los  grupes
@ster COO ez azignade a3l tamans S, =tc.. Nnicamente al
agua difiera de =zste esguema, siendo asighado a este el

tamafio 1.4.

La ccmbinaci d=l modelos UNIQUAT (131 con e@ método de

soluci®n de Zrupss da ori“en =1 metods BHENIFALL FEe -1 cuals



{1} a5 coeficiantes ae actividad combinatorio son cal. uladcs
wediante potencias <2 Travarmny ot
ror Abrahams y Prausnitz &n «! mouelo URIQUAC {171 La
parte combinaturial TLoma 2n euenta las centribucjiones -p
las diferencias del tamafic y forma molecular. Estas son
obtenidas de una busna definicidn del voltimen del grupo

de su area constante Rx ¥y Qx.

{2) Los coeficientes de actlividad d= los grupos residuales
son representados por ia parte residual de la ecuacidn
UHIQUAC {(ecuacidn 3.2.3), donde la variable independiente

Jencentracisn es  la fracaicon del grupo. Xw.

{3} Las constantes que representan 1los tamafios y las formas
de los grupos Rk y @Gx son obtenidos de dates de
estructuras. atémicas Yy molzculsares, siendo estas
constantes los grupas  de Van Jder Waals de vollmen y de

dreg superficial Vi y de Aw:

BRx = Yx/15.17 ¥y Qx = Ax/{2.5 * 109 ) -rerovcomcen—c~ ( 4.6 )

lLos factores de normalizacién 15.17 y 2.5%10% =on derivados

por Abrahams y Prauanitz (13).
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El métndo UNIFAC esta constituide por las siguientes

asuaTiones:

Coeficientes de Actividad Combinatorios para el Componente

i:

i
in Ti€ = In ®i/xi *+ 2/2 ( qi ln Ga/®i )} ¢+ 11 -@€i/x3: (Zxj 1l,)

[ (4.7
li = 2/2 (18 ~aqi ) - (7i~1) vz = 10
3 §
0i = gi xi / Zqj xj Po%io= oTioxy /215 xi

8. = fracclén del Ares superiicial molecular.

$i = fraccidn del volumen melecular.

i =1,2,..., M ( Namero ¢e= componentes )

El volimen y e! drea superficial de Vin Der Waals se

representa respectivanrente comn

[
Ti = ¥ 6x(i) Rx -———___-___w
3 —
qi = ¥ 6x(i) Qx

¥ = 1.0, Nt Numers 2= grupus =h la fwi€oula L

CEMAhemu oon Lo Ler o et o

propaedades. Nate gue U7 L Gopendes de



Coeficientes de Actividad Residual para el grupo K:

in T8k = @k (1-1ln (EBmQok)}-Z({0n0kn)/{ZOnQnn)) -----—-- ( 4.9)
= n

myn=1,2,..., N (todos los grupos)

La ecuacidn (3.1.3) tawblén es wutilizada para TRi:}., La

ecuscién es similar & las usadss  en <1 modelo ONIQUAC para

calcular T:%

Om = Qu ¥m / Z Qo Xp —-——---m-o-m e ( 4.10)
a

8m = Fraceidn del drea del grupo

Xm = Fraccion superficial del grupo

con .m=1,2,..., M n=1i2,.... 1

El pardametre Qnm de la ecuacidn (3.1.9) esta Jdado por 1ls

expresidn:
Qow = exp ( —anm / T ) —momom—ommmmm e ( 4.11

En 1la ecuacidén (3.1.11) contiene el pardmetro de interaccion

de grupos, anm, este es una medida de 12 diferencia =n la
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energia de interaceidn entre un grupé n ¥ un grupo m oV entre

dos grupos o

Notese que ana y amn e parametre de interaccidn de
grupos e3 independiente de ia tappsratura. Hay dos parametros
de interaccidén de grupos para caua par de grupos. Los

parédmetros pueden ser =valuados de datos de equilibrio para

ternarfos © mayores.

En la contribucién combinateria el coeficiente de actividad

{ecuavidn ( 4.7 )Y Jgep=nde unt camsnt= Tamaio ¥
la molécula presente. Para moléculas de cadenas grandes,
qi/Ti tiende a un valor constante, ¥ en este limite, la

ecuacidn ( 4.7) se reduce a una

ecuacidn de Tlory -Huggins usada en

La contribuclidn residual del coeficiente de actividad,

ecuacidén { 4.9 ), depende del areca ¥ las interacciones de lo

dgrupos. Cuando todas la= dreas son iguales, la =~cuacidn

(4.9) es similar a la usada por el método ASUG (B).

El método UNIFAC presenta varias ventaljas:

1.- Flexibilidad, debid: =% qus cu=nta con bases para el

establecimiento de los tamafios y formas de los grupns.
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2.~ Bimplicidad; va qu= les parampetrus Sen casl
independientes de la temp=ratura. en =l range a=

temparatura considerade para lz validez &=l metodo.

3. - Mayor rango de aplicabilidad, debido a la dispenibilidad
de parametros para un numero <considerable de difsrentes
grupos funcionales.

El método puade ser aplicade a mezclas hinarilas v

multicomponentes no electroliticas en condiciones donde ei

modelo UNIFAC tiene validez partiendos de la regidn critica.

Ademas.‘todos les corponentes deben sey considerables | El

rango de temperatura es entre 300°-425* K. Comec una

limitacidn, raramente sera aplicado a mezclas conteniendo

componentes con mas de diez gErupos funcionales.
LLa capacidad del método UNIFAC para predecir el equilibrio en
sistemas donde no existen datos termadinamicos =s explicada

en la referencia (15) con mayor detalle.

4.2.- Parametros de Interaccién de Grupos.

Todos los métodos de Contribucion de Grupos s0n
aproximicicnes, d-bido A ane  cuastquier grupeo dentro de una
malevula oo s5  completamente  independients de lus  otres

arago: dentre d= la misma meldouls v oeata

Laze escucial de tados 1oz méts de Sontribycicn de Urapos,
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TABLA 4 .1 ESPECIFICACION DE PARAMETROS UNIFAC Y ASIGNACION DE GRUPOS MUESTRA

NUMERO DE GRUPO . ASIGNACION DE BRUPDS MUESTRA
PRINCIPAL SEC. NOMBRE R =] P. MOL. NDG&P I1DGP
1 t CHx= G,9011 <.Bag 15,03 Z.2.-4-Trimetilpentanc
t s CHaa U, 6744 0.540 14.03 S 1
b M oH 9,345 [l ] 13.02 1 2
1 3
1 4 < 0.2195 Q 2.0t 1 4
o 5 CHasCH 1.345a 1.175 27.0% 3=Metil-1-hesxanc
pd s CH=CH 1.1167 O Ba7? 26.04 2 1
2 B < 1.1173 0.988 25.04 2 2
2 & ©,8885 Q.66 25.03 t 3
2 b 0.6805 0.485 24.02 1 S
3 1o 0,400 13.02 BENCENO:
3 11 0. 3452 0.120 12,0 & 10
A I 1.2883 Q0.?468 27.Q% XILENQ 3
4 12 103398 U.650 26.04 4 10
o i3 Q.21 0.oa8 2%.03 ps 1z
) 1% 1.2000 1.200 17.0% ETANOL
1 1
1 2
1 15
] ts | CHz 0 1,431 1.432 32.04 METANOL @
t 1 1&
? 17 H=0 Q200 1.400 18,02 AGUA i
1 17
<] 18 ACOH 0.8952 G.6B0 22.02 FENOL @
t 18
C1 1o CH~CO 1.6724 1.489 43.05 METILETILCETONA:
® i} CH=CO 1.4457 1.18% 42,04 1 1
i 1 z
t L 17
fo—
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TABLA 4.1 ESPECIFICACION DE PARAMETROS UNIFAC Y ASIGNACION DE GRUPOS MUESTRA

NUMERO DE GRUPO

ASIGNACTON DE GRUPCS MUESTRA

|
- ]
PRINCIPAL SEC. NOMBRE R a P. HMOL. NOGBP 1D6F {
1o 23 CHO o, 9980 0.948 29,02 HEXKANOL ¢ {
1 1 |
a 2 1
1 21 |
1: 27 CHsCOO 1,903 1,728 59,04 BUT1-ACETATU: i
I 27 CHzCOD 1.6754 1.420 53,04 1 1 i
2 o |
1 22 i
v 24 HEOO 1.2420 t.1e8 as.o2 FORMATD DE STILO: i
: 1 1 {
1 2 |
1 24 {
o5 CHsO 1.1450 t.oe8 31.03 ETIL-ETER: i
26 CH=0 ©.9193 0,760 20,03 2 1 i
27 CH-0 0.8%08 o.468 29,02 1 2 i
o FOHL0 0.9183 1,100 30,03 1 & :
26 CrHaNH - 1.5959 1.544 31,06 PROFIL-AMINAS {
20 CHzNH~ 1.3692 1.2%6 30.08 1 1 i
3 CHM 2 1.1417 n.20a 220,04 ) 2 i
L 3 i
15 ! UHaMH 1,4337 1.244 30,05 DIETLL-AMINAS i
I 1% 3z ChzNM 1,2070 ©.938 29.04 2 1 i
15 24 CHHH 0.9795 Q.524 28.03 1 2 !
1 33 :
io 35 THaN 11948 0.940 29.04 TRIETIL-AMINA: i
14 35 CH=N 01,9597 GLsT2 8,03 = 1 {
1 5 i
17 w7 ACHM= 1.0600 RIS 28.03 ANILINA ¢
=1 1
L 37

—
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TAEL.A 4.1 ESPECIFICACION DE PARAMETROS UNIFAC Y ASIGNACION DE GRUPDS MUESTRA

INUMERD DE GRUPO
[

ASIGNACION DE GRUPOS PMUESTRA

|FRINCIPAL

P.

e=]
y

N

MoL . NDOGP

1DGP

EING )

JRERE R

)

a
b

SN s

[FRFRCE RN P Rotladiad

YRy S

v
i
I

L

[

o

a1.0%

HOUREAL ]

45,02
4&.02

q%.38
4%.47

o

-6

METIL-FIFRIDINAG
1

3%
PROFICNITRILO:
1

az
ACIDD ACETICO:
4

CLOKO-ETARD
1
a5
1-DICLERDETAND:
1
49

1 I-TRICLOROETAND:
1

en
TRICLOFOMETANG :
S2
CLOROBENCEN] :
¢
54
HITROETAND:
i
Ye
HO:
HN

b=}

M1TROBENCE:
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TABLA 4.t ESPECIFICACION DE PARAMETROS UNIFAC

¥ ASIGNACION DE GRUPOS MUESTRA

{NUMERO DE GRUPO

ASIGNACION DE GRUPDS MUESTRA

i
SR, —n :
fPRINCIPAL SEC. NOMBRE R a P. MOL. NOBP IDGP i
Vo2 59 €52 Z.US70 1.690 78013 DISULFURD DE CAREONG: |
' 1 a¢
‘l 9 -1} CHASH 1.8770 &Ta 48.10 ETANOETIOL:
l 29 51 CHzSH 1.6510 1.348 47.09 1 b3
! 1 &t
! () 62 FURFURAL T.1830 2.481 95.09 FURFURAL ¢
: H ar
f It &7 (CHa0H)Y o Z.4988 2.248 bL2.07 ETILENGLICOL ¢
: 1 )
Lo EE 1 1. 2840 0.992 126.90 IODOMETAND:
! 1 1
i 1 &4
[ - BR ¢.9492 .83 7o.90 BROMOETANG:
i 1 t
i Y &4
25 &5 CH-TRLIF-C 1.2°%0 1.088 25,03 PROPIND:
1 24 &7 C~TRIF-C 1.06812 2.784 24.02 1 1
) 2
! Rt &8 Me30 T.82b64 L.872 78.17 DIMETILSULFOXIDPO:
i s
! T e Z.2144 2,052 $T.08 ACRILONITRILO:
¢ H &2
[ Y GLFL0 0.T24 55.4% TRICLOROET (LENO:
1 1 a8
{ k4 0
38 7 NACF O.6948 .3924 3.0 FLUDRORENCENO:
3 i3]

e
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TABLA 4.1 ESPECIFICACION DE PARAMETROS UNIFAC Y ASIGNACION DE GRUPOS MUESTRA

LNUHERD DE GRUPD ASIGNACION DE GRUPDS MUESTRA |
X i
{PRINCIPAL SEC. NOMBRE R 2] P. MOL. NDGP 1DGP !
H ]
Te LME- LIMETILFORMAMIDA: :
tozs DME~T 1 72 |
i DIETILFORMAMIDA® {
- \ i
1 T
an CFax FERFLUORCE TANO:
an LFz Pl 74
an CF
e can FUTILACETATO:
1
> 2 h
1 7 :
b4 1.603S METILSILANO: .
sl 1.4447 1 1 '
ER) 1.2851 1 78 |
H 1,047 i
a8z HEXAMETIL-DISILOXAHO: |
[=ha & b t
29 1 (=M !
1 84 i
44 st . 2854 TRIETILAMINA: lX
1 !
= t
g5 !
4% 8e AMIh 1,355 1,255 44,03 ACETAMIDA: i
: 1 i
2 Be i
4y xd COMIMeY s  .E8590 o.428 7Z.0F NoN-METILET ILAMIDA: |
ax EE] COMMeTHz  2.4320 120 71.08 jad t ;
an =3 CONACHzYz  Z.4050 1.312 Ta07 1 EE] i



TABLA 4.2 PARAMETROS OE

INTERALCC1ON

DE GRWDS tanm), EN GRADOS KELVIN.

NUMERD DE
GRUFO

JRINCIPAL 1 2 3 a
4 1 0.000 6£1.130 76.500
H < -35.360 38.810 74.150
H 3 -11.120 0.000 167.000
i 4 -46%.700 -1456.800 0.000
H S S56.400 89.600 25.820
i & 14.510 -50.000 —44,500
H 7 J00, 000 3I62.30Q 3I77.600
H 8 275.800 25.340 244.200
i 9 26,740 180,100 36%5.800
H 1< S505.700 (s I Ealy] a. 000
H 13 114,800 85.840 -170.000
H g F0.470 a.00a 0.000
H 2z a3. 3s0 S52.130 £5.6%0
H 14 30,480 -43.850 [N o]
H 15 £5.330 -22.310 72%.000
H 14 -83.980 ~223.900 1092.900
H 17 5339.000 0. 000 £50.400 979.800
! 18 =101, 600 0,000 Z1.870 49.800
i 19 T4 .820 -40.620 ~22.970 ~138.400
H 20 T15.300 1264, 000 &62.320 268. 200
H 21 F1.440 e7.510 4.6B0 122,900
: s 4.0 18. 750 121.300 0,000

23 34,700 51.060 288.500 I3.610

24 -78.450 160,900 =4.700 134.700
H 25 -141.300 -1$8.800 -237.700 375.900
H 26 R -t 1] 1.9946 10.38¢ -97.050
H 27 £541.000 0. 000 1824.000 =127.800
H 28 -52.650 16,420 21.500 40.680
: o9 -7.481 0.000 T8.410 G.000
H 30 ~25.310 0.000 157.300 404,300
: 31 140,000 0.000 221.500 150. 600
H 2 128.000 0.000 59, 680 0.000
H poad ~31.520 0. 000 155.600 291,100
: 34 -72.880 41.380 0.000 0.000
H 35 SO.A30 422,200 -2.504 -143.200
: 36 -165.%00 Q. 000 0.000 Q.000
i 7 47,410 128,000 395.800 0.000
i 38 -5.137 0.000 ~237.200 ~157.300
H 19 ~31.,950 249,000 -240.200
i 40 147,300 G000 0.000
H 41 929.000 1397.000 4£15.800
H 42 7 .20 Q. 000 191.600
H &3 109.200 0.000 221.800
H 44 272000 0.0u0Q ~288, 000 1020, (GO0
3 45 B?40, 000 =8463.000 -63.100 =-196.000
H a8 -11.100 0.000 -11.800 ~36. 600
.
:

986 .500
524.100
&36.100
803.200
C.000
249.100
-229.100
—4351. 600
163,500
=404 B0
245.400
191.200
237.700
~164,000
~15C.000
28.&00
529.000
-132.300
~185.400
—-151.000
S562, 200
747.700
742.100
B34.300
244.90¢C
341.700
561,600
823.500
A451.500
521.600
267 .600
B01.300
721.900
Q.000

]
HIT.TOO
L4 1460
0. 000
88.4630
85.190
84.850
C.000
0.000
0. 000

-=137.100
0.000
289. 600
=245.200
168,700
=340.200
249,500
135,700
X39.700
~481 . 7060
=500. 400
—404.,B0O0
5.182
-378.200
157 .800
1020.000
528 .000
&£469.900
642,100
860.100
&é&1 ., 4600
252.5600
a.000
F14.200
38I.800
0,000
0.000

895,000
Q.000
528,000
&AS . 900
172.200
Q.000
171.000
0.000
0.000
~668 . CK0C
U000
0,000

f
H
'
1}
‘
1
H



TABLA 4.2 (CONTINUACION)

INUMERO DE

1

1

GRI
tPRINCIPAL 7 a 9 10 11 A2
3 1318,000 1333.000 475,400 &77.000 232,100 741.400
2 270.600 526.100 162,600 -35.100 37.850 439,100
3 903.800 1329.000 25.770 0.000 5.994 .00
4 B5695.000 884.900 -52.100 0.000 5488, 000 0.000
s 353.500 ~259.700 84,000 441.800 101.000 193,100
& -181.000 -101.700 23.390 304 .400 -10.720 193,800
7 0.000 324.500 =-195.400 =257.300 14,420 Q.000
a -5601.,800 0.000 -356.100 0,000 -449,4800 0,000
Q 472.500 -133.100 0,000 -37.360 -213.700 G.000
10 232.700 0.000 128.000 0.000 =448.000 Q. 000
11 10000 000 -3&6.720 372.2 2390.000 0.000Q 372,900
12 0. 000 0.000 0.000 0.000 =261.100 0.000
13 -314.700 0.000 S52.380 -7.838 461,300 ©,Q00
14 =330.400 0.000 0.000 0.000 0.000 G.000
15 -448,200 0,000 0,000 G.000 134,000 1,000
16 -398., 800 0.000 0.000 0,000 ¢.000 Q. 000
17 =339.500 0.000 =399.100 ©.000 0.000 U.o00
18 -332.900 -341.600 -51.540 0.000 0.000 <. Q00
19 242.800 0.000 -287.500 0.000 ~266.600 [CN TelV)
20 ‘=-661.170 0.000 -297.6800 ©.000 -256,30Q JI12.500
21 &98, 200 0,000 286.300 ~47.510 Q.000 0.0QQ
22 708.70Q 9.000 423.200 0.000 -132.900 0,005
23 825.700 Q.00 552,100 0.000 176,500 488,70
24 1201.000 10000.000 372.000 0. 000 129,500 Q.00
25 920.400 ©.000 128.100 0.000 -245.300 0,000
26 417 .9060 0.000 ~142,600 0.000 0.000 0.000
27 340,700 0,000 0.000 ©.000 0.900 04,000
8 1081.000 0.000 303.700 Q.000 243,800 [T ]
29 0.000 0,000 160. 600 0.000 ¢.Q00 229.800
30 23.4880 0.000 317.500 V000 —145.30¢C .00
31 0.000 B83B.400 0,000 0.000 152.000 0,000
32 0,000 0.000 138.000 0,000 21.920 11,000
33 0.000 0,000 -142.600 0.000 0.000 G 000
34 0,000 0.Q00 443,600 0n.000 0.000 V.00
35 ~240.000 0.000 110,400 ©. 000 41.57¢ L)
36 386,600 0.000 0.000 0.900 0.000 0.000
37 Q.000 0.006 -40.900 0. 000 16.990 Q.00
38 0.000 0.900 0.000 Q.00 0.000 O, OO
39 -287.100 0,000 97 .040 0.000 a.000 0.QUQ
40 0.000 Q.000 Q.000 0. 000 0.00v Q.000
41 284,400 «147.300 123. 400 Q. 000 =274 ,900 8%.370
42 0.000 0.000 0.000 0.600 0.000 9.G00
43 0.000 Q.00 0.000 0.000 <. 000 1.0G00
44 -31080.000 0.000 -435.000 —686.000 -447.000 ©.000
45 Q.000 G Hu0 -444.00C -167 .000 Q.G00 Q.00
48 0,000 0,000 1530.000 —&0, 80U 464,000 [UNNIX )
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TABLA 4.2 (CONTINUACION)

{NUMERD DE

t  GRUPO
{PRINCIPAL 13 14 1S 14 17 18
H i 251.500 391.500 225.700 2046.600 1245.000 287.700
3 2 214,500 240.900 163.900 &1.110 0.000 0.000
H 3 32.140 161.700 122.800 90.490 &£68.200 -8 .449
H 4 213.100 0.000 —4%.2%0 23.500 764.700 52.800
H S 28.060 B3.020 42.700 =323.000 -348.200 170.000
H & -180.5600 359.300 266.000 5. 900 335.500 580,500
' 7 540.500 48.890 168,000 304,000 213.000 459.000
' B8 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 -305.500
i ? 5.202 ©.000 0,000 0,000 {37 .900 1465.100
H i0 304.100 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
f11 -235.700 0.000 ~73.500 0.000 0.600 0.000
V12 0.000 0.000 0,000 ©, 000 0.000 0.000
13 ¢.000 Q.000 141.700 0.000 0.000 0.000
118 0.000 0.000 63,720 -41.410 0.000 0.000
H 15 -4%9.300 108.800 0.000 -189.200 0.000 0.000
LS ¥ -] 0.000 38.890 845,900 0.000 0.000 0,000
P17 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
i 18 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
19 Q. 000 0.000 0.000 0.000 &17.100 134 .300
« 20 -338.500 0.0600 0.000 0.000 0.000 -313.500
21 22%.400 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
1 22 -197.700 0.000 0.000 =141.400 0. 000 587.300
31 -20,%30 0.000 0.000 -293.,700 ©.000 18.780
i 24 113.900 261.100 F1.130 -12&.000 1301 .000 309.200
V25 Q.000 203.500 -108.,400 1088.000 3I23.000 0.000
128 -94.490 0.000 0,000 0,000 0.000 0.000
127 0.000 ¢.000 ©.000 0.000 §250.000 0.000
+ 28 112.400 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
129 &£3.710 106.700 0.000 0.000 0.000 0.000
1 30 0.000 0.000 0.000 Q.000 0.000 0.000
t31 9.207 9.000 0.000 0.000 164.400 0.000
T 32 A475.600 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
1 33 736,400 0.000 0.000 0.000 0. 000 0.000
i 34 0,000 0.000 0. 000 0. 000 0.000 0.000
Y38 -122.100 0.000 0,000 0.000 0.000 0.000
t 36 G.000 0.000 0.000 ©0.000 0.0600 0.000
37 -217.900 0.000 ©.000 0.000 0.000 ©.000
! 38 0.000 0.000 0.000 0.000 G.000 0.000
P39 -158.200 Q. 000 0.000 Q.000 335.600 0.000
t a0 0.000 0.000 0. 000 0.000 0.000 0.000
I B} -247.800 ©0.000 284.500 0.000 0.000 0.000
42 0.000 0.000 Q.000 0,000 0.000 ©.000
i A3 0.000 0.000 Q.000 0.000 0.000 0.000
P44 2880.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
as -74.700 Q.000 Q.000 Q.000 Q.000 0.000
P Ab 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
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TABLA 4.2 (CONTINUACION)

il
INUMERO DE
1

BRUPO
PRINCIPAL 19 20 24 22 23 249
i
! t 597.000 563.500 35,930 53.7560 24.900 104.300
H 2 33&. 700 318,900 204.4600 5.892 -13.5%0 -109.700
1 3 212.500 537.400 ~t8.810 ~144.400 =-231.900 3.000
H 4 60946.000 &03.800 -114.100 0,000 -12.180 ~141.300
H S &.712 199.000 75.420 -112.100 -98.120 143,100
H & 36.230 -2B%.500 -38.370 -102.500 -139.400 -47.800
H 7 112.600 =14.0%0 325.400 370.400 353.70C 497.500
¢ a ¢. 000 0.000 0.000 0.000 O.000 1827.900
H @ 481.700 547 . 400 -191.700 -284.000 -354,400 -39.200
H 10 G.000 0.000 751 .900 0.000 0.000 0.000
t 1t 494,400 660,200 0,000 108,900 -20%9,700 54.470
i 12 4.000 —-354.300 ©¢.000 0,000 -287.200 ©.000
13 0.000 464,500 301.100 137.800 -154.300 47.4670
t 14 0.000 0.000 a, 000 0,000 0.000 -99.810
t 1S5 0.000 0.000 0,000 0.000 0.000 71.230
H 1&6 0.4600 0.000 Q.000 =73.850 =352.900 -8.283
t 17 ~2146.800 0.000 0.000 0.00¢ 0.000 B8453.000
¢ 18 ~169.700 ~153.700 ©.000 -351.600 ~114.700 -1565.100
B 19 N 0.000 0.000 o.000 0.000 -15.620 =54 .80
. 20 G.000 0.000 4.420 =183.400 76.750 212.700
t 2t €. 000 B824.400 0,000 108,300 249.200 62,420
P 22 0.000 1821.000 -84.530 0. 000 0.000 56.330
23 74.040 1345.000 =-157.100 0.000 0. 000 ~30.100
¢ 24 432.000 6£89.000 11.800 17.970 S1.900 0.000
1 25 356.900 0.000 ~314.%00 0.000 ©.000 -255.400
i 28 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 -34.5680
27 0.000 0.000 o.000 0.900 Q.000 $14.600
: 28 335,700 0.000 =73.090 ©.000 -26.060 -460.710
29 125.700 0.000 =-27.940 0.000 a.000 ¢.000
! 3o 0.000 0.000 0.000 0.000 98.480 ~133.100
t 31 0.000 0.000 0.000 0.000 0.0600 0.000
i 32 0.000 0.000 0.000 ~40.820 21.780 4B.4%0
i 33 0,000 0.000 1169.000 0.000 0.000 225.800
L. T29.100 0.000 0.000 0.000 0.000 C.000
t 33 0. 000 0.000 0.000 -215.000 ~343.400 -58.430
i 3& ~42.310 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
P37 304.000 898,200 428.500 0,000 -149.800 134.200
t 38 0.000 0.000 0.000 0.000 Q.000 ~128.8600
i 39 0.000 0.000 0.000 G.060 9.000Q ~186.700
t a0 0.000 ©.000 0.000 0.000 0.000 0.000
vooay -61.4600 1179.000 Q.000 305.400 -193.000 335.700
t a4z 0.000 24350.0G0 73.000 0.000 0.000 0,000
!t a3 0.000 2496 .000 0.000 0.000 0.000 102.000
i 44 0.000 0.000 0. 000 0,000 0.000 Q.00

45 0.000 0.000 ©.000 0.000 0.000 Q. 000
1 0.000 0.000 . 000 0.000 0. 000 0.000
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TABRLA 4.2 (CONTINUARCION)

INUMERO DE
t  BRUPO
IPRINCIPAL 23 26 27 28 29 30
!
i 1 321.500 561,500 543.000 153,600 184,400 354,500
1 2 393.100 357,500 0.000 74.300 0.000 0.000
H 3 $38.200 168.000 194,900 52.070 -10.430 -64.490
H L) =124.900 3&29.000 4448.000 -7.451 0.000 -20.360
! S 287,800 &1.110 157.100 477.000 147.500 =120.500
H & 17.120 75.140 0,000 -31.090 37.840 0.0006
H 7 &£78.200 220.600 369,300 088.100 0.000 188.000
H 8 0,000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
H 9 174.500 137.500 216.100 =44.280 =163.700
i 10 0.000 Q.000 0,000 0.000 0.000 0.000
i 1 a29.000 0.000 0,000 183,000 Q.000 202,300
12 0,000 0,000 0.000 0.000 4.339 0.000
1 13 0.000 95.180 0. 000 140.900 -8.538 0.000
vo1a &8.810 Q.,000 0.000 0.000 =70.140 0.000
i 15 4350.000 0.940 0.000 0,000 0.000 G.000
Y- -86.360 0.000 0.000 0.000 0.000 a.G00
t 17 £99.100 0.000 -62.730 0,000 0,000 0,000
1 18 ¢.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.0006
19 52.310 Q.000 0.000 230.900 21.370 0.000
. 20 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
121 464,400 0.000 0.600 450,100 59.020 0.000
P22 0.000 0.000 0.000 0.000 0. 000 0.000
t 23 0.000 . 000 0,600 116,600 0.000 -64,580
1 24 475.800 A490.900 534.700 132.200 0.000 5446.700
1 25 0.000 154.500 0.000 0.000 0.000 0. 000
1 25 794.40Q 0.000 S53F.200 G.000 0.000 0. 000
i 27 0,000 -85.120 0.000 ©.000 0.000 ©.000
T 28 0.000 0.000 0.000 0. 000 0.000 0.000
129 0,000 Q.000 0,000 0.000 0.000 0.000
i 30 0.000 0.000 0.0600 0.000 0.000 0,000
LS { Q.000 481 .300 ¢.000 0.000 0,000 0.000
P32 a.a00 64,200 ©.000 0.000 Q.000 0.000
i 33 224.000 125.300 0. 000 3.000 0.000 0.000Q
i 24 0.000 174.400 0.000 0.000 0.000 0.000
t 35 0.000 0.000 0.000 0.000 85.700 . 000
t 38 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
¢ 37 0.600 379.400 0.000 167.900 0.000 0.000
i 38 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
HE-4 4 0.000 0,000 0.000 0,000 -71.000 0.000
i 40 0,000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
I 1107,000 0.000 Q.000 B885.500 0.000 0.000
P42 0,000 0.000 G.000 0.000 0.0660 0.000
t a3 0.000 .000 0.000 0.000 Q000 9.000
i 43 0. 000 0.000 0.000 0.000 0.000 0,000
45 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
« 48 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000




TABLA 4.2 (CONTINUACION)

!
INUMERQ DE
¥ GRUFOD
IPRINCIPAL 31 32 33 34 35 36
1 3025.000 335.800 479.500 298.900 524.500 &8%9.000
2 0.000 0.000 0.000 31.140 ~137.400 0,000
3 210.400 113.300 -13.590 0.000 169.900 G000
4 4975.000 0.000 ~171.300 0,000 4284.000 Q,000
5 -318.900 313,500 133.400 0.000 =203, 100 0,000
& 0.000 0.000 a.000 0.000 =399_.700 Q.000
? 0.000 C.000 0.000 0.000 -1392.000 160,800
a =-687.100 0.000 0.000 0.000 0.000 G.000
? 0.000 53.5%0 245.200 ~245.500 ~44.,580 G, 000
10 0.000 0.000 a.000 0.000 0.000 0. 00U
11 -101.700 14R.300 0.000 0.000 52.080 0.000
12 0.000 0.000 . 000 0.000 0.000 0.000
13- ~20.110 ~149,500 =202.300 0.000 172.100 0.000
' 13 0.000 0.000 0.000 0.000 0,000 ¢L.000
H 13 ©.00Q Q.000 q. 000 0.000 0.000 0.000
116 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 QLU0
v17 125.300 0.000 0.600 0.000 G000 G. 000
t 18 0.000 0.000 0.000 0.000 0.00¢ Q.000
19 - G000 0. 000 0000 -203.000 0. 000 81.570
20 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 Q. 000
vo2 0.000 Q, 000 -25.900 0.000 0.000 0.000
i 22 0.000 177.600 0.000 0.000 215.0600 O, 000
't 23 0.000 B&.400 3.000 0.000 383.700 Q.000
i 24 0.000 247.800 41.940 0. 000 337.700 0,000
Y25 ¢.000 0.000 —-60.700 0.000 0.000 0.000
1 28 139.800 304,300 10.170 =27.700 0.000 G.000
t 27 0.000 0.000 0,000 0,000 0. 000 O, 000
1 28 ©.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
129 T.000 0.000 Q. 000 0.000 31.468&0 0 .000
i 30 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
3 0.000 0.000 0.000 0.000 -A417.200 G000
v 32 0.000 0.000 ©.000 0.000 0.000 0. 000
o33 ¢.000 Q.00 0.000 0.000 0.000 Q.000
{34 0.000 0.000 0.000 0.000 €. 000 0.000
¢ 35 335.800 0.000 GL 000 0.000 0. 000 G.000
H.~ 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
t 37 0.000 0.000 0.000 0.00C 0 O.000
i 38 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 Q000
r 39 -191.700 €. 000 0.000 6.4699 136,600 0. 000
140 0.000 0.000 0. 000 0.000 0.000 0.000
i 41 0.000 288.100 L0000 0.000 -29.340 -53.%10
T A2 0.000 0.000 0.000 0.000 0.0600 0.000
t 43 0.000 0.000 ©.000 0,000 0.000 0,000
1 A4 0.000 .000 .00 0. 000 Nn.000 9.000
35 0.000 0.000 0.H00 0.000 0000 0. 000
44 0.000 (.00 Q.00 0.000
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TABLA 4.2 (CONTINUACION)

]
H
INUMERQO DE

i BRUPO
{PRINCIPAL 37 38 39 40 a1 az
1 = - - ———
! 1 -4.189 ~“¥25,800 485.300 -2.859 3I87.100 A07 .. 200
3 2 —b6.440 0.000 ~70.450 0.000 48.330 0.00Q
H 3 -259.100 389.300 245. 600 0.000 103.500 581,900
1 4 0.000 101.400 S629.000 0.000 &7.250 &B3.300
! s 225.800 44.780 -143.900 0,000 190.390 269,100
H & X3.470 -48,250 -172.400 0,000 165.700 .00
7 ¢. 000 Q. 000 319.000 Q.000 -197.500 @ .00a
H 8 0.000 0.000 0.000 0.000 -494. 200
H A ~34.570 0.000 =-61.700 0.000 -18.800 G.000
t 10 0.000 0,000 0.000 0.000 0,000 0.000
LIS -83.300 0.000 0.000 0.000 5460.200 UL.000
P12 0.000 0.000 0.000 0.000 =70.240 a.aqn
113 240.200 Q.000 254.800 0,000 A417.600 L 00
¢o14 0.000 0.000 0.000 0.000 G.000 0.000
V1S 0.000 0.000 Q.000 0,000 -38.770 0. 000
14 G.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0,000
V17 0.000 0.Q00 ~29X,.1006 0.000 1. G0O0 0, 000G
i 18 0.000 0,000 0.000 C.a00 GL 000 0L O00
19 o 3.50%9 0.000 0.000 G.000 120,300 0000
. 20 -11.160 0.000 0,000 0,000 =337.000 169.300
L3 ~245.400 0. 000 0.000 Q.oon 0,000 G000
to22 0.000 0.000 0.000 0.000 -94.870 Q. 000
i 23 11.200 0.000 0.000 0.000 255.800 VL0000
t 213 187.100 215.200 498. 400 0.000 256.500 639 .00
25 0,000 0,000 0,000 0.000 —~145.100 G000
i 26 10.780 0,000 0.000 0.000 Q.01 G000
27 0,000 0.000 0.000 Q. 000 Q.00 0.Q00
t 28 -47.370 0,000 0.000 0.000 467 .800 0,000
29 0.000 0.000 78.920 Q000 0.000 0,000
i 30 0.000 0,000 0.000 0.000 0.000 0,00y
i 31 0.000 0.000 302.200 Q.ago G000 0.000
v 32 0.000 0.000 0.000 0.000 6$8.550 6,000
133 Q.000 0.000 0.000 0.000 Q.00 .00
i 34 0.000 0.000 -119.800 0.000 0. 000 . 000
35 0,000 0.000 -]7.710 0,000 153,700 Q.000
346 0.000 0.000 <. 000 0.000 423,400 0,000
37 0.000 0.000 0.000 0.000 730.800 6. 000
38 0.000 0.000 0.000 0.000 0. 000 0.000
3 0.000 0.000 Q.000 0. 000 <. Q00 @. 000
40 ©.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
41 -198.000 0.000 0.000 0,000 (e el 0.000
42 0.000 0.000 0.000 0,000 2.000 0,000
43 Q. 000 0.000 G000 0. 000 Q. 000 &3P .3040
H a4 0,000 0.000 Q000 0. 000 0.000 Q.Q00
45 0,000 0.060 0.000 0.000 0,000 G.Q00
. AL .00k Q.000 Q.000 0.000 Q.000 13.000
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TABLA 8.2 (CONTINUACIDND
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En ssta seccidén se da una lista de los parimetros  de
intaraccidn de gruposs anm  y las  constantes de  los  grupos

puros Hx y Qkx., gque son necesarios para el método.

Los valores de Bk y Qx son en pocos casos calculados
utilizando la ecuacidén ( 4.6 ). En 1la tabla ( 4.1.) se
listan estoes valores para los grupos principales y sub-

grupos.

La tabla ( 4.2 ) proporciona los parimetros de interaccién de

Brupos, anm.

4.3.- Ejemplo de Calculo para Predicciones de Coeficientes

de Actividad por UNIFAC.
Definicidn:
Cual es el coeficiente de actividad para la acetona en la
mezcla de Acetona (1) - Pentano (2), si el sistema esta a

307" Ky x1 = 0,047 ¢

El pentano (2) esta formado por 2 grupos CHa - y 3 grupos CHz

-. La acetona es formada por 1 grupo CHs - y 1 grupo CHa: CO -
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Solucidén

I HEHERG Qi
CHa 1 0.9011 0.848
CHz 2 0.6744 0.540
CH3CO 22 1.6724 1.488

ACETONA (1}:

6:1(1) . = ScA3 - =1

52201) = ScHace = 1

De la ecuaéién ( 4.8

71 = Z &xli) Bx ¥y
£

ACETONA

v1 = 6x{1) x Rilly + BHz22(1l

PENTANO (2}:

8102}

6z21(2)

ScHa

S¢cHz

qi =  6x{i) @Gk
X

¥ Rz2z2(1)

T1= 1 % 0.9011 + 1 x 1,6724 =2.5735

g1 = Ba1l1) % Qi + §23(1) + Q22

Qi= 1 ¢ [.848 + 1 ¥ 1,488 =

2.336
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FENTANU

T2 = §1€2) & Ri€2) + ZopfLY 3 Rezafly

T2 = 2 %« 0.8011 + 3 « (0.8744 = 3 8254

g2 = 5112y « Q1(2) + B2(2) x Qz2(2)

g2 = 2 x (0.848 + 3 » 0.540 = 3.3186

De la ecuacidn { 4.7 ):

3
In TiC = 1n &u/xi + 2/2 { qi 1ln 81/%1 ) + 11 -®i/xi (2x3 1)
(4.7

li = 2/2 ( 14 = qi } - ( 7i - 1) ; oz = 10
3 3

81 = qi xt / Z qj xj % o= oTi o xt / Z T X§

$1 = T3 * X1/ T1 R X1 4+ TIxX2

®1 = 2.57 % 0.047 / 2.57 * 0.047 + 3.82 * (.9563

= 0.03211  ----e--o ®2 = 0.98789

Mt
v

B1 = x1 * 91 / x1 ¢+ g1 + x2 % n@

$1 = 2.336 x 0.047 / 2.336 = 0,U47 4 3.31¢ » D.953

81 = 0.03358 -----> 02 = 0.96642

11 =10 7/ 2 (2.573-2.336) - (2.573-1;
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‘lx = -0.3860

la = 10 / 2 (3.825-3.316) - (3.6256-1)

12 = -0.2784

Ahora sustituyendo en la ecuacidén { 4.7 V:

in Fi1€=2 1n {0.032/0.0473+10,242.336+1n (0.0335/0.0321)-0.386

+0.3311/0.047C0.04720.386+0.95510,2784]
in [1€= -0.0505

De la tabla ( 4.4 ):

De la ecuacidn ( 4.11 ):

Q1,22 = Qz,22 = exp (-476.4/307) = 0.211§
Q22.: = Qzz,2 = axp (-2768.75,30673= 0.918%
W1,y o2 (o o= Q1,2 o= w2,z o+ G2z.zz o= )

Para Acetona pura se usz la ecuacidén { 4.10 }:
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Xa

= Z 6ald) x3 / % Z Batd) xj3
§ i a

Xrt20zh1il)xgy/Brtidex14b22(1)0x222120.5/71%0,5+1%0).5=0.5

Xaztl)=g2z4 1 x22/63 (2 xx 14822020 %x22=120,5/1%0,5+1%0,.5=0.5

01 (1) =Q1xX1/Q1*X1+Q22*X22=0.848%0.5/0.848%(.5+1.488%0.5

G3011=0.363 -——-w---- > 92201)=0.627

Sustituyendc en la ecuacion ( 4.9 ):

1ln

]

in

1ln

In

1n

Tk = Qk (1-1ln (DOwler)-2((0xQkm)/{ZBnlnm)) -~--——- (4.9 )
» n

T1=Q1{1-1n{B1%Q1 ,1+822%Q22 ,1}-{ (5181 ,2/8:1Q1 ,1+622Q22, 1)+

(B22Q1,23/82:2Q22,22)))
Till)y 0.848(1-1n (0.3630%1+0,837+0.5165)~
({0.363%1,0.363%1+0.637+0.9165}+
(0.637+0.2119+0,.363%0.2119+0.637=11}

T1013=0.4089

T22{31=Q22{1-1In{0:Q:,c2%822022,22)~7{91Qs2,1/81Q1,1+

822022, 1)+v(622,22.22/81Q1,22v822022.22))
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In v22010=2 1.4B5 (1-1n ¢ G.363+ 0.2118% + 0,637 + 1}-
TOLLSES » B.wTs 4 0,360 % |+ L.B37 + O.9lvs,
(2627 » 1 / G.383 + 0.L119 -~ 0,627 ¢ 1 1)

In r2z2(1)= 0.1383

Para x1=0.047, se usa la ecuacidn ( 4.10 ):

1 D sz
i oz AriidxpeS:ifixz i (bailiedbznt Y exu{b1i2)48e 20

X1 = 0.40189

X2 = x1%b2.30+ xzb2(%i (5111045220 ) erna(b1ssb+d242))

X2 = 0.04720+0.953%3/0.047(1+1)+11.953(2+3,

X22 = x:4522030+ xzba2i23¥/xa kit 42zl rxa{e1(2145202})
X2z = 0.047%1+0. 000/ 3. UET0E1-1)+8.953{2:0,

X2z = 0.0087

R 35 ¢ FARID W I1Y SR FE-D S
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€: = QiXz / Qi¥1 + Q2Xz r Qz2:zX2:

61 = N.54%0.5854/0.848+0.40139+0.54+0.5884+1.488%0.0097

De la ecuacidn { 4.9 }:

in 722 = Q22 ( 1~ 1ln( B1Qi1,22z + B2Q2,22 + A22022,22)~
{ ( 81Q22,1 /7 81Q1,1 + 82,02, B2:R22,1)+

({ 822,022,222 / 01Q1,22 + 8202,22 + 6822Q22,22 ) )

In 722 =1.486 ( 1-ln ( 0.5065 x 0.2118 + 0.4721 * 0.2i18 +
’ 0.021481) -~ ((O_ 5065 + 0.9185 / 0.5065 + 1+ 0.4721%1
+0..24 ¢+ 0.9165 1+ (0,472140.9165/0,.5065¢1+0,4721414
0.021440.8165)+(0.0214%1/0.5065%x0.2119+0.4721%0.21189
+~0.0214%1))

in 722 = 2.2067
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in Ti% Ta¢23( in Ti-

in TR 1 » (0.0014

L6603

In F1® +

o
o

Este valor

4.4. enccontrads en T

Chem. Eng. Data {1882}

4.4 Rvolucidn

Grupos ONIFAC.

Hitods

.C

y Aplicacién
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vy o= 0.0614
nofo§.2 -
o vi6lie F224t) (in Tei-lnt22eil}
0.4089 ) + 1 = { 2.2087 - 0.1389)
In Ihe
0.0508 o It = 5.00
comparado® coh un vaicr experimental de
Lo,H. H. ®Bieber and 4. E. Karr, J.
del Método de Contribucién de
treve cual ha sido Ia
g PrupGs a




traves de las revisione

Y entensiones realirtadas oor

investigadares especialistae €n ! tems.

Como s& habia mencionado anteriormentes, en 1975 Fredens!ondg
(17) publicd un trebaic en el cfual gemostrd coac el matoso

UNIFAC puede ser utilizado para predecir Bl gquilidbris  de

fases en sistemas cortenzendce hilidrocarbures {saturadoe.
insaturados y aromaticos), alcohcles, agra, Ccetonas. gsteres,
pidrocarburos clorinsdos, eaTinss y riktriins. E1  <trabace

original coreiders 20 adiferentes grupos funciornales. ceste
entonces &1 trebeoioc sohre &! métcdo WIFAC ha contimuszs en
wun eefuerIo  para ertender su Trn<iabilidsd v anlicab:ilidad

para 21 diseRoc de procesos de ceparacién.

En 1977 fage Fredenslund. Jurgens  Gaehling. tirchacl L.
Micheleer., Peter Fassrusern v Jorhn M, Frausnt:on iz

publicaron  un *rabajo enhre el Diseso Comrzutarizode de
Columnas de Destilzcisrn Multicomponente usando Mitodo  de

ficientes

Contribucicn de Grupos UNIFAC para el Calculo de Co

¥ el cual proporcitnaria & 1a ingenieris de

nroCEE0S una Merrasienta rapiga v oM ilabia P&
prediceion de condiciones de rara =1
dicesp ce Ccolurnaz de Zestilaztisn,

Labe senalsr gQus UNIFAL  es la abrev127i0n  que  sequn 1z
Universal OQuazichemlias Fuenctzional Lroup ALflvits

Coefticients. Le oQuesl-ausLriTe de Tolucirel




de liquidos propuesta por Guggehheim (18 y generalizade por
Abrahms y Prausnitz (15; y apiiecada a grupos funcionales
dentro de las moléculas.

Como ya s2 menciond, los coeficientes 4 tividad resultan

ser d= suma importancia para el caleculec del factor de

separacién ¥ requerido para el disefio de procesos de
separacidn, por lo que UNIFAC proporciona una herramienta muy

dtil para 8stos calcules.

Ya para 1977 se habian determinado pardmetros de interaccion
de grupos para mas de 50 grupos funcionales diferentes. Para
ese entonces las bases del método UNIFAC cubrian 70% de todos
los datoes publicados de eguilibrio ligquide - vaper para
mezclas no electroliticas a presiones bajas y moderadas.
Estos pariamestros de interaccidn de grupes estuvisron basados
en datos de egquilibrio de 2,500 sistemas binarios, los cuales
fueron seleccionades a partir de un conjunto de datos de mas
de 4,000 sistemas binarios almacenados y colectados en la
University of Dortmund por Gmehling v Onken (19). Estos datos

fuasran conplamantados con datoes de Wichterde {(20)

Lz determinacisdn de los pariameiros de interaceidn de grupos a

partir de la base de datoes procedid como sigue :

1) Para los datos Termodinamicamente consistentes

{Christiansen and Fredensiund, (21), los coeficientes de



Birbai Kolbe. Jirgen Umshling y Peter Ramsussen 1&4). en el
gue nuevas pariametros fuercn  reportados  para  oche  grupos
diferentes previameznte 5w cublerios por UNIFAC en 1977, vy
algunos de los parametros previamente publicados
anteriorments 3 e5ta primer revisidén fueron revisados sobre
las bases de nuevos datos experimentales liquido-vapor. En
axta ravisién, la definicién del grupo alcohel fue modificada
haciéndola URIFAC mnds facii para usar y mas confiable para

mezclas conteniendo alcohol.

Las nueves ocho grup-= diferentes que fueron incluides en
esta Revisién y Extensién fueron los grupos aminos
terciarios, formatos, bromatos, icdatos, metanol-eticl,

furfural, éiridlna v glicoles.

En ésta Revisidén y Extensidn de UNIFAC fueron revisados 48
parametros de interaccidn de grupos previamente reporiados en
1977, estos fueron de una mayor calidad gque los anteriormente

calculados y logrando cubrir un mayor rango de temperatura.

Asimizmo, ze definid un nuevo grupo alcchol ( OH ¥, siendo
mas tlexible que el anteriormente definido por rredenslund cu
1977, &1 :ual censideraba  a este come un  grupe mas grande

~onteniendo 2 Atomos de carbono y a un lado el CH. siendo

posible rnn  —ate predecir las propiedades 42 muchos ' .pos de

Sl 2r s AUEPLO pPara e mel 1L rograniu on =ste puevo

grup. -~ predecir (Lx coefictentes de  activiuad en mezalas



conten:endts 2lCoNCles que Con gL SnNterLiss 21 Cug. Tehl.a twndr

SuUbgrupes y UN DRarametro especial cara el 2tanct.

aue el Metodo oo

¢o  aplicabilidas

eractitud fuerac

w  Ewtensaidn del Método

e LFTE

sueron presentados pa

T TorImeryr

gL LASLLEn

para un  gr. o ester +flexibtie el cual por eyemplc. nusde ser

J422do par: acrilatos v henroartos.

AranBtreT o

el alqueno (L=C) fueran

agtivifas & dilwcion rifnilia

a rerpgr:

range dgs 0% -

“.  4ueron medido:s for Rlessi (26). Este mismoe fue guaien
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En lo Que respecta al grupo

uguil Tomd AN griinc Srance

€O signitica que este

grupo COC mas un agr::

arents Losibie

Ggripo noe es muy Fileicie, va gue ests hacs
predecir cceficientes de actividad para mezclas gue contengan
ésteres de acidos aceticos © 2 propandicos o 2 derivadas de
éstos, tallando el Metodo UNIFAC para €] caso de me:zclas

cenzenie~da asr-ilateos.

Faor lo anterior, se propusa utilicar &l grupo ester como COD,
sienda la aplicacaor g2 eshte Grupe la do pnder ser vwtilizado
solamente cuando sea imposible utiliizsr el grupe CCOO. por

ejemplo para los ecrilatos v benzsatos.

En 1986, Mamata Muklopahyanhy v Avinash S. Pathak {279
publicaron Datos de Equilibris Liguido- Ligquide para el
calculeo o2 Entrazcion oe Aromatazos uzando 2l Modelo UNIFAC

Modificado.

En ecte trataro utilaizaron @@ modeic de UNIFAC Modificado
para la predicDion de equilibrao liquido-liquido para la

extiraccaon ge si1stemas multicomponentes aromaticos. Los

cocericientes ce asctivicazs  iechiricd fuerc
cilucién 1nfanita para la svaluacidn de ice parametrcs Cce
interaccidén ae grupcs entre @l psr de grupds e UHz-=uifolane

¥ sus coeficienteés ce tempereatura. CIitOz ZA3CANELrOs8 GE Grupos
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ESTA TESIS MO DESE
SAUR DE LA BIBLIOTECA

fueron utilizados en el Modelo UNIFAC xmod

icado. La wvalid

de estos parametros fueron comprobidcs comparande  los
resulticoz prediches con datos experimentales cbrenidsz cs .=

literatura.

Anteriormente, se habia utilizado =1 modelc UNIFAC para la
prediccion de datos de equilibrioc multicomponente liquido-
lfquido para la extrascidén de aromiticos ligercs a partir de
nafta reformada con sulfolane cunmo el solvente polar. Los
pardmetros binarios de interaccidn de grupos para todos los
posibles pares de grupos involucriados en los calculos excepto

el CHz-sulfolare, fueron evaluadces a partir de dat~s i«

equilibrio liquido-vapor de miscibilidadez bi . dcras
para este (ltimo par fue evaluado a partir d= sciubilidac
mutual (Karve, (28)), de la miscibilidad binaria parcial. En
este trabajo, los coeficientes d= actividad iscbarices a
dilucién infinita fueron empleados para la evaluacidn del par
de pardametros de interaccion de grupos GCHz-suifolane. EI
modele UNIFAC modificads {5) cen la cependencia d=
temperatura scbre lcs parametrns de interaccién de grupos
sugerido por Larsen (29) han sido considerados para la

prediccién de los datos de equilibrio de =multicomponentes

liquido-liguido.

Los grupos binarios de parapetroz de interaccidn entre el par
de grupos CHz-sulfelane har  sido evaluades por raduccidn de

estos datos y adoptande la técnica de basauada  simplex



modificada por Nelden y Mead. Esto involucra un anidlisis de
regresién aestadistica sobre todos los datos experimentales
para minimizar y seleccionar la funcién obletive la cual
incorpora las variaclones de temperatura de los datos

isobaricos.

En este trabajo se demostrd la aplicabilidad que tiene ol
modelo UNIFAC modificado y su validez para aevaluar los
paridmetros de interacclién de grupos por los coeficientes de
actividad a diluclén infinita, para los datos de equilibric

liquido-liquido

APLICACION DE UNIFAC,

A continuacién =se esquematiza las aplicacliones actuales del

modelo UNIFAC:

1) Calculo de equilibrios:

~ Liquido-vapor
- Liquido-Liguido

Solido~Liquido

Liquido-Liquido-vapor
i1) Calculo de Propiedades Termodinémicas:

~ Presién de vapor

- Constantes de Henry 80



- Entalpias de Mezclade

- Puntos de Flash para mezxclas liquidas flamables

Como ejemplo ilustrativo de aplicacidn del Hétodo UNIFAC para
cdlculo de propiedades termodindmicas, a continuacidén se

describe el trabajo para el calcule del punto de flash en

mecclas.
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CALCULO DE PUNTO DE FLASH

En 1982 se publicéd un trabajo por Jurgen Gemehling y Pater
Rasmussen (30), en el cual se demostrd la aplicacién del
Método de Contribucién de Grupos UNIFAC en la prediccién del
punto de flash (flash point) de mezclas liquidas binarias y
multicomponentes. 51 bien el punto de flash no es una
propiedad fisica fundamental esta es requerida para
clasificar 1iquidos combustibles de acuerdo a su relativa
flamabilidad, por lo tanto rasultan importantes an
regulaclones para el manelo y almacenaje en la industria

quimica.

El punto de flash para un copponente puro i puede ser escrito

como la temperatura Tt para lo cual:

Pis/Li = 1--—- ————— (1)

¥ para mecclas binarias y multicomponentes

E (Pi/Li) = 1 12 1,2, .., W mmmommeem e 23
i

donde:

Pi = presién parcial del componente 1 en mezcla aire-vapor la

cual esta en equilibrio como la mezcla liquida.
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Li = ez la presién parcial en mpezcla gas-alre con una
composicién correspondiente al limite inferior de
flamabilidad del componente puro.

11 es calculado :

Li (t) = Li(28) - 0.182 ( t-25 ) / Hei-—-~---m—o (3)

donde:

li{(t) ¥ 1i{25) en KPa ¥ son o3 limites infariores de

flamabilidad a t (°C) y 25 *C respectivamente; Hei es al

calor neto de combinacidn en KJ/mol.

La presidn parcial Pi corresponde al equilibrio liquido-vapor

a la temperatura t y puede ser calculada usando la ecuacidn

de mazc¢la vapor-aire de un gas ideal

P1 = xi TiP%;

donde xi es la fraccidén mol del componente i y Ti as el

coeficiente de actividad y P5i es la presion de vapor del

componente i a la temperatura T.

La P5: puede ser calculada por medio de la ecuaclién de

Antoine:
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log P33 = A; - Bi/(t+Ci) e atattal e (5)

En resumen, la Ti es calculada del equilibrio liquido-vapor a
través de UNRIFAC, obteniendo excelentes predicciones al sar
utilizada para calcular el punto de flash de mezclas binarlas
y multicomponentes en virtud de que los resultados obtenidos
con respecto a los valores experimentales son satisfactortios.
Estas predicciones son confiables tanto para mezclas que
contengan componentes combustlbles como para aquéllas que

contengan compuestos no combustibles como el agua.
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DESTILACITON



V. APLICACIOR DE UNIPAC AL DISKERO DR COLUMNAS DR DESTILACION.

Desde el punto de vista de la termodinimica clasica, la
descripciébn del Método de Contribucidén de Grupos URIFAC es
ahora completada. Se ha visto que UNIFAC proporciona un medio
exacto y confiable para la estimacién de composiciones en
equilibrio de fase para muchas mecclas de interés en la
tecnologia quimica. Hay numerosas situaciones donde UNIFAC
puede ser empleade en  la préctica. En esta seccién se
1lustra la aplicacidn practica de UNIFAC con un importante
ejemplo en el DISERO de una Columna de destilacién para la

Separacidén de Mezclas Multicomponentes.

Ro es el propdsito de este trabajo dar una descripcidn
detallada del programa para el DISENO de una Columna de
Destilacién, mas bilen ex mostrar con un ejemplo como UNIFAC
puede 3er incorporado a un procedimiento de DISERD de
colunnas.

El ejenplo esta basado en el métedo para el Calculo de

Destilacién de Hulticomponentes de Naphtall and Sandholm.
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5.1 CALCULO DE DESTILACION MULTICOMPONENTE POR LINEARIZACION

La técnica desarrollada por Naphtali and Sandholm para el
DISERO de Columnas Hulticomponentes, fue selecclonada por las

siguientes ventajas:

1) La presencla de soluciones no ideales asf como la
eficiencia de Murphree por plato son tomadas en cuenta

de manera rigurosa.

11)' El método es flexible, porque puede ser usado para
destilacidn, extraceién y absorcién, ademis pueden ser
especificadas un determinado namero alimentaciones ¥y
cor}ientes laterales de salida, cosa que no pueden
otros, por ejemnplo Wanna-Heulel que solo sirve para

destilacién,

Asi mismo, las condiciones para el reboiler ¥y condensador

pueden ser especiflicadas.

ii41) E1 método converge ré&pldamente ya que la sclucidn se
obtiene mediante una reduccién cuadratica de los

arrores.n.

Las ecuaciones de conservacién de masa, energia y de
equilibrio de fase son referidas para cada componente y cada

etapa. Las ecuaciones resultantes tlienen una estructura

-~ E6 =



tridiagonal, 1lo cual permite una solucidn rapida por
iteracién de Newton-Raphsen. La técnica es descrita

brevemente en ests sacciodn.

La configuracién de la columna de destilacidn utilizada es
mostrada en la figura 5.1. En el programa usado aqui, la
columna de destilacidn puade ser conslderada hasta con 50
etapas, 10 componentes, un condensador parcial y un nimero de
alimentacicnes ¥y corrientes laterales. Cambies en estas
limitacliones pueden ser fécilmente hechas.

El usuaric debe especificar:

- Namerc de etapas.

- Eficienclias de etapas.

- Localizacidn de la allmentacidn y corrientes laterales.

- Compesiciones de alimentacién, flujos y estados térmicos,

- Presién de la cclumna,

- Condiclones de fase en las corrientes laterales y flujos.

- Relacidén de reflujo.

- Flujo del destilado.
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La nomenclatura para una etapa n arbitraria, la cual
incluye la posibilidad de alimentaciones y corrlentes

laterales, es dada en la figura 4.1.

En lo siguiente, ¥ es el nimero total de componentes y N el
nimerc total de etapas incluyendo el reboller (N =1 ) y el
condensador (n = N). Para la etapa n se deben establecer
las siguientes relaciones independlentes (funciones de

discrepancia) Fx(n,i), las cuales deben ser satisfechas.

BALANCE DE MATERIALES (k=1).

Fi{n,1) = (148%n/1n,1+(145Vn/Vo)vn,i-vn-1,i-1In¢1,i-Fa,i = 0
( 5.1)

Pi(1,1)=(1 + BL1/L1)11,1+(148V1/V1)dvy, 4 - 12,3 - £1,i = 0
(5.2

F1 (N,1)=(1+8Ln/Lu)lmw,i+(1+4EuV/Vu)wvn,1 -ve-1,1-2fm i=0
(5.3)

VN es el destilado y Lt el producto de los fondos,
Las ecuaciones (5.1) hasta (5.3) comprenden N * M relaciones.

- 88 -



Figura 5.1.

CONFIGURACION DE COLUMNA DE DESTILACION

Destilado

QN
Alimentacién
P
,,—\
- \
N v
n+1 —————————% Sn + 1
L ) n [ ——————— Alimentacisn
sn
-—— n-~-1 Fn, fn,1
-~
/—-—\\
~T .
Productos
Reboiler de
1 Fondo.
Q1
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Figura 5 .1. {Cont.)

NOMENCLATURA PARA UNA ETAPA ARBITRARIA EN UNA COLUMNA DE
DESTILACION,

vn
Lo+l vn,i Hn
hn+1 ln-u, i {
v
Sn
————
HE,n n
e
ETAPA n £n,i
L
sn
-
'
Ln Va-1 Hn-1
hn Rn,i vn-1,1

Subindice n: Flujo desde la etapa n, n = 1,2,...,N
S bindice {: Componente f, i = 1,2,...,M

H = Entalpia de la fase vapor.

h = Entalpifa de la fase liquida.
Hf= Entalpia de Alimentacifn.

Vv = Flujo total de vapor.

v = Flujo de vapor per componente.
L = Flujo total de Liguido

,Q = Flujo de Liquido por compenente.
F = Alimentacién total

f = Alimentacifn por Componente.
sl= Corriente Lateral de Liquido.
sVa= Corriente Lateral de Vapor.



Balances _de Energia (k=2) (Indice i fuera)

Fz(n)=(1+S5Lo/Lna)hn+(1+Svn/Vn)Hn~Hn~1~ha+ti-ht,n=0 ( 5.4)
n= 2,3,...,N-1
Qi=(1+8L1/L1Yh1+(1+6Vi/V1)H1-b2-ht 0 ( 6.5 )

~QN=(14SLW/L®)hn+(1+EVn/Vn)En-Hn-1-ht e ( 5.6 )

Las ecuaciones (5.5) y (5.8) seran usadas para generar F2(1)
y Fz(ny ai el calor remoevido del condensador QN, ¥ el calor
suministrado al reboller . Q, fueron varlables

especificados.

Sin embarge en nuestro caso la relacién reflujo, R, y el
flujo del destilado, V N, son especlificados en au lugar, (ver
especificacionas 7 y 8. En estos casos se usan las ecuaciones
{ 5.5 Yy (5.6 ) para calcular Qt y QN, y las siguientes

funcionas de discrepancia son selecclonadas para reemplazar a

estas:

i
Fa(uy= £ 11,4-ln = 0 { 5.7)
i=1,2,...,H

donde a partir del balance tetal de materia en la columna:
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i

b3
n=1, 2,...,0
1=21, 2

i
P2(m) = L In,i-Lm = 0 { 5.8 )

donde La = R * Vk

Las ecuaciones (5.4), (5.7) y (5.8) comprende N funcliones
Discrepancia.

CONDICIONES DE EQUILIBRIO CON RFICIENCIAS DE ETAPA MURPHREE
(k=3):

La eficiencia de etapa Murphree es definida por:

¥o,i-yu-1,4
'}1..,* = —— (5.9)
Kn,ixn,i-yn=-1,1

&1 i f£1°
donde: Ka,iz | -——-- =z |--—---
xi Ti P
n

Esta ecuacién puede ser rearreglada para dar la slgulente
funcidn discrepanclia:

vll,lKn,l V¥aln,1 {1- n,i)vn-1 Vn
+

Para el reboller, la eficiencia es 1. esto es:

Wrul =1 , todas las i}
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Hay _N * M ecuaciones del tipo k=3. En esta ecuacién (5.10)
es donde el métado UNIFAC entra en el c¢&lculo, via el

coaficiente de distribucién, Kn,i.

Las funciones Discrepancia Fx(n, i) son una medicién
cuantitativa de la falla de las variables independientes para

satisfacer las condiclones fisicas en la columna.

Fatn,i) es el nOmero de unidades de calor/tiempo, por el
cual el balance de entalpia no es satisfecho, y para Fi(n,i)
y F2(n) la discrepancia es medida en moles/tiempo. En
términos de Algebra, las ecuaciones (5.1) hasta (5.4) ,
(5.7),(56.8) ¥y (5.10) comprende un vector de Funciocnes de

Discrepancia:

]

El cual contiene N * ( 2M+l ) elementos, y ademis puede ser
resuelto igualmente para muchas incégnitas (varlables

independientes):

X=c¢< ¥ ( 5.11 )
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Donde el vector 1 contiene a todos los elementos ln,i, ¥ a

todos los elementos vn,i,y T a todos los elementos Tm.

Ya que todos los 1ln,1, vn,i ¥y Tn'e son conocidos, las
composiciones y flujos del producto asi como los perfiles de
concentracién y ‘temperatura en la columna son faclilmente

encontradoes.

La ecuacién ( 4.11 ) eas resuelta por Iiteracidén Newton-
Raphson, utilizando la convergencla simultanea de todas las

variables independientes, x.

La convergencia simulténea es mas aficiente que la
convergencia secuencial cuande las volatilidades de los
componentes dependen de la temperatura 14
composicidén.Resolviendo estas ecuaciones a través de fijar un
conjunto de valores de las variables independientes, ¥, la

cual hace al conjunto de funciones Discrepancia igual a cero.

F(x)=20

Es la iteracidén Neuton-Raphson, un nuevo conjunto de valores

de las variables independientes, xr, es generado a partir de

un estimado previo, Xr-1, en la siguiente forma:
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xr-1- Br-1 (xe-1)
Xr = - ( 5.13 )

QL
ox

Cuando {xr - Xr-1) es lo suficientemente pequeiia, el conjunto
correcto de valores de x ha sido encontrado y el proceso de

iteraclén es detenido.

Las variaciones entre iteraciones subsecuentes son limitadas

arbitrariamente como sigue:

(1) Valores negativos para flujos molares de componentes son

iguales a cero.

(2) Las veleccldades de flujo por componente que excedan Lna

son igualados a Ln.

(3) El cambio maximo en la temperatura en cada etapa, Tn, es

10 K.

La suposicién inicial para las variables independientes, xo,
deben ser proporcicnados por el usnario del programa. Una
suposicidén inicial disparatada puede hacer invalida 1la
aproximacién por linearizacién MNewton-Raphson, asf come

tender a que el método de convergencia falle. Para mejorar
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las caracteristicas de la convergencia para 1llegar a la
solucién correcta Naphtali y Sandholm, modificaron el wétodo
Newton-Raphson.

Se usa en forma directa la iteracién Newton-Raphson, y en
caso de divergencla se modificardan los 1limites de 1la

lteracién listada o alterar la suposicidén inicial, Xo.

Cuando los valores de las incdgnitas ¢ se vuelven mas
correctos, la convergencia a los valores finales se acelera.
La convergencia cuadritica es obtenida cerca de la solucién

correcta.

La Gnica etapa sin explicar en la secuencia de célculo es la
evaluacién de la correccién de la matriz del jacobiano,
{ B F/'Bg Yen la cual cada elemento es 1la derivada parcial de
una de las funciones discrepancia con respecto a una de las
variables de iteraclén, con todas las demAds variables de

iteracién mantenidas constantes.

El Jacoblano esta en nuestra apllcaciodn nuy grande,
frecuentemente esta en el orden de 200 por 200. Por 1lo
tanto, la evaluacién de estos elementos por eliminacidn
ordinaria de Gauss consume mucho mas tiempo.
Afortunadamente, la evaluaclén de este Jacobiano en
particular es grandemente facilitado por el hecho de que las
condiclones en la etapa n es solamente influenclada

directamente por las condiciones de 1as etapas n+l y
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n-1.Como un resultado, el Jacobiano se convierte en un blogue
tridiagonal en su estructura, la cual permite la solucidn

raplida por elimipacidén de blogues.
Las derivadas de las funciones Discrepancia (F) con raspecto

a la temperatura son encontrados analiticamente y con

respecto a los flujos por componente en forma numérica.

5.2 PROCEDIMIENTO DE CALCULO PARA UNA COLUMNA.

El procedimiento de Cdlculo puede ser delineado como sigue:

1.~ Lectura de Entrada (datos de componente purv, datos
termodinamicos para la mezcla y detallar las
especificacicnes de 1la columna asi como los platos de

alimentacldn, relacién de reflujo, ete.).

2.- Suposicién inicial de la temperatura y perflles de flujo

de componentes.
3.- Determinar todos los factores K, entalpias de corrliente v
los derivados con respecto a la temperatura v

compoesicidn.

4.- Formar las funclones Discrepancia F (x)
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5.~ Determinar 1los elementos de la matriz Jacobliano y
resolver el sistema bloque tridiagonal de ecuaciones.

6.~ Determinar las correcciones para la temperatura y los
perfiles de flujo para los componentes en vapor Yy
liquido.

Determinar los nuevos perfiles.

7.- Son las correcciones mas pequefias gque un valor

especificado?

Si es NO; entonces ir a 3 con perfiles nuevamente

determinados.

Si es SI, entonces ir a 8.

8.~ Imprimir la salida final y parar.
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6. EJEMPLO DE APLICACIGH.

A continuacziin se coppleta el estudie del Mitodo de

Contribucién de Grupos UNIFAC a través de dos edemplos de

aplicacidn en el Digefic de Columpnas de Destilacisn,

cual se muestra el potencial que éste méetodo tiene.

6.1 Descripcién de Elemplos.

En la figura 6.1 ¥ 6.2 se esquematiza la configuracién

ejemplos a wutilizarse y los cualez corresponden

sistemas siguientes:

SISTEMA (1) SISTEMA_(2)
Componente No. Componcnte
ETANOL (1) 1,2 Dicloroetano
N-PROPANOL (2) N-Propanol
AGUDA (3) Tolueno
AC.ACETICO (4) Acetona

Caracteristicas de los sistenmas:

- Incluye Corficientes de actividad.
- Incluye Coeficientaz de fugacidad.
- Incluye Dimerizaciin.

- Incluye Entalpias de Excueso.
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FIGURA < 6 - A >

CONFIGURACION DE LA COLUMNA DE DESTILACION
SISTEMA 1

I —» D=Aa4® mol. h.

x,= B.58 ETAPA 23 DE R=2
%= 8.25 ALIMENTACION
= v <[]
%;= B8.25 _
’:: a. 00 Fzs- 58 mol/h. ETAPAS

No.i= 0.7

1
3
todo n,i
' CORRIENTE LATERAL (LIQUIDO SATURADC)
excepto nzl ETAPA 18 .
*,= 9.00 ETAPA ? DE —+5,, =22 Mol h.
x,= @.25 AL IMENTAC [ON N
*3= 8.25 F_ = 58 malsh,
x,= @.58 .

b=482 mol.~h.
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FIGURA < 6 -2 >

CONMFIGURACION DE LA COLUMNA DE DPDESTILACION
SISTEMAR 2

*z
fatY

Ha

[T

[

8.58
@.25
@.25
e.96

LTI}

.00
8.25
@.25
a.58

ETAPA 23 DE
ALIMEWMTACION

F__ = 58 wol/h,
23

ETAPA 7 DE
AL INENTAC ION

.= S8 mol/h.

[

38
ETAPAS

nn-i:

todo n,

a.?

=Y

-

1o

CORRIENTE LATERAL (LIQUIDO SATURADO)
excepto n=1 ETAPA 18

=200 ~mol. h.

=48 mol. h.

D=9 mol.” h.



Informacién adiecional:
Compﬁsicién de Alimentacidn y Parametros de Antoilne para cada

conponente:

Sistema (1)

No. Alimentacién Parametros de Antolne
Comp. (moles) a ] c

1 25.0 8.045 1554.30 222.85
2 25.0 7.997 1569.70 209.50
3 25.0 7.967 1668.21 228.00
4 25.0 7.188 1416.70 211.00

Sistema (2)

No. Alimentacién FParametros de Antoine
Comp. (moles) a b c
1 25.0 6.802 949.62 230.0
2 25.0 7.997 1569.70 209.5
3 25.0 - 7.120 1654.70 190.0
4 25.0 7.024 1161.00 224.0

Configuracién de las columnas:

No. de Etapas de la columna = 30

Destilado (mol/h) = 40
Relacién de reflujo = 2
Presién total = 1

En la tabla 6.1 y 6.2 se nmuestra el arreglo que debe tener el
archive de datos para la entrada al Programa de Cémputo para
el Diseflo de Columnas de Destilacién {Apéndice B). En estas

tablas se muestran los datos a ser alimentados y su
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TABLA 6.1

ARCHIVO DE DATOS A SER ALIMENTADOS PARA EL SISTEMA 1.

4

2.2,2.4

ETAROL-AGUA- K PROPANOL-AC. ACETICO.
1.97199,2.1055,-0.43199
2.51200,2.7799.~0. 44038
1.40000,0.8200,-2. 32000
2.07200,2.2024,-0,55039

0.100E01,0.12273E01, 0.19283E00, -0, 21631E00
0.77161E0Q, . 1EQL,0,B87732E00,-0.33463E-01
0.1B128E0L.Q,20593E00,0.1E01,-0.6743E~01
0.41135E01. 0. 27263E01,0.29816E01, 0. 1E01
0.0EQ0,-0,2033E-03,0.90927E-03,0,1395E-02
0.13147E~03,0.0E00, -0.24844E-03,0.11243E-02
-0.11735E-02,0.96916E-03,0.0E00, 0.13632E-02
~0.4968E-02,-0.25139E-02,-0.37084E-02. 0. 0ECD

-920.083,-477.755,-223.862,-616.148
-727,402,-418.917.-184.041,-538.903
-477.755,~1160.835,-252,53,-783.738
-418,917,-931,554,-219,001,-668.27%
-223.862,-252.530,-652.368,-323.959
-194.041,-219.001,~479.629,-604.094
-326.105,~384.054,-183, 888, -1160,955
-285.07,+344.738,-159.758,-931.554
353,373

10.108.3018.0

8.04494,15564,3,22.65
7.99733,1569.7,209.5
7.96681,1668.2.228.0
7.18807,1416.7,211.0
-3032.32,37.904,7903.72,18.672
-2812,8,35.16,7722,.4,28,77
~1440.0,16.0,9230.62,8.705
-2246.4,28,09,4374.75,17.92
30.2,1,0.2

40,2,1,100.80

2

.7

7
85,0,0,12.5,12.5,25
23
110,1,25,12.5,12.5,0
10

20
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TABLA 6.2
ARCHIVO DE DATTS A SER ALIMENTADOS PARA EL SISTEMA 2,

U'\bt.'lu

2,4
DICLOROETANG-H PROPANOL-TOLUENO- ACETOHA
2800, 2.93C80. 0. 18320

.51200,2,7799.-0, 44039
-96800,3.922280,1.85120

.33600.2. 57350, -0. 38600
N.100E1,0.11271ECO. £, 18238E01 , &, Z0487EAN
0.11262E-01,0.1E6L.0. 13917EUL .0 9569UE-00
0.44101E01.0,52172E-01,0. 1E01. 0, 15201EM
0.23124E61. 0. 53528E-01.0. 1000E01 . 0. 10EQL
0.0E00.0, 12087E-02.-0.86T22E-03. 0. 10517E-02
-0.20533E-03,0.0E0D . -0. 53075E-03, 0. 65881E-04
0. 48590E-03.0.11974E-C2. 0. 0800, -0.71538-0%
-0.20691E-02,-0.62619E-03, 0. 86770E-02.0. 0EQD
~1267.738.-797 218.-933,574, -967.742
-1092.489.-692.769.-821.143,-804.669
~-129.219,-1267.738.-833.574,-1529.911
-692.769.-1092.489 . -821.143.-1263.136
-933.574.-932.574,-1267.738,-1283.977
-821.143,-8721.143.-1082.499. 1473 803
-967.743,-1529.911.-1253,977,-1206. 350
-824.664.-1263.136.-1073.803.-996.947
340,360

10.108,3018.0

£.80270, 943 €2,230.0

7.99733,1569.7,209.5

7.12032,1654.7.190.0

7.02447.1161.0,224.0
-2156.12,47.109,9257.12,03.123
-1440.0.18.0,9230.62.8.705
-2540.6.23.8,12305.35.11, 256
-3245.6.31.12,5347.89,22.62

30.2.1.0.2

40....1. 100,8¢

[SAC  CN S S

o

K

7

85,0.0.12.5,12.56.2

o
110.1,25,12.5.12.5.0

10
20
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correspondencia de acuerdo a los parémetros y varlables
requaridos para el célculo de la columna y cuya nomenclatura

viena sefialada en el Apéndice B seccién B.1.

Cabe sefialar que en las tablas 6.1 y 6.2 vienen sefialadas
variables que no han sido especificadas originalmente, por lo
qua a continuacién se menclionan y se explica de que forma son

obtenidas.

Variables: Q(I), R(I), A(0)(J,I} ¥y A(1)(1,d)

Son obtenidos utilizando el Programa de Cémputo para Calcular
los Parametros UNIQUAC y el cual viene descrito en el
Apéndice C, asi mismo en la seccién E.2 del Apéndice E se
muestran los resultados obtenidos del calculo de estas

variables requeridas para los sistemas 1 y 2.

Variables: BI1 y BI2.

Son calculadas a través del Programa de Cémputo para Calcular
los Coeficientes Viriales y el cual se encuentra descrito en
el Apéndice D. En el Apéndice E seccidén E.3 se muestran los

resultados de Coeficientes Viriales para los sistemas 1 y 2.
El resto de las variables a especificar estan en funcion de

la configuracién de la columna a disefilar y del sistema que se

trate.
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8.2 LISTADG DE RRSULTADOS DE LA CORRIDA DEL EJEMPLO DR
APLICACION.

En el anexo D se muestran los resultadeos obtenidos da la
corrida computacional del ejemplo No. 1 para cada una de las
tteraciones calculadas y al final de estas se dan los
resultados del chAlculo etapa por etapa de la temperatura,
flujos totales ¢ por componente de la fase lfquida y vapor,
as{ como los perflles del factor X de separacién, las
fracciones mol de la fase liquida y fase vapor para cada
etapa en la colupna de destilacién, también proporciona los
flujos de producto {fase liguida vy vapor) para sus
respectivas etapas de sallda y por dltime se muestra el
chlculo del balance de calor para el reboiler y el
condensador de la célumna de destilacién disefiada bajo las

condiciones sefialadas en el punto 6.1.
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7. Resultados.

En el Apéndice D seccién D.1 se nuestran los resultados
obtenidos de 1la corrida computacional del sistema 1 y 2
utilizados como ejemplos de aplicacién en el Disefio de
Columnas de Destilacién usande como herramienta fundamental
el Método de Contribucién de Grupos UNIFAC: en éstos se
listan cada una de las iteraciones calculadas y al final de
estas se dan 1os recultsdos del cAleonle etspa por etapa de la
temperatura, flujos totales y por componente de la fase
liquida ¥ vapor, asi como los perfiles del factor K de
separacién. las fracciones mol de la fase liquida y fase
vapor para cada etapa en la columna de destilacién, también
proporciona los flujos de productec (fase 1liquida vy vapor)
para sus respectivas etapas de sallda y por tltimo se muestra
el cdlculo del balance de calor para el reboller y el
condensador de 1la columna de destilacidn disefiada bajo las

condiciones seflaladas en el punto 6.1,

Mas sin embargo, es necesario que dichos resultados sean
presentados de manera esquemdtica, en virtud de que los
resultados obtenidos de listados no reflejan o dan idea del
comportamiento ocurrido etapa por etapa en las Columnas

Disefiadas.

En las figuras 7.1 y 7.2 se muestran de manera esquematica un
resimen de los resultados cbtenidos del Calculo de la Columna
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FIGURA < A N >

RESULTADOS DE LA COLUMNA PE DESTILACION DEL S1STKEMA
ETAMNOL <L>—N—-PROPANOL <22>—-AGUA <3>»—AC . ACETICO <45

y, = @,577
P = 98 mol/h. -
N y, = @.123
= @.299
R=a Y3
u, = @.908
%, T @.5 778,608 cal/h.l
®, = B8.25 38 ETAPAS
.25
M a.2 . ’y(n.xzﬂ.'l
%, = 0.8
todo n.i
oxcepio
nz 1 %, = B.982
CORRIENTE LATERAL (L10UIDO SATURADO
w, = B.446
8.0 ETAPA 10 2 a.457
= B [ ——————p = @,
™ ETOER s e BE B 3
%, = B.25 | ALIMENTACION S, 4= 28 molsh, %, = @.015
%, = @.25 | F. = 5@ mol/h.
K, = @.5
%, = @.087
b = 48 mols/h. x, = @.278
— 2
%y = 8.897
®, = 0.618

0 = 665,988 cal/h.




FIGURR < 7T .2 >

RESULTADOS DE LA COLUMNA DE DESTILACION DKL SISTEMA
1,2 DICLOROETANOCIY—N—FPROPANROLCZ)> - TOLUENOCI>— ACKETOMACA)

- y, = 8.625
D = 48 wmol/h. !
wol/h R u, = 9.094
H=a y, = 8.371
y, = 0.660
%, = 8.5 ETar Q. = 635,300 ca]/h.J
23 DE
%, = 8.25 ﬁLlH%NTﬁClON 3@ ETAPAS
®y = 0.25 Fz, = 5@ mol)/h. 71P-i=°'7
®, = 8.8
todo n,i
! excepto
-
(=] n=z = @.089
o CORRIENTE LATERAL <LIQUIDO SATURADO * P
' .0 ETAPA 10 *e = @ 935
», = 0. e %, = @,
EYREQ 7 E b
®, = 8.25 ﬁLlNENT»ClgN S0 280 mol/h. ®, = @.123
®, = @.25 F.. = 58 mol/h.
®x, = 0,5
%, = 9.960
b = 4@ mol/h, . *, = 8.358
®, = @.687
%, = B.563

[‘; = 460,998 cal/h. I




de Destilacidén para los Sistemas 1 y 2, utilicando el Método

de Haphtali-Sandholm con UNIFAC.

Las figuras 7.3 y 7.4 indican cual es el prefil de
temperaturas de los sistemas 1 y 2 respectivamente en la
Columns de Destilacién, pudiéndose apreciar cual es el
conportamiento de¢ 1a tenmperatura para ¢ada una de las etapas

de equilibrio.

Las figuras 7.5 y 7.6 muestran el perfil de flujos de la fase
liguida con los que trabajan los asistemy 1 y 2

respectivamente en la columna.

En las figuras 7.7 ¥ 7.8 muestran el perfil de flujes de la
fase vapor de los sistema 1 y 2 respectivamente etapa por

etapa en las columnas disefiadas.

En las figuras 7.9 ¥y 7.10 se indican cuales son los perfiles
totales etapa por etapa dentro de 1la columna para les

sistemas 1 y 2,
Las figuras 7.11 y 7.12 puestran el comportamiento de factor

de separacidén dentro de la columna etapa por etapa para los

slatemas 1 y 2 respectivamente.
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FIGURA ( 7.3 )
PERFIL DE TEMPERATURAS EN LA COLUMNA

o TEMPERATURA (GRADOS CENTIGRADOS)

80

SISTEMA 1:

ETANOL (1

N-PROPANOL  (2)

AGUA (3)

AC. ACETICO  (4)
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FIGURA ( 7.4 )
PERFIL DE TEMPERATURAS EN LA COLUMNA
TEMPERATURA {GRADOS CENTIGRADOS)

100 e et i erm o ir s 1 Srrere | Rt 5t i S e 4 e s —EETEMA
1,2 DICLOROETANO (1)

N-PROPANOL (2)

TOLUENO (a)

80 koo e e e .. ACGETONA (4)

60 e e e = L e

40 Po = m e erasm i e

oole—t e v 0 v b e e
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No. ETAPAS DE EQUILIBRIO
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FIGURA ( 7.6)

PERFIL DE FLUJOS EN LA COLUMNA DESTILACION
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FIGURA ( 7.8 )

PERFIL DE FLUJOS EN LA COLUMNA DESTILACION
OFLU.JO (moles/n), FASE LIQUIDA
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FIGURA ( 7.8 )

PERFIL DE FLUJOS EN LA COLUMNA DESTILACION
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FIGURA ( 7.10)
PERFIL DE FLUJOS EN LA COLUMNA DESTILACION
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FIGURA ( 7.11)
PERFIL DE FACTOR K EN LA COLUMNA
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FIGURA ( 7.12 }

PERFIL DE FACTOR K EN LA COLUMNA
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CAPITULO VIIX

ANALISIS DE RESULTADOS Y
CONCLUSITONES



ANALISIS DR _RESULTADOS.

Como anteriormente se ha mencionado, dentre de las
aplicacicnes mas importantes de UNIFAC es la de emplearioc en
el anAlisis del comportamiento de las columnas de
destilacidn, ésto es logrado a través de los perfiles de
temperatura, flujos da vapor y de liquido, flujos totales y
del fasctor K en la columna de destilacién que se esté
analizando & estudiando, asi miamo con variacién en les
parametros de diseflo, como por ejlemplo nimero de etapax,
rolacién de reflujo, flulo de destilado, etc., hace posible
la comparacién entre distintas confliguraciones y condiciones
de operacién de las columnas, permitiendo de esta manera
seleccionar el sistema mas adecuado sin necesidad de operar

los equipos en campo.

Para demostrar el funcionamienteo del programa de cépputo
desarrollado por Naphtali-Shandhelm utilizandoe UNIFAC, éste
fue probado con dos sistemas quimicos definidos en el
capitule anterior; el sistema (1) (etanol-n propanol-agua-~ac.
acético) siendo el mismo que presenta Aage Fredenslund (3)
para demostrar la aplicabilidad de UNIFAC en el Disefic de
Columnas de Separacién, llegando a los mismos resultados y
con el wismo numero de lteracliones, éstos son mostrados de
manera griéfica en el capitulo V11 y en listados de cémputo en
el Apéndice D, con ésto se muestra el funcionamiento de este
programa de cémputo utilizado para la aplicacién del método
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UNIFAC para el estudio y analisis de comportamiento de
sistemas quimicos con la finalidad de obtener las mejores
condiciones en el proceso y por le tanto un diseiio éptimo del
equipo de separacién. En el caso del sistema (2), este fue
seleccionado de entre los sistemas existentes en 1la
tecnologia quimica, para éste sistema se utilizaron los
programa PUNIQUAC y COEFVIR para el calculo de los Pardmetros
UNIQUAC a partir de URIFAC y el célculo de les GSegundes
Coeficientes Viriales respectivamente en virtud de que soun
requeridos para el calculo de columnas de destilaclén

utilizando el programa de Naphtali-Shandholm.

Los resultados obtenidos de les dos ejemplos de aplicacién
muestrar; la gran versatilidad, eficacia y utilidad del método
UNIFAC en &l Dismefic de Columnas de Destilacién, mas sin
embargo, éate método UNIFAC no se limita a estos equipos de
separacién sino que tanbidn se le puede utilizar en el Disefo
de Operaciones de Separaciém liguido-liquideo, sélido-liguide
¥y liquido-liquido-aélido.
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CONCLUSIONES .

En el desarrolle de este trabaJo se ha observado la
importancia que tienen los MHétodos de Contribucidn de Grupes
en el Disefic de Procesos de Separacidén y en especifico para
Colunmnas de Destilacién, pero no solo se limita Gnicamente a
aste aspecto Sino también es utilizado para el calculo de
propiedades termodin&micas que a su vez son requeridas para

otros cllculos de disefio como se indica en el capitule IV,

Bl Método de Contribucién de Grupos UNIFAC seleccionado para
aste trabajo es el que mayor desarrollo ha tenide de entre
los otros métodos existentes, =in embargo, como todo método
xésto implica mejoras continuas para ampliar el rango de
aplicacién, esto es en cuanto a temperatura, asl como la
inclusién de nuevos grupos funcionales y a la verlificacién de
los ;alores de parémetros previamente obtenldos para los
grupos funclonales, en virtud de que éstos van sjendo
corregidos o correlacicnados de mejor manera con lo cual se
va obteniendo mayor exactitud y precisi6én para el célcule de

las propledades y de los equilibrioes de fases.

También se destacé la importancia de recopilar una gran
cantidad de informacién fundamental que sirva de respaldo
para la creacién de un banco de datos de equilibrios,
informacién que debe ser integrada para lograr un excepcional

crecimiento ¥y expansion,
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Se recomienda que trabajos futuros sobre éste tema incluyan
revisiones bibliégraficas que indiquen cual es el Estado
actual de los tétodos de Contribucién de Grupos aplicados a
las operaciones de separacién con la finalidad de conocer 1las
mejoras que van surgiendo sobre é&ste en particular. Asimismo
cabe safialar que nuevos grupos funclonales estan siendo
incorporados para completar la variedad de especies quimicas
que hoy dia van slendo de suma importancisa en la mayoria de

las industrias.

También es deseable se realicen revigiones sobre los métodos
de calculo de operaciones de separaciédn para de ésta manera
eficientar al mAximo su chlculo, obteniendoc asi mayor rapidez
y menores tiempos de cbmputo, en virtud de que hoy dia con
los avances de la computadora se lograré una mayor preclisién

en tales disefios.
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APENDICE A

TERMODINAMICA DEL EQUILIBRIO
DE FASES



a.1) Termodinamica del Equilibrio de Fases.

El equllibrio implica una situacidn en la cual no se producen
cambios macroscopicos respecto al tiempo, esto significa en
la termodindmica, que no existe cambio en las propiedades del
material con el tiempo. Se dice gque un verdadero estado de
equilibric probablemente nunca se alcance debido a las
continuas variaciones en los alrededores y a resistencias
retardantes. E} equilibrio requiere de un balance de todos
los potenciales que pueden causar un cambio, sin =mbarge, la
rapidez ds aproximacibén al equilibrio, es proporcional a la
diferencia de potencial entre el estado real y el estado de
equilibrio, por lo que la rapidez de camblo se hace muy lenta
cuando el sistema se aproxima al equilibrioc. El equilibrio en
estudios cientificos es considerado cuando los cambics no
pueden ser detectados con  los  aparatos  de  medicién
disponibles.

Los criterios que deben satisfacerse para que exista un
estado de equilibric para sistemas de multifases y
multicemponentes fueron deducidas por Gibbs y son  los
sigujentes:

“ Para un sistema cerrado el astado de equilibrio es aquel
en el cual la energfa libre de Gibbs total es un minimo

respecto a todos los cambics posibles a las T y P dadas™.
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( dGt )T,P € 0 = ce-remre—mmemcee—mme oo (a.1.1)

donde:

Gt = Energia libre de Gibbs total
= Temperatura

P = Presién del sistema

Este criterio de equilibrio proporciona un método general

para determinar los estados de equilibrio.

En un estado de equilibric pueden presentarse varlaclones
diferanciales en el sistema a una T y P constantes, sin
producir ningin cambio de Gt y este corresponde al
aignificado de la igualdad de la ecuacién (a.1.1), por lo
tanto otro criterio general para que un sistema este an

equilibrio es:

( 86t )T ,P = 0 ——mmmmm e e e (a.1.2)

Para apllicar este criterio se desarrolla una expresién para
46 como funcidén de los moles de los componentes en las
diversas fases y se hacen igual a cere. Primere se parte de

la siguiente ecuacidn:

d(nG) = -{nS)dT+(nV)AP+E(pidni) ——- (a.1.3)

ahora con la ecuacidn anterior pero escrita para cada fase:
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all)es = ~(af)ed¥+(AV)edP+I(1iC dnT) —-cmeommumam—— (a.1.4)
d(nG)® = -(nS)sdT+(nV)8dP+Z(nidnid) ——-o—emmm e {a.1.5)
donde a, 8 denctan anmbas fases.

bLa suma de las ecuaciones (a.1.4) y (a.1.5) proporciona el

dGt y queda de la sigulente manera a T y P constantes:
(dGt)r,»r = E(uiadnia)+ Z(pi®dni®) = 0 -—--—---v e (a.1.8)

¥ s1 el sistema es cerradn y sin reaccién quimica, 1los

balances de materia requeririn que:

¥ como resultado se obtiene:
E(pid - 1iB) dn® = 0 e (a.1.8)

donde para cumplir esta igualdad es npecesaric que cada

término sea separadamente cero, esto es:

BEC = Hi® oo (2.1.9)
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pudiéndose esto generalizar para sistemas de mis de dos

fases:

pie = i@ = ., = 4w A e o (a.1.10)
(i=1, 2,...,80)

La ecuacién (a.1.18) es un criterlo general para el
equilibrioc de fases y establece que para un slstema de
miltiples fases que se encuentran a la miswa T y P se
satisface la condicién de equilibrio cuando el potencial
quimico (nl) de cada especie quimica es el mismo en todas sus

fases,

Otro criterio igualmente general para el equilibrio de fases,

se deriva de la siguiente ecuacién:

dG1 = RT @ In fi —=-wemes—cm———cc e e —— e (a.1.11)

a T constante y como ui=G, puede escribirse de la siguiente

forma:

dui = R T din éi ------- - - (a.1.12)
donde:

K = Constante de la ley de los gases.

- 132 -



£i = Fugacidad del componente i.

Integrando la ecuacién (1.2.12) se tiene que: >

pi = RT 1n f£i+ C {a.1.13)

donde C es una constante que solo depende de la temperatura y
como todas las fases estadn a la misma, la ecuacidédn precedente

para las ui de la ecuacldén (a.1.10) nos conduce a:

fiax = £58 = | .= £

Este ultimo criterio de equilibrio requiere que para un
sistema de mGltiples fases a la misma T y P, la fugacidad de

cada componente debe ser la misma para todas las fases.

En resimen, los criterios de equilibrio de fase los podemos
sintetizar con las sigulentes condiciones del sistema que a

continvacién se muestran con el asquela:

Fase wvapor

Fase liquido 1

Fase liquido 11

Sistema cerrado
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Un sistema en equilibrio no cambia sus propledades

macroscédplcas con el tiempo:

Ty = Tur = TLil
Pv = Py = Puit
fiv = fiLr = fiLIt

Lo explicado en esta seccién es de suma importancia para
conocer el comportamiento de las fases vapor y liquido en las

siguientes secciones.
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a.2) Pase YVapor

Existen relaciones rigurosas entre la fugacidad @ £,V
de un componente en fase vapor y las propiedades volumétricas
de esta fase; estas propiedades estidn convenientemente
axpresadas en la forma de una ecuacidn de estade. Hay dos
tipos comuhées de ecuacliones de estado! una de esas expresa
el wvolumen como una funcidn de la temperatura, presién y
numeroc de moles {ecuacidn con volamen explicito): la otra
expr2sa la presién como una funcidén de la temperatura,
volumen y namero de moles (ecuacidn con presidn explicita).
La altima forma es mas coman ya que la presién es preferidble
como variable independiente, sesto ©s mas conveniente para
usar una ecuacién de estado con volim:n explicito. Una
ecuacién de estado sencilla es la ecuacién virial truncada

después del segundo término:

2=PV/RT=1+BP/RT —coormmmmommecom e (a.2.1)

donde V es el volimen molar, P es la presién total, T es la
temperatura absoluta y R es la constante de los gases; B es
el segundo coeficiente virial , el cwal es funcién de la
temperatura y la composicidn pero es independiesnte de 1la

presién o densidad. Para un sistema contaniendo o
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componentes, la dependencia de la composicidn sobra B es dado

por:

B= £ ZyiyiBij S m e (a.2.2)
i=1 j=1

donde y es la fraceién mol y Bij = Bji. Para el caso de una

mezcla binaria:

B = y12 B112 + 2 y1 y2 Baiz + y2? Baa  -----—c-o-meeee {a.2.3)

donde Bij depends solamente de 1la temperatura y de los

componentes i y J.

El coeficlente de fugacidad es encontrade de la relacidn

termodindmica siguiente:

P
1nn=j(i»1/p)dp ------------------------ (a.2.4)
L
donde:
Zi =P Vi / RT mm-mmmmmmmmee e (a.2.5)

¥y el volOmen molar parcial Vi es definido por:

Vi = (JVi /04 T, Pyn mmommmmm e e (a.2.6)
F]
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En la ecuacién (a.2.6), V es el voliimen total conteniendo njs
moles del componente i, n; moles del componente J. etc. La
diferencia es 1llevada a cabo manteniendo la tenperatura,

presién ¥ nimero de moles totales ( excepto ni )} consStantes.

Cuando las ecuaciones {a.2.1) y (a.2.2) son sustituidos en la

ecuacién (».2.4), se obtiene:

1n & = ( 2 % ¥iBij - B)P/RT ~mmemmmmnsmc e (a.2.7)
a

La ecuaciétn (a.2.7) es aplicable a presiones bajas o
moderadas. La dGnica limitacidn es que cuando la fase vapor
contiene un componente fuertemente dimerizade como son los
dcidos carboxilicos no puede ser utilizada y se tiene que
hacer uso para el calculo del coeficiente de fugacidad de la
Teorfia Quimica, la cual es discutida en las referencias (12)

y {21).

La ecuaclén para el calcule del coeficiente de actividad
derivada de 1la ecuacién virial en la forma de presién
explicita es la sigujente:

=
In % =2 /V ( 2 yj Bij) -1ln 2 ) ~—-comccmceracc——m=(a.2.8)
3

Z=1+B/V - (a.2.9)
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donde (a.2.9) es la ecuacidén virial en la forma de presién

explicita.

A presiones bajas no hay mucha diferencia entre los valores
de #%i calculadas de (a.2.7) y (a.2.8). A presiones hasta de
10 atmosferas la diferencla entre los valores obtenidos

usande una y otra =cuacién es aproximadamente menor a 1.5 %.

En forma breve describiremos los efectos de las varlables
independientes (P, T y composiclién) sobre la No-Idealidad de
la fase vapor, pero primero diremos que el coeficiente de
fugacidad ( %i ) es una medida de la No-Idealidad y por lo
tanto un alejamiento de la unidad , cuyo valor indica que no
existe ninguna desviacidn del comportamiento ideal. El1 2i
depende de la presién , temperatura y composicién del vapor;
esta dependencia en la regidén de presidn moderada que es
cubierto por la ecuacién virial truncada y es usualmente como

sigue:

a) A temperatura y composicién constante, un incremento en la
presién causa que 23 se desvie de la unidad, usualmente

en la direccidén de &1 < 1.0

b) A presién y compesicién constante, un incremento en la
temperatura causa que Pi se aproxime a la unidad, es
decir, se comporta como ideal.
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c) A presién y temperatura constante, los efecto de la
composicién sobre #i son fuertes cuando yi es pequeiia. S5i
yi es cercana a la unidad, el cambio en la composicion

tiene relativamente poco efecto sobre #i.

A P, T, y ({composicidén) constante. los efectos de una
molécula § sobre $i es mas pronunciada cuando j es
quimicamente muy diferente de i. En mezclas polares, donde
interacciones especificas con el hidrégeno tienden a ocurrir,
log afectos de composicidén pueden ser muy grandes, un ejenplo
bien conocido es el sistems eterdietil- cloroformo, donde el
hidrégeno se enlaza entre moléculas diferentes pero no =ntre

moléculés similares.

A veces las correcciones en la fase vapor pueden ser pequeilas
para moléculasg no-polares a bajas presiones, tales
carrecciones son generalmente no despreciables para mezclas
conteniendo moléculas polares. Correcciones en la fase vapor
son sumamente importantes para mezclas conteniendo une o mas

dcidos carboxilices.
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a.3) Fase Liquida.

Para predecir el equilibrio liquide-vapor y liquido-ligquide
en sistemas multicomponentes, se requiere de un método para
calcular la fugacidad del componente i (fil) en una mezcla
ligquida. A una presion (P) y temperatura en un sistema, la
fugacidad es escrita como un products de tres términos para

el componente i en una solucidén liquida:

fib = T x4 £4° -==- e —————— (a.3.1)

i=1, 2,...,M

donde fi* es la fugacidad de 1 a un estads estandard
arbitrariamente seleccionado. El estado estandard es definido
como &1 componente purc i a una temperatura y presidén en el
sistema. Esta fugacidad de raferencia (fi~) esta relacionada
a la fugacidad en la presidén de vapor de 1 a la temperatura

{T) por la siguiente ecuaclén (22)
P

fi* = fi% exp Vi dP/R T = £18 ¥ POY ---cmr——meeme (a.3.2)
ps
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donde para e} 1liquido puro i, Pi5, es la presién de
saturacidén, £i%, 1la fugacidad de =aturacién y Vi es el

volimen molar del liquido, todo a una temperatura (T).

La fugacidad de saturacién (£i5) se define como:

£i8 = 846 PYF memrmsrm e v e ———— (a.3.3)

Donde ¥i% es el coeficiente de fugacidad de saturacidén del
componente i y es calculado a partir de las propiedades de
presidén (P), volimen (V) y temperatura {T) en la fase vapor.
pudiéndose usar los segundos coeficientes viriales para su

calculo, tal como se muestra en la secclén (1.3).

El voliimen malar liquide, Vi, es obtenido wusando 1la
correlacién de Yen.y Woods (23). Este métedo reproduce los
datos de la literatura para densidades en lfquidos con un 2%
de desviacién, el cual es satisfactorio para calcualar el
facto; de correccidén de Poynting, POY. Por lo que a bajas
presiones se considera despreciable la dependencia de 1la
prasidén en el volumen, por lo gque se puede eseribir como

sigue:
POY = exp({ P - Pi® ) V1 / R T)-rormmmommmm e {a.2.4)

En los Capitulos 111 y IV se discuten los diferentes modelos

basados en o1 “"concepto de composicién local” para el calculo
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dal coeficlente de actividad 71 come una funcion de la
composicién del componente liquido i (x3i). Estos modelos
contienen pardmetros los cuales puedan ser calculados usando

datos experimentales de equlilibrio de fase.
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Apéndice B,

Este apéndice lista el Programa praincipal y las subrutinas

utilizacda=z para ml Piecio de Colursa: i

referidas en el Capitule V. E! apendice contienet

B.1 Especificaciones de entrada para el programe principal.

B.2 Lista de simboles utilizados en el programa.

B.J Listado del programa principal y d2 las subrutinas,

B.4 Descripcién de subrutinas que 1ntegran el programa.
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B. DESCRIPCION DEL PROGRAMA DE DESTILACION.

B.1 ESPECIFICACIONES DE ENTRADA PARA EL PROGRAMA PRINCIPAL..

a) NK

NK ®s el numero

b) NOAC, NOFUG,

NDIM :

NOAC @

NOFUG:

de componentes.

NODIM, NOEX Y NDIM.

Es el numero  del tompohente

variable control es cero o© negativa,

o8 excluida.

Coeficientes de Actividad.

Coeficientes de Fugacidad.

dimerizado.

NODIM: Dimericzacidn en fase

NOEX 1 Entalpia de exceso

UNIQUAC en el inciso

vapor.

tpor medie de los

dr.

- 144 -

8i wuna

la no idealidad

parametros



©) NOMBRE DEL PRDGRAMA.

Descripcaon del problema o sistema a resolver con el

programa.

d) Entrada para el calculo de No—idealidades (PARIN).

d.i.~ Parametro UNIOQUAC. Solamente €1 NOAC ez mayer gue

(CERAY D Lze dato: con obtenidos como  datos de saliea

del programa el cual calcula los parametros UNIQUALC de

UNIFALC.

La entrage es:

Gy e ¥V o

La matriz A(J,I) (también como A, . I=1,Ni3 j=1,NK

La matriz B{(J.I) (también come AsS*?, . I=3 ,NKy J=1 N

Tya= Q%S = Q3,5 T
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d4.2.~ Segundo Coeficiente Virial (solamente si NOFUG es mavor

que ceral). FPara 1 = 1, NK :
Bae.s (1), J= 1,NK .
By,g (T2)a = 1,NK .
LLos segundos cpeficientes viriales pueden ser basados en

datos experaimentales o pueden ser estimados de la correlacidn

de Hayden 0O'Connell.
d3.~ T1 (es la temperatura a la cual Bi,j (Ti)'s son
calculados) y T2 (similarmente para Bi,j(72)),

TL v T2 son en *F,

d.4.- A, B en la ecuacidn de dimeriracion (salamente si NODIM

es mayor que cero).

2) ANTI(K,J), K = 1,3.

AMT (K,.J). =on las tres constantes de Antoine para el

componente J. Una linea por cada componente.
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£) ENP(I,K), K= 1,14,

ENF{J.K). da 1la entalpia para el compopente puro J. La

entalpia ez definide | or Una ecuacién linearizada asi s que

Ta gee- T wars v Yl ’ JRocomes

h = he + €, ¢ t

Fara el vapor es definido como:

o= He + CL &t

K = 1 corresponde a hg

=
o
3]

corresponde & C.

=<
"
0

corresponae & Ha

K = 4 carreszponde a Co

La temperatura es denotada aqui por t, la cual esta referida

a alguna temperatura estandard. En la lectura de estos

parametros, uno puede referirse a alguna temperatura
estandard. 81 T, Co w H" tel calor de evaporacién en la
temperatura estandard) son conocidos, los parametros  son

definidos come siguen:

ho = - €y ¥ tgs

~ 147 -



Ho = H* - CL ¥ to

donde to =% la temperatura estandard, las unidades pueden ser
unidades de energia/moles °C,

Una linea por cada componente.

g) NST, NFEED, NSL, NSV, NCON.

donaa:

NST. 1 Nimero de etapas, incluyendo el rebeoiler y condensador.
NFEED: Nimero de platos.alimentadoa.

NSL 2 ﬁamera de corrientes laterales liauidas.

NSV : Namero de corrientes laterales vapor.

NCON : Si NCON es cero, los cdlculos paran.

h) DEST, RFLX, P, TT, TB.
DEST : fantidad de destilade, mcles hora.

RFLX : Razén de reflujo.
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P : Presidn. atmosteras.

TT ¢ Temperatura supuesta en el tope de la columna, °C.
T8 t Temperatura supuesta en el fondo de la columna, °*C.
i} KMU.

KMU = 0 < O 3 Una eficiencia de etapa Murphree es leida para

cada componente.

K > 0 t Una eficiencia constante es leida.

i) Eficiencias de etapa Murphree, MUS o MU(I). FORMATO LIBRE.

J.l.~- Si KMU es mayor o igual a cero, solamente una linea es

leida (13 eficirencia de etapa ps constante?},

J.2.= Si KMU ew menor gque 1.0, una linea puede ser leida para

cada etapa (incluyendo el reboiler y condensador?}.

%) NF: Nimerg del plato de alimentacion.
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1) TFI(NF)}, FKVINF}), (FSTR{NF,J})), J=1,NKI.

TF(NF}) es la temperatura de la alimentacion en el plato NF.
FKVI(NF) es 1la fraccién de alimentacién en el plato NF, el
cual aparece como vapor (la especificacidon mas importante de

estas dos especificaciones).

FSTRANF.J), J=1,HK es la alimentacidn de cada componente

sohre a1 platn NF.

Los inciseos k¥ y | son repetidos NFEED veces.

m)} NF : Namero del plato de la corriente lateral de

liquido.

n)} SLINF): Liquido total en 1la corriente lateral (moles

/hora) en &1 plato NF.

Los incisos m v n son repetides NSL veces.

a) NF : Nimero de plato de la corriente lateral de vapor.
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p)} SVINF): Vapor tatal de la corriente lateral (moles/hora)

en el plato NF.
Los incisaos o ¥ p son repetidos NSV veces.
El programa despueés del cialculo de la columna, regresa a las
etapas del inciso gl}: NST., NFEED...
Todas las corrientes tienen las unidades de moles/hora. la
temperatura en °*C y las unidades de los pardmetro$ para
Antoine son en mm de Hg*®* y *C.

B.2 LISTA DE VARIABLES USADAS EN EL PROGRAMA.

a) PROGRAMA PRINCIPAL :

TMAX : Limite para correcciones de temperatura.
NiK 1 Nimero de componentes.
NOAC r Si NDAC < 1.0, el coeficiente de Actividad es

igual a 1.0.

NOFUG

Si NDFUG 4 1.0, el Coeficiente de Fugacidad es

1gual a 1.0,
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NODIM

NOEX

NKO

NAVN

ANT(K,J)

ENP{K,J),

NST

NFEED

NSL

NE&V

DEST

RFLX

"

51 NODIMm < 1.0, la fase de no dimerizacion tu

incluida.

Si NOEx< 1.0. la entalpia de exceso es igual a

cero (Q).

Es 1gual a NK {(numero de componentes).

Aqui se puede escribir algun teiste en el

pragrama.

Constantes de Antoine para el componente J.

Farametros de entalpia para el companente J.

Namero de etapas.

Numero de etapas altimentadas.

Mumeroe de corrientes laterales en fase liguida.

Nimero de corrientec laterales en fase vapor.

Cantidad de destilado.

Razon de reflujo.
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TT

TB

KMU

HMU(I)

MUS

sVt1)

sL(I)

FKV(I)

FSTR(I?

HE(IY

NF

TFINF)

*

Preaidn total,

Temperatura supuesta en el tope de la columna.
Temperatura supuesta en el fondo de la columna.
Si KMU es mayor qgue cerp, la eficiencia de
etapa es agumida constante.

Eficiencia de etapa sobre la etapa I.
Eficiencia de etapa constante.

Corriente lateral de vapor sobre la etapa I.

Corriente lateral de liquido sobre la etapa 1.

Fraccion de alimentacion de vapor sobre la

etapa 1.

Alimentacion total sobre la etapa I.

Entalpia de alimentagion.

Hdsero de etapa alimentada (es también usada

para otros propdsitos.

Temperatura de alimentacidn.
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FETR{I .

FYCL)

FL(I)

FEED(J)

FEED(NKL)

By

XDEST

FYMAX

FLMAX

T

FWt1,d)

FLLLI,O)

-

Alimentacién del componente J sobre la etapa I.

Flujo total de vapor en la etapa 1.

Flujo total de liquido en la etapa 1.

Alimentacidn total del componente J.

Alimentacién total.

Fraductos en el fondo.

Cantidad total de productos en corrientes

laterales.

Limite para correccidén de flujo de vapor.

Limite para correccitén de flujo de ligsido.

Temperaturas sobre la etapa 1.

Flujo de vapor del componente J sobre la etapa

1.

Flujo de liquido del componente J sobre la

etapa 1.
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XKF(L,3)

DFK(1,3,K)

B{T,d?

BMAT(1,J,K)

AMAT(1,d,K)

CH¢T LK)

Qe

RES

PROD(1,J,K}

PROD(2,J,K)

FINM{L,E,.3)

.

Factor de separacién para 2l cempanente J

la etapa 1I.

DFAC (1,J.K) de la subrutina KFAC.

Funcidn Discrepancia para el componente J

la etapa ! & correcciaones para éstas.

B-matrices.

A-matrices.

Una matrar usada en GAUSL.

Llmitacidn sebre variables.

sobre

sohre

Sumna de cuadrados de la Funcion Discrepancia.

Corrientes de producto  como liquido

componente J sobre la etapa I.

Corrientes de produc ta como vapor

components J gobre la etapa I.

Fraccion mol de ligquido del componente J

la etapa 1.
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FINM{2,1,J) : Fraccion mol de vapor del componente J sobre la

etapa 1.

b) SUBRUTINAS:

EXCESs

HE(I) : Contribucion para hE a partir del componente 1.

TE(I) * Temperatura de la etapa 1.

X(J) t Fraccidn Mol del componente J.

acnh 1 Parametro UNIOUAC del componente puro.

EXCORs

DEX(1,J) 1 Calcula las Derivadas con respecto al flujo del

companente liquido o de la temperatura.

MQUAC:
RtIY, Q(I}, XL(I), THETA(I), PARAM(I1,J,K), PAR{J), THS(I} son
parametros UNIQUAC.

GAM(J) : Coeficientes de actividad del componente J.
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FUG:

BI1{I,J) : Segunde coeficiente vir:ial a la temperatura T1.

BI2(1,J) t Segundo coeficiente virial a la temperatura T2,

Blc¢l, ) 1 Segundo coeficiente virial a la temperatura T.

BMIX 1 Sequndo coeficiente virial de mezcla.

FI¢ay t Coeficiente de fugacidad del! componente J.

ZNOD 1 Correccien de la fase vapor para componentes no
dimeri1zados.

ZDIM t Correccion de la fase wvapor para componentes
dimerizados.

ONEDI:

nrx t Factor de correccion para lng componen tes

dimerizados.

ZNODT : Factor de correccidn  para los
dimerizados.

KFAC:

PARCJ ) t Presion parcial del componente.
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DFAC(I,J,K):

Fraccian mol del ctomponente Jd en la {fase vapor.

Fraccion w0 del componente J  en la tase

liquica.

Relacién ¢ge epguilidbrio del componente J en la

etapa 1.

Derivadas del factor K con respecte a las

rerones de flulo lrauido y vapor asi como con la

temperatura.

Entalpisa de la fase liquida wrn la etapa [.

la faze vapor en 1a etaca [.

n
@

Entalnia

Erntalpaa de la fase vapor del componente J en

la etapa

Entalpia de la fase liquida del componente J en

la etapa 1.

Derivadas de la entaipia con respecto & 1a

temperatura,
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PARIN:

a 1 A en la expresion —~logiokKA = A-R/T

BX : B en la misma expresidn anterior.
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YY{Jr=Y{J) 13

XX(J) 1

XKF{I<3) 1

DFACIT,JI,K):

ENT:

HL¢T )

HY (1)

HW(L,J)

HLLCD, )

cVviD) CL4 )

»

Fraceion mal del componente J en la fase vapor.

Fraccidn mol del componente 3 an la rase

liguida.

RPelaci1don de egquilibrio del componente J en la

etapa 1.

Derivadas del factor K con respecto a las

ratones de flujye liquido y Vapor asi como con la

temperatura.

Entalpia de la fase liguida en la etapa 1.

Entalpia de la faze vapor en la gtapa 1.

Entalpia de la fase vapor del componente J en

la etapa L.,

Entalpia de la fase liguida del componente J en

la etapa 1.

Derivadas de la entalpia con respecto a 1la

temparatura.
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B.3

LISTADO DEL IFACCKA'1A PRILICITAL T'ARMN EL CALCULC DE COLUIHAS

Do DESTILACIOW ¥ DX LAS SUBRUTINUAS UTILILADA

SCONTROL USLINIT, FILE=0S.FILE=Q7

o

Oann

12

e01
802
803

204

PROGRANM NAPHTALIL

IMPLICIT REALIMD

DIMENSION FLHARCS )Y FVRAX(S)
DIMENSION PFOD(2,30.5)

DIMENSION FEEDC(E),FLOZQD, FV(30), KFKC3I0, 33, FLLL30,57,T(30)

T3 HEL

CIMENSION FYV(30, 53, HVIZ0), HLC30),CVE30), CLE30D, HVWI3D,% 5 Hil: 36,8

B3, HF{30), TFC30)
OIMENSTION AMAT(1Y,11) BHRATC30,11,11),0830,11>
DOUBLE PRECISIOH CMi14,22

DIMENSION SLC30),5ve30),FRV(I0),FETRC3D, 5, DFKC3C, 5,11

DIMENSION ANTC3,3), HAVR(Z0)
DIMEHSION NUC3IO)

DIMENSIOH HHEC(30),DEXHCIO0, 6
DIMENSION FINM(2.320.%5?
DIMENSION ANTHC2,5)

COMMOUAHAPHAHD LM, HOAC , HOFUG, HOEX HK,0(S ), R{S), %L1 5, FARAMCS,9, 2 E

WNPCS5,4),BI1(S,8),B812(5,%),T1,T2,R,8%,H0DIN

TMRY ES LA MAXIMA VARJACION DE TEMPERARTURR EHTRE L&A€ ITERRCIOHES

THAX=1 0.
READ(S, #HK
$1 LAS CONSTANTES DE ABAJO SOH MAS CRANLES QUE CEROQ,

RESPELTINVAMEN

TE L0S COEFICIENTES DE ACTIVIPAD, LOS COEFICIENTES DE FUGACIDAD,.LA
ADIMERIZACION EH FRSE VAPOR, Y LA ENTALPIR DE EXCESO SERA CALCULADA

NDIM ES EL MUMERD DE COMPONENTES DIMERIZAHTES
READCS, * XHORC, NOFUG , NODIM, HOEX, HD 1IN
HNKO=NY

HE1=NK+1

NK2=2 & HY + 1

LIS RELTNES}

HK21=HKZ=1

LEE LOS PRRRAMETROS UHIQURC

CALL PARTIH(HAVH)

WRITECT, 12 3HAVH

FORMATCIHY, 20A3)

IF (NOAC.CT. 0> WRITECT, 801

FORMATC/, " IHCLUYENDO COEFICIENTES DE ACTIVIDAD
IFCNOFUG.GT. B> WRITEC?, 802

FORMATC/,* THCLUYENDD COEFICIENHTES DE FUGACTDAD
IFCNODIM.GT.0) URITEC7,803)>

FORNATC /L~ INCLUYENDO DINERTZACION b
IFCNDEX.GT.0) URITEC7,804)

FOFMaTL /A, ™ INCLUYENDD EXCESOS DE ERTALPIA "
DO 1T J=) , uK

READLS,+Y (ANTIH, J), K=1,3)

DO 19 J=1,HK

ANTHS 1, JI=ANTCL, 32

AHTOL, J9=2, 3023850 RNTCV, 45-2.8808140
AHTICZ, JI=ANTC2, 42

RHTOZ, 3382, 70238501 HTC2, 0

00 1 J=1,NHK

READCS, »> CENPCJ,KI, K=21,4)

VEE ESPECICACIONES DE LA COLUMHA
RERDI S, #) HET, HFEED,HSL NSV, HCOH
IFCHEON (EQ.0Y GO TO S55
READCD,+> DPEST,RPFLX.P.TT, TR
READL S, ) KHU
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HEWLETT-PACKARD T2201A.07,17 EDPIT/ZQ00WED,

IFCKMUS 1001,31001.,1002
1001  CONTINUE
DO 1000 1=2,NST
1000 READCS. ) MUCI
GO TO 1004
1002 RERDI(S,~> MUS
oD 1005 I=2.NET
1005 MU I=RUS
1004 CONTINUE
HUC T )=,
DO 200 I=7,HST
SLCT =0,
SV I=D,
FRVE1 =0,
FSTRII,HNY =0,
DD 209 J=l.NK
age FSTRCS, J0=0.
DD 1010 f=t,HSY
1010 HFCI)=0.
OD 20! It NFEED
READIS. %} NF
READCS, « )TF(HF 3, FRVCHF D, CFSTRUHF  J2, y=
DO 201 J=t , HK

HAY 2,

1.HRD

1930,

3116

P¥ (T HEY

HFCHF YTHF CHF D¢FSTRUNF, JOCFRPOHF JACENPC &, 3)+EHPC Y, 4 )¢ TECHF ) 341 . -F

FPRVONFIISCENPC Y, 1 2+ERPC V. 2% TRCNF D)
20 FETROHNF WK »mFSTRS NF, HKI D+FSTRINFL J?
IF(HSL.EQ. 0> GO TC 203
DO 202 I=1,NSL
READCS,») NF
202 READL %, *3 SLINF)
203 IFCHSY.ER.0> GO TO 204
DU 203 1=1,NSVY
RERDIT, »> NF
2905 RERDIS ., %) SVIKF)
[4

EL FLUJD TOTAL ES ESTIMADO PDR LA SUPOSICLON DE FLUJD CONSTANTE
c DE ESTADO a ESTADO EN CADA SECCIOHN DE LA COLUMNA.

204 FYOHST =QEST
FLAHST )=PDEST#RFLX

FVCHST=13sFLOHSTO=FETRCNS T, HK 1 3+ SVCNST 3+SLCNST )+ DEST

o0 230 11%3,NST

1FCHST.LE, 2360 7O 210

T=NST+2-11

FLCTID=FLOI+1 3=SLE T X+ F.—FKYCI MIwFSTRC ]

FYCI=1)=FY(1 2S5V I 2-FRYCIDI*FSTR I, HK1 )
219 CONTINUE

SNK1D

FLCYI=FLE29~SLL 1 )41 . -FRYC I DI®FSTRC 1. NKT)

FLOIIRFLOT)=FVC1)
DO Qi1 Jei,NKi
FEEDf Jo=0,
DD 217 I=1,NST
211 FEEDC JYRFEEDCJI+FSTRCL, WD
BU=0.
DO 212 4=y, HXD
212 BU=BUSFEED( J?
XDEST=0.
00 217 1=1,HET
NDEST=XCEST4SV(I+S5LCL 2

»
-
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129
170
171

HEWLETT~PACKARD T2201A.07.17 EDIT/3000WED, MAaY 2, 1990, 4:1¢ PR <C) HEL

18

23

24
16

2

S

216
17

26

500

31

32

BU=BU-DEST-XDEST

WRITEC?,18)

FORMAT(/,"COMPOSICION DE ALIMENTACION Y PARAMETROS DE ANTOINE", /)
WRITEC?,23) ¢ J,FEEDCJI, RNTHC T, 00, ANTNC2, U2, RHTC S, ¢, dm1,HK)
FORMATCI3,F12,3,5K8,3F12,3>

00 24 J=1,NK

FYMARC JIsFEEDC JIWRFLX

FLMAXC JISFEEDC Y ITRFLR

WRITEC7, 162457, PEST,RFLX,P

FORMAT(//,* HUMERC DE ETAPAS =,19/,* DESTILADO “,F12.3/,% RELACIO

H DE REFLUJO ",F1%.6/7," PRESION TOTaL ",F12.3//)

WRITEC?,215)

FORMAT(/Z, " CDHF]GURRCIOH PE FLUJQ ~.//, I FL Fy
SL sv CORRIENTES DE ALIMEMTACION".

00 216 I=1,HST

WRITEC?,217) I,FLCTIX, FYCID,SLCT1), SVOT ), FKVCI 3 CFSTRCI, Il dm1, KK
FORMATL I3, 3%, 10F8. 12

DD 26 I=1,NST

TCII=RTB+CI=1Do( TT=TB )/NST

D0 3 1=1,HST

Do 3 J=1, HK

FYYCT, JISFEERCJI/FERDICHEIIHFVCT D

FLLCT, JIeFEEDC SI/FEEDCNKY I#FLC L)

CALL KFRCCHST.HKO, T, AHY, P,FLL, FYV,RFK,DFK>

CALL EHTCHST,T,FLL,FVYV,HLL HVY, HL,HY,CL,CV)

CALL EXCESINST,T,FLL,HHE?

CALL EXCORCHST,T,FLL,DEXH)

00 30 I=1,NST

DO 31 J=i1,HKO

DO, JI™FYVCT, JI%CT  4SVCT O/FVCT D I4FLLCT, JIw( . 4SLCT D AFLCT D DI-FSTRC T,

®J>

IFCTGT 10K L, J0mbl 1, I0-FYYCI-1,J2

IFCILLT.ONST)Y DCI,Jd)=DC !, dI-FLLCT+1, 9>

CONTINUE

00 32 JaNK1,HKK21

K=J-NKD

DCY, JI*MUC T IRRFKC T K3&FVC I+ FLLCLLKDZFLET)-FYVCT L KD
IFCT.GT. 1> DCI,J0=DT, J24C 1 (=MUC L2 IFVYVCI=1 L KDI*FVC T I/ FVCT=1 Y
CONTIHUE

{FC1.ER, 12 GO TO 27

IFCIL.EQ.HST> GO TO 2@

DCY,NK2)aC ]  +SVCTI/ZFVCT 2IwHYC T 3¢ C T, e SLUTXAFLCT )IAHLC T D=HFC T D =HYC I~

#1)~HLCI+1 )+ (FLCID*SLOT D D¥HHEC TX-FLC I+ 1)«HHECE+1)

G0 TO 29

DCX,HK2)=80U

DO 101 J=1,HKO

DC I, HKI=DC L, NKZI-FLLCT , )
GO TO 29
DCTLHR2)I=RFLYDEST

PO 102 J=1,NKO
DCILHRZ=DCT, HRK2I-FLLAHET, ¥
GO TO 29

CONTINUE

CONTINUE

0O 90 I=1,HSY

DO 4t J=1,HKO

b0 42 K=1,NKO
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v 42 BHATC I, J,KI»3-FLLE I, J3SLCI I CFLCT 202y
173 BMATCI, J, JIsBMATCL, J, JI+CFLOID+SLCIDIAFLCOT)

74 BMATCI, J,HK1 320,
178 DO 43 KKesMK11,NK2
176 K®EK=MK§
177 43 BMAT( T, J, KK I==FYVOI, JI+SVC I I (FY(Id0e2)
178 BMATLT, J, J+NKT X=BMATC L, J, JANRT X4 +SVCIDAFYET )
179 M CONTIRUE
180 DO 44 JJI=HK1, HK2Y
181 JEJJ-NKD
182 DO 4T K=1,HKD
183 45 BHATC L. JU,KDRMUC T I*FYC I YeFLLC L, JO/FLE TD#CDFKCT, JLKI=XFKCT, IIFAFLCT Y
184 )

185 BMATC I, J*HKD, JISBMATC [, J#NKD, JIYHUC I I#FVI I eXFRCOT, $I/FLCTD

186 BMATCL, JULNK1IaMUC I I#FVC DD FLLCT, J#DFKC . JLHK1 D/FLCED

18?7 b0 46 KKs=HK11,6RK2

g8 K=KK~HK1

t89 BMATCL, JJ,KKI=HUC T 28FLLS T, J 28K XFKC L, JX+DFKC T, J, KKX«FVCIDI/FLLTD
190 46 IFCTLGT. 1) BMATCL, JJ,KKD=BRATC L, JU, KK 34K 1 (~MUC D) DeFVYCI=1, JX/FYC T~
9 [ 2]

192 BMATCL, JHHKD, J*HKT 33BMRTC I, J*NKO, J*+NK1 )~ T,

193 a4 CONTINUE

194 IFC1.E@.1) GO TO 103

195 IFCI.EQ.NSTY GO TO 103

196 DO 47 K=1,HKO

197 47 BMATCE, HK2,K s =HLL L )®SLE I I/CFLCTD®a234C 1 . #5LCTII/FLUTDISHLLCT KD +HH
198 BECID+(FLCID+SLL D I#DERHCT K}

99 BMATC I LHK2 , NK1 Y=CV{ I )01, ¢SVCTI/FVC T I4CLC T D81  +SLE T I/FLCTI D)+ FLSC
=00 AIP+SLCIDISDEXHC I, HKY )
a0t 00 48 KK=HK!11,NK2 ~
202 K=KK~HK1
203 48 BMATC T, NK2, KK 2w~HVC 1 2#SYC T 2/CFYCT 0we 20401 (+SYCIIZFYC LD I#HYVCT KD
204 GO TO 104
205 103 DO 1035 K=1,NK2
206 103 BMAT(I,NK2,K)=0.
207 DO 106 K=1,NKD
208 106 BMAT( I, NK2,Kd==1.
203 104 EONTIRUE
210 40 CONHTIRUE
211 0O 74 J=1,HK2
212 D0 74 K=t ,HK2
212 74 ANMATC J,KI=0,
214 b0 70 J=1,HKO
213 o ANATC Y, J+HK O=-1,
216 AMATCHK2, NK1)=~CV( 1)
217 YXuC I ~HUC2) 3aFV(2)/7CFV{ 1 dee2)
218 DO 71 JJwNK1, HK21
219 J=JI=NKO
220 DO 72 KK=NK11,NK2
221 K=KK-NK1
—22 v2 AMATL JJ, KK ) =~YX+FYVCL, J)
223 ?1 AMATC J4HKD, JoNK1 )=AMATC J+HKD, J+HK 1 D+ YKeFVC 1)
224 DO 73 KKeHK11,NK2

2S K=KK-MK1{
26 73 AMATCHKR, KK 22=HYY(1,K 2
227 DO 37 I=1,NSY
228 DO 357 J=1,HK2
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z29 57 DCL, J3m=DCT, 5>
230 DO 50 Is2,nST
1) 00 51 J=1,NK2
232 DD 81 K=l,NK2
213 51 CHCJ, ¥ O=BHATCI-1, K, 3D
234 DO 52 K=1,KK2
233 KK =K +NK2
234 DO 35 J=1,NK2
237 59 CHC J, KKD=ARATCK, 3>
236 s2 CONTINUE
239 DO 84 J=i,NK2
240 DO 84 K=i,HNKZ
241 84 AMATCJ, K)=0,
242 IFCI.EG,.NST) GO TO 85
243 DO 80 J=1,HKO
244 80 AMATC S, J+HK T 3= 1,
245 DO 81 JJ=lK1, HK2S
246 d= KD
247 DO 82 KK=HK11,HK2
248 K=KK-NK1
249 KuC1 . ~MUC T+ DDeFVCI*1 D/CFVC T 39e2)
259 a2 AMATC S, KK = =R+FYV( 1, 3
251 81 ANATC JARKD, J#NK1 IBAMATC JENKO, JHHKT I4XREVC 1)
252 1FCI.EQ.NST=1) GO TO 85
253 AMATCHKZ, K1 )3-CVET )
254 DO 87 KK=HK11,HNK2
255 KeKK-NE1
56 83 AMATCHKZ, KK )=-HYVE T, K )
57 s CONTINUE
258 CALL GAUSLC11,22,NK2,NK2,CH)
259 DO 53 Ju1,NK2
260 D0 53 Km=1,HK2
261 KK=HK 24K
262 CHCK, 3I=CHE D, KK D
263 3 CONTJHUE
264 DO S4 Jxi,HKZ
263 DO S4 K=1,HKO
286 TFC1.EQ.2) BRATCL, J, KI=BMATCE, §, KI+CHLJ,KD
267 IFCT,EQ.2) GO TO 56
268 BHMATCL, 4, KO=BHATCT, J, ¥ I+EMCJ, KI+CNC J, NK2 3#CHLLE T, K 2 +HHEC 1 24FLE 1 3D
269 BEXHCT,K)) .
270 ss CONTTNUE
o7 54 CORTINUE
272 IF(1.EQ.2Y GO TO 150
273 DO S5 J=1,HK2
274 ss BMATC T, J, NK1)BHATC E, J, HK1 3+CHC J, NK2)6C CLC T 3+FLCTI®DEXHC T, HK 1))
27% 150 CONTINUE
276 DO S€ J=1,HK2
277 DO S6 Kei,NK2
27¢ 56 DI, J2=0CT, $3-CHC ., KI4DCT~1,K)
279 50 CONTINUE
280 DO 60 KK=1,HST
28t 1=HST+1-KK
32 D0 61 J=1,HK2
<23 CMC I, HK2+3 =DK1, 0D
264 DO 61 K=1,NK2
285 61 CMC 3, KO=BARTCT, 3,K)

- 164 -



PRGE € HEWLETT-PRCKARD 302016.07,17 EDITA/ICO0UWER. MAY 2, 1990, 416 FIL 0¥ HEL

b-:1 IFCI-NSTY SR,63,63
287 &2 0D &4 J=!, HEQ
333 &4 CHOJ,NE2+10aCMe Y, HEZ4 1 3+ D0 T4, 00
289 IFCT.ER.1> GO TO 53
290 Lo €3 J=1,H0
as €S CMUNK2, NK2#1)CHOHKZ, NK2+1 300 T+1 0O+ CHLLCI+1, J 7o HHEC T w1 0+FLCTr 1 o0
a9z HADEXHC I+, 30D
293 CMONK2, K2+ ) DRCHCNKZ, N2+ 1 2400 T+1 . NK1 DaCCLCI+1)+FLC I+ D¥DEXHI I+ 1
2%4 #K13D
295 63 CALt LAUSLCMT,22.HK2,1,CM)
298 DO &5 =1, HKZ
297 (33 DC 1L I=CMC I HK2+1
2%8 00 &7 Jel,HFD
293 oQ=1.,
3Ja0 IF{ABSI(DC I, V) 2~FLHANCJ2? 222,222,223
J01 223 GRaFLMARCJIFARBSCLCT, u2a
302 a2 CORTIHUE
303 67 FLLCT, JosFLLL L, Jy+0Qeh(I, J2
304 aost .
30% [FCABSIDC I, NKI3)~THAXY 233,233,234
306 | 234 AR TMAXSABSIDCT, NEY 3D
3oeF 233 CONTIHUE
309 TCI=TCId+DC I NK) dYeQQ
305 DO €8 Ju=NE1Y,HE2
310 JwJJ=HE1
n Ba=t.
Iz IFCABSCDC [ YU 3-FYHArC42) 243,242,244
13 244 QR=FYHMANRC JIZABSIDCT, Jd )
e a83 COKRTINUE
3s 68 FYVCT, JI=FVVC D, 2D 1, 0JI+0R
318 DD 1121 J=l1.NKO
317 IFCFLLCT, J2) 121,121,122
e a2t FLLCTI, d)=0. 0001
IS 122 CONTINUE
320 IFCFYVOT, 2 131,124,132
Erd} 3 Fyy{l, Jo=0, 000}
I2e 132 CONTENUE
323 1121 CONTINUE
24 &0 CONTINUE
325 DO 30 I=1,NST
326 FLCIIs0,
327 FYCli=0.
Jag 00 90 J=1,HKO
329 FLC T ¥aFLS I D*FLLCTL I
330 90 FVCT ISPV TI4FVUCT, 42
IN WRITEC?.,213
332 21 FORMATC /7, " ETAPA TEMP. FLUJO TOTRL FLIf)D POP COMPOHENTE
3332 #e TODOS SON LIQUIDOS >,/
33 DO 1221 1=, ,MST
338 WRITEST. 222 IL.TCIV FLOD Y CFLLCL, 5, d=1 ,HKDD
338 1021 CONTINUE
337 22 FORMATCI4,FS.2,FI12.2,5%X.5F12.3)
238 WRITEC 7,323)
- 323 FORMATC 4/, " ETAPA TENF. FLUJO TOTAL FLUJQ POR COMPORENTE TG0
.40 #0S SON VRPORI",. D
4t DO 1022 I=1.NST
F42 WRITEE? 32401, TCI) FVCTS, CFVV{L, J).J=1, HKOD
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343 1022 CONTINUE
a4 324  FORMAT(14,F3.2,F12.2,3%.5F12.3>
5 RES=0,
346 DO S01 1=1,NST
347 00 501 J=1,HK2
348 501  RES=RES+D(I, Jiww?
349 WRITEC?7,502) RES
350 802 FORMAT(/,* RESIDUG = ",E12.3>
351 IFCABSCRES?-.1) €00,640,500
352 600 PO 612 I=1,HST
353 DO 612 Jui, nK
354 PRODC L, 1, dI=FLLCT, J)@SLCTX/FLCTD
355 612  PRODCRZ, 1, J)mFVVCL, 43e5VCTH/FVCT)
356 0O 611 J=1,HKOD
357 PROGCT, 1, JORFLLOY, §)
358 611 PRODCZ,HST, JImFVYVCNST, JD
359 DO 613 K=t,2
360 IFCKL.EQ.1> URITECT,614)
361 IFCK,EQ.2) WRITE(?, 615>
382 614 FORMATC¢//, " FLUJD DE PRODUCTO,FASE LIQUIDA™,/#)
3e3 €1% FORMAT(Z/, " FLUJO BE PRODUCTG,FASE YAPOR®, />
3és 00 &13 I=1,HNST
363 613 URITECT,605) I,(PRODKK,I,J), Jmi1, NKO)>
366 603 FORMATCI4,7X,8F10.3)>
367 WRITEC7.603)
368 603  FORMAT(///¢,"  PERFIL DEL FACTOR K EN LR COLUMNAR *,//)
369 00 604 l=1,HST
70 604  WRITECT,608> [,(XFRCL,J), J=1,HKDD
4 00 720 Im1,NST
372 XTe0.
373 YT=0.
374 DO 721 J=1,HK
373 RY=XT+FLLCI. )
376 721 YT=YT+FYVC I, )
377 00 720 J=1,RK
378 FIHMC T, 1, $2=FLLC T, JI/RT
379 720 FINMC2,1,$)8FYWCI, JIYT
380 DD 722 Kmi,2
381 IFCK.EQ.1)> WRITEC(?,723)
392 IFCK.EQ.2) URITEC7,724)
383 723 FORMAT(//." PERFIL DE FRACCIOM MOL EN LA COLUMMACFASE LIQUIDAI", >
384 724  FORMAT(//," PERFIL DE FRACCION MOL EN LA COLUHNAGIFRSE VAPOR)Y",/)
385 DO 722 I=3,NST
38¢ 722 URITEC?,665) [,CFIRMCK,1,J), J=1,NK)
387 CALL EHT(NST,T,FLL.FYY, HLL, HVYV, KL, HV,CLLECY Y
338 AC=HYC{HST~1 )-HLANST »-HV(NST)
389 AR=HYS { 24HLC 1 O-HLC2)
390 WRITECT,725) GR
391 URITEC?,726) @C
392 725  FORMATC(//,* EL CALOR A SER ALIMENTADO AL REBOILER ES *,E12.4,"(CAL
393 €/HRIY, /D
293 726  FORMAT(/’.," EL CALOR R SER REMOYIDO POR EL CONDENSADOR ES ",E12.4,
3as & "(CAL/HRI", /)
e COMTINUE
+37 555 STOP
298 EHE
399 SUBROUTINE MAOUACCTEMP, X,GAM)
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416
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418
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521
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26
429
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437
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Lo

GIMENSION K<5),GAMCS), THETRCS) PHICS), THS{S), PAR(S. 5

Ji1é PH (0D HEL

COMMON/NRPH/HDIN, NOAC , NOFUG, NOEX, NK, Q<5 ), RUS X, RLOS 5, FARANCS, 5, 2),E

RHP{S5.4)3,B11¢5,5).BI2(5,3),T1,T2.R.,BX.NODIN
IFCHOAC.LT.13 GO TO §

THETS=0,

PHS =@,

HLS=0,

DO € I=1,NK
THETSaTHETS+QC I JeXC 1)
PHSaPHS+RC T Sok{ ] )
KLSEXLS+XLC I XeR(I)

DO 7 I=1,NK

THETAX I )=QC I y»X(I 3/ THETS

PHIC I aXC I dwRC ] )/PHS

DO 8 I=1,HM

THSC {)=0.

DO 8 Jul,NK

PRRC Y, [ 3=PARAMC J, 1,1 2+ TEMP4PARAMC Y. I,2)
THS{1)aTHE( I X+THETACJ )«PARC Y, 1D
0O 10 I=1,HK

GA=ALOGCRC 1 )/PHS>+5.»a¢ 1 )*ALOGC QC I X /RS [ )#PHS/THETS)
GA=GA+XLC [ I-RC I I/ PHE*XLS
GE=1.,-ALOGCTHSC 1))

DO 11 Jy=i1,NK

CB=GB-THETAC J)+PARC T, JO/THEC D
GAMC T I=EXPC GA+OC I %GRS

GO TO ¢

DD 3 J=1,HK

GAML J=1,

CONTINUE

RETURN

EHD

SUBROUTIHE FPARINCNANE)
DIMENSICH NAMEC20Y

COMMDN/HAPH<NDIM, NOAC ,NOF UG, HOEX, NK, Q¢ 33, R¢S 2. XLE S >, PARAMCS, 5,20, €

AHF(S.4),BI1¢5,5),B12(5,5),T1,T2,A,8%,N0DIN
READCS, 1 )NAME

FORMATC2043)

IFC(HORC.LT. 13 GO TO 4

DO 5 I=1,NK

READCS ,#3 QEID,ROID, HLCTY

60 10 K=1,2

G0 10 I=iLHK

READCS, #) CPARPAMCT, JLK ), =1 ,HKD
CONTINUE

IFCHOFUG.LT.12> GO TG 6

DO 7 I=1,HK

READCS,#) (BIICI,Jd),dul HED
READCS, ) (BI2CT, 3) J=1 ,HKD
READ(I,*) T, T2

CONTIHUE

IFCNODIM.LT.3> GO TO 9
REALCS, +) A, BX

COHTINUE

RETURN

END
SUBROUTINE EXCOR(NHST.TEM.FLL,DEX)
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CIHEHSION FLMO30, 35 FLLOR0, 50, TERS I, HES 30, RER{ 307, TENR{T0 %, DERS

30,6

COMMON/NAPH/HDIM, NOAC , HOFUG, HOEX , NX, QC(S ), R{S Y, XLCS X, PRRAM( S, 5,20, E

WHPCS, 43, BI1¢5,57,81203,3)5,7T1,7T2,A.BX,NOOIN
HK1aHX«1

IFCNOEX.LT.1> GO TO 5

CALL EXCESCHST,TEM,.FLL.HE)>
RO 1 J=1,HK

DO 2 I=1,NST

00 8 K=21,HK

FLMCI RIFLLCTLKD

FLMCI, JO=FLLCY, 8341,

CALL EXCESCHST,TEM,FLHM, HEX)
DO 1 =3, HST

DEXRC 1, JITSHEXCI D ~HE( LD

00 3 1=1,NST

TEMHS PO=TEMC [ 2420,

ChalL EXCESC(HST, TEMR,FLL,HER)Y
00 4 I=1,HNST

DEX{ T, HE+13=CHERC I 2-HEC 1))»/20,
GO 1O 7

OO 6 I=t,NsY

DO & J=1,HK1

DENC T, J)=0,

CONTINUE

RETURN

END

SUBROUTINE EHTCHST, TLFLL.FVV,HLL, HVV HL. HV,
DIMENSION TC20),FLLC30,5),FYV(30,5)2, HLL(30,

#30>,CL(302,CV(30)

CL,CVv>
SO.HVVC 30,52, HLL3 0, HVC

COMMONZHAPH/RPIN, NOAC , HOFUG . NOEX, NK, 8¢5, R{5), XL(S), PARANCS, 5,23, E

HHPCS, 43, B144%,5),B12(%,55,T1.,T&,A,BX,H0DIN
b0 3 I=1,NST

HLL [ )=
HY< =0,

CLC(I)>=0.

cy<I)=0.

DO 3 J=1, Nk

HLLC T, O=ENPC Y, 1 D4ENPC J, 20 TC DD
HYVC T, JI=ZENPCJ, 3D¢ENPC I, 4)eTC D)
HLCID=HLC T 3+HLLE T, JoeFLLel, 9>
HYC DIBHYC T I+HWVE 1, JnFUVCT, 33
CLE I )=CLO D 3+ENPC J,20+FLLST, 3
CY{Il=CYC I 2+ENPL J, 4 xsFYVL( ], J)
RETURN

END

SUBROMTINE EXCESC(HST.LATE,FLL,HE)

DINEHSION TEC3D), XC(5 ), THETARU SV, HFAT(S ), HHFACS ) HEC 30, FLL( 30,55, HY

w300, ATECTO)

COMMNDNAHAFHANDIH, HOAC, MOFLUG, NOEX, NY, 0CS ), R(5), XL(S), PARAN(S, 5,23, &

#HP(S,4),811¢5,5),B12(5,5),T1,T2,A,.BX.NODINM
IF{NQEA.LT.1) GO TO 7

pO 11 I=),HST

HES I)=0,

TEL IDsATECI+EFT. 16

0O 10 k=1,HSY

wWT=0,
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16
517
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DO 5 JmlLHK
RI=XT+FLLKK, J 7

DO 6 J=1,HK
HOSISFLLEK, JI/RT
THETS= Q.

DO 1 Tel,NK
THETS=THETS+QC IIaX(1)
DO 2 J=i,HK

THETAL J3=0C JI+#XS JI/THETS
DO 3 l=i,NK

HFALC ] >=0,

HHFAC 1)=0.

DO 3 J=m1.,HK

1€ HEL

HFACC 1 YaHFACC I 2+ THETARC J 2+ PARAMC J, 1,1 J4PARAMS 3,1, 2)4TECK ) s*ALDGC PR

BRANCI, I, 10+PARANC I, 1,2 TECK YD

HHFA¢ T )SHHFACT D+ THETAC I RARAKY |,

00 4 Iwt,NK

HMC I =RC I 3w X I D+HFACC DD /HHFAC T
GO 12 I=1,HK

HECKDI=HECK D=1 . 9872+ TECKI*HNC I >
CONTINUE

GO TO %

D0 8 1=t,HST

HE< 1 2=0.

CONTINUE

RETURH

EHO

I,1+PARAME N, T, 214TECK Y

SUBROQUTINE OMEDICP,ATEM,Y,AKA,ZDI1,ZK0ODI)
COMMON/NAPH/NDIM, HORC , HOFUG, HOEX, NK, Q¢S 3, R(E), XL( % 3, PARANCS,5,2)  E
WNPLS,4)>,B11C%,5),B12¢(5,5),T1,T2,4,8%,NODIN

IFCY-0.0001) 1,1,2

AKA=EXPIC(2 .8B0B14-A«BK/ATEMI=2,320258%5)

AKOR=4 , »AKA4P YA (2, -Y )
ZD1=CSARTC 1 . +AKLOR -1, 3+2. ZAKOR

ZHODI=2, +{ 1, -Y+SARTC 1 ., +AKORD IZC 2, =Y 2/C 1. +SARTC ), +AKOR» ¥

GO TO 3

Zpliat,

ZHODE=1.,

COHTINHUE

PETURN

END

SUERQUTIHE FUGCTT,P,Y.FI,PAR)

DIMENSION YCS).FIFACI(S),FI(5),B{%,5>,PARCS)
COMMOH A NAPH/NLIN, HOAC, HOFUG, HOER , HK, QCS ), R(S Y, KLY, PARANCS, $, 2. E
AHPCS,4),B11(5,9),B81275.3%°,T1,T2,A,B4,R00IN

IFCHOFUG.LT. 1> GO TO 7
o0 4 sy, ,NK
D0 4 Jdm1,HK

BOL,0imBIICL, J34(BI2C 1, 3-BI1CT, 32 0T2-TY 2ec TT=-T1)

BHMIK=0.

DO 1 I=l,NK

PO 1 Jmi,NK

BNIN=BRAIN+YCT I+ SwBI L, )
0 2 Jd=1,HE

FIFuCE do=.

L0 3 a1, HK

DO 2 k=1, HK

- 165 -



PAGE

571

HEULETT-PACKARD 22201A.07.17 ERITAIDOOWED, MAY 2. 1990, 4;14 P ¢L) HE!

»

FIFACE J)aFIFACE J2+Y(N IxROJLKD

00 19 J=1 MK

FICIINEKPCCR AFIFACC Y I-ONIKIYPA/BZ, 0B/ TT-BC J, 4 2+PRRC JI4P/BL 1S/ TT>
IFCHODIN.LT 1) GO TR €

GO Yo €

03 9 J=1,RK

FICJomt,

IFCHODIN.LT ) G@ TO 4

CANTIHUE

IFCHODIN,GT. ) CALL DNEDICP, TT.YCHDIND, AK, Z01IH, ZHAD

DO 5 J=31,HK

FICJI=FICJII*ZNOD

FILNDIMI=2DIM

COHTIHUE

RETURH

EHD

SUBROUTINE KFACCHST,NKD,T,.ANT,P,FLL.FVYV, XKF,DFAC?

DIMENSION XKF(30,%),DFGAC(30,3,11)

DIMENSIOH TO39)X,ANTCR,5),FLLE3Q, 57, PARICSY, KK(5), BANCS >, GANKCS Y
OIMERSTION FYVE30,5), YyeS ), YOS FICES, FINCS ) FIXNC(S)
LOMNON/HAPH/RG TN, HORC, NOFUG, NOEX , NK, BC(S),R(5), KL{S X, PARANCS 5,27 E
WHPCS,42,BI1(5,5),81205,%), T, T2,A,BX,NOBIN

NE1=HKO+ 1

00 1D I=1,HST
KT=9,

v1=0,

00 {1 Jwi, HKD

YT=YTAFYVCL, 4>

XTEXTHFLLCL, 43

PARC JI=EXPLAHTCY, JI-ANTCZ, 43¢ FL 1 0+ANTCE, Jy 200P
G0 12 J=1.NKD

YVCIIRFWVCT, JOSYT

YCIIRYYC S

HACII=FLLOY, JOPAT

CALL nOUACC T I 74273 .16, XX, 0AM )
IFCHODIM.GT. 0 CALL OREDICP, T Y+273 .16, YONDIND, RKA, ZDIM, 2HODINY
IFCNODEM. GT. 02 PARCHDIMISCSARTE L, +4, +AKAPARCHOTHI#P 3=1 /2. /AK K
CALL FUG(TC1)+373.15,P,YY,F1,PARD

DO 13 J=I,NKD

REFLL, D=2PARCSIFGAM JICFLIC JY
IFCNOAC.LT. 1> GD TO 1

&D 14 Kei,NKQ

00 15 J=),HKD

ARCII=FLLET, J2ACHT+1 D
HREKIFCFLLEL K41 DA0HT+1 . >

CALL MAUACETCI 2427314, XH. GANK Y

00 14 J=i,NKD

DFAEC 1, J, K YmPARC UIFGANXC JI/F FCID-XKFCT, J3
GO 7O 40

00 T J=i,HKD

D0 2 K=1,HK

DFRCCT, J,KDO=D,

CONTINVE

LFCHQFUG. LT 1) GO TO 4t

DD e F=i,HE

B0 17 Ja1LAr

THYCIIRFYVCL, J3/07THY )
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34
39

0
631
&3z
633

83%
63&
637
638
€39
&40
341
€42
€43
€44
&435
646
647
&u3
L]
1
€51
§52
633
589

55
P21
657
658
859
€60

EER
6E3
65%
§ES
SE6
667
568
269
&7

871
6ve
673
&7
673
EPE
&77
&7

&73
620

31

=82
683

12 HEWLETT-PACKARD 3I2201R.07.17 EDIT/3D00WED,

19

iR ]

10
50

4]
20

YYCK IZCFYVCT KD+ 00T+ >
CALL FUGIT(13+273.T6.PLYY.FIN,PAR)
D0 16 J=1,HK

MAY 2, 1930,

DFACC T, JL R+ 14NK 3=PARCJI I+CAMC UIFIRCJD-RRFCT, 4D

GO 70 42

DO 43 J=1,HKG

DD 43 K=t,HNKO

DFAC{ I, JLK4NKD+1 320,
COMTINUE

DO 1B J=1,HKQ

DFACCT, J, MRO+1 =X T, JorANTC 2, I3/CTCI D+ANTO 3, J) 0wl

4:16 PM (C) HES

IFCROLIN. CT. 05 CALL OMEDICP. TCID+273 16, YCNDIN)Y, AKAS,ZDINN, INGJ
IFCNODIN.GT. 0> PARCHDIM)I=EXPCAHTC I, NDINOI=ANTC2,NDIN 2/ C TCL2+5 . +RHTC

#3,NDIN> YD

IFCHOLIH.GT, 03 PARCHDIMNO=C SARTC Y, +4. ¢+AKAS*RPARCHDIM ) ¥~1

IFCHOLIN,GT. 0> CALL FUG(T(I»+273,.16,P, Y, FIXM.PARY
IFCHODIM.GT .03 DFACCILNDIM, HKT O®CPARCNDIM I*GAMAND 1M 2/F IXMNCHDIMI-XK

MFCILNDIM2 2035,

CONTINUE

RETURN

END

SUBROUTINE GAUSLCND,HCOL,N,HS,R)
IMPLICIT DQUBLE PRECISIONC(A-H,0-2)
DIMEHSIQON RCHD, HCOL >

HiaN+1

HT=N+HS

IFCH.ER.1> GO TO SO

GO 10 I=2,H

Pay-1

I=1p

R=DABSCATIL, I1))

bC 11 Jy=[,N
IFCDABSCAC YL I, LT. XY GO TO 11
X=DABSCAHCS. T12)

IP=y

CONTINUE

IFCIPLEQ.TT) GO TO 13

DD 12 J=IF.HT

X=all1, 4

RCTT, JI=ACIP, 2

ACIP, Jy=X

00 10 J=IH
HERCJ,T1I2ACTIT, T

DB 10 K=I,HNT

RS, KISARO U, KI=X+ACTT,KD

00 20 IP=1,H

I=NI-1P

DO 20 K=N1,HT
ACILKI=RALI, ¥ Y/AcT, 1)
IFCI.EQ.13 GO TO 28

1i=1-1

00 25 Jd=1.11

ACY, KD =AY, KDI~ACT K I%ACY, Ty
COHTINUE

RETURN

END
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B.4 DESCRIPCION DE SUBRUTINAS DEL PROGRAMA DE DESTILACION.
A continuacidn se describen las subrutinas utilizadas en el

programa Naphtali~Shaldom.

Caleula los coeficientes de actividad en la fase liguida de

acuerdo al modelo UNIGUAC.

PARIN.

Sirve para la entrada a las SUBRUTINAS MAQUAC, FUG y QONEDI.

EXCOR.

Esta SUBRUTINA calcula las derivadas parciales de la entalpia
de esceso con respecto  al flujo del componente en fase
liquida vy de la temperatura. Ambas s0N calculadas

numéricamente.
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ENT.

Esta SUBRUTINA calcula:

- La entalpia del componente puro.
~ La entajipia total de una fase.
~ Las derivadas parciales de la entalpia total con respecto a

la temperatura,

EXCES.

Esta SUERUTINA calcula la entalpia de exceso de una mezcla
liquida, La entalpia de una mezcla o2& definida como 1a
entalpia ideal mas la entalpia de exceso. Los calculos estan

bagsados en los parametros UMIOQUAC (R, Q v LY.

CNEDT.

Esta subrutina calcula las correcciones de Dimerizacién (IDI)
en la fase vapor donde no mas de un componente dimerica. Fara
el componente dimericzado., € coeficiente de fugacadad es
modificado por el factar IDI. Fara los otros componentes el

coeficlente de tugacidad es medificade por &) factor ZNODI,
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Fus.

Esta SUBRUTINA calcula lps coeficientes de fugacidad en ta
fase vapor; la dimerizacidn es incluida en el calecuwlo. Los
coeficientes de fugacidad son evaluados por medio de la

ecuacidn virial.

KFAC.

L.a SUBRUTINA KFAC, calcula el factor de separacidén y  las
daerivadas parciales de éste factor con respectn al {flujo del
compunente en la fase wvapor y en la fase liguida, asi camo
con respecto & la temperatura. Excepto para la temperatura,
tadas las derivadas son calculadas numéricamente.

En @1 cilculo de lag derivades, se supone gue la dependencia
da la, temperatura con la actividad (fase liquida) y la
fugacidad (fase vapar), puede ser despreciada, esxcepto en el
caso de dimerizacidn, donde la derivada de la fugacidad en
la fase vepor con respecto a la temperatura es calcuwlada

numéricamente.

GAUSL ..

La SUBRUTINA GAUSL resuelve N ecwaciones algebraicas linexles

por eliminacidn de GAUSS con pivoteo.
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APENDICE C

PROGRAMA PUNIQUAC
CALCULO DE PARAMETROS UNITQUAC

PROGRAMA COEFVIR

CALCULO DE SEGUNDOS
COEFICIENTES VIRIALES



APENDICE C.

El

apéndice C describe 1los programas principales y las
subrutinas utilizadas para el Calcule de los ParaAmetros
UNIQUAC (PUNIQUACY y para el Calculo de los Segundos
Cosficlentes Viriales, ¥y se encuentran ordenados de la

siguiente manera:

c.1 Descripeién del Programs FUNIQUAC y COEFVIR.
¢.2 Listado del Programa PONIQUAC y subrutinas.
e.3 Listado del Programa COEFVIR y subrutinas.
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¢.1 DESCRIPCION DEL PROGRAMA PUNIQUAC (Parametros URIQUAC) Y
COREYVIR {(Begundos Coeficientes Virilaes).

Descripcién de subrutinas utilizadas en PUNIQUAC (CAlculo de
Parémetros UNIQUAC )} y COEFVIR (Chlculo de Coeficlentes
Viriales).

SVIR.

Calcula el segundo coeficente virial para componentes pures y

mezclas binarias.
PHIB.
Calcula el Coeficiente de Fugacidad para compponentes puros y

binarios.

YENWO.

Calcula los volimenes molares de liquidos saturados.
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GADSL,

Resuelve un conjunte de N ecuaciones lineales.

MLMEN.

Calcula los términos polinomiales de Legendre.

BIJ.

Programa principal para el calculo de segundos coeficientes

viriales (mezclas multicomponentes).

DNIFA.

Calcula el coaeficiente de actividad para determinada

temperatura y composicédn.

GCOoMB.

Calcula el coeficiente de actividad combinatorial de acuerdo

a la ecuaciébn { 4.5 ).
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GRES.

Calcula el coeficiente de actividad residual de acuverde a la
ecuacién ( 4.2 ).

BYSTH.

Esta subrutina es uhllizadé para extraer de las tablas (
4.1 ) vy { 4.2 ) los parémetros necesarios para resolver un
problema dado,

HCON.

Contiene un procedimiento de prueba y error para calcular los

parSmetros UNIQUAC a partir de'los coeflcentes de actividad a

dilucién’ infinita predichos por el método UNIFAC.

GREF.

Calcula el Coeficiente de Actividad Residual de referencia.
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19

€.2 LISTADO DEL PROGRAMA PUNIQUAC Y SUHRUTIMAS.

SCOHTROL USLINIT.FILE=OS,.FILE=Q?

c

ee

g8

22

PROGRAM PAUNIQ

PARAMETROS UNIQUAC A PRRTIR DE UNIFAC
DIMEHSION PAPACE.E), PARD’Q,B ). HEHRY(S, €Y TEMP(ZY
DIMENSIOM ITABCS,.ZE), HTEXRTI405,CCIT, 32, 00(T. 5, 2X.GRNCTS, S
COMMON HY(S5,8)>,R(8,,Q(8)>,RSC5),AS¢5),NLCS), NR
CHARALTER?2 NTEXT

FORMATC2¢C 140>

FORHATC /)

FORMATC 2CA4A) Y

HR=0

HT=56

READ(S.+ ?» NTEXT

READCS,» » TEMPOY J, TEMPC2)

READCS,» 7 HK, HG.HIOD

DO 22 I=1,HK

READ(S,86 ) CITABCI, ), J=1 NT)

CALL SYSTH(PHRA.HK, NG, ITRE)

DO B0 kk=1,2

TTaTENUPC(KK >

CALL HCOW(PARA, PARE, TT,HENRY,GAMC, HE . NS Y
WRITEC?,B87)

WRITEC?,BB)> HTEXT

WRITEC7,12> TT

FORMATC(/, ™ vharx T o3 0 F10,2,% KU,
MRITEC?,13)>

FORMATC(" COEFICEEHTES DE ACTIVIDAD A DILUCION IRFINITS"/)
PO 1 I=1,HK

DO 1 J=t,HE

HEHRY( I, J>=HENRYC I, JD¥GANCC(T, ¢

DO 10 [=1,NK

URITE (7.3)> I,(HENRYCT, ), J=1,RK>

FORMATC* COMPOMENTE", I2.* ES SOLVENTE",SE12.431
IFCHIOD.NE. 1> GO 70 2

URITEL?.,23»

FORMATC/, " LAMBDAC 1,3 = (YOI WIIIICEXF{-DELTAILANBDAIZRTI. /)
DO ¢ I=1,NK

RS ST N

RS<1y=1.

QS li=i,

co TO 21

YRITE(CT, 18D

FORMATC(/, ™ TRUC 4, IISEXP(=DELTACUIZRT Y ".7/)
00 5 I=1,HK

PO S =1, HK

HENRY( 1, $I=HENRY( 1, JO)/GANCCT, ¥

MK 1 =HK -1

00 20 I=1,HKt

tielie

DO 30 J=11,H¥

Bi=1.-ALOG(HENRYC I, J3)/08C )

B2=1.=ALOLSHENRYS 5. 11 W/RSCT)

A=, 001

IFCABRSIEI+B2-2, X~1 E-5)201.202.202

R=1.

G0 9 35

IFCBI-1.335,.35.207
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203 IF¢(B2-1,235,3%,204
204 IFCEXPCB2-1.).LT.B1) R=EXPCEI)
35 S=EXP(B2-A)
F=ALOG( A +S-B1
DF=S-1./AQ
oA=F/OF
A=A+DA
IFCABSEDAD-1 .E~4) 36,36,35
35 cci1, JI=a
30 €CCJ, I>=BI~ALOGCAD
D0 60 I=1.NK
€CET, =1,
60 URITEC?,85) CCCCT,J), J=1,NKD
85 FORMATCSEIS ., PO
DO 70 I=1,HK
DO 70 y=i,HK
To DOCT, J, KK I=CCCT, d)
50 CONTINUE
DO 80 1=1,NK
DO 80 J=1,NK
ALF=(DDC 1,4, 23-00¢ 1, J, 1 3/¢ TEMPC2)-TENPC1 DY
ORI, U, 1IRDDC 1, 3y VX-TEMPC ) J+ALF

80 01, J,238ALF
URITE(?,14)
14 FORMATC(//, " LA SALIDR COHSISTE DE ")
WRITEC7,16)
16 FORMATC ™ HUNERO DE COMPOHENTES LQ.R,Y L PAPR CADA COMPONEHTEU

*RICANENTE UNIQUAC> ")
WRITEC?.17)

17 FORMATC " COMPONEHTE NUMEROD,EX,TENPI,TEMPZ,Y ACI,J) 0 BEI,47, 0=
1,2, ...,N")
WRITEC?,18)

18 FORMATC " ES ACI,J) SI KK=1, ¥ ES B{1,J> SI KK=2,TAU=R+B*+T")

IFCHNMOD.EQ. 1> GO TO 97
YRITECT .19

19 FORMATC/, " COMP [+ R L /3
00 95 I=)1,NHK
WRITELCT,91)1,08C1),RS8C 1), XLCT)
WRITECY,9171,Q8CI),RSCT I, XKLCTD

95 COHTINUE

97 WRITEC?7,20)

20 FORMATC/, " 1 KK TENP1 TEMP2 ACL,J> OR BCL,J) === el
B2l FORMATCIS,3F15.5)

DO 9é ¥KK=1,2
U0 96 I=1.NK
WRITEC 7,927 I.KK,TENPC I, TEMPL2),(DDCT, J,KK), J=1,HK >
WRITEC?7,92) I,KK, TEMPCID, TEMPL2),C(DDCT, J,KK), J=1  HK>

92 FORMAT(212,2F0.1,5E12.5>
=13 COHTINUE

STOP

END

SUBROUTINE HCOHNC(PARA,PRRB, T HENRY, GAMC,HK, NGO
DIMENSIOH PARALB, 91, PARBIS, 8),HENRY(S,5), X5, CAMCS ), GAMHCS )
DIMEHSION GAMCKS,5), CLAMKST
0O 10 Iat.HE
00 10 J=1,.HG
10 PARB{ L, JO=ERF -PARACT, /T
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ms DO 20 le=1,HK
L] DO 21 J=i,NK
7 21 K¢ JI=0,
118 RCPI=y,
1s CALL GCOMBUX,COAM, HK, NG
120 CALL GRESCPARB,X,CAMX, KK, HG>
121 GAMCT »=GANXK 1>
122 00 20 J=1,HK
123 CANCS 1, 4>=CCAMC J>
124 20 HEHRYC I, JO=GAMRL )
125 PO 25 I=1,HK
126 DO 25 J=1,HK
127 25 HENRYC 1, JISHENRYC I, J)/CGANCJ )
128 RETURHN
129 END
130 SUBROUTINE GCOMBC X, GRNMA, NK, NG >
131 DIMENSION XC35),GAMMA(S)
132 CONMMON HY(S,B3,R(8),Q(B)I, RS(YI, QSCSH, XL(52,NR
133 QSS=0,
134 RSS=0,
135 KLS=0,
136 DO 10 Is=i,HK
37 QSS=ASS+ASCIIrXCT)
138 RSS=RSS+RSC 1 X*X( 1)
139 to XLS=RALS+RLCI>*XC [ )
140 DO 20 I=1,KHK
141 A=5.#0SC 1 H*ALOGCASC I )/QSSPRESS/RECI I I+XLEI)=RSCI I/RSS#NLS
12 20 GANMAC I I=RSC ] )/ RSS*EXP(R)
43 RETURN
144 END
143 SUBROUTINE GRES (P.X,GAM,NK,NG)
146 DIMENSION P<(B,8),GAMCS,51(B),XG{B), S4¢ 87, THCE ), GANLL 8, K(5)
147 COMMON NY(S,B),RCB),6(8),RS(S),AS(S ), XL(5), NR
148 S3=0.
14% §220.,
150 0O 10 K=1,HC
151 S1(K)=0.
152 00 11 [=1,HK
153 t1 SICK)IaST{KI+NY( D, K)*K( 1)
1564 10 S2=52+51(K)>
155 DO 13 K=1,HG
156 RGP I=BICKI/SD
187 12 $2=SI QUK I*RGIR)
158 DO 19 K=1,HG
159 S4(K)I=0.
160 13 THCRD=QCK 2»XGCK >/83
161 DO 16 K={,NG
152 DO 16 [=1,HC
1€ 16 CSHCKI=THC I DPLL L, E2484CK)
164 00 290 K=1,HC
163 G=1.,-AL0GCSILK)Y
186 DO 21 I={.HG
167 21 CeG-THCID#PIK, 1)/84C 1 7
38 20 GRANLCK Y =R(KI*G
1569 b0 30 I=1,HK
17 G=0,
17 DO 31 JU=1.HG

- 181 -



PRGE 4

172
73
7
175
17%
17?2
178
179
180
121
182
183
184
185
126
187
168
189
190
191
192
193
134
19%
13%
197
198
3%
00
201
202
203
204
205
206
207
208
299
210
211
212
213
214
Z13
218
217
218
219
e
ezt
222
223
224
25
2%
227

2w

HEWLETT=-PACKARD 32201A.07 .17 EDIT/3000WED, MARY 2, 1990, 4117 PM (C) HEI

3t
30

GuHTOT, SITGAMLL § v G
GAMCII=EAPLG)
RETURKR

SUBROUTINE SYSTMCPARALHK, NG, ITABY
OIMENSIOH ARRC2S,25)

DIMEHSION I1TRBCLS,565,RRI56), 00{ 563, PARACE, 8>, KTABL8)  HKTABLSS)
DIMENSION RAVI2S),AR2(2%),ARA3C25), RA4C2S),AAS(28),RA6I 253, ART(2S
+),AABL2S5),ARFC25 X, RARI B 2S5), AR 1L 28, AA12(25),AR13C(25).AA14(25),4A
+A1SC2%5),.AR1E(2%), ARITI25), ARIBI28), AAI9C28),AA20C28). AA21(R5), AR
»22025),AA23C( 253, AR24< 2B), RARSC 25>
COMMON NYC(S,8)7,R(B),0(B),R5¢(S),085¢(5), XLIS 3. NR
DATA HKTAB/4w1, 442,243, 3I04,5¢5,6,7.8,2+9,10,2411,4%12,3*»13,3+14,13
*,2¢1€.2%17,3%18,3019, 2020, 21,22,3423,24,25¢

DATA RR/Z.,9011,.6744, .4469,,2195,1,3454,1,11£7, .8886,1.,1173, .5313
*, r3652,4,2663,1.0396, .8121,1.8780,1.6513,2.1055,1.6513,1.4311,.92,
*,8932,1.6724,1.4457,.998,1.9031,1,6764,1.1430,.92183,,6908, .2187,1,
*5959,1.3692,1,1417,1,4337,1.2070,.979%,1.0600,1,8701,1,6434,1.3043
*,1.529,1,46%54,1.2380, ,791,2.2564,2,0606,1,8016,2.8700,2.6401,3.390
“,1.1%62,2.0086.1,7818,1,5544,1,4199,2.937/

DATR QQ/.B48, ,540,.228,.000,1.176,.867,.676,.988,.400..120..385, .46
*6..348,1.664,1.66.1.352,1,972,1.352,1.422,1.4,.68,1.488,1.18,.948
»1.728,1.420.1.088,.7€0, .4698,1.100,1.534,1,236,.924,1,244, ,936,.624
», B16,1.724,1,416,1,224,1.532,1,264,.952,0.724,1.9882,1,684,1,448,2
*.410,2.184.2.91.,.844,1.868,1.56,1.248,1,104,1.65/

DRTR AAT/0.,+~200.0,61.1300,76.500,737.50,697.20,1318
*,0,2789.0,476.40,677.00,232,10,251.50,391.59,255,70,1245.0,612.,00,
*£63,30,35.930,53.760,24,900,104,30,321.50,661,50,543.00,114,10/

DATA ARR2/2520.0,0,,340.70,4102,0,%33,.20,1%509.0,999.¢
+9,000,00,524,50,000.00,000,00,289,30,396.00,277.60,0090,00,370.990,7
+30.40,59.610,337.10,4583.00,5631.0,000.00,542,10,2*000,00/

DRTA AA3/-11.12,-94.78,0,,167.00,477,00,637.40,903.8
+0,1397.0,25.720,000.00,%5.9940,32.140,161.70,122.80,668.20,212.50,5
«37.40,-18.81,000.00,-231,9,3,0000,538.20,168.10,194.9,97.53/

DATA ARAQ/-69.70,-269.7,-146,8,0,,469,00,603.30, 5695,
*#00,726.30,-52.10,000,00,5688.0,213.10, 000.00, ~49,29,612.50,6096.0,
*603.80,-114.1,000.00,-12.14,-141.3,000, 00, 3629.0.000,00, 000,00/

OATA RAS/~87,93,121.,50,-64.13,-99.38,0,,127.40,285.4
+0,257,30,48.160,000.060,76.200,70.000,110.80,188.30,412.00,000.00,7
*7.610,-38.23,-185.9,-170.9,-98.66,290.00,000.00.000.09,73.520/

pATA ARB/16.510,-52,39,-5¢.00,-44.50,-80,78,0.,-181,
+%,000.00,23.390,000,00,-10.72,-180.6,359.30,266.0,000,00,45,540,00
+5.00,-22.32,-102.5%5,-139.4,-67.80,000.00,75.140,000.00,-31.09/

DRTA RA7/5B0.60,511.70,2€2.30,1377.60,-148.5,289.60,0
*00.00,442,00,-280.8,6499,1,-45%.4,-400.6,357.50,287.00,213.00,112,6
+0,225.40,323.40,370.40.352,70,497.50.,67e.20,-19.44,399.50,887.10/

GRTR RAB/311.00,000,00,2043.0,6249,0,-455.4,000.00, -
*540.6,0.,000.00,000,00,-713.2,9+000.,00,4894.0,4+000.00/
DATA ARI/26.760,-82,92,140,10,365.80,129,20,102.70,6

405.60,006,00,0,,-37.36,-213.7,%5.2020,000.090,000,00,000.00.428,50,%
*£9.40,-191,7,-284.0,-3%4.6,-39.20,000.00,137.50,000.00,1€2.7~

DATA ARL0/505,70,000,00,000.00,000,00,000,00,000,00,
+-15%.7,.000.00,122,00,0., 15+000, 00/
DATA AR11/114,20,000,00,85.240,-170.0,109.9¢0,249.€0

+1135.08,8%3.60,372.20,000.00.0.,-23%.7,000.00,-73.50,000.00,%23,50,
+660,20,900.00,108.90,-20%,7,54,470,34000.00,162.7/
vATA AA12/82.360,76.440,52.1320,€%,€20,42,000.329.70,
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a9 «£34.20,0H00,.00,52.3€0,000,00,461.320,0,,000.08,141.72.070.00 093.00
~30 *564.60,301.10,137.60,~-154.,3.000.00,000.60,95 120 000, 00,151, 1

il DATR ARI13/-30.48,79.400,-44,85,000.00,~217.2,-451.7,
232 +~507.1,5+000.00,0.,,63.720,7+000.00,€68.810,3+0.06~
222 DATA ART4/6%5,230,-41.32,-22.31,222.00,-242.3,-500. 4.
234 +-%47.7,000.00,000.00,000.00,136,00,~4%.30,102.80,0.,6+000.00. ’l.‘,
23 +0,4350.0,3+0.00/
236 DATA AR15/5339.0,000.00,850,40,3365.0,-245.0.002.0n,
23? #-339.%,7+000,00,0,,5+030.00,8455,0,22000.006,-62.72,000.008/
218 DATRAR AR16/35.760,26.090,-22,97,~-138.4,000.00,168,30,
239 »242,.80,600,00,~275.1,000,90,-297.3.44000.00.0.,3+000.00,-135.€2,-74
240 *.B6,4%000.00/
241 DATA ARI7/315.30,349.20,62.320,268.20,-17.52,000.00
242 #=292.0,000,00,-297.8,000,00,-2%5,3,-338.5,4+900.00.4.,44.420,-F5
243 *4,000.00,217.70,000.00,3+0.00/
244 UATR AATBF91.460,-24,356,4.6800,122,90,262.60.529.99
2435 ©698.20,000.00,286.30,000,00,000,00,225.40,44000.00,326.40,0,,106.7
246 *0,249.20,62.420,4+000, 00/
247 DATA AR19.34.010,-52.71,000.00,000.60,601 80,869,940,
248 =208.70.000,00,423,20,000,00,-132,9,~197.7,000.00,000.00,000,00,000
249 +.00.1821.0,~84.53,0..,000.00,36.330, 4‘000 1P
2350 DATAR AA20/36.700.-18%.1,288.50.73.610,491 .19 .
251 *826.80.000,00,552,10,000.00,17€, 50.*20 93,000.¢0,0800.00,000. un..’-»
252 #040,000,00,-137.1,000.00,0,,-29.100,3+000,62,2%<.5
253 DATR AR21/~78.45,-293,7,-4. 703,133 P(,500.70, 1
254 *120%.0,1616.0,372,00,000,00,129.50,000.00, 000,00, 91 139,1302.0,452
2595 +.00,€€%,00,11.800,17,970,51,900,0.,478.80,499.5.534.7,132.2~

56 " PATA AR22/=141.3,000.00,-237.7.,0..124.,1.0.,920.¢,5+1
-37 +,00,203,30,-108,40,6+000.00,-225.4,0,,~154,%,2+8.06/
252 DATA AR23I/-32.69,~49.92,10,280,=-97,0%,000. UD
259 «614.20,000.00,~142.6,000,00,000,00,=-94.49,824003.008. -3w.t~
260 *.2+0.0/
251 DATAR AR24¢/5541.0,000,00,1825.0,3+000.00,350.7.,7~04an
262 #00,5250,0,3+000.00,.514.6,4%000.007
263 DATA ARZSA11.460,000.00.~18.92,000 00,4342.80, 914,20
254 +1081.0,000.00,298.70,000.00,233.70,79.7929, ?'000 00,-12%,8,-30.71,4
25635 w+000.90/7
266 00 99 J=1,25
267 ARRCY, JI=AAICYD
268 ARRC2,JIr=RARC D
269 ARRC S, J >=RA3CJD
2?0 ARRI 4, JO=AALC )
271 ARR( S, JI=RARSCJ)
27 ARRCE, JD2ARECS)
272 HRROT, JI®ARTCY)
274 ARR(B, JI=AGECJ)
27s APPL S, JD=RRF( 4)
27e ARRCID, JIERATOCY)
277 AFRIOT),JI=ARTICY Y
ave ARRC 12, JI=ART2CY Y
279 ARRCIZ, JI=RA1ICID
289 ARRf 14, 0)=RA140J)
221 APRO IS, JI=AATSC YD

12 ARRC1E. JIZAATECY)D
<83 WRRC17, 13=AATZCY)
224 ARRC IR, J5xRATIRC )
28s ARRC IS, D=AR19CY)
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288
’87
EL]

HEWLETT=PACKARD 32201R.07.17 EDPIT/3000UED.

99

16

17

20

36

37

30

41
40

34

81
82

83
a4
39

ARRIZ 0. JI=2AA200 )
RRRO2Y, 328210 4)
ARR{ 22, JI=AA22( )
ARR{ 23, J)28A23C )
ARRI 24, JI=ARZAC Y)Y
ARR{ 28, J)=AR2ZSIL M)
COHTINUE

NY=3¢

NN=25

M=0

00 15 J=1,NT

JJmp

0D 16 Imi,NK
JI=IIHITABOT, 4D

IF ¢Jd2 15,15,17
M=Me1

KTABC M I= g

COHTINVE

HG =t

DO 20 J=1,NG
JIRKTABC D

RC J)=RRC IS

Q¢ J)HI=RAC ISy

DO 20 I=i,NK

HYCT, J3=1TABC T, >
DO 320 I=1,NM

DO 325 J=1,NGC
J1=KTABCY)
JI=NKTABC 41D

IF ¢Ji=1) 35.36,3%
DO 3I7 L=1,NC

LY =xTABCL)
LIvHKTABC(LY D
PARACJ,L)=ARRCI,L1)
CONTINUE

COHTINUE

0O 40 I=1,NK
RSC1)30,

QS 1520,

PO 41 J=1,NG
RSCII=RSCII+NY( T, JI+RCY)
QS (=05 [ >eNY( T, J24GL )
RLCIDI=S,+{RECII-QSCIII-RECII+T,
IF (HR> 34,34,39
WRITEC(E,80)

nay 2,

1999,

4117 PM (C) HEM

FORMAT (//,° GROUP COHSTAHTS AND IHTERACTIOH PARAMETERS (R,G, AND

*HD ACL, 423 ",/
00 81 I=1,HC

WRITE (6,827 R{1)7,Q¢1),C(PARACT,J), =1, ,HG>

FORMAT (2F10.4,8F10,2)
WRITE (65,835

FORMAT /47, 3K, "HOLECULAR FUNCTIOHAL GROUPS //%

DO 849 I=1,HK

WRITE €6,85) 1,CHYCT, 92, d=1,HG)
FOPMAT (215,1013)

CORTINUE

RETURH
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I42 END
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EN=OV@ DU LN = -

C.3

o1
2

LISTAJO Dili PROGRAIWA COETVIR Y SUBRUTIMAS.

$COHTROL USLINIT,FILE=05,FILE=07
PROGRAMA PARA CALC. SEGUNPOS COEF. VIRIALES

c

21

20

e

24

23

27

12
23

13
29

40

PROGRAM CSCY

T HEL

OIMEHSION HHCC103,PPCLC10, RRPCIO).DOHUCIO S, EETAC 105, TTCCINY  ETHC1D
#,102,BC10, 105, TC10Y, NTEXTC40%,BRC2Y, BF 27,2205 10)

COMMON/YIRDAT/NCC 2, PCCR2,RDCRD, DMUC 2, ETACT), TCC2), 2802

URITEC?,21)
FORMATCIHY, ¢

PO t I=1,5
READC S, 20 MNTERT
FORMATC40m2)
URITEC?,20)0NTERT
CONTINUE
READCS,# dHh, HT
D0 17 I=1,HN

CALCULD DEL COEF.

YIRIAL 8<C1,d) Naa)

READCS,* PHNCV 1) ,PPCCIX.TTCCT 7, RRPCT?,DDNUCT X, EETACT ¥, 220012

URITEC?,24)

FORMATC/1HO, * COMPONENTE PC EN ATM RD EH A

#C  EH K"

WRITEC?,25)CHHCCI Y, PPCCID,RRDCTD,DDMUC T ), EETACT), TTCCI 2, I=1, HHY

FORMATCSX, 12, 3%, 5F10.3)
ITN=HH~1

0O 2 I=1,IN

11e1+1

READC 5, v YETHCI, S, d=T1,HH Y

WURITEC?,27)

FORMATCZIHO, " FPARAMETROS DE SOLVATACIOH®)

TH=HH-1

DO 11 I=i,IN
Tiwl+t

DO 11 J=1I,HN
ETHC S, TI=ETNCT, §>
00 12 I=1,NH
ETMCI, ID=EETARCT)

URITEC?,28) C(HHTCI), I=1,HN)

FORMATC10X,12,9(8X,12))
DO 13 1=1,HH

WRITEC?, Z9)NHCCI DL CETHET . J), JmY, NN

FORMATC2X.12,10F18.3>
RERDCS,* Y T(I1), [=1,NT)
H=2

URITEC7.40)

FORMATC/1HO0, " COEFICIENTES VIRIALES")

DO 650 KK=1,NT
TEMP=TC(KK )
WRITEC7,41) TENP

FORMAT( /10X, "TEMPERATURAR

TH=HN=1

00 22 I=1.1H
I1=1+1

D3 32 J=II,HN
V=2

LES}

HECH 32NHCIN)
PCIK »=PPLLNY
ROCKI=RRDOM)
DHUCK)=0DMUC M 3
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HEWLETT~PRCK&ARD 32201A.07.17 EDIT/3000WEDR, MAY

34

$00
30

ETRCEIREETACHD

TCORKI=TTC(MD

2CCRI=2ICIM)

IF(K.EQ.2» GO TO 34

K=2

LER

G TO 33

ETRIII=ETRCT, JD

CaLL SYIR(N,TEMP,BF,88)>
BCIL1=BBLYY

B¢V, dr=BB( 2

BOI,y=BBL(3)

BCJ,1=BC1, 4

WRITELT,28) (HHZCIDN, I=1, N
DO 19 1=1,8N

WRITEC?,29OHHCCI Y, KBCT, J), J7l ,RN)
CONTINUE

sTOP

END

SUBRODUTINE SYIR{H,TENP.BF.BE?Y

2,

1990,

4:17 PN (C)H HE

DIMENSION BFC3),BBC(32,UC3),EPSIC3),51GN3C3),RONUC3 ), ROMNC3 ), RC3 2,0

SELH(3)>.,D(3),80(3>

COMNON/VIRDAT/NCC2),PEC2),RDC2), DHUC2) ,ETACI Y, TE(2), 2042

o0 101 I=t,HN

WCLH)=0.0064RDCT 2+0. 02087#RD(I)I*#2-0.00136eRDCII*e3
EPSICEDAaTCCII*C 0.748+0.912WCI)-0.4«ETACII/X2.420.#WC 1))

SIGH3I 1)3( 2, 44-W( 1) )eeIeC TCCII/PCCT D)

IFCPHUCTD-1.45) 101,101,103
PH®16. 4400, #0CI>
Cx2.382=1.882+bC(J)/¢0.03«WC I

AIEDMUC 1) *wd /(CHEPSIC 1D+ (SIGMICI )+ 2)#TCC 1325, 72IE~B)

PPHEFN/CPH=6. )

EPSICID®EPSIC L 24{ 1. ~XInPPN+PPH&(PPH+1 )% (XIew2)/2.>
ZIGNICIIZSIGNIC 1ol 1, +3, # X1 CPN=E. )
FOMUC EI=C(DMUC I D#¢2)37243 . B/CEPSIC I >«SIGM3C L))

IFCHN=1) 380,300,400
d=1

GG 70 301

J23

G0 TO0 a0t

EFSICZ)I=0.7+SORTCEPSIC I )#EPSI(2))+0.60/C1./EPSIC1)+1, FEPSIK2))

SIGMICII=SERTCSIGMIC ] I+SICHI(2)
UCZH230.52CLC1 D240 2))

TFCOMUCT ) +DHMUCZ) 35005, 501,500
IFCOMUC1)+DUUC2)-2,3500,%00,19

HIZC=(DMULT 3¢ 23 (EPSIC2)+#2+SICMIL2 005w 1. /3, 35SICMIC2I4DNHUL 2422
WCEPSICYdvm2eSIGMIC1 209401, /3. )eSIGH3L 1 3I/(EPSICI)4SIGNIC T e

PHE16.4400.+WC2)

EPSICIIREPSIC I 1 . +RIJQ4PN/CPN~6.))
SIOMIC II=SIGHUICTaeC ) =3, o XIZB/(PH-E, D)

ROMUCTZ)I=7247, 8+DMUC 1 J#DMUC2)I/CEPSIL3I+SIGNTIL3 YD

00 £80 I=1,J
IFCRDMNC13-0.04514,15,1%
ROMHIL >=RDMUCT

G0 70 &00
IFCROMUCT3-0.28016,17,17
ROMMC [ o=6,



PAGE 3 HEWLETT-PRCKARD 322014, 07,17 EGITA3000NED, MAY 2, 1950, o117 PR (CH HEM

1€ G0 TO €09
117 17 ROMMC I 22RDMUC 1 )=0, 25
12 £00 CONTIHUE
13 D0 60% 1a1,J
12¢ BOCL »=1.2€18+SIGNM3C I
121 AC13=-0,3-0.0S+ROMUCI?
122 DELHCL D=1 ,99+0,.2ROMNUC T Jwe2
123 IFCETRC 13-4, 2604,504, 605
124 604 DCI)=650, F/CEPSICIY>+300.2
12 G0 TO 6909
126 605 DC1)=326800./CEPSIC1)+422400.2
127 509 COHTINUE
128 DO &51 1=1,4
129 TSTREPSTICIIZTENP-1 , &AWL T
130 BFHa0. Sd-1  47¢TCTR-N _QAS¢TSTR4¢2+41, 015 TSTRA+2
131 BFP=(0,75=3.+TSTR42Z , \TSTR*#»2+2 , { «TSTR##3»ROHMC 1
132 BF{ 1)=CEFR=-BFP)*+BOC(T)
133 BBC [ »=BF( 1)+BOC 1 )+AC ID4EXPCDELHC I Y*EPSIC LD/ TEMP Y
134 IFCETAZI) 551,651,653
135 633 BCHEM=BOC ID*EXPCETACIIA(DO L )=4.27 20+ 1 ,~EXPCIS00. #ETRL I Y/ TENF DD
138 B8BC 1)>=88( I )+BCHEN
137 (3] COHTINUE
133 RETYRH
139 END
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APENDICE D.

Bn eate apéndice se listan los resultados obtenldos de las
corridas conputacionales de los dos eJlemplos de aplicaclion
descritos en el Capitulo VI, asimismo, las corridas para
calcular loa parAmetros URIQUAC » los Segundos Coeficientes

Viriales. El orden que corresponde es el siguiente:

D.1 Resultados de la Corridas Computacionales para el Disefio
da las Columnas de Destilacién de 1les ejepplos de

aplicacién.

D.2 Resultados de la Corridas Computacionales para Calcular

los Parametros UNIQUAC.

D.3 Resultados de la Corridas Computaclonales para el CAlculo

de los Segundos Coeficientes Viriales.
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LISTADO DE RESULTADOS
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TAHLA D.}

MUESTRA D GALIDA PARA KL CALCULO DE PARAMKITS UNIQUAC

CONSTANTES DR GRUNCS Y PARMKTROS DR INTVRACCION (R, Q ¥ A(T.J))

0.9011 0.8480
90,5310 0.4000
1.2683 0.9680
1.87u8 1.6640
1.67124 1.4880
1.46854 1.2640

0.0000
-11.1200
-69.7000
~§7,9300

267600
81.4600

61,1300 TR.5000
0.0000 ALY
-146.8000 0.0000
-64,1300 -99.3800
1401000 365, 8000
4.6800 22,9000

TIT .50
ATT. 0000
463, (OO0

0.t000
A0
-Lone

- 401H)
LT

2. 1000

00
onon
3000

35,
-18,
14,

3,
199,

1.

9304}
ann
LIV
30
TR
army

GHITOS MOLECUTARKS FINCIONALES

1 0000 2
2 100 100
3 05 1 000
4 1 00010

STSTEHA:

1,2 DICLORDETANG (1) N-TROPANL () TOUIRNO {3y ACFTORA (4)

et T o= 340.0 K

CORFICTENTES DE ACTIVIDAD A DIIUCION INFINITA

oMP. 1 ES SOLVENTE 0.1000K U1 0,4440F 01 O.9UA9E 00 0. 42098 (1)
CMP. 2 FS SOLVENIE U.2002E 1 0.1000E 01 G.5554E 01 UG1803E 01
HP. 3 KS SOLVENTE 0.9935K 00 0.4997E (1 0.1000K 01 0.2411F 01
COMP. 4 ES SOLYENTE D.AIBHE 0 0.2119K 01 0.1828E 01 U 1000F )
TAIGD 1Y = R {-DELTA(U) /RT)

0. 10000008 01 1. 5244880E N0 015280708 0) 0.5625150K 00
0.10584071 0. 10000008 0t 011968616 01 0 9 297hE vU

0. C062148E G0 0. 4592944 00 U. 10000008 01 0. 1ZI6591E 01
0.1608894E .7481847E 00 0. 65332458 Un 0 1000000K M

1,22 DICLOROETANG (1) N PROUANCE (2) TOLUEN (1) ACKITNA ()
e 7 NG00 K

CORFTCTENTRS DE ACTIVIDAD A DOLDCTON INPEHETA

a1 RS SOLYENTE 0.I000FE O 0 ABRDE 01 O $HRK 00 K0
OMP, 2 KD GOLYENTE SIUGE DT 0U1000K 01 6 34T10K 01 D YEAE o
QM. VS DULVENTE COUT2R 00 uAhIEE ! 0 tentik 01 DOBE N
(MP. A ES I VYENTE D.OZT2E 00 0HNUE 01 0 EIE 01 oonnims o

- 190 -



TAU(J,1) = EXP (-DELTA(O)/RT}

0.1000000E 01 0. 5486530E 00 0.1511588E 01 0.5835495E 00
0.1052296E 01 0. 1000000E 01 0.1179046E 01 0.9926152E 00
0.6159323K 00 0. 48324288 00 0.1000000E 01 0.12622658 01
0.156751<2F 0] 0.7607085¥, 00 0.6706786E DO 0.1000000E 01

LA SALIDA QKGISTE DE:

NO. D QIMPONENTE, Q, R Y 1 PARA CADA CYMPONENTE (UNICAMENTE DNIQUAC)
No. DE CrHPUNENTE, KK, TEMPL, TEMP2 Y A(1,J) o BCI,d), J=1,2,... N

ES DRCERe: AT, 51 KK=1 Y B(1,J} SI KK=2 TAU= A s BT

amp Q R L
! 2.528 2.9308 0.04832
2 2.512 2.7799 ~0.4404
3 2.968 3.9228 1.8512
4 2.3%6 2.5735 -0.386
1 KK TEMiN TRMP2 A{1,J) o B(],J)=——m-mm
1 1 340 360 0.10000E 11 0.1137tE 00 0.18238E 01 0. 20493E 00
2 1 340 60 0.112628 01  0.100008 0} 0.139178 01 0, 96890 00
3 1 340 360 0.44101E 00 0.52172R-01 0.10000E Ot 0.15201F Ot
4 1 340 360 0.23124E 00 0.535Z8E 00 0.35831E 00 0. 100GE 01
1 2 340 360 0.0 0.120828-02 -0 B6T22R (0 0.10517E-02
2 2 340 360 - 0.20534E-03 0.0 ~0.580758-0% 0.65881K-04
3 2 340 360 0.48580E-03 0.11974E-03 0.0 -0.716308-04
4 2 3 360 - 0.20691F-02 0.62618F-03 0.857T70E-03 0.0
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TARA D2
reSIHEN DR CALIDA PARA BI, CALZILO DE PARAMETIRE UNIQUAC

SISTENA:
FTANL (1) AGOA (2) N-PROPANOL (3) AC. ACETTCO {(4)

LA CALIDA (XXGIS

NO. DE COMPUMENTE, Q, R Y L PARA CADA COMPONENTE (UNICAHENTE UNIQUAC)

Na. DE COMPONENTE, XK, TRMP1, TEMPZ Y A(1.J) o B(1,J), J=1.2,.. N

ES IECIR: A{I.J) ST KK=! ¥ B{1,J) SI KK=2 TAU= A ¢ I*T

os L1g Q R L
1 1.91199 2.1055 -0,043199
7 2.51200 2.7798  -0.44039
J 1.40000 09200 -2.32000
4 2.07200 2.2024  -0.55039
1 KK TEMP1 T2 AMI1,3) o B(I,J) =~ emmmm s
1 1 340 360 0.10000K 01 0122738 01 0.19284E 00
2 1 M 360 0.77161F 00 0. 10000E 01 0.8773E 03
a 1 340 360 0.18128kK 01 0.20593K 00 0.10000E 0%
4 1 340 IR U ALINGE M1 027260 O) 0.2:981CE 01
1 2 340 360 0.0 -0, 2033 E-U3 0.90927K-03
Ky 2 340 360 0.12147E 61 0.0 -0.24844E-03
B 2 340 360 = D 11785E-02  0.96916K-00 0.0
4 7 340 380 - 01,4968 E-02 -0, 25]136E-02 -0. J7084E-02
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-0.21691E 0
-0 UGA63KE -1
-0.674308- 01
0.10000K 01
0. 139508 02
0.11243K-02
0.13632F-02
on



TABLA B.3 RESULTALLS (DMPUTACIONALES DEL SISTEMA 1.
TA OL AGC A- P OP NG -A . CE IC

INCLUYENDO COEFICIENTES DE ACTIVIDAD
INCLUYENDC COEFICIENTES DE FUGACIDAD
INCLUYENDO RIHERIZACION

INCLUYENDO EXCESO$ DE ENTALPIA

OMPOSICION DE ALIMENTACION Y PARAMETROS DE ANTOLINE

1 25.000 8.045 1554.300 222 .650
a 25.000 7.997 156% 700 209.500
3 25.000 7.967 1668 .200 228.000
4 25.000 7.188 1416.700 211.000
NUMERO DE ETAPAS 30

DESTILADO 40 .000

RELACION DE REFLUJO 2.000000

PRESION TOTAL 1.000

CONFIGURACION DE FLUJO

1 FL Fv L% sV FrV CORRIENTES DE ALIMENTACION
. 40 ¢ 70.0 0 o .0 .0 0 [ o
e 110.0 70.0 .0 .0 -] .0 .0 -0 0
3 110.0 70.0 .0 .0 [} .0 .9 -0 .0
4 110.0 70.0 .0 .0 L] ] 0 0 0
S 11¢.0 T0.0 .0 0 -0 0 -0 -0 o
& 110.0 70.0 -0 .0 0 .0 .0 -0 .0
7 110.0 70.0 .0 .0 [ -0 i2.5 12.5 as. 0
B 60.0 70.0 -0 .0 .0 .0 0 .0 Q
9 60.0 70.0 -0 .0 .0 R .0 .0 .0
10 60.0 76.0 20.0 .0 .0 -0 .0 .0 0
11 80.0 70.0 .0 .0 [ .0 0 0 .0
12 80.¢ 70.90 N 0 -0 0 -0 -0 .0
13 80 ¢ 70.0 -0 -] -0 Y .0 .0 0
14 ad. o 76.0 .0 .0 [ ¢ .0 0 o
15 80.¢ 70.0 .0 [ 0 -0 0 .0 [}
16 80.0 70.0 -0 - o -0 [ .0 .0
17 80.0 70.0 0 .0 4 -0 .0 -a 13
18 80.0 70.0 -0 .0 .0 Y o -0 .0
19 80.0 70.0 .0 .0 -0 .0 N [ 4
20 8¢.0 70.0 .0 .0 N .0 0 g 9
21 80. % 78.0 0 ] 0 L] [ -0 0
22 80.0 70.0 o o ° 9 ¢ 0 N
23 80.90 120.0 .0 o AN 25. 9 12.5 12.8 0
24 80. 0 120.0 .0 0 ] .0 .0 (4 [
as BO. ¢ 120 0 o] 0 '] 0 bl 4 0
2 80 o 120.0 0 [ ] o 0 .0 0
2t 80. 0 120 © [ 0 ) 0 2 o ]
28 ec.o 120.0 o .0 0 L] L] .0 0
29 80.0 120 ¢ L@ [ Q e .0 L0 9
a0 80.0 40.0 ) 0 0 [ ] [ ¢
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CVI A -

VN AL -

46 T3
124 43
122.54
121,23
120.58
120.22
119.94
67.99

67.09

66.34
8s.80
BS. 44

85.19
85.00
84._as

84,72
B4.80

84.43

84 .38

84 .28

84 .18

84.08

83.99

85.22

84 a7

85.68

87.07

88 .53

90.13

91.96

FLUJO TOTAL

84.43
82.51
81.23
80.58
80,22
79.94
77.99
77.09
76.34
75 .80
15. 44
15.19
75 .00
15.00
15.20
7s.38
75.56
75.75
75 93
76.13
76.33
76.56
130.43
131.82
133.16
134.55
136. 01
137.61
139 44
47 ag

FLUJo

-000 12
2.850 40
6.644 38
8 B&S EX

10.115 36
10.753 36
10.969 36
10.327 23
11.897 23
13.268 23
18.483 3o
19.570 30
20.502 30
21.327 30
2z.083 29
22.800 29
23.505 29
24 .225 29
24.989 29
25.831 29
26.795 28
27.938 28
29.340 28
29.876 29
30.278 asg
30.821 28
31.688 27
33.228 26
36.205 23
42.30% 18

POR COMPONENTE

9.377 27
13.372 25
15.593 24
16 B4z 23
17.481 23
17.696 23
17.085 ez
18.624 23
19.995 23
21.3v6 23
22 . 403 23
23.335 ee
24.16% 22
24.9%7 22
25.634 22
26.338 az
27.058 21
27.822 at
28.665 21
29.62% 21
30.772 20
32.173 20
57.70% 33
58.111 33
58.654 33
£9.8521 32
61.061 31
64.038 28
70.143 a3
27.833 4
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0 3 945 30.073
-094 30.339 S1.35
- 493 32.336 45.033
312 31081 41.913
. 897 33.369 40.395
324 33.493 39.650
.14 33.562 39.£73
.178 20.5624 13.856
.E54 20.7T1 10.865
-593 20.672 8.806
. 780 26.774 9.765
.s872 26.464 8.8314
357 26.136 8.19%0
183 25.803 T.T14
.363 25.469 7.330
.18% 2s.132 6.999
.B14 24.784 6.695
. 443 24.417 6.404
.260 24.018 6.117
. 054 23 .887 5.829
. 808 23.043 5.534
.501 22.412 5.230
105 21.635% 4.914
.039 24 .030 2.21m
.897 25.164 13y
468 26.395 .000
. 628 27.750 -000
A7 29.182 -000
.445 30.478 .000
.638 31.018 .000

{TODOS SON VAPOR)

.384 26.394 21.279
. 183 28.391 14.960
.662 29.136 11.8490
.987 29.425 10.322
.614 29.548 9.577
. 430 29 .617 9.201
.968 29.180 8.783
343 29.326 S.7%2
.382 29.227 3.733
.234 26.966 2.288
-026 28.657 1.351
811 28.329 -T10
.607 27.996 -234
-417 27.662 .a00
.239 27.324 .000
.068 26.977 .000
896 26.610 -000
714 26 .210 .000
.507 25.759 -000
262 2%5.215 .000
.954 24.605 .000
.559 23.828 .000
.993 38.723 -000
.851 39 .856 .000
. 422 41.088 -900
sa2 42. 443 .000
Q7 43.874 -a00
.399 45 171 -000
.592 45.708 -000
954 14.692 -600



RESIDUY =

ETAPA

1
2

ALUN—~ocW@®dnN S

ETAPA

CUBRNT VBN -

TENP

TEMP

S21E+US

FLUJO TOTAL

40.00
121.78
117.25
114.06
112.16
111.04
110.38

FLUJO TOTAL FLUJO

I R

FOR COMPONENTE

nun
o n —

VNV @Y B U LW W -

432
352

.874
. 600
160
.503
. 653
546
L2583
-939
. 841
-768
.843
. 094
.5t12
.083
.18

£87

.708
- 856
-12%
. 497
- 956

072

.297
.66

38é
782
328

.651

920
443

168

728
71

.ael
R

21
507
347

.275

349

.600

c19
53940

AT
194
L2473

363
$32

. 004
-4E3

€30

-833

168
£493
&a9

FLUJD POR COMPONENTE

i1, 428
42.206
42 .364
41.65%
40,952
40.310
39.815
26.33¢
26.823
26 .41
34.561
33.672
32.829
32 024
31.243
30 .470
25 €81
28 861
28 . 006
27.118
26.190
25 236
24 .265
22.871
et 2g9
19 666
18 137
15 53¢
14 €S8
12.263

30. 784
30 942
30.277
29.80
28 8as
28.193
27 . 404
27 900
27.494
26 .657
25.768
24.925
24.120
23 31
g2 5ké
2t 776
20.957
20 102
19 211
18 286
17 322
146361
27 459
g5 gas
g4 261
gz 732
et 16

(TODOS SON v

14
21
2s
2e
30
3
3
33
33

$66
205
313
101
353
835

114

778

-348

358
458

.573

356
8ga

.222

429
sr2
424
356
137

.837

455

. 039

812
277

. 470

248

LZg3

961
LR

AFQR)

639
190
635
387
269
548
712
281
292

.854

870

.154
.280

619
826
319
8sz
754
€34
234
BE2
43¢
709
174
387
122
az0

(TODOS SON L1GUIDOS)

24
[ 34
48

40.

36
23
3

5.
.870
S133

35
23

i

[

£3¢0
019
253
662
298
298
797
6§93

090
000

L0000

000
806
000
600
000

. 600

000

.0o0

oeo
000
000
000
000
oo
o060
ocs
GoQ

A9
872
08z
g8
615
g7
113
3590
552

.000

00¢
000
000
200
0o
0090
oo
009
3 1+
00
000
006
000

. 600

020G
S6e
200 ~195-



28 8a 14
29 84.1T
36 Ba.08
RESIBUO =
e A TEMP.
1 106.60
2 101.18
3 98.58
4 9564
5 95.36
& 9a4.87
T 9409
s  ss.8t
9 87.16
10 B5.33
1% 86.00
12 85.81
13 85. 67
14 85.54
15 85,40
16  85.25
17 B5.0%
18 Ba.92
19 8a.72
20  Ba.SE
21 B4.30
22 84,07
23 83.83
?* 83.16
. 83.66
26 83.53
27 83.37
28 83.12
29  B2.76
30 sz2.23
ETAPA  TEWP.
1 106.60
2 101.18
3 %8s
4 96.64
5 95136
& 94.87
T 94.09
8 88.81
9 87.16
10 86.33
1 86.00
12 B5.81
13 85. 67
14  B5.G4
15 85.40
8525
1 85.09
18 84,92
19 sav2
20 s4.52
21 84.30
22 84.07
23 e3.e3

119,

120

40.

89
00
00

104E+ 05

FLUJO

40,
121.
17,
114,
ne.

1

TOTAL

TOTAL  FLUJO

©b. 98385
61 158
22.507

.853
.384
667
.91
.12t
.302
457
544
556
729
- 801
.233
10.705
12 231
13.826
15,496
17 248
19.083
21.%00
22, 994
25. 056
27.168
29.312
29 459
22 .796
30,458
31 599
33445
36 .287
40 . 466

W N AW . -

V9.

16

4.

FLUJO FOR COMPONENTE

"
ay

42.

42
at

POR COMPONENTE

L1310
414
658
B&Y
0a9
204
291
303
476
898
330
soa
329
923
13.594
15.345
17 180
19.098
21 092
&3 153
25 266
27.409
52.5587

oD AN B UMD ——-——

2ta
acg
596

145
706
a3a
aco

352
40
39.
. 246
L300

569
897

572

.38
.6T%

a9e

. 151
L 406
. 645

8e&o0
046

. 204
L3317
. 449
(849
- 64T
072

607

L3086
. 030
.622
L9014
. 695

(TODOS SON VAPOR)
.561

. 289
-844

208
424

-183
60
. 656
L9287
.972

13

.333
.586

840

. 080

294

.4B1
.639

TN

.883

983
082
006

457
4y
12.

1TODOS SON LIOUIDOS)

3
19.
24
29.
3z.
34,
36
23.
25.
26

798
983
897

895
Jze
93
11
N
571
078
792
415
179
376

.003

395
658

.837
.963
L0112

[ AR
374
880

.T743

570

L3370

257
378
02s
173

.T769
.70
.84b

. 087
. 036

216
416
678

-180
2387

024
784
844
471
863
126
308
421
480
427

.44z

348
038
838
2es

- =

.0 -

boo
000
000

T07

000
(1]

.009
Q00

000
ooo
00¢
000

.000
.600

000

.000
. 000

.B2B

T0S
547
328

. 098
.423
.307
.806

125

L4112

150

.55

020

.007

003

.00

000
600
000
oe
000
ago
000 -319¢6-



24 843 . 7o
as 83 .46
26 83.53
27 83.37
a8 a3.12
23 82 76
3% 82.23
KESIDUD =
ETAFA TENP
1 1606 .00
2 140 99
3 95,41
4 96 .54
5 95 1
& G4 .54
7 5408
8 8g.79
g §7.18
te 86 .32
1t 85.9%
12 85 .81
13 85 &é&
14 85 .53
1% 8% 39
16 85 &8
17 85.0%
18 84 3
19 ag T2
o a4 5
. a4 .29
34 84 08
a3 81.83
24 §3.78
es 83 64
26 a3 51
27 83.313
28 83 07
&9 82 .89
e g2.12¢
ETAPA TERP .
1 106 00
2 100,99
3 38 41
4 36 .54
5 85.3¢
& 94 .54
7 94 08
8 88.79
9 87.1%5
e 86 32
LR} 85 .35
85 .51
ts 85 b6
ta 85 .52
133 85 .3%
te 52
i s as 6%
18 24 %1
e 84 72

Fry. 78
s1e. 79
119.89
t19.84
t19 %0
120 0%
$0.00

2EIE+03

FLUJO TQTAL

49.00
121.37
117.285%
114 24
$12.35
111 22
119.55

POR COMPONENTE

R R T

R R R R e

. 893

552

697
544

384
553
087

.sze

087

341

=234

735
276
t36
23t
253
433
85
298
TT0

.30t

89%

574
L3230
17D
.093
.09z

&¥TEa
24 240
Ze.36%
21 .5%56
15.835
17 &25

4,334

FLUJO POR COMPONENTE

11.13%
41 7101
42.3138
41.978
41 252
40 .494
39 .348
a6 .220
26,395
2%5.889
33.872
32.117
31.933
3t .18¢
30.430
29 . 656
28 .878
28.441
ar.a17
26,347
25 . 457
24.558
23.681
22 . 473
2% &oe
19 292
18,607
t5 .59y
14.§76
12.488%

30.562
31.199
30.837
Io. 13
29 .3%54
2e o9
a7 .581
27.660
26 .950
26 .40%
25.149
24 .365
23 412
a¢.863
22.038
&t.3t10
a%.434
19 64%
18.179

{TO00% SON LIQUIDOS)

16 .
2y .

14n
393
141

S137
L6718

808

. 968

.887

iss

L3860
. 468
. 587

775
aa2b
891
478
194

.32

804
400
(333

. 845

S&G

AT

g2z

. 815
. 880

T40

-5&4

351
234

.338

969

104

b9&

. 637
.93

§TODOS SON VAPOR)

498
473

-881
-7%0
. 887

333

.593
S 08%
.80%
. 855

&7

L8728

137
317
43z
499
435
447

.352

33.

16.
1t

-1 O ap

Juu

200

- 000

000
[3:2]

. 000

250
234
239
747
900
373
283
T4
187

.49
L1153

056
920

.e8?

003
001
080

00
.000 ~137-



< 84 51
E3 ) 84.29
2z B4 06
23 83.83
24 83.75
28 83 €4
28 83.51
83.33
o 83 07
29 82.69
30 B2.14
RESTDUD =
ETAPA TENP.
1 106 09
2 101.00
3 98. a2
& 96 .55
< 95. 31
[ 94.54
T 94.08
B 88 79
9 B7 .18
10 86.32
1" 85.99
12 85 .81
13 85. 66
14 B85 .63
15 85 .39
*T 85 2%
85.09
18 84 31
19 24 .72
20 84. 51
21 84 29
a2 B4 05
23 83 .83
24 81 15
as 83 b4
26 83.51
er 83.33
28 83.07
29 82 69
36 82 13
ETAPA TENP
1 106.01
-4 104.09
3 98 .42
4 96 .55
5 95.31
& 94.54
7 94 08
88.79
Y 87185
10 86.132
1" 85.99
12 85 51
13 85. 66
4 85.53
15 85.39

35SE+0Y

FLUJO

a0
121
17

a4,
nea,

11

TOTAL

TOTAL

38

23.158
25 276
27 42%
52 588
s2 947
83 &32
84 799
56 &58
59.437
63.617
23 09%

.26S
-321
605
850
. 060
24
-401
L4986
.518
.700
L1686
.20
10 675
12.208
13.804
15.479
17.235
19.07S
20.997
22 997
25.063
27 121
29.330
29.492
29 .851
30.538
31,703
33.563
36.391
40 5&1

WA AN - - -

ass
240
585
L7944
-975
L1386
an
2s3
435
851
296
770
-300
899
13.574

OB AU AU =

FLUJO POR COMPONENTE

1.
41
ag
a1

FLUJD POR COMPANENTE

30.

8yy

.987
.083

808
617

.932

138
706
348
988

263

503
885

¥4

302

.59
8573
7
.§33

180

L430

668
878
051
217
337

. 457

554

. 651
073
.a02
.ase
L0907
.592
876
.68%5

(TODOS SON VAPOR)

568

L2009

aco

L12%
.364
LT1é
.586
.863

952

.008

150

.365

613

.863
. 098

cb.ly
g% 0317
23.834
40.206
a1.310
41 34
A2.076
41 664
40.509
38.76%
11.972

vou
000

. 000
. 000
. 000
. 000
. 000
. 000

000

000

Qo0

(7TO0D0S SON L1OUIDOS)

3.888
20.372
25 . 344
29.453
32.57%
34,786
36.2815
23.887
25 473
26.195
35.382
35.005
34.400
33.665
32.84¢
31.961
31.019
30023
28.976
27 880
26 .74%
25 565
24.362
28 .235
29 .339
27.970
30.105
29 .693
268.638
26 .7%4

16 484
21.458
25.565
28.687
30.878
32.327
32.439
34.085
34.807
34.854
34 477
33.872
33 138
32.318
31 433

24
57

33.

16.
. 750

11

-t

708

L9717
a7
. 955
. 458

957

709

.81
.991
.502

815

L4198
.153
. 086
. 020
007
. 003
.o
. 0e0
. Qoo
. 000
. 000

Fo00
000
. 000
.000
L 000
. 000

000

. 000

269
249
246

000

372

283
793
127
419
153

. 056

020
007
003 ~198-



T 85.09 &7.16
¥ 84 .91 87.19
19 84.72 ¢7 g2
20 £4.51 57 26
a1 84.29 67.30
22 a4 08 €7.34

81.83 119 .80
2 83.75 119 7%
25 83.84 119 .80
33 83.51 119 81
27 83.33 119 85
28 83.07 119.9¢
2% 82.69 120.00
30 82.13 49 .00
RESIDUC = 473E-02

FLUJO DE PRODUCTO.FASE LiOulba

1 26%
2 L0090
3 _000
4 L0049
5 000
L] 000
T .000
8 000
9 000
10 1.640
11 000
. 000
. .000
14 0090
15 000
18 L0090
17 ¢oo
18 0go
19 000
20 .000
et .000
a2 000
23 Q00
24 . 000
25 .000
26 .000
27 000
23 .000
29 geo
30 0ceo

"

138

000
L0090
. 000

000
004¢

. 000

000
o000
929

.000

000
000

L0000

0090
900
000
000

.peoo
.000
.000
. 000

0od
000

L0080
. 000
. 000
. 000

900

.000

FLUJO DE PPODUCTO,FASE VAPQR

0do
000
000
030
ooo
0N
000
009
Qoo
[ R0)
LX)

wh Py -

-~ OBy

000

. 000
. 000

009
400
009
009
LI

. 000

ooe
1

Vo, 330
17 t70
19 092
21.092
23.188
25.276
27 .424
$2.587
S2.946
£3 &3
S4.738
56.658
6% 486
63.616
23.095

3. 888
.00
000
6eQ
000
000
. 000
800
144

0d0
0gn
000
L0000
000
60Q
900
000
[14)
090
000
900
000
. 000
000
[10]
009
L0006
oo
.008

000
090
260
.00Q
-000
200
[ 1]
080
(3]
toe
[41¢]

.708

000

.000
.000

0oo
000

.000
.000

000

.291

ono
000
%00

L9090
.000

000
009

.000
.000Q
.000

900
000
0o¢e
000
000
000
000

.00Q

000
000

000
000

.000

000
000

L0060

000
000
000
800

. 000

ERR

- 494

&S0

STTY
. B39

987

.08l
-006
.53%

2z&
933
524

. 809
.618
-933

4l

207
n

. 942

077
665

-6140
.T886
.9t2

R

000
(144
o0

.0¢0
.900

000
0eg
Q00
060
060
000
[:1-1:]

000

200

=199~



000
000
.0a0
.000
.000
eoe
0go
.000
.000
.boo
.Q00
.000
.000
.Q00
.000
.000
.000
coo
23.09S

000
000
(114

.000

000
0c0

. 300
-000

()
600
000

-000
.000
.00¢0
000
.000
.000
.00

4.933

PERFIL DEL FACTOR K EN LA COLUMNA

e s W -

SR -

1.957
1.764
1.584
1.623
1.582
1.857
1.542
1.282
1.208
1177
1.172
1174
1 179
1.184
1.189
1.133
1.197
1.19%9
1.200
1 200
1.199
1.187
1,193
1.199
1
1
1
1
1
1

.349
.en

164

.134

118
112

110
.38
.873
.885
.849
.844
.838
.830
.Ba22
.812
-1
.789
LT76

763

.T48
.734
.718
.TEE
. 765
T73
ST

765
746
714

g U S A N ¢

o
000

. 000
.000
. 000
.000

[

. 000
.000
.000
.000
. 000
. 000
.000

000

.000
.00¢0
.Q00

972

.08a
. 846
.728

624
S50
499
486

.26

187
138

R
.104
. 096
.091

086

. 081
076
L0671

065

. 059
. 053

047

041

988
958
936
918

L300

883
863

NI
.000

000

-000

000

.Qo0

go0
000

.000
L0000
.00
.000
-900
.00

400
000
000

.000

000

62
533

449
.38%
.342

314

L2917
192

145

119

18
104
162

T4
101

102
.12
L1001

101

101
.too
.190
. 099

0ge
638

.098

098

. 097

096
094

“IL DE FRACCION MOL EN LA COLUMNAIFASE LIGUIDA)

207
ot
.04
016
o1e
020

eve
a4
361
368
367
364

037
162
216
2838
290
313

-618
. 478

409
358

.324

303

200 -



'

a2

7
-} 043
9 861
10 .082
AR} 101
12 13
13 139
.158
15 AT
16 201
17 223
18 aar
19 c72
2¢ 298
21 324
a2 .3s52
a3 379
a4 -370
43 -3%4
26 183
27 .357
a8 4Z0
29 48%
30 .507

381

. 448
. 458

448
43
424
414
408
395

-385

374
364
353

L34y
. 329

318

.386
277

258

.242
.226

208
186
15%

iza
402
a4
487
459
acs
446
437
426
ata
402
369
375
-361
J4b
33t
L3115
.354
. 368
378
377
.372
is8
.335

29y
102
L 043
N2 -1
Q0%
.802
-00y
L0080
.080
000
000
. 000
. 000
000
.000
.000
L0009
. 800
L0900
oo
000
. 000
. 080
.e00

PERFIL DE FRACCION MOL EN LA COLUMNA{FASE VAPOR)

1 013
2 N 1N
3 021
a 0z2s
- o2&
.030

T 033
B 048
% L0686
10 o8t
1" 109
12 13t
13 154
14 AT
15 .aee
16 228
17 258
1€ 284
9 Ia
2o 344
21 -376
a2 407
23 439
24 442
25 448
26 457
7 a7}
as 436
29 53¢
30 ST

376

.404
416

are
a2
407
402

.408

ago
387

.375

353

.352

341
329

.7

305
292

L2779
-2&6

252

.&39

az2s

.213

-

S48

180
16§
147
123

203
278
344
L3986
43a
458
474
203
517
.819
14
835
494
482
L468
av 4
439
LAZ3
L 407
390
372
.I54
336
348
350
3
348
339
323
.299

EL CALDR A SEF ALIMENTADG AL REBOILEF EC

EL CALOP A SER FERMOVIDU POR EL

COMDENIADAR E5

- 201

L4089
301
219

162

126

104

-0%52

. 041

017

-006
ooz
(13

- 000

-000

.00

.q00

L0000

.000
(144

.000

. 000
000
0090

.000
000

.000
000
000
000
900

6659E

405(CAL/RR)

TTGHE+ T CAL/HRAY



TABLA D.4  RESULTAIOS OOMPUTACIONALES DEL SISTEMA 2.
-2 DI O QE AN -N PR PA OL TO UE 0- CE ON

INCLUYENDO ROEFICIENTES DE ATTIVIDAD
INCLUYENRDO COEFICIENTES LE FUGACIDAD
INCLUYENDO DIMERIZACION

INCLUYENDO EXCESOS DE ENTALPIA

ONPOSICION DE ALIMENTACION Y PARAMETROS DE ANTOINE

1 25.000 6 803 949 620 235 .000
2 25.000 T 997 1269 700 209 500
3 25 000 7 024 1161 .000 224 000
4 25 000 7 188 1316 7090 211.000
NURMERDO DE ETAPAS 30
DESTILADO 40 000
RELACIQN DE PEFLUID 2.000000
PRESION TOTAL 1.000
CONFIGURACION DE FLUJO
1§ FL Fv SL sv Fuy CORRIENTES DE ALIMENTACINN
. 40 0 70.90 .0 -9 .0 2 L] 9 0
2 t1o0 0 70.0 .0 [ .0 N o [4 ]
3 110.0 70.0 o L] 0 n .0 k] 0
4 110 0 70.0 0 0 .0 ] Q 0 1]
s 110.0 70.0 ] [} 4 0 i 9 0
[ 116.0 70 0 Q .0 .Q [} ) [ o
T 110 0 70.0 o ) 0 0 1 & 12 & 25 9
-4 60.0 70,0 0 0 0 [ ) 9 )
9 60.0 70.0 [] 0 .0 [ [ L] 4
10 &60.0 0.0 20.0 .0 0 o 0 ) 9
1 80.90 70 0 [} o Q Y Q Q 0
12 80.0 70.0 o -0 ] 4 § 0 0
13 80.0 T0.0 o .9 9 0 2 ¢ [
14 80.0 70.0 0 [ o .0 ki v .0
15 80.0 70 0 o .0 [ L} ¢ [ v
16 B0.0 700 0 0 & 0 0 0 a
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503
382
369
691
965
197
380
478
372
713
507
229
965
000
000
000

.000
. 000

000

L0006

(TODOS SON VAPOR)

In
158

36 .58 T iy
36.43 . 000 18,
Ji&9 aoo 9
36.18 000 19
3610 -000 20.
36.04 - 00D 29
35.98 200 20
35.93 000 21
35.89 . 000 21
35.8% -000 21
35.84 L0001 21
35.84 . 005 21
35.88 .039 21
35.91 .29y 20.
35.28 1.990 17
93.72 27 053 &8
104.77 27.91313 15.
115. 47 28 718
133 .9% 26 .092
167 66 23 748
15141 25.153
136.88 30.661
44.53 25. 000

L63LE+0S

FLUIO TOTAL FLUJO POR COMPONENTE
40.00 . 000 ta
76.16 -000 32.
T6.49 L0600 32.
76 76 .000 32.
T7.01 .000 32.
7T.26 L0080 32.
7T 81 000 32.
26.85 . 000 19.
26.64 L 000 19
26 .49 0co 20
46 .35 -000 36,
46.24 .ao00 36.
46 16 .080 37
46.09 .000 7.
46 03 -000 37
a5 99 .000 38,
45 .96 .000 38
45.96 .oeo 38
ag 03 .002 38.
45131 L0186 37.
47 .13 120 3s.
49 .30 .815 29
58.26 4.578 15.
70.93 5.190
91.7 L0060
117 29 000
138.490 00
138.77 1.320
116 75 1.343
96.00 5 407

FLUJO TOTAL FLUJO POR COMPONENTE
3616 000 18.
36.49 . 000 18
36.7% 600 18,

113

CTODOS SON LIQUIDOS)

DALUANNNUINVNRN NN~ 3® &

S0 -
NS

D = Wl 0
L e

333

.sae

108

.607
.808

891
935

.967

999
272
001
784
g9a3
770
651
557
485
442
ass
605
123
543
829

.240
714
.743
LT
.289
L3986

453

. 404
.589

4.499
$.8696
$.782

3

12,
.860 -210-

1t

WNWLEALUUNVINIED GO T

(LA R W NURTRURY R N |

vy

.4

G19
496

L1587

874
632
421
232
058
889
TO%
438

-937
.e37

198

. 000
.000
.g00

oco

000
.000

oo

. 783
. 057
.415
. 643
.8
127
.418

524
842

- 266

923
489
137
840
582
348
12
873
537
942
670

.000
. 000

¢o0

.000
-000
L0090
.000

0a0
8060

274
632



1 88.09 1.0 K1) 18 09E 7.8: 1
s 87.58 37.28 000 18 05¢ 8 858 Vo
6 87.02 37.51 200 17 984 3.891 3.8
7 86.44 3¢.85 000 17 443 10 63 8
8 a7.24 36 54 [TT] 18 188 10 392 3
9 87,54 36 .49 000 18 232 15 178 7.
10 27.88 36 .35 030 19 460 9.963 s
8B .11 36 24 000 19 941 9 815 2
te 88 29 36 .18 000 20 3z8 9 £9¢ 6.1
13 88 .45 36 09 000 20.6<0 9 60E s
14 g8 sB 36 03 voe 20 921 9 c3n <.
15 88 .63 35.99 000 2y 18¢ § 4g7 s
16 88.72 35.96 000 21 139 5.500 s.
k4 68.64 15.95 000 21,837 3.659 4
18 88 21 36.03 002 2t 3INn 10 168 4
19 86 83 36.31 016 20 &M t1.688 3
20 82 80 3713 120 18 46 15 874 2
21 77 05 39.3% 81s 12138 26 285
22 7245 45 34 4 878 Qot 44 I5g
23 56.2 115.4¢ 20 130 Get 2z ™
24 S4. 65 135 .81 24 507 out 111308
25 50.82 155.66 18.914 900 136.75¢
26 44.861 182 .16 24 308 000 157 358 000
27 46.23 183 32 26 320 060 156 998 300
28 27.20 161.29 26 343 060 134 949 000
29 45 .81 148.54 30 407 LYT 110 134 God
30 38.00 44.55 25.000 00¢ 19 548 @00
RESIDUD = S131E- 08
ETAFA  TEWP FLUJD TOTAL  FLUJO POR CONPONENTE fTODDE 0N LIGUidA%:
89.65 49.00 . 000 14 950 4 1ag BRI
2 89.07 78.85 . 000 32 zet e 647 34 StS
3 85.57 76 .17 LTY 3J2e052 9 £42 14 277
4 98.06 76 a4 000 2. 004 10923 33 s11
s a7.54 76.89 . 000 31384 11,959 32 747
6 86.99 76.54 000 31,742 12979 1z mns
7 8¢ a3 77.18 000 31 871 13 995 ESRR1 ¥}
8 87.23 26 52 0g2 18.822 2 247 5 a3e
] £7 S4 26.31 000 19.573 1978 5 180
10 87 .87 26 16 000 20 217 1.762 4
1 s8 08 46 02 000 36 299 2. 306 [
12 88.24 45 .92 000 36777 : 755 5
13 88 31 45.84 000 37.150 2.699 6. 00%
14 BE. 19 45.79 .900 37 429 2 70 s 6ca
15 BT 63 45.79 o000 37 817 2 938 £ 3a%
16 85.83 45 50 000 37 432 3617 4.033
17 80 67 46.30 000 36.636 £ 671 1 989
18 78.21 47.45 co2 33 $20 11.37% 2. 164
19 76.83 52.88 015 26 125 286 718 000
20 72.89 61.15 098 5 409 54 643 000
21 57 0% 59 33 499 060 se 229 009
22 62 45 76 .17 93t 600 t5 zad 200
23 45 20 £7.71 000 eoe 87.714 200
24 44 85 115.74 000 300 1158 743 Geo
es 46.35 142 €8 823 000 141 777 LEL)
45 690 168 32 1 o03a 300 167 239 509
27 a7 . &6 189 .43 1 0306 bl 188 196 L00
&8 46 87 166 .69 .00 004 166 £88 260
29 4% 0S 134 0t 24z a6t 131 1 0%
30 28 00 101 54 6 402 (1Y a5 139 000
- 211 -
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1 89.6S
& 8% 07
3 88.57
4 88 06
& 87.54
& 86.%9
86.43
- av. 23
9 87.54
10 87.87
i 88 .08
12 es8.24
13 88. 3t
14 a8 .19
15 87.63
16 85.83
17 80.67
18 78 21
19 76.83
4 72.80
21 67 05
2e 62.45
23 46.20
24 44 65
2s 46 34
26 -45 .60
27 47 &6
28 46 .87
29 44,05
30 28.00
“ESIDUC =.
ETAPA TEMP .
1 89 .62
2 89.03
3 88.53
4 88 .02
5 87.5¢0
[] 86.96
7 86.40
8 87 19
9 87.45
10 87 60
11 87.35
12 86 .32
13 83.26
14 78.19
15 17.63
16 75 .83
17 70.67
18 68 .21
19 66.83
20 62.80
a1 €7 .08
i 52.4%
&s 41.76
&4 45 a8
53 44 30
26 44 .58
e7 45.%57
28 46 .26
2 4z .48

. 448E+06

FLuJO

TOTAL

.o00
.000
000
-000
.000
. Qoo
-000
.Q00
.000
-090
.000
-000
.Q00
.000
. 000
000
.02
ns
.098
.499
931
000
$.309
25.803
26.034
26.036
24 051
25.242
31 a02
25.000

.000
.000
.000
-000
000
L0090
.000
000
. 000
.000
.000
000
.000
000
0090
.00
L0010
. 000
[dd
000
000
uon
1 3%
697
000
.000
600
1 839
1.898

2137

.002
.955
.93a

893

.82
.a8e
.024
.B6BT
.298
.773
.146
.424
.873

4510

.63
L9186
L1230

.000
.000

000

.000
.000

000

.000

000
000
000
000

L9000

FLUJO POR COMPONEMTE

.949
. 978
.734

68e

1657
.614
.54
.505
.230

846

.82t
.079
.865
.555
.398

976

L0000

Qoo
000
000
000
000
0090
080

. 000

000
000
1)
000

4.499
6.694
6.77%
T.811
8. 83t

9 847
10,599
10.330
10,114
?.911
9.774
9.695
92.708
9.9132
10.622
12.676
18,381
33,750
61 . 0E8
65.874
76 .285
94 .758
135 27
161 305
186 150
207 .856
186 193
153 .276
114 644
19 Tes

=]

12.

CE

NUANNE R NRT

113

474
709
245

.2
LS8
637

958
s

81&
370
000
663
308
81z
98%
163
000
000

. 000

090

.0co
. 000

000

.000

{TQD0S SON LIGUIDGS)

4. 209
8.708
9.902
10 977
12,001
13 004
13.998
2 e21
1 969
1.810
3 232
3.633
4.926
8.482
17.891
41.950
SE 67T
61 376
76 745
104.643
108 829
119 240
127 7Ti4
165 743
191 177
217.289
€38.396
199 913
152 135

000
Ut
200
oce
Q00

Baz

.718
. 086

33¢

.579

8oz
183
326
852
060
£68
924
963
527
270
000
000
000
(]

.000

900
080

.000

000
“0n
0o
000
0on
030=212~



30 i9 18
ETAPA  TEMP.
1 89 62
» 83 03
88.53
a 88.02
5 87.50
6 86.96
7 86 .49
8 87.19
) 87 .48
10 87.60
1 87.35
12 86 32
13 83 .26
14 78 1%
15 7763
16 75 a2
17 70.67
18 §8.21
19 66 .83
20 62 8o
21 57 95
22 52.45
23 41.76
24 45.28
25 44.36
26 4a .88
27 45.57
- 46 2%
. 42 .48
30 19 .15
RESIDUD =
ETAFA TEMP.
1 89 78
2 89.24
3 88.75
4 83.25
£ 87.70
3 87.12
7 85.49
8 86.69
9 85. 42
10 79.66
" 77.38
12 7632
13 73 26
14 68 .19
15 67.63
15 65 83
17 80 67
58.21
19 S6 82
26 52.80
21 47.05
22 48.79
23 38.54
24 41.66
25 43 49

215,

243

07

TOTAL

TOTAL

8 .77

000
.000
.000
.000
.000
.000
.000

000

o000
.00

ooo
.000
.000

coo

000

00t
000
. 000

000

000

0oe

V.33t
25 .697
22.136
22.419
23.777
26 .539
26.898
33.117
25 000

.000
-000
000
.000
.00
.000
.000
.000
000
-000
.000
-000
000
. 000
a0o
0%0
.000
ooo
o00
.000
L0006
o000
. 000
0G0
1.260

FLUJO POR COMPONENTE

[

{TODOS SCN VAPOR?

L0286

788

.T33

708
665
592

L0586
.781

397
937

-195
. 981

670
514
091

.000
. 000
-000
-000
. 000
.000

aop
(144

.000
-000
.000

000

-000
. 000
. 000

FLUJO POR COMPONENTE

. 166
L9618
LT19
. 8683
. 676

642
S67

.506

971
850

- 373

a4
S%0

. 000

000

-000
. 000

000
000

-000

000

000
0490

.00

9.

(TODOS SON LIGQUIDOS)

3.

8.

9
16,
12.
13,
14.

3%9

499
893
767
792
7949
788

.51t
.260
108
-116
.517
.810
.366
L7768

834

LETE

381

.75¢
.688
.e74
.285
.T58
L2871
L3085
.150
.8S56
9. 297
L5119
. 734

184

898
479
122
874
007
18%
331

L1786

994

.489
A
.728
.926

482

.8%91

950

6T
.376

745

. 643
.829
.240
L7114
.743

777

UAG wNBYa

-876
L 248

489

S737

oz0

A4

484

811
.218
-568
.%24
.0e3
.527

270

.000
.0co
L0006
.000
. 000
.00
.000
.000
.000
.000
.000
.000

000

.000
.900
.000

.935
. 473
.08
.978
128
.e9%2
.478
-463
L7118
.609
.818
. 000
.ao00
. 000

0090
000

. 000

000
090

L0900
. 000
. 000
. 000

900

000 -213-



26 d4.a6 268.59 1.297 L0000 cb?. 289 LoV

27 45.20 283 .71 T 43 .000 282 .276 .ono
28 46 .07 21018 . 000 .000 210.182 .000
29 3%.83 152.03 1.141 .000 150 B8 . 000
3¢ 19 .E8 102.74 14.83% .000 87.312 .000
E YA TEMP FLUJO TOTAL FLUJO POR COMPONENTE (TODOS SON VAPOR)
1 89.78 38.91 .000Q 19.795 +4.581 14.528
2 89. 24 39 28 000 19.553 5.824 13.873
3 88.75 39.54 .000 19.537 6.376 13.043
4 88.25 39.84 -000 13.509 B8.109 12.192
13 87.70 40 09 . 000 19.476 9 . 256 11.357
6 87.12 40.38 000 19.400 10.432 10.543
7 86.4% 39.7% .000 18.8490 1,377 9.s528
-3 86.69 39.¢6% 000 19.304 11.596 B.780
9 85.42 39.95 000 19 184 13.09% 7.673
190 79 .66 41.36 . 000 17T o 19.513 4 218
1 7.35 45 .94 .000 10 872 35.070 000
12 16 32 &1.81 000 200 61.81¢0 .00
13 73.26 &85 1317 . 000 009 65. 366 .000
14 68.19 74.78 -000 000 T4.776 .goo
15 67.83 98.83 . 000 0oc 98.834 .0o0
16 65.83 112.68 000 .000 112.676 .000
[ 60.67 118.38 000 000 118 Ja1 000
18 g8.21 133.75 000 .000 133.750 . 000
19 €6 83 161.6% -000 .a00 161,688 000
290 t2 8o 165.87 (1.1 000 165.874 .000
21 47.05 176.29 000 Qoo 176.285 . 000
22 48 79 194 .76 .000 000 194.7¢8 .000
23 38 .54 257 a1t 21 943 Qo0 235.271 .000
t 41 66 287.57 26 .260 21 261 .305 .000
. 43 49 313.05 26 .297 000 286.750 .000
26 44, a( 326 S5 26.431 co0 300. 118 .0¢0
27 46 20 2%2.00 23 981 .000 228.024 -000
28 4607 194.87 26 141 000 168.728 .000
29 39 .82 145 .58 19 831 000 105753 .000
30 19 58 42,54 25 Q00 090 17.342 goo0
RESIDUO = 336E+07
ETAPA  TEHWP FL.UJO TOTAL  FLUJO POR COMPONERTE (TODOS SON L1GUIDOS!
1 90 2% 40 90 Q00 14 649 3,038 2z 313
2 B9 84 91 .53 .000 a0 12 7.927 42 875
3 89 .43 21,91 000 40.488 9 320 42 106
4 88 94 92.26 000 46.511 10 718 41.033
S 88 35 92.62 .00 40 S68 t2 212 39 .84S
L) 87 .63 93 .02 -000 40 577 13 857 38.589
7 86 .77 93 a7 000 40.504 15.692 37.275
8 8% .39 43. 01 . 000 27 387 4 3E4 10 .65%
9 B0 65 43 .47 000 27 040 7 045 9.380
1o 69 66 45 1% 000 25 165 13.62¢ 6 363
1 67 .35 T1.04 .000 2% 375 38.117 3 cas
12 66.32 81 .e2 .000 21 &14 59.158 1.451¢
11 63.3286 23 64 000 17 162 65.797 .684
59 45 83.43 00¢ 19 117 54.075 234
1y &3 oF 73.98 ans 313 223 34.612 oss
14 63 44 91.99 200 50 00¢ 41.950 236
17 6z.72 105.68 001 50.000 5€ 671 .013
18 62 .06 111.38 001 50 000 6t 376 .004
19 51.80 126,75 L9071 S0 do00 Th 745 a0y
20 58.290 154 .65 . 001 50 000 104 644 0ot
B3 54.56 158, 84 .010 50.000 108,827 900 -214-



22 S4.08
23 45.76
24 47 .29
25 47 65
26 47 .63
a7 48 .63
2R 47.87
39.10
v 26 .2%
ETAPA TEMP .
1 90.2%5
2 89.84
3 89.43
4 es .94
H 88.35
6 87.63
7 86.77
8 85.39
9 80 .65
10 69.66
it 67.38
12 66.32
13 63 .26
14 59.45
15 63 05
16 64 44
17 62.72
18 62 .06
19 61.590
. 58.80
. 54.56
22 54.08
23 45. 76
24 47.29
25 47 .65
26 47.83
27 48.63
28 47 87
29 39.190
30 26.2%
RESIDUO =
ETAPA TENP .
1 90.09
e 89 .66
3 89.g2
4 88 72
s 88 12
[ 87.41
ki 86 56
8 85 30
9 80 86
7C¢.290
n 64 41
e 61.35
13 59.61
14 se 2¢
15 S6. %€
1€ £7.03
17 se.29

169.38 136
189.75 2 031
217.43 t .138%
244 47 2.69%92
269 60 2.310
272.00 2.412
182.71 2.100
t17.30 S.024
80.00 23.93

FLUJO TOTAL FLUJO POR COMPONENTE
51.53 0060
1.9 000
52.26 .000
52 62 000
53.02 .000Q
83 a7 000
s3. 01 000
S3.47 .000
S5.18 .000
61 04 .000
71 82 -000
73.64 .000
73.41 . 000
£3.%8 . 800
98.87 Q00
112.69 901
118.39 o0
133.75 .00t
151.69 . 001
165.89 .010
176.42 136
196.79 2.032
261.66 26 .38%
289 ©0 27.8692
314, 06 27 . 310
315.4% 27 .412
2ae 17 27100
160 76 3o0.024
120 00 48 931
490 .00 25 000

.23TE+0T

FLUJO TOTAL FLUJO POR COMPONENTE
40.00 .000
90.93 .000
91 .33 .oog
91 .69 0G0
92 04 200
92 a4 .000
92.89 000
42 a7 000
43 11 00d
4 19 QQ¢
70 66 0G0
TS 67 soc
78 3¢ .Goo
Ty .45 1]
80. 9t [:13]
ot 29 G50
86 ag vGo

su.

26

as.

as.

25

veo
000

.000
.200

0co

30

430

-390
.872

(TODOS SON VAPOR)

080
833
862
919

.928

-3

.218
.892

016
491
330

278

232
3gs

900

00¢

.000

¢oo
oo
000
000
0g¢
000
000
000
927
046

.00E%

€87
616

AR

935
293¢
423
L2ea)
871
210

827

119
137

145,

9
217
e3¢
160
100

St

(TODOR

_&4u
794
743
717
289
276
182
.888

037

889
.eea
. 680
174
.819
(323
.446
507
. 088
90c
. 042
682
360
a9¢
234
. 676
I
.750
113
874
285
se
&7
308
750
118
Q24
7z8
482
k12

SON LIOUIDOS)

448
L4843
910
319
814
461
3tE
663
4c7
740
.953
429
-4ud
e
*79
Q7F
Bai

22 .

ag
41
40
39

vy
000

.000
.00

D1
ong

.000

000

.00

S62
793
720

.832
276

ELT
3ap

ceT
0so
545
4acy

6B4
23
ees
036
013
00a
001

001t

oco
1343
B0

.000

d60
00C
000

.600

000
0co

.0oo0

606

679
943
ase
e
370

act

agh

1l

osE

00% _
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ig o I 84 94 vyl 14 453 YU oAy Yuu

19 59 34 B84 .45 001 14,981 69 502 000
20 58 17 83.81 007 14.959 2 244 000
21 55.7e 82.08 (-2} 16.87% £S5 147 000
(44 S4 72 ar.av 409 V764 6% 240 079
23 47 Tt 107.89 3otz 16 380 g7 T4 0Ny
24 43.23 128.39 2 087 10 .564 115,742 900
49 .12 151 S0Q 1 BI8 T B24 141 777 000
20 48 .92 175.91 2.130 5.49% 1¢7.299 000
a7 49 .45 190.93 2 599 6 .DET 182 E7E 000
28 48 .43 119 14 2 764 6.196 110182 0en
29 40 .19 91.1§ 5 877 5 048 80 264 .000
30 26.43 80.00 e2.245 2 73t 55.023 L0020
ETAPA TENF F'LU.IO TOTAL FLUJO POR COMPONENTE (TODOS SON VAPOR?
1 96 09 50.93 000 25 8as 5.036 20 073
2 8% &h S1.33 [ b1 2€ ga3 [ 19 337
3 89 22 S1 68 000 25 5&% Toan 13 2R3
4 ag. 72 52.04 050 25 .565 92 36o 17 130
3 as. 12 S2.44 oo 2% £61 fvo0t3 15 864
[ 87 .41 c2.89 000 25 aT4 12 867 14 547
7 86 56 52 47 .000 24.829 t4.718 12 ees
e 85 30 3.1 400 24,468 17 509 11 175
9 80 86 €5 .19 900 -3 -3-1] 24.7¢3 T 2Cd
10 70.80 60 66 0g0 17 8g2 39 @38 3 773
1 64,11 &5 ©7 000 13127 S1.024 1o4iat
12 61.33 68.32 000 10 338 €T 388 478
13 59.61 69.40 Q00 5 837 A0 399 168
14 58.28 70.91 .600 7 e 63 063 HEE
15 56.98% 75.29 o000 2 135 73 16 nee
‘ 57.03 76 48 900 552 75.93% 926G
. 58 20 74.94 L0000 2 373 72 T64 PRc]
18 %8.76 T4 .45 001 2 .866 71.586 00
19 59 14 73 .81 007 & BT4 LI
20 88.17 72 08 054 4 79 00n
21 §5.72 82 .23 .409 & £ag 0en
ee S4 72 102.85 3192 4 B9t 9N
23 47 .71 173.34 27 087 10 98¢0 007
24 49.23 196 .44 26 898 8 239 FeE ang
25 49 .12 2z20.79% 27 130 6.908 186 .750 000
26 48 92 234.19 27 599 6 473 200.118 060
27 49 4S5 162.40 T 764 6.611 122 034 QoY
28 48 .43 131 .19 30.87v7 S 463 g4 343 ¢00
29 40.19 120 00 47 . 848 3 iar 692.600C ono
30 26.43 49.00 25 000 as 14 582 992
RESIDUD = L201E+Q0
ETAPA TEMP . FLUJO TOTAL FLUJO POR COMPOMNENTE (TODOT SOH LIGUIDIS)
1 90 03 40.00 0G0 13 938 EAEA 22.5473
2 89 &3 9% 18 ono 39 ag? 2 4ta 4z IhE
3 89.19 90 S6 q00 32 46 ¢ 367 41 ©47
4 88.69 90 .91 000 39 137 1,255k 40 €17
= 28 .10 91.27 00¢ 39 173 12 724 H :
BT 40 91 66 800 3¢ 1:e t4 333
7 86 S6 9z .09 000 39 084 16 136
8 25 44 41 66 200 e 35 S oAl
9 Y 17 42.22 ¢00 2% 606A 7T 966 2
to 71.34 44,17 (3 1i] &3 394 14.939 5 439
1 63 67 $9.23 1] 20 w10 35.243 1 eTL
[ F:4 §0.2% 74 2¢ 009 28 a3g 1S
3 £8.94 17.23 no0 27 3%a €13 a2if~




14 58 .42
15 S8.11
16 58.03
17 58.16
18 58 27
19 €8 34
an §8.15
. 57.56
22 56.02
23 4% 32
24 50 .44
as 50 14
26 49 .87
a7 45. 91
a8 48.73
29 39.86
30 26. 06
ETAPA TERP
1 90.03
2 89.63
3 89.19
4 88.69
s es8.10
& 87 40
T 86 .56
8 B85.44
9 B1 .17
10 71.34
1" 63.67
‘ 60.25
. 58.94
14 s8.42
15 g8 11
16 58.03
7 58.16
18 58.27
19 Se. 34
20 58.15
21 57.56
22 56.02
23 43 32
24 50.44
25 50.14
26 49 .87
a7 49 .91
28 48.73
29 39 .86
30 26.06
RESIDUO =
ETAPA TEMP.
1 90.03
89.63
3 89.19
4 88 .68
S 8s.10
6 87.40
7 86 S¢
8 85 .45
9 8.2

40.

TOTAL

. 444E+05

TOTAL

-00
-09
.48

. 000

.000

. 900

.000

.000
001
.008
. 055
.392
.554
.483
. 348
.30t
. 345
. 453
. 686
.88

.000
000
.000
000
.000
-000
.000
.000
.000
L0600
. 000
<000
. 000
.000
. 000
.000
.000
001

.008
. 055

392

.554
.483
.346

.30t

. 345

. 453
.686
.988
. 000

.000
. 000
. 000
.000
.000
.000
.000
806
000

FLUJO POR COMPONENTE

a2

) B YN AD O i~ B A

FLUJO POR COMPONENTE

o5

.902
.537
.588

738
633
630

. 496
.387
.992
. 486

901

.e97

[2:1:)

. 983
L4685

a7

(TODOS SON VAPOR)

. 466

1585

. 145
181

177

. 092
. 459
176

q12

.799
124

039

.3%4
.591
.22

2717
a2s
372

.319
. 185
. 076

[3:3]

. 675
. 090

4886

L2T7
. 142
. 654
. 426
.189

.997
L4186
.108

9499
136

A3

047
918
636

57.77c
59 30¢
§9.033
60.105
59.831
59.900
£9.928
59.877
§9.047
54 443
83.105
91.777
117.289
132.876
92.382
84.834
S6.775

4.989
65.404
7.793
9.859
10.868
12.671
14.454
17.001
23.873
37.559
49.638
S6.679
60.083
61.612
62.393
62.4185
62.142
62.2140
62.239
62.188
81,357
56.754
97.916
111,308
136.750
150.118
107.193
99.645
71.586
14.811

REY
053
L016
.00s
.eo02
900
. 000
-000
.000
.000
.000
. 000
.000
.000
.000
.000
.000

19.722
19.006
17.974
i6.827
i5.611
14.329
12.750
11.047
7.886
3.876
1.502
.514
166
.053

.005
.goz
.000
.oo0
.000
.000
.000

000

.000
.000
000
.000
.000
o060

(TODOS SON LiauiDosy

3.487
8.453
9 REE
11.283
12.17
14,323
16.122
£ 3%8
7 ga2e

22 S36
42.2234
41.506
40.475
39.329
38.11%
36.817
10.241
8.968 2217



10 11 .44
1 63.66
12 60.15
13 58.89
14 58.43
15 €8 .28
1% 58.19
58.17

1e 58.16
19 58.16
20 £8.12
21 §7.98
22 56.65
23 49.82
24 50.88
2% 50.60
26 50.35
27 50.12
28 48.78
29 39 84
306 25.99
ETAPA  TEMP
1 90.03
2 89 .63
3 89.19
4 88.68
s 88.10
& 87.40
7 86.56
- 85 .45
8. 21

10 71.44
1" 63 €6
12 60.15
13 58.89
14 58.43
13 s8.25
16 £8.19
17 58,17
18 58.16
19 58.16
20 58.12
21 57.92
22 €6 85
23 49.82
24 50.88
25 50.860
26 50.35
27 g0.12
28 48 .78
29 39 .84
3o 25 .99
RESIDUO =
ETAPA TENP
1 90.03
2 89 63
3 89.19
4 88 68
s 88 10

a4,

63

T4
7.
78

79

79.
9.
9.

193
19

19,
79

76

383
94,
9.
96.

96

9.
80.

FLuJo

14

50.
50.
S1.

s1
s2

1.
s2.
S4.
S9.
64.
6T.
8.
59.
69.
69.
69.

&9

69.
&9.

69

66.
133,
134,
135,
136.
136.
131,

120

a0,

ToTAL

.SEIE+04

TOTAL

.00
.12
.51
8%
21

[ R Y

L'

000
noad
.000
000
. 000
.000
.000
000
- 000
00
007
.0s2
.374
.478
.485
. 346
.286&
.429
590
-653
.91 9

FLUJO POR COMPONENTE

FLUJO POR COMPONENTE

.000
.goo
ouo
.000
. 000
.000
.000
¢oo
.6oo0
.000
.000
000
000
.000
.000
Qo
.o00
001
. 007
.52
.374
.478
.485%
. 346
.286
.429
.590
.B6S4
.919
. 000

. 000
.000
.000
Q00
.000

“NHEBNCORC T OO~ E

3.
39.
39.
39
19

-1y

140

L4587
.365

Tee
927

.5%9
.391

320

.286

270

.248
.143
.833
. 435

801
1399
097
998
191
070

{T0D0S SON VAPOR)

419
11e
103

L1139
.135

050

.418
.139

390

.802
Ve

027

.384

590
222
056
982
948

.932

911
8006

.195

597
963
36
260
158
354
232
162

995
428
120
BB
148

14 vz
3 nav
47 136
S4.224
57.640
S9.181
59 864
60 166
&0 296
60 352
60.357
60.256
59 .506
55.036
83. 027
86.831
89.458
90.917
91.8%0
8% 115
ST 011

4.986

6.399

T 786

9.250
10.8556
12,655
14.431
16.961
23.785
37.388
49 474
56.562
59.978
61.519
62.202
62,503
62.634
62.689
62.695
62.593
61.844
57.373
97.864
101.668
104.296
105.755
106.728
99.953
T1.849
14 838

(TQDOS SON LIGUIDOS)

. 466
453
.867
.255
20

N -3 @

S,
3
1

qcH
230
S

.817
S167
.053

o7

- 005
.o02

001

. 000
-00o0

LLL)

-000

000

. 000
. 000
. 000
. 000

000

.000

.900

2z,
42
41 .
40
39.

s38
237
S19
487
344

-218-



6 87.40 91.60 .000 39.143 14.3‘27 38 136
? oe B 52 .03 000 3? A%9 16 127 36 845
8 85.44 41.60 .q00 25.928 S.406 10.269
9 81.20 a2 .16 @00 as . 645 7. 944 8.573
10 T1.43 44 10 .000 23.8%2 14.733 5.428
11 63.65 69.12 .a00 30.133 35.097 3.887
12 60.14 74.14 .000 25 448 47.187 1.509
58.39 .15 .G00 22.356 54.275 L8117
14 58.43 78.57 .000 20.714 5T 690 167
15 58.26 79.20 . 000 19.920 59.230 . 053
16 $9.19 79.48 .000 19 553 £9.911 017
17 58.17 79.60 .000 19.387 60.209 - 005
18 58.15 79 .65 .000 19.213 60338 .002
19 58.15 79 .87 .001 19.280 80.392 . 001
20 58.12 79 67 .907 19 264 60 . 402 . 000
21 57.94 79.60 . 052 19.243 §0.305 . 000
a2 56.68 79.07 .374 19.139 89 .555 .000
23 49.8% 76.08 2.477 18.530 55.077 000
24 50.93 93.99 1.485 9 433 83 075 . 000
25 50.7¢ 95.03 1.361 6.794 86.876 .0e0
26 50.55 96.02 1.29¢ S.151 89.576 L0000
27 s0.29 956.81 1. 281 4.019 91.308 L000
28 48.79 96 .35 1.601 3.160 91.586 . 000
29 39.85 91.92 4.669 2.304 B4, 951 . 000
30 2s.00 80.00 21.922 1122 56.956 . 000
ETAPA TEMP FLUJO TOTAL FLUJO POR COMPONENTE (TODOS SON VAPOR)
i 90.03 s0.12 .000 25.432 4.987 19 699
89.63 50.51% 000 es.1a5 6.400 18,981
3 89.19 50.85 .@00 25.116 7.788 17.949
88 .68 s1.21 .000 25 1582 9.253 16.803
88.10 61.60 .000 25.148 10.860 15.588
6 87.40 52.03 .000 25.064 12 661 14,308
7 86 .56 51.60 .000 24.431 14.440 12.7314
8 8%.44 s2.1é6 -000 24 150 16.977 11.03%
9 B81.20 S4.10 .600 22 396 23.817 7.890
10 71.43 59.12 .000 17.803 a7.427 3.887
11 63 .55 64.14 .000 13.118 49.817 1.509
12 60.14 67.15 600 10 026 56.605 .87
13 58.89 68.57 .000 8.384 60.0t9 167
14 58.43 69.20 000 7.5%0 61 .560 . 053
15 58.26 69 .48 .000 7.223 62.240 017
16 58.19 &9 .60 .000 7.057 62.538 . 005
17 58.17 69.65 .000 6.983 68.668 .002
18 S8.15 69.67 .001 6.950 62.722 -00
19 58.15 69.87 .007 6.934 62.732 .000
20 58.12 69.60 .os52 6.913 62.635 000
21 57.94 69.07 374 6.809 61.885 .000
22 56 .68 66 .08 2.477 &.200 57.407 000
a3 49 .85 133 .99 26 .48% 9.602 97.905 000
24 50.93 135.03 26.361 6.964 101.706 .000
25 50.70 136.02 26.292 &.322 104,406 Q00
26 50.55 136.61 26 .281 4. 189 106 138 . 000
a7 $0.29 136.35 26.601 3 330 106.416 . 000
28 48.79 131.92 29.669 2.a74 99.781 000
29 39.85 tao 0o 46 922 1.292 71.785 .000
26 .00 40 00 25.000 170 14.830 090
RESIDUQ = .87SE+00

ETAPA TENP FLUJO TOTAL FLUJD POR COMPONENTE (T0DOS SOMN LIQUIDOS) ~

1 90 .03 40.00 aco 13.99S 3 466 22 538



-4 ev¥.63 9%
3 89 19 90
4 88.68 90
-3 88.10 91
6 87 40 N
? 86 .56 92
8 85 44 a1
81.20 4z

v 71.43 44
|§} 63.6% 69
12 60.14 74
13 56.89 7
14 58.43 ki:}
15 58.26 79
16 s8.19 79
17 58.17 19
18 s8.1% 79
19 58 .15 79
ee s8.12 79
21 §7.94 79
ee 56.68 79
23 49 .85 T8
a4 $0.93 93
25 50 71 95
26 50.55 S6
27 50.30 9%
28 48 .79 96
29 39.85 9
30 26.00 8¢
ETAPA TENMP . FLUJO
90.03 S0

2 89 .63 50
3 89.19 50
4 88 &8 S1
s 88.10 51
& 87 .40 52
T 86.56 51
8 85.44 52
9 81.20 54
10 71.43 59
11 63 65 64
12 60.14 67
13 58.89 [1:]
14 58 .43 69
15 g5e.26 59
16 S8.19 69
17 58.17 &9
18 €8 .18 69
19 58,15 69
20 €8 .12 69
21 57.94 69
a2 56.68 66
23 49 .85 133
24 $0.93 135
2s 50 71 136
£0.5%5 136

el €0.30 136
28 48 79 13
2% 39 8% t7n
30 26.00 40
RESIDUO = .207E~

e Qg 39
N3 000 39
85 .000 39.
.21 .000 39.
60 .000 39,
03 .000 39.
.60 .000 25
1) .000 2s.
10 000 23.
12 .000 30.
.14 .000 25.
15 .000 ee.
.57 .000 29
.20 .000 19
.48 .000 19
.60 .000 19,
&5 . 000 19,
.87 00t 19,
.67 .007 19
60 052 19
07 .374 19.
[:) 2 477 18
99 1.484 9
03 1.360 [
o2 1.29%92 5
61 1.281 4.
35 1.601 3
92 4.669 2
00 21 92z 1

TOTAL FLUJO POR COMPONENTE

12 . 000 as
.51 .000 25 .
.85 .000 25.
.21 .000 25

.60 . 000 25

.03 .000 25.
.60 .000 24,
16 .000 24 .
10 .000 22.
e .000 17.
4 .000 13,
15 .600 10,
57 .000 2

.29 000 7

48 000 T

60 .000 7

(13 .000 6

.67 .00t 6

.87 . 007 [

.60 L0582 [

07 .374 6

.08 2.477 6

.99 26484 9

[1x3 26.360 6

92 &6 292 5

61 26 281 4

.35 26 .601 3

92 29.669 2

0o 46 9ce 1

.00 28.¢00

03

- 220 -

“4cd
120
t1
147
143
089
926
€45
892
133
448
356
T14
921
€53
387
313
280
264
244
149
530
433

.T94
151

018
158

.30z
Ltel

({T0D0S SON VAPOR)

432
124
115
152
148
063
431
150
396
803
118
026

.384
.59¢
.223
. 057
.983
.950
. 934
.9ta
.809
200
L 603

964
321

.188

3e8

L 472

2N

170

abs
B&T
255
720
327
127
406
943

.82
.0%26

186
g7s

. 689
230

910

.208
. 337

391
401
308

.BES
. 077

074
.7

.578
-307

586

.952

957

.987
-A00
. 788
.253
.860

661

.440
977

816

. 426
.816

604
c1y

-S60

240

.538
. 667

T2t

A 3

635
:3:1-4

.407
.04

707

-408
L1377
.q16
.82
.786

830

edi
519

. 487

ELR}
126

. 846

269

.873

4z8
887
€09

.81 7
167

053

.07

005
eoe

L8901

600
000
Qoo
000

.e00

000

.000
.000

000

.000

000

699

. 981

949

.803
.588

308
731
035

noo
000



FLUJO DE PRODUCTO.FASE LIOQUIDA

At -

. 000
.000
.00
.000
. 000

000

.000
. 000
-000
.000
L0090
000
L0090
000
.00
.000

000

.000
.000
.000

oo

L0000
.000
.000

000
ooo

.000
.000
.000
.000

13

-998
.000
.a090

. 000
.600

000

L0090

000

L0009
. 835
.000
000
.000
L0090
L0090
-000

000

.000
L000
. 000
.000
.000
.000
-000
-000
.000
.00
-000
-0090
.000

FLUJO DE PRODUCTO,FASE VAPOR

~o@@NCVAUR -

B
R R W EN]

n
3

21

.000
.000
.000
000
.000
.000
.000
.000
.000
.000
.000

000

.000
.000

000

.000
.000
.000
.000
.000

000

.000
.000
.a00
L0090
.000
.¢00
.000

000

.000
L0060
.000
000
.000
.000
. 000
.000
.000
.000
.000
.000
.000
. 000
.000
.000
.000
.000
.000
.000
.000
. 000
.000

000

.000
.000
.000
. 000
.o000

3. 4656
.000
-000
.200
.000
. 000
.000
.000
. 000

.Q00
000
. 000
-000
.000
000
000
.000
.000
. 000
.000
000
L0000
.000
.000
. 000
. 000
090
.000
.000

000
.600
. 000
.00
.000
.000
.000
.000
.000
.600
.000
000
.000
.000
.000
.000
000
040
000
.000
ooo0
.000
.000
.000
.000
.000
.00
000
o0

2e¢.538
000
. 000
.000
. 000
Q00
. 000
_000
.000

.000
L0090
000

. 000
.000
. 000
. 000
.000
.000
.000
. 000
.000
.000
L0000
L0008
.000
.000
. 000
.000

. 000
. 000
.000
.000
.000
.000
.000
.000
.000
.000
.000
.000
. 000
.000
. 000
. 000
. 000
.000
. 000
. 000
. 000
.000
000
.000
.000

~000
"000
900

- 221 -



30

as.

ooo

PERFIL DEL FACTOR K EM LA COLUHNNA

PO m e m e e AP OIDNO A DBEN

581

.295

a7
567

-723

879
032

.920
.02s

73
211
666
511
017
267
381

.432
454
.462
. 458
.378
.842
18
.294
.442
.aT70
. 795
.297
.099
647

.4%0

1av

.139
.138
132
-1
107
L7368
.646
L4867

374

.366

382

.396
.404
.408
.410

419

L4

a0

L4006
L3719
.855
.428

472

. 504
.5a2
.497
.293
104

et et = YR - e -

.80

148
475

.809
.554
.601

646

. 686
. 655
.598
-135
.637

2

.264

220
201
194
190

. 189
.188
. 187

180

L1338
.928

863
846

.837
. 827
.185
.574
.384

. 698
. 786
748
T
.675
.633
.586
L1968
.579
ass
.097
.04
.28
.oge
L0149
.018
.018
.018
.018
018
.018
L0417
. 014
.010
. 009
. 009
. 008
. 008
. 005
L0028

PERFIL DE FRACCION MOL EN LA COLUMNA(FASE LIQUIDA)

CONT VDU~

.000
.000

000

. 000
.000

000

.000
000
. 000

¢0g
000
000

.000
. 000
.000

000

. 000
. 000
.000
.000
L 00

005

. 033
L0116

L350

438

.432
. 430
. 429
427
. 424
. 623
. 608
.542
. 436
.343
L8990
.264
. 852

246

. 244

242

.42
.a42

242

.e42

244

L1000

. 087

. 094

109
124

L1139

156
176

130

188

. 335
.508
.636
.704

734

.748

154
-1
758
758

.758

758

. 783

T4
884

.563
. 469
. 459
446
L4311
416
400
.47
293

123

056
020
907

. 002

001
000
[ 1M
.000
. 000
. 000
.000
000
. 000
L4080

222 -



.014
L0173
L013
07
L0851
.274

L0714
.054
.042
. 033
028
.014

AR
.933
. 945
.951
.924
A ¥-4

.000
.ooe
.000
L0090
.Q00
.000

PEKFIL DE FRACCION MOL EN LA COLUMNA(FASE VAPOR?

Nl @~NON AW~

13

EL CALOR A SER ALIHMENTADO AL REBOILER ES

.000

000

.000
.000
.000

(11

.000
L0006
.000

000

.000
.000

000
000

.000
.000

000

L000
.000
L0014
. 005

037
198

L1598
193
.19g
. 198
.2as
.391
.628

.507
L4997
454
. 491
. 487
.4B2
.473
.463
.414
-301
208
. 149
122
tigo
.104
101
100
100
. 100
. 099
. 099
. 094
072
. 052
- 039
. 031
.24
. 019
.01
004

. 100
127
L1583
.18
.210
243
.280
.325
.440
.633
.ive
. 843
.875
830
£96
.899
.900
900
900
500
.896
.869
IN
.753
.168
77
780
.T56
.598
.37

EL CALOR A SER REMOVIDO POR EL CONDEMSADOR ES

- 223 ~

.393
.376
.353
.3z28
.302
275
.247
.212
. 146
. 066
.024
.gos
.0g2
.00
.000
.000
. 000
. 000
.000
.000
.000
.000
.000
.000
.00
.000
.000
000
.o00
.000

.AB0IE+06 (CAL/HR)

.6353E+Q61CAL/HRY



TABLA D.5
CALCULO DE

RESULTADOS COMPUTACIONALES DEL SISTEMA 1.

L COEF.

VIRIAL BU(1.J}

MEZCLA DE CUATRO COMPOMENTES

1 CTADL

.2 MUA

3 PROPADL, 4 AC. ACETICO

COHPI()NENTE P

i

3

4

PARAHETROS
1

1 .000
e 120
3 .500
4 L8600
GOEFICIENTES
TEHP

1
1 -1194.383
~ =1131,541
-1047.058
4 -1473.418

TEMP
1

1 -1100 828
€ -1046.66%
I -973.301
4 -1358.311

TEMP
1

~947.400
-906,878
=849 . 080
-1168.381

B -

TEMP
1

-855.724
-822.280
=772 818
-1054 3014

Py

C EN ATH D EN A DMU EN DEB.
48.600 3.004 .000
54.000 3.178 1.020
47.000 2.740 2.880
37.800 3.348 1.780
OE SOLVATACION
2 4
120 .500 .600
L0900 1.260 1.650
1.260 .900 1.100
1.650 1.100 .830
VIRTALES
ERATURA= 323.200
2 3 4
-$131.541 -1047.058 -1473.418
=1194.383 ~1588.842 -2449%.529
-1588 842 ~1194.383 -1802 612
-2449.529 -1802.612 ~1521.778
ERATURA= 333 . 200
2 3 4
~10456.669 -973.301 -1358. 311
-1100.828 -1402.772 -2091.556
~1402.772 -1100.828 -1620.179
~2091.558 -1620.170 -1403.752
ERATURA= 353 .200
e 3 4
-906.578 ~849.080 -1168.381
-947.400 ~-1122.576 -1587.89!
-1122.576 ~%947.400 -1335.336
—-1587.389t -1335.336 -1207.590
ERATURA= 368 000
2 3 4
-822. 280 -772.818 -1054.30¢
-8%5.724 -969.804 -1332.331
-969.804 ~B855 724 -1173 986
-1332 331 -1173.986 -1089 183

224 -

ETA

.000
.000
L900
.530

T C ENK
562.100
536.600
$09.100
523.300



TABLA D.6 RESULTADOS COMPUTACIONALES DEL SISTEMA 2.

CALCULO DEL COEF VIRIAL BUI.J)

MEZCLA DE CUATROQ COMPONENTES
DICLORDEYANO, 2 N-FROPANGL
4 ACETONA

1
3

PARANMETROS DE

B WY -

SLUEND,

2
3
4

1
.000
-000
.000

000

COEFICIENTES VIRIALES

4

TEMP

1
~1489 .4383
-928.175

~1075.952 ~1075.962
~1150.062 -1892 910

TEMP
1

-1267.738
-797.219
~933.574
~967.743

TEMP
1

-1092.489
-692.769
-821.143
~-824.669

TEMP
1
=951 468

~£07.886
-729.981

COMPONENTE PC EN ATM RD EN A DMU EN DEB.
1 53.000 100 2.851
47.000 2 726 1.660 1
41.600 3.4a3 .360
47.000 2 740 2.880
SOLVATACION
2 4
000 000 000
1.320 000 1.000
000 000 500
1.000 508 900
ERATURA= 320.000
2 3 4
-928.175 -1075 962 -1180 062
-1489 483 -1075.962 -1892 916
-1489.483 -1483.8456
-1483 846 -1489%9 . 273
ERATURA= 340.000
2 3 a
-797.219 -933.574 -967.743
-1267.738 ~933.574 ~1529.911
-933.574 ~1267.738 -1253.977
~1529.911 —1253.977 -t206.350
ERATURA= 360.000
g 3 4
-692.769 -821.143 -824.669
-1092.489 ~-821.143 -$263 . 136
~821.143 ~1092 489 ~1073 803
-1263.136 -1073.803 -996.947
ERATURA 380.000
2 3 4
-607 BS6 =729 981 =T10.448
-951.468 -729 981 -1061 213
-729.981 -951.468 -930.029
-1061.213 -930.029 -837.953

4

~710.448

225 -

ETA

.000
~320

000

.900

TC
560
so08
S92,
S09

EN »
960
400
000
100
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