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CAPITULO I

INTRODUCCION

La separaci6n de mezclas de multicomponentes mediante colum- 

nas de transferencia de masa o torres de separaci6n, es una

de las operaciones unitarias básicas en las industrias quí- 

mica y del petróleo. 

La simulación de dichos equipos adquiere gran importancia en

su aplicaci6n al diseño de nuevas unidades, as1 como también

en la optimización o mejoramiento de los procesos existentes. 

Las ecuaciones matemáticas que definen el modelo de simula- 

ci6n de un equipo de separaci6n constituido por un conjunto

de etapas de equilibrio son bien conocidas, sin embargo, los

sistemas de multicomponentes se definen mediante conjuntos

numerosos de ecuaciones no lineales, cuya solución implica

laboriosos procedimientos de tanteo. Debido a la complejidad

de los procedimientos de solución, se hace necesario el em- 

pleo de métodos numéricos. Como consecuencia de ésto, difieren

tes métodos de cálculo han sido propuestos. 

La mayor parte de los procedimientos de cálculo diseñados pa- 

ra la soluci6n rigurosa de las ecuaciones del modelo no re- 

suelven todas las ecuaciones simultáneamente, sino que frac- 

cionan el problema en sub -problemas más pequeños, lo cual se

logra mediante la separaci6n de los efectos de ciertas varia

bles y resolviendo grupos selectos de ecuaciones en un orden
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particular, para composiciones, temperaturas y flujos. Las

ecuaciones se agrupan en una forma que permita que las solu- 

ciones de los subconjuntos puedan obtenerse después de supo- 

ner los valores de ciertas variables. Diversas técnicas de

convergencia se usan para ligar los diferentes subconjuntos

y obtener una solución global para todas las ecuaciones. 

Entre los procedimientos más conocidos que emplean esta es- 

trategia se encuentran los propuestos por Lewis y Matheson

18), Holland ( 13), Thiele y Geddes ( 32), Wang y Henke ( 36) 

y Sujata ( 31). El principal problema que se presenta al em- 

plear estos métodos es que no existe la seguridad que conver

gerán para un problema dado y su habilidad o capacidad para

converger varia grandemente dependiendo de el tipo de proble

ma que se trate de resolver. 

En los últimos años el mayor esfuerzo se ha dedicado a encon

trar un algoritmo general que se aplique y sea confiable para

una amplia variedad de problemas, que comprendan diferentes

tipos y más complejas columnas de separaci6n. En general se

reconoce que un método que se base en la solución simultánea

de todas las ecuaciones sería el mejor procedimiento de so- 

luci6n, sin embargo, la cantidad de cálculos necesarios para

encontrar una solución representan un serio problema. 

El método de Newton- Raphson es una técnica que ha sido emple- 

ada con éxito para resolver conjuntos complejos de ecuaciones

nn lineales. Recientemente, varios autores han publicado pro

cedimientos iterativos para resolver las ecuaciones del mode - 
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lo de etapas de equilibrio para varias o todas las variables

involucradas simultáneamente, empleando el método de Newton- 

Raphson., Entre este tipo de métodos se cuentan los propues- 

tos por Naphtali y Sandholm ( 21), Tierney y colaboradores

33), ( 24), Gr_eenstadt, Bard y Morse ( 12), Tomich ( 35) y el

más reciente -de éstos e1 de Otto e Ishii (.24). 

El obetivo principal de este trabajo es el de implementar

un programa de computadora, que constituya una herramienta y

una ayuda eficaz para la simulación y el diseño de procesos

de destilación o absorción y en general para cualquier tipo

de torres de fraccionamiento. El método de cálculo empleado

en este programa es un procedimiento de Newton- Raphson, debi

do a que segun los reportes más recientemente publicados es

el que ha dado mejores resultados. Durante el curso de este

trabajo, diferentes variaciones sobre el método de Nevaton- 

Raphson fueron evualuadas. 

Un factor determinante en la predicción acertada del compor- 

tamiento de los procesos de separación, es el uso de correla- 

ciones adecuadas para el cálculo de propiedades físicas y ter

modinámicas de los componentes del sistema. Esto es muy impor_ 

tante, no solo debido a que la precisión o confiabilidad del

método depende grandemente de la exactitud con la que se eva- 

lúen las propiedades, sino porque la forma de las funciones

que representan dichas propiedades influyen en las caracte•- 

risticas de convergencia de diferentes métodos. 

Para el cálculo de propiedades de mezclas de hidrocarburos, 
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en el programa se emplean la correlación de Chao- Seader ( 9) 

para la determinación de constantes de equilibrio y la corre

lacibn de Yen y Alexander ( 38) para e1 cálculo de entalpias. 
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CAPITULO 2

METODOS DEL CALCULO

2. 1. El Modelo de Etapas de Equilibrio

La representación esquemática de una columna de separa- 

cibn general se muestra en la figura 1. 1. En este mode- 

lo se supone que cada una de las etapas ds una etapa de

equilibrio, ésto es, se supone que las corrientes de va

por y liquido que salen de un mismo plato se encuentran

en equilibrio termoc' inámico. 

Como puede observarse, mediante este modelo es posible

representar una gran variedad de columnas de separación, 

incluyendo columnas complejas para destilación y absor- 

cibn, con mgltiples corrientes de alimentación, corrien

tes laterales e intercambiadores de calor en cualquiera

de los platos. 
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SVj

Fj Oj

SLj

Figura 2. 1- Modelo general de etapas de equilibrio. 
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Las ecuaciónes que describen el modelo en estado permanente

se derivan de los balances de materia y energía, asl como de

las relaciones de equilibrio. Para el plato " j" y el compo- 

nente " i" pueden representarse como sigue: 

1) Relaciones de equilibrio: 

Yi, j = Ki, j Xi, j ( 2- 1) 

2) Balances de materia por componente: 

Ci, j = Fj Zi, j + Lj- 1 Xi, j- 1 + Vj+ l Yi, j+l

Lj + SLj) Xi, j - ( Vj + SVj) Yi, j ( 2- 2) 

3) Balances de energía: 

Ej = FjHFj Qj Lj- 1 HLj- 1 Vj+ l HVj+ l

Lj '-+ SLj ) HLj - Vj + SVj ) HVj ( 2- 3) 

4) Suma de fracciones mol: 

0

WC

Sj = :;_ Yi, j - 1. 0
Vi= 1

Kc

Sj = ,- Xi, j - 1. 0

j=i
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5) Balance de materia global: 

MJ ;:=; Fj + LJ - 1 t VI+l_ - CLI t SLj 1

Vj + SVj) C2- 5) 

Las ecuaciones del balance de materia por componente, pueden

combinarse con las relaciones de equilibrio en la siguiente

forma: 

Ci, j = F j Zi, j + LJ - 1 Xi, j- 1 + Vj+ 1 Ki, j+l Xz,, j+l

LJ + SLj) xi, j - Cvj + SVJ) Ki, j Xi, j

C2- 6) 

Donde N representa el número de etapas, incluyendo el reher- 

vidor y condensador cuando los haya y NC el número de compo- 

nentes del sistema y 1 i G NC y 1 1 j- N. 

Existen por 10 tanto un total de N C2NC + 3) ecuaciones e i- 

gual número de incógnitas, cuando se especifican las siguien- 

tes variables: 

a) Número de etapas de equilibrio N) 

b) Presión en cada plato ( P ) 

c) 

d) 

e) 

Magnitud del flujo, composición y condiciones de

todas las corrientes de alimentación ( Fj, Zi, j, HFj) 

Flujo de todas las corrientes laterales ( SLj, SVj). 

Cantidad de calor añadido o extraído de cada plato, 



incluyendo el rehervidor y el condensador ( Qj ). 

Cuando se especifican estas variables, para la solución de

las ecuáciones del modelo se requiere encontrar los valores

de las siguientes incógnitas, para cada una de las etapas. 

a) Temperatura ( Ti

b) Flujo de vapor ( Vj ) 

c) Flujo de liquido ( Lj ) 

d) Fracción mol de cada componente en la fase liquida

Xi,, j ) 

e) Fracción mol de cada componente en la fase de va- 

por ( Yi, j ). 

La solución se encuentra cuando Mj, Ci, j, Ej, Á Sj

son iguales a cero. 

El conjunto de especificaciones seleccionadas anteriormente, 

corresponden a un problema del tipo de absorbedor, sin embar- 

go frecuentemente se requiere cambiar el conjunto de especifi

caciones, lo cual puede lograrse intercambiando una variable

conocida por una desconocida. En problemas de destilación ge- 

neralmente se especifican la cantidad de producto que se ob- 

tiene de la parte alta de la columna y la relación de reflujo

y se calculan la carga térmica de él rehervidor y la del con- 

densador. En una forma similar, para absorbedores con rehervi- 

dor, generalmente se especifica la salida de vapor de la par- 

te alta ( V1) y se calcula la carga térmica del rehervidor. 



2: 2.'. Diferentes Métodos de Cálculo

En general, las ecuaciones del modelo de etapas de equi- 

librio forman un sistema complejo y altamente no lineal, 

de manera que, como se menciona en la introd.uccibn se ha

ce necesario el empleo de métodos numéricos para encon- 

trar una solución. Matemáticamente, quizá el mejor proce

dimiento de solución seria el linearizar todas las ecua- 

ciones del sistema y resolverlas simultáneamente, encon- 

trando soluciones sucesivas, hasta que una de ellas sa- 

tisfaga un criterio de convergencia especificado. A este

tipo de procedimientos se les denomina como procedimien- 

tos de Newton- Raphson. Sin embargo, el procedimiento ge- 

neral de Newton- Raphson requiere de la evaluación de un

gran número de derivadas parciales, lo que trae como con

secuencia la necesidad de un gran espacio de memoria en

la coriputadora y el tiempo necesario para efectuar los

cálculos llega a ser inaceptable. Debido a estas dificul

tades se ha dedicado gran esfuerzo al desarrollo de mé- 

todos que hagan un uso más eficiente del tiempo y el es- 

pacio de almacenamiento o memoria en Lena computadora digita: 

Holland ( 15) presenta una descripción más o menos deta- 

llada de los principales métodos empleados hasta la fecha, 

con excepción del más recientemente publicado por Otto e

Ishii ( 9). 

2. 3 Procedimientos mas Comuncs
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Friday y Smith ( 11) hacen un buen análisis y clasificaci6n

de los métodos de cálculo tradicionales, que se basan en re- 

solver separadamente las diferentes ecuaciones del modelo y

destacan seis decisiones básicas que deben hacerse al formu- 

lar un procedimiento de solución, los métodos publicados di

fieren entre si en la forma en que resuelven estas desiciones. 

2. 3. 1 La primera decisión es la de escoger uno de entre dos

procedimientos con respecto a la forma de agrupar las

ecuaciones, ésto es agrupar por etapa o por tipo de e- 

cuaciones. Greenstadt y colaboradores ( 12) y Bergamini

4) agrupan las ecuaciones por etapa, sin embargo la ma

yor parte de los autores lo hacen por tipo, debido

principalmente a que el agrupamiento por etapa hace a un

método suceptible de errores debido a lo que se conoce

como " truncation error" o pérdida de precisión en los

cálculos. 

3

2. 3. 2 La segunda decision involucra el orden de resoluci6n de

las ecuaciones, siendo lo más común el combinar las e- 

cuaciones de balance de materia por componente ( ec. 2- 1) 

con las relaciones de equilibrio ( ec. 2. 2) y resolver- 

las. Posteriormente se' resuelven las ecuaciones de suma

de fracciones mol y finalmente los balances de energía

ec. 2- 3). Las ecuaciones de balance global de materia

2. 5) se emplean para eliminar uno de los conjuntos Vj

o Lj. 



2. 3. 3 La tercera decisión concierne a la selección del tipo

de ecuaciones adecuado para obtener el valor de una va- 

riable, ésto es, mediante las ecuaciones de balance de

materia y relaciones de equilibrio es posible obtener

un conjunto de composiciones o fracciones mol ( Yi, j y

Xi, j) cuando se suponen valores iniciales de V, T, X e Y. 

Los nuevos valores de Xi, j y Yi, j pueden ser. utilizados

ya sea para encontrar nuevos valores de Vj, mediante

las ecuaciones de suma de fracciones mol o pueden ser

empleadas para encontrar un nuevo conjunto de temperatu- 

ras ( Tj). A el procedimiento que emplea la primera alter

nativa se le conoce con el nombre de " suma de flujos" 

sum - rates method") y al segundo se le conoce como el

método del punto de burbuja. La mayor parte de los méto- 

dos conocidos, emplean el segundo procedimiento, en el

cual se encuentra primero el conjunto de temperaturas y

mediante las ecuaciones de balance de energía se obtie- 

nen los nuevos valores de Vj. 

2. 3. 4 La cuarta decisión es la selección de un, método para

resolver las ecuaciones de balance de materia para nue- 

vos valores de Xi, j y Yi, j en cada plato. Una forma es

resolver las ecuaciones plato por plato(" stage to stage

method"), lo cual generalmente se hace comenzando por am- 

bos extremos de la columna y siguiendo hacia la mitad. 

La segunda forma es haciendo uso de una matriz para

describir simultáneamente todas las ecuaciones del ba-- 
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lance de materia para cada componente. El primer méto- 

do generalmente tiende a ser numéricamente inestable, 

principalmente cuando se usa con sistemas de componen- 

tes cuyas volatilidades relativas son muy diferentes. 

El método de Thiele -Geddes ( 32) y el de Lewis -Matheson

18) usan procedimientos de plato por plato Ustage to

stage"). En el de Lewis -Matheson se especifican la ali- 

mentación, la relación de reflujo y la separaci6n desea

da de dos componentes, -; Calculándose el número de eta- 

pas ideales necesarias para llevar a cabo la separaci6n

especificada. La localización dei, plato de alimenta- 

ción se encuentra comparando las composiciones obteni- 

das mediante el cálculo desde ambos extremos de la co- 

lumna, usándose la diferencia de composiciones en el

plato de alimentación para corregir las composiciones

supuestas en los extremos. La ventaja de este método

es que puede usarse para diseño, pues se calcula direc- 

tamente el nemero de platos te6ricos necesarios para e- 

fectuar una separaci6n y se encuentra el plato de ali- 

mentaci6n óptimo. Sin embargo, es dificil obtener una

soluci6n para columnas con varias corrientes laterales

y múltiples alimentaciones. 

En el método de Thiele -Geddes se especifican el número

de platos te6ricos en cada sección de la columna, las a

limentaciones, la relación de reflujo y la cantidad de

destilado. Este método difiere del de Lewis -Matheson en
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que calcula una relación de la composición en un plato

a la composición en los extremos y empleando las ecua- 

ciones de balance de materia se calcula la relación en- 

tre la composición en el plato del fondo y en el supe- 

rior. A partir de esta relación se calcula la cantidad

de destilado y se compara con el valor especificado. Si

estos valores no son iguales, se repite el procedimien- 

to sucesivamente. 

Holland y colaboradores ( 14), ( 15) desarrollaron una

técnica de convergencia denominada el método Theta, em

pléándola junto con el método de Thiele -Geddes para au- 

mentar su rango de aplicación y eficiencia. 

Los métodos que emplean matrices han sido ampliamente

usados, debido a que son numéricamente más estables y

funcionan correctamente para cualquier numero de alimen

taciones y corrientes laterales. En estos métodos, las

especificaciones son las mismas que en el de Thiele- Ge-- 

ddes. El primer algoritmo para la solución simultánea

de las ecuaciones del balance de materia fué propuesto

por Amundson y Pontinen ( 1) y posteriormente Wang y

Henke ( 36) propusieron el método de la matriz tridiago

nal, que es actualmente el de uso más extendido. 

2, 3, 5 La quinta decisión se refiere a las temperaturas, las

cuales generalmente se determinan mediante cálculos de

punto de burbuja o de rocío en los cuales frecuentemen- 

te se emplea el método de Regula- falsi o el de Newton-- 
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Raphson. Wang y Henke recomiendan el método de MÜller en

cálculos de temperaturas de burbuja o de rocío. De cual- 

quier forma, este procedimiento para calcular temperatu- 

ras es costoso en tiempo de máquina. Para evitar el cál- 

culo de temperaturas de rocío o burbuja, Holland ( 14) em

plea un método al que denomina Kb, en el cual usa volati

lidades relativas a un componente de referencia. 

Newman ( 22) propone el uso del método de Newton- Raphson

para encontrar las temperaturas en cada plato, de forma

que satisfagan las ecuaciones de balance de materia y re

laciones de equilibrio. Un procedimiento similar es em- 

pleado por Sujata ( 31) y . Burningham y Otto ( 7) , en el

método de suma de flujos, para encontrar los valores de

temperatura que satisfagan las ecuaciones de balance de

energía. 

2. 3. 6 La sexta decisión es el método para encontrar los nue- 

vos: valores de Vi ( o Lj ). En el método de suma de

flujos estos valores se calculan directamente, a partir

de los valores de composición calculados. En el método

del punto de burbuja los flujos se determinan de manera

que satisfagan las ecuaciones de balance de energía. 

Estas seis decisiones deben tomarse al diseñar el proce

dimiento de cálculo en cada iteración. La solución al

sistema de ecuaciones se obtiene mediante aproximacio- 

nes sucesivas, hasta que se satisface un criterio de
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convergencia. 

A continuación se presenta la secuencia de cálculos que

se encuentra más frecuentemente. 

1) Suposición de un conjunto de temperaturas ( Ti) 

y de valores de flujo de vapor ( Vi) para cada

plato. 

2) Cálculo de la composición de cada una de las fa- 

ses ( Xi, j e Yi, j)• 

13) Corrección a los valores supuestos de Ti y Vi

4) Si el criterio de convergencia no ha sido satis- 

fecho se repite el procedimiento desde el paso

El principal problema encontrado en la aplicación de este ti- 

po de métodos, que se basan en resolver grupos de ecuaciones

separadamente, es que su comportamiento en cuanto a propieda- 

des de convergencia se refiere varia grandemente de un tipo

de problema a otro, de manera que por ejemplo, procedimien- 

tos de cálculo que son adecuados para problemas de destila- 

cibn, se comportan erráticamente al tratar de resolver pro- 

blemas de absorción y viceversa. 

2. 4 E1 M6todo del Punto de Burbuja

Para mezclas que consisten de componentes cuyas volatili- 

dades varían grandemente ( componentes muy volátiles con
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componentes poco volátiles), como ocurre en problemas de

absorción, la magnitud de los flujos de las fases puede

estar completamente dominada por las volatilidades rela- 

tivas y puede ser muy poco afectada por variaciones en la

temperatura. Si las temperaturas se calculan usando el mé

todo del punto de burbuja, entonces cambios pequeños en

la composición ocasionarán correcciones muy elevadas en

las temperaturas, de aqui que el método original del pun- 

to de burbuja no sea adecuado para resolver este tipo de

problemas. 

2. 5 El Método de la Suma de Flujos

Métodos basados en el procedimiento de suma de flujos, en

la forma que se describe en el inciso 2. 3. 3, han sido de- 

sarrollados para resolver problemas del tipo de absorbe - 

dores. Entre éstos métodos se encuentran los propuestos

por Sujata ( 31). Burningham y Otto ( 7) y Friday y Smith

11). Como en el caso de los métodos del punto de burbu- 

ja estos procedimientos no son generales y normalmente no

es posible utilizarlos para resolver problemas que involu- 

cran sistemas con componentes cuyos puntos de ebullición

son similares. Por otra parte, se ha encontrado ( 7) que

este tipo de métodos no son adecuados para problemas de

absorbedores con rehervidor. 

2. 6 Otras Alternativas

Holland y colaboradores ( 14), ( 15) han utilizado el méto- 
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do de Thiele -Geddes, junto con el procedimiento Theta

de convergencia para resolver absorbedores simples y con

rehervidor, sin embargo, para encontrar soluciones convey

gentes a estos problemas, emplean técnicas especiales para

manejar los balances de energía. Una de ellas es el método

Q"" en el cual se emplean intercambiadores de calor hipoté

ticos en cada plato, con el objeto de mantener los flujos

dentro de valores especificados. Las soluciones obtenidas

empleando este método, no necesariamente corresponden a

condiciones de operación reales. Holland también emplea el

método de composición constante para calcular la entalpia

de una corriente, con el objeto de evitar errores de redon

deo asociados con los balances de entalpia, sin embargo es

ta simplificación ocasiona que dicho método no pueda ser em

pleado en sistemas en los que la entalpia depende de la com

posicion. 

Sin embargo, a pesar de sus limitaciones, el método de Ho- 

lland es uno de los que han tenido éxito en resolver absor

bedores con rehervider. 

2. 7 El Método de Newton- Raphson

Friday y. Smith ( 1. 1) señalan en su análisis, que métodos más

eficientes pudieran ser encontrados resolviendo las ecuacio

nes de balance de materia ( 2- 6) empleando procedimien- 

tos matriciales para encontrar las composiciones én cada u- 

na de las etapas ( Xi, j e Yi, j ) y Posteriormente re



solviendo las ecuaciones de suma de fracciones mol ( 2- 4) y los

balances de energía ( 2- 3) simultáneamente para encontrar_ nue- 

vos valores de temperatura ( Tj) y flujos ( Vi). 

Tierney y colaboradores ( 33), ( 34) y Tomich ( 35) han desarro- 

llado algoritmos empleando esta estrategia, utilizando el mé- 

todo de Newton- Raphson. 

La aplicación que hacen del método de Newton- Raptzson esencial- 

mente consiste en aproximar las funciones que representan los

imbalances ( o residuos del balance) de materia y energía, ex- 

pandiéndolos, como funciones de las temperatura ( Tj) y los

flujos ( Vi), mediante series de Taylor truncadas después de

la primera derivada. Posteriormente, estas funciones se igua- 

lan a cero y se resuelven simultáneamente, para encontrar co- 

rrecciones a los valores de Vi y Ti. En este caso, la matriz

de Jacobianos tiene que ser calculada numéricamente. Una des

cripción más detallada de este procedimiento se hace más ade- 

lante. 

Tomich ( 35) emplea el procedimiento de Broyden ( 6), que es un

método de Newton- Rphson modificado, para obtener las nuevas

temperaturas y flujos. El procedimiento de Broyden consiste

en actualizar la matriz de Jacobianos empleando los residuos

calculados en una iteración anterior, de manera que evita te- 

ner que calcular la matriz en cada iteración. Esto redunda

en unadisminución apreciable del tiempo de cálculo. Además, 

este procedimiento emplea una técnica especial para preveer

la divergencia. 
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Billingsley y Boynton C51 proponen otro método para reducir

la cantidad de cálculos necesarios al empleardirectamente el

método de Newton- Raphson, que consiste en suponer temporal.men

te que las ecuaciones de los imbalances de materia son función

Gnicamente de la temperatura y resuelve para temperaturas, de

lamanera propuesta por Newman ( 22). Las temperaturas calcula- 

das se substituyen en las ecuaciones generales. Este método

parece ser poco eficiente, especial -mente en sistemas de compo- 

nentes con puntos de ebullición muy diferentes. 

En el análisis de Friday y Smith se señala que probablemente

el mejor método de soluci()n seria linearizar todas las ecua- 

ciones del modelo y resolverlas simultáneamente para todas

las variables, sin embargo aún cuando este concepto se reco- 

noce como lo deseable, en la práctica es difícil de implemen- 

tar, debido principalmente a la cantidad de cálculos necesa- 

rios para efectuar este proceso. Naphtali y Sandhol.m ( 21) 

proponen un método basado en este concepto, en el cual todas

las ecuaciones se agrupan por etapa, en lugar de hacerlo por

tipo, considerando entalpias dependientes de la composición. 

Sin embargo, estos métodos requieren mucha memoria y tiempo

de computadora, para el cálculo de las derivadas parciales

que se necesitan. 

Recientemente Otto e Ishii ( 24) presentaron un nuevo algorit

mo basado en la linearizaci6n y solución simultánea de todas

las ecuaciones del modelo, que parece representar una mejora

a los procedimientos existentes en tiempo de calculo y memo- 
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ria. 

2. 8 Método de Relajación

Esta es una técnica empleada para resolver ecuaciones no

lineales, que en general presenta gran estabilidad, aún

cuando la velocidad de convergencia disminuye al aproxi- 

marse a la solución. Esencialmente se evalúa el comporta- 

miento transitorio de las variables en un plato, hasta

que se alcanza la operación en estado permanente. Al

principio se suponen los valores de todas las variables

como temperatura, flujo y composición en todas las etapas

y después se calculan las variables correspondientes a ca

da etapa, de manera que compensen los imbalances de mate= 

ria y energía, repitiéndose el proceso hasta que todas

las ecuaciones se consideran resueltas. Un ejemplo de la

aplicación de esta técnica es el algoritmo propuesto por

Prowse y Johnson ( 28). 

Debido a la estabilidad de este tipo de métodos, pueden

ser utiles en la solución de problemas con componentes de

puntos de ebullición muy diferentes. 
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CAPITULO 3

EL METODO DE TOMICH

Durante el desarrollo de este trabajo se comenzó probando el

método de Newton- Raphson en su forma más general, esto es, e- 

valuando la matriz de jacobianos en cada iteración y modifi- 

cando los valores de temperatura y flujo en la cantidad o in

cremento calculado mediante la solución. de dicha matriz. Es- 

te procedimiento resultó demasiado costoso en tiempo y en mu- 

chos casos su comportamiento fue errático y divergente. Debi- 

do a ésto se consideró necesario el buscar un procedimiento

más eficiente. 

3. 1 El Algoritmo de Tomich

De entre los métodos más recientemente reportados en la

literatura, el algoritmo propuesto por Tomich (_35) parece

ser el mejor, exceptuando quizá el último de Otto e Ishii

24) . 

Básicamente en el método de Tomich se separa el efecto de

la composición, resolviendo las ecuaciones de balance de

materia ( 2- 1), ( 2- 2) independientemente. Posteriormente, 

con los valores de composición encontrados ( Xi, j y Yi, j) 

se encuentran simultáneamente correcciones a los valores

iniciales de temperatura y flujos, empleando un modelo de

Newton- Raphson modificado en la forma propuesta por

Broyden ( 6), 10 cual hace que el tiempo de calculo dismi- 
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nuya X a.dn cuando no garantiza la convergencia, no permi

te la divergencia. A continuaci6n se hace una descrip- 

ci6n detallada del método de Tomich. 

Las ecuaciones del balance de materia por componente

2- 2) combinadas con las relaciones de equilibrio ( 2- 1), 

esto es, las ecuaciones ( 2- 5) pueden expresarse en forma

de una matriz tridiagonal para Ci, j igual a cero: 

bi, 1 ci, l Xi, 1

ai, 2 bi, 2 ci; 2 Xi, 2 mi, 2

ai, j bi, j ci, j Xi, j mi, j ( 3- 1) 

ai, n- 1 bi, n- 1 ci, n- 1 Xi, n- 1 mi, n- 1

ai, n bi, n Xi, n mi, n

donde

bi, 1 = -( L1 + SL1) - V1 Ki, 1

ci, l = V2 Ki, 2

mi, l = - F1 Zi, 1

ai, j = Lj- 1

bi, j = - ( Lj + SLj ) - ( Vj + SVj ) Ki, j

ci, j = Vj+ l Ki, j+l

mi, j = - F Zi, j

ai, n = Ln - 1

bi, n = - Ln - ( Vn + SV ) Ki, n

mi, n = - Fn - Zi, n

n = numero de etapas. 
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Cuando se especifican los valores de los flujos de vapor

Vj) y liquido ( Lj) y las constantes de equilibrio ( Ki, j ), 

el conjunto de ecuaciones ( 3- 1) es lineal, y puede resolver- 

se para encontrar los valores correspondientes de Xi, j, que

a su vez determinan a Yi, j, mediante el algoritmo de Thomas, 

tal como lo hacen Wang y Henke ( 36). 

Los imbalances de energía y las ecuaciones de suma de frac- 

ciones mol en cada plato están dadas por

Ej = Fj HFj + Qj + Lj- 1 HLj- 1 + Vj+ l HVj+ l

Lj + SLj ) HLj - ( Vj + SVj ) HVj ( 3- 2) 

y

Nc jc

Sj =' ZYi, j -_ xi, j ( 3- 3) 

t=1 L= 1. 

Los valores de temperatura ( Tj), flujos ( Vj y Lj) y composi- 

ciones se calculan empleando el método de Newton- Raphson su- 

gerido por Broyden de tal forma' que se satisfagan las siguien

tes condiciones: 

y

Ej = 0. 0 ( 3- 4) 

Sj = 0. 0 ( 3- 5) 
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Una funci6n no lineal de mdltiples variables puede aproximar

se mediante una función lineal, expandiéndola como una serie

de Taylor truncada después de la primera derivada en la si- 

guiente forma: 

fk+1 _ k
xl, x2, ..., xn) f ( x1, x2, ..., xn) 

M _ 

xi (
3- 6) 

Donde k es el numero de la iteraci6n y Xi son las variables. 

Ice esta forma, el Ej y Sj se consideran funciones no linea- 

les dependientes de la temperatura ( Tj) y el flujo ( Vj) pue- 

den aproximarse como sigue: 

N N
Ejk+l = 

Ej
k +

1 _I &Vj + 2 Ti ATi ( 3- 7) 

kC:1

W
N

Sjk+1 = 
si +? Vi ávi + - S QTi ( 3- 8) 

Como Sj y Ej representan el error o residuo en las ecuaciones

de balance de energía y de suma de fracciones mol, los nuevos

valores de J& Vj y 4NTj se encuentran resolviendo las ecuaciones

3•- 7) y ( 3- 8) con Sj
k+ 1

y Ejk+1 igual a cero. Esto es, se

pretende que Sj y Ej en la nueva iteraci6n sean igual a cero, 

que es la condici6n necesaria para encontrar una soluci6n. 

El conjunto de ecuaciones ( 3- 7) y ( 3- 8), con
Ejk+l

y Si
k+1

iguales a cero pueden representarse en forma matri- 
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cial como

Si ...  S1 ) S1 ... S1 QV1 S1

V1 aVn bT1 Tn

Sn

3- 9a) 

El

E En

La aplicación de el conjunto de ecuaciones ( 3- 9a) es para pro- 

blemas del tipo de absorbedores, en donde todas las temperatu

ras ( Tj) y flujos ( Vj) son las variables por determinar. Sin

embargo, para resolver problemas de destilación y absorbedo- 

res con rehervidor únicamente se requiere modificar ligeramen

te estas ecuaciones. 

a

a Sn ....  Sn c Sn ... aSn QVn

a Vn T3 Tn

E1 ... E1 E1 ... )¡ El
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QT1

aVl Vn Tl Tn

En ... aEn En ... ci En QTn

V1 Vn T1 Tn
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En el caso de un absorbedor con rehervidor, en donde la salida

de vapor por el extremo superior de la columna Vl se especifi- 

ca, el conjunto de ecuaciones a resolver es el siguiente: 

S1 ... ás, S1 ... óS1

JV2 Vn IT1 ) Tn

c) Sn ... Sn OSn ... Sn

V2 Vn áT1 ) Tn

c E1  E1 E1 E1

Vn T1 bTn

En - 1 ... aEn- 1 ( En- 1 ... a En - 1
V2 Vn T1 Tn _ 

27

V2 S1

TI S n

aT2 E1

ATn En-. 

3- 9b) 



Para problemas de destilaci6n, en los que se especifica la sa

lida de vapor del destilado M)_ e indirectamente V2 al espe- 

cificar el reflujo, las ecuaciones son: 

S1 ... S1 ás1 ... ú S1 V3 S1

r

c} V3 Vn T1 Tn

Vn

Sn ... Sn Sn ... JSn T1

V3 Vn Tl Tn

a E2 ... b E2 c) E2 ... c E2 IIT2 S

V3 Vn IT1 áTn
E2

En - 1 ... aEn- 1 c En - 1 ... n- 1 Y_Tnn En- 1 

V3 a Vn c} T1 Tn LL

3- 9c) 

Una vez que se ha calculado la matriz de jacobianos, suponien

do valores de Vj y Tj, se resuelven las ecuaciones ( 3- 9) para

encontrar valores de las correcciones ZNj y 6 Tj. Los nuevos

valores de Tj. y Vj que se emplearán en la siguiente iteraci6n

se calculan como sigue: 



k+ 1 k

Vj = Vj + t AVj ( 3- 10) 

k+ 1 k

Tj = Tj + t QTj ( 3- 11) 

donde k es el número de la iteración y t es un factor de rela- 

jación, cuyo significado se explica más adelante. 

Los valores de Ej y Sj se calculan mediante las ecuaciones

de suma de fracciones mol ( 3- 3) y los balances de energía

3- 2) y las derivadas parciales en la matriz de jacobianos

se evalúan mediante el método de diferencias finitas. Poste- 

riormente se resuelven las ecuaciones ( 3- 9) y se hacen las co

erecciones a los anteriores de Tj y Vj, como se indica en

3- 10) y ( 3- 11) . 

El procedimiento de, solucion puede resumirse como sigue: 

1) Suponer valores iniciales para Vj y Tj. 

2) Calcular_ los valores de Lj mediante las ecuaciones

de balance de materia global ( 2- 5). 

3) Resolver el conjunto de ecuaciones ( 3- 1) mediante

el algoritmode matriz tridiagonal para encontrar

Xi, j

4) Calcular Yi, j mediante las relaciones de equilibrio

2- 1) . 

5) Determinar Ej y Sj mediante las ecuaciones de suma
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de fracciones mol ( 3- 3) X los balances de energía

6) Evaluar las derivadas parciales de Ej y Sj. 

7) Resolver las ecuaciones ( 3- 9) para A vj y ¿ltj. 

8). Determinar nuevos valores de Tj y Vj mediante las

ecuaciones ( 3- 10) y ( 3- 11). 

9) Con el nuevo conjunto de valores Tj y Vj repetir

desde el paso ( 2), hasta que se satisfaga un crite- 

rio de convergencia. 

Cz) mo se menciona anteriormente, al aplicar estrictamente este

procedimiento, la matriz de jacobianos tiene que ser calcula- 

da y resuelta en cada iteración, incrementando grandemente

el tiempo de cálculo, especialmente debido a que las deriva- 

das se evalúan numéricamente. Para eliminar esta dificultad, 

se emplea el procedimiento de Broyden ( 6), el cual es una ver

sign modificada del método de Newton- Raphson, diseñado para

reducir el número de veces que tiene que ser evaluada una

funci6n, modificando los coeficientes del inverso de la ma- 

triz de jacobianos, en lugar de evaluarla, en cada iteración. 

3. 2 El Procedimiento de Broyden

A continuaci6n se. hace una breve descripción de la clase

de métodos propuesta por Broyden ( 6) para resolver siste- 

mas de ecuaciones no lineales. 

Dado un conjunto de ecuaciones no lineales
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fj ( x1, x2, xn) = 0 ; j = 1, 2, ..., n ( 3- 12) 

empleando notación matricial pueden escribirse como

f ( x ) = 0 ( 3- 13) 

k
si x es la k -- sima aproximaci6n de la soluci6n de la

ecuación ( 3- 13) entonces, de acuerdo con el método de Newton- 

Raphson, los valores de X en la iteraci6n k+1 se definen como

k+ 1 _ k - k_
1 _ 

k

x = x - A f ( 3- 14) 

k
donde A es la matriz de jacobianos. 

Definiendo p como

k - k-
1 _ 

k

p = - B f ( 3- 15) 

k

donde B es alguna aproximaci6n a la matriz de. jacobianos
k

A

Entonces, una modificación al algoritmo de Newton- Raphson que

darf a como: 

k+ 1 _ k _ k

x = x + t p ( 3- 16) 

k k

dado H e y definidos como

k - k- 1
H = B ( 3- 17) 
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k k+ 1 k

y = f - f 3- 18) 

k+ 1 _ 

La matriz B se escoge de manera que el cambio en f
k+ 1

predicho por B en una dirección ortogonal al vector
k - k

P es el mismo que seria predicho por B . Mediante

la fórmula de Householder ( 17) se obtiene la siguiente rela- 

ción. 

k k _ k
kT_- 

k

k+ 1 - k ( H y + t p ) p

H = H - ( 3- 19) 

k - k_ k

P H y

kT

donde t es un factor de relajaci6n y P es el vector trans- 

k - k

puesto de P . H es una aproximación al inverso de la ma- 
k

triz de jacobianos A

Los nuevos valores de x se calculan como

k+ 1 _ k - k k

x = x + t H F 3- 20) 

La selección del factor de relajación t, se hace de forma

tal que los nuevos valores de x sean una aproximación a la

solución mejor que los valores de x de la iteración anterior, 

previendo de esta manera que el algoritmo sea divergente, em- 

pleando como criterio de convergencia alguna de las normas

de la función f. 
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Broyden utiliza el sigúiente algoritmo para el cálculo de t. 

En cada iteraci6n, como primer valor del factor de relaja- 

ci6n t(
1) se escoge la unidad, debido a que este es el valor

natural del método de Newton- Raphson. Un segundo valor t(
2) 

se calcula mediante una ecuaci6n semi -empírica. 

donde

t(
2) 

1/ 2 - (
1 + 6&) - 1 (

3- 21) 

34

G. 

0 ( 1) 

0 ( 0) 

3- 22) 

y donde O( t) es el cuadrado de la norma euclidiana de f( t). 

Cuando ninguno de los valores t(
0) 

ni t( 1) causan una re- 

ducci6n en el valor anterior de O( t), se busca un nuevo va- 

lor de t sistemáticamente, para lo cual Broyden aproxima la

funci6n O( t). mediante un polinomio de segundo grado, con los

valores de t = 0, 1 y t(
2) 

trata de encontrar un valor de

t tal que O (
tk+1) ¿- 

o (
tk) 

mediante un algoritmo de minimi- 

zaci6n. 

Las funciones fj en la ecuaci6n general ( 3= 12) representan

los' residuos en las ecuaciones del modelo, esto es Ej y Sj y

el vector x corresponde a los valores de temperaturas ( Tj) y

flujos ( Vj). Por 10 tanto, la matriz H de la ecuaci6n ( 3- 19) 

que es actualmente una aproximaci6n a el inverso de la matriz
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jacobiana se expresa en términos de Ej, Sj, Tj y Vj en la i- 

teraci.6n anterior y en la presente. 

En iteraciones sucesivas, el procedimiento de Broyden se usa

para actualizar la matriz inversa, empleando informaci6n de

las iteraciones anteriores, lográndose de esta manera evitar

el cálculo múltiple de las derivadas parciales, así como del

inverso de la matriz jacobiana. 

El procedimiento de calculo modificado puede resumirse como

sigue: 

1) Suponer valores iniciales de temperaturas ( Tj) 

y flujos ( Vj) . 

2) Calcular los valores de Lj mediante las ecuaciones

de balance de materia global ( 2- 5). 

3) Resolver el conjunto de ecuaciones ( 3- 1) mediante el

algoritmo de matriz tridiagonal para encontrar Xi, j. 

4) Calcular Yi, j mediante las relaciones de equilibrio

2- 1) . 

5) Determinar Ej y Sj mediante las ecuaciones de suma

de fracciones mol ( 3. 3) y los balances de energía

3- 2) . 

6) Calcular una aproximaci6n del inverso de la matriz

de jacobianos empleando el procedimiento de Broyden

y encontrar un nuevo conjunto de valores de Tj y Vj
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mediante las ecuaciones ( 3- 20) . 

7) Con los nuevos valores de Vj y Tj se repite el pro- 

ceso desde el paso ( 2) al ( 6) hasta que se satisfa- 

ce un criterio de convergencia. 

En la primera iteración debe calcularse e invertirse la ma- 

triz de jacobianos. El cálculo de las derivadas parciales

tiene que ser numérico, debido a que Ej en la ecuación ( 3- 2) 

y Sj en la ecuaci6n ( 3- 3) son los residuos en las ecuaciones

de balances de materia y energía y no pueden representarse

analíticamente. En sistemas en los que las constantes de e- 

quilibrio y las entalpias dependen de la composici6n, es ne- 

cesario suponer las composiciones ( Xi, j) en el paso ( 1), lo

cual puede hacerse empleando un valor cualquiera y resolvien

do repetidamente la matriz tridiagonal. 

3. 3 Selección de un Criterio de Convergencia. 

Con objeto de establecer con seguridad, que un conjunto

de valores de Vj, Tj y Xi, j representan una solución

real al sistema de ecuaciones, es necesario seleccionar

un criterio de convergencia adecuado. 

Alin cuando éste es un punto de considerable importancia

no se discute explí.citamente en la mayor parte de los ar

tículos publicados, en los que se proponen nuevos méto- 

dos de soluci6n. 

Un criterio de convergencia que es coman en muchos de

los primeros métodos, tales como el de Holland ( 15), 
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Wang y Henke ( 36), Burningham y Otto ( 4), Sujata ( 31), 

etc. es la magnitud de las correcciones QVj y pTj en una

iteraci6n dada. Este criterio puede implementarse en dife

rentes formas, tales como

H

AVj
2 + 

ATj
2

Z- e

d= L

A Tm J 1„ e

Tm + 

donde e es una cantidad arbitrariamente pequeña y m es un

subíndice que se utiliza para designar el valor máximo de

JATjl/ T. 

A pesar de ser de uso coman, este criterio de convergen- 

cia es inadecuado, debido a que por la misma naturaleza

altamente no lineal de las ecuaciones y por las caracte- 

rísticas de los procedimientos iterativos, es posible y

personalmente lo he comprobado, el obtener una " soluci6n" 

que satisfaga este criterio de convergencia y sin embar- 

go no haber satisfecho las condiciones necesarias para

considerar_ que una solución para las ecuaciones del mode

lo ha sido encontrada, siendo estas condiciones la satis

facción de los balances de materia y energía ( Sj= O y

Ej= O), aún cuando también estas condiciones pueden ser

satisfechas sin tener una soluci6n real. 

Broyden propone el empleo como criterio de convergencia, 
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de cualquier norma de la funci.6n de residuos £( x). EspecM - 

camente, en la implementaci6n de su algoritmo 61 emplea la

norma euclidiana lo que es una medida mejor de la bondad de

una soluci6n. Cabe señalar que el método de Broyden es un

procedimiento matemático general para la solución de siste- 

mas de ecuaciones no lineales y no un algoritmo para resol- 

ver problemas de separación. 

El criterio de convergencia empleado en la implementaci6n del

método de Tomich en el programa de computadora es el siguien- 
te: 

N

JS ( E' j2 + 
Sj2) ,,_ 

e

N

donde N es el número de etapas y e es una cantidad arbitraria

mente pequeña. 

Como información adicional se emplea el valor que corresponde
al máximo ( SjJ o JE' j( para tener una medida del comportamien- 
to del algoritmo empleado. 

Con el objeto de que los valores de Ej y Sj sean comparables, 

es necesario " normalizar" Ej, esto es, hacer que los valores

de E' j estén en la vecindad del intervalo - 1, 1 . Una for-, 

ma de lograrlo puede ser dividiendo Ej entre la magnitud del
calor total de entrada en la etapa J: 

E' j = 
Ej

Fj HFj + Qj + Lj- 1 HLj- 1 + Vj+ 1 HVj+ 1
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Sin embargo, la estrategia de normalización depende de las

funciones que se empleen en el cálculo de entalpias, lo que

se discutirá más adelante. 

38



CARITULO 4

PROPIEDADES TERMODIIQAMICAS

Para la simulaci6n y diseño de equipos de separación, ade- 

más de un algoritmo eficiente para la solución de las ecua- 

ciones del modelo, es necesario contar con algún método ade- 

cuado para calcular con precisión las propiedades termodiná- 

micas de los componentes del sistema. Por otra parte, el uso

de un método en particular, en muchos casos determina o cuan- 

do menos influye grandemente en el comportamiento del algorit

mo de solución. Debido a su importancia se ha dedicado gran

esfuerzo en la búsqueda de métodos eficientes para predecir

los valores de las relaciones de equilibrio ( K) y entalpias

de mezclas de multicomponentes, siendo de particular importan

cia las correlaciones semiempfricas desarrolladas para la e- 

valuaci6n numérica de las propiedades de mezclas de hidrocar- 

buros. 

4. 1 Relaciones o Constantes de Equilibrio K

En la región de bajas presiones, lejos de las condiciones

criticas, la relación o constante de equilibrio( K) puede

ser aproximada empleando las presiones de vapor de cada

componente y la presión total del sistema ligúido- vapor. 

Para sistemas no ideales, frecuentemente se emplean los

coeficientes de actividad en fase liquida para modificar

dichas relaciones. 
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Sin embargo, las relaciones de. equilibrio entre dos fa- 

ses de sistemas operando a altas presiones, tales como

las que se encuentran frecuentemente en las industrias

petroquímica y de procesamiento de gas natural no pueden

ser aproximadas correctamente mediante el uso exclusivo

de* las presiones de vapor. 

Tradicionalmente, una de las fuentes de informaci6n, pa- 

ra determinar las constantes de equilibrio, han sido las

tablas ( 23) de la N. G. P. S. A. ( Natural Gas Processing

Association). Sin embargo, para el cálculo mediante com- 

putadores de las constantes de equilibrio de mezclas de

multicomponentes, es necesario contar con procedimientos

generales que representen con precisi6n el equilibrio en- 

tre las fases ( liquido -vapor) de el sistema. La ecuación

de estado de Benedict, Webb y Rubin ( 3) , fué uno de los

primeros métodos analíticos utilizados para predecir acer

tadamente el comportamientoPVT de mezclas de hidrocarbu- 

ros, y ha sido empleada con frecuencia para el cálculo

de constantes de equilibrio y entalpias. 

Una correlaci6n general, para calcular constantes de equi- 

librio en mezclas de hidrocarburos fué desarrollada por

Chao y Seader ( 9), en 1966. A partir de esa fecha, su em- 

pleo se ha ido generalizando siendo ampliamente utilizada

desde entonces, en las industrias petroquImica y de proce- 

samiento de gas natural. Nuevas correlaciones, tales como

la presentada por Pra tt nitz y Chueh ( 27) , ( 10) han sido
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elaboradas y las investigaciones en este campo continúan, 

tratando de desarrollar métodos más precisos. 

En este trabajo, la correlaci6n de Chao- Seader ( 9) se utili- 

zó para el cálculo de las constantes de equilibrio, por ser

la más probada y aceptada, además de ser apropiada para im- 

plementarse en un programa para computadora digital. 

4. 2 La Correlación de Chao- Seader

Chao y Seader ( 9) expresan la constante de equilibrio K, 

como una función de tres cantidades termodinámicas; 

Yi_ (
4- 1) 

Ki
Xi

F. 

donde " i" se refiere a un componente cualquiera en una mezcla

de hidrocarburos. 

El coeficiente de fugacidad del componente " i" en la fase de

vapor ( Z) se determina empleando la ecuaci6n de estado de

Redlich y Kwong ( 29). El coeficiente de fugacidad del compo- 

nente " i" en la fase liquida () es una propiedad del compo- 

nente puro, y se evalúa mediante una correlaci6n que se enmar

ca dentro del teorema de los estados correspondientes con las

modificaciones sugeridas por Gryson y Streed. Para el calculo

de el coeficiente de actividad ( Y) se emplea la teoría de so

luciones regulares, usándose la ecuaci6n de Scatchard -Hildebrand

la cual pertenece al tipo de la ecuaci6n de Van Laar. ( Como se
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ñalan Chao X Seader, ecuaciones del tipo de la de Margules tam

bién pueden ser utilizadas). 

Una característica muy importante de esta correlación es que

en ella no existen parámetros que dependan de las interaccio- 

nes entre moléculas con el sistema de multicomponentes, al co- 

rrelacionar la no- idealidadde cada componente en la mezcla, en

ambas fases ( liquido y vapor) con las propiedades del componen

te puro. 

El cálculo de cada uno de los parámetros de esta correlación

se presenta a continuación. 

4. 2. 1 Coeficiente de fugacidad de la fase de vapor (}). 

Como se menciona anteriormente, en la correlación de

Chao- Seader la ecuación de estado de Redlich- Kwong ( 29) 

se utiliza para encontrar las propiedades de la fase de

vapor. Dicha ecuación se expresa como

2
Z = 

1 _ A, h (
4- 2) 

1- h B 1+ h

h = 
BP

Z

donde Z es el factor de compresibilidad, y A y B son

constantes para un componente dado, que se expresan en

términos de las propiedades criticas Pc y Tc como
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donde

Ai = 
0. 4278 )

1/ 2

Pc Tr
2. 5

0. 0867

Pc Tr

c

A = Yi Ai

V4 C. 

B = Yi Bi

cl

Pc = Presi 0n critica

Tr = Temperatura reducida

Nc = Número de componentes en la mezcla

4-- 3) 

El coeficiente de fugacidad z:_ es rigurosamente relacionado

con las propiedades volumétricas de la mezcla en fase de va- 

por mediante la ecuaci6n

e

Ln 0¡ = 
1 r ó P ) - R T

dV - Ln Z
R T IL úni T, V, nj Vf

4- 4) 
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donde

ni. número de moles del componente i

V = Volumen total de la mezcla de vapor

P = Presión total del sistema

Z = Factor de compresibilidad ( PV/ nRT) 

T = Temperatura de la mezcla

nt = Número de moles totales

n = Número de moles de cualquier componenteJ

exceptuando el componente " i". 

Para obtener resultados numéricos de esta ecuación se requie- 

re emplear una ecuaci6n de estado. Substituyendo la ecuación

de Redlich- Kwong se obtiene

ln Oi = ( Z- 1) 
Bi - 

ln ( Z - B P) + 

B

A2

2Ai _ Bi
ln +

BP (
4- 5) 

B L A B i Z

la cual se utiliza para encontrar 0

4. 2. 2 Coeficientes de Actividad en una Soluci6n Liquida (. 1). 
Para cualquier componente " i" en una solución, el propio

sito de el coeficiente de actividad es el de relacionar

la fugacidad dei componente en la fase liquida, para va- 

lores de temperatura, presión y composiciones dados, con

algún otro valor de fugacidad en otras condiciones en

las que el valor es conocido con exactitud. A esta con- 
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di.ci6n se le conoce como el " estado estandard", y debe

ser calculado a la misma temperatura que la solución y

a alguna presi6n y composiciones fijos, seleccionados

arbitrariamente. 

E1 coeficiente de actividad X.. se calcula mediante la

ecuaci6n de Hildebrand_ 

2

in Yi = Vi ( si _s) 4- 6) 

R T

ac
CC
di xi Vi ( 4- 7) 

1 xi Vi
w< i

donde

V. = Volumen molar del componente " i" en la fase l 
1

quida. 

Si = Parámetro de solubilidad del componente " i". 

Valor promedio de el parámetro de solubilidad

de la soluci6n. 

S¡„ puede definirse como

1/ 2

Vi

donde A.H es el calor de vaporización y
Vía

el volumen

molal del componente i en la fase liquida. 
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Valores de V y 5i para diferentes componentes han

sido determinados y se encuentran tabulados. La aplica- 

ci6n de la ecuación anterior en la determinacíon de

CY, es restringida, debido a que únicamente se apli

ca a soluciones denominadas regulares, para las cuales

la entropía de exceso (" excess entropy") de mezclado es

cero. Dado que la energía libre de exceso de Gibbs, con- 

siste de la entropia y en_talpia de mezclado, el comporta

miento no ideal de las soluciones regulares es atribuido

únicamente a su calor de mezclado. 

En general, no es válido suponer que una solución es re- 

gular,. sin embargo, el comportamiento de sistemas de lí- 

quidos ro polares tales como hidrocarburos, se aproxima

mucho al de las soluciones regulares. 

La principal característica de este método de cálculo

es que el coeficiente de actividad es evaluado como una

función de las propiedades del componente puro. 

4. 2. 3. El Coeficiente de Fugacidad ). 

Este parámetro es una propiedad termodinámica bien de- 

finida en condiciones en las que el componente existe

como liquido, y como ta]. puede ser calculado mediante

correlaciones generalizadas, en términos de temperatu- 

ras y presiones reducidas. Bajo condiciones donde el

componente no existe como liquido, la correl.aci6n del

coeficiente de fugacidad es ampliada. La teoría de los
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estados correspondientes ha sido modificada por Pi,tzer, 

con la introducci;6n de, un tercer parámetro Wi, el cual es

llamado factor acéntrico, de manera que cualquier propie- 

dad de un fluido se define como una función de la presión

y temperatura reducidas y del factor acéntrico. 

Este concepto es empleado para correlacionar el coeficien

te de fugacidad Cy¡Y. 

logYi = log -)--i (
0) + 

wi log i (
1) ( 4- 8) 

El primer término Y (
h)

esel coeficiente de fugacidad

de fluidos simples caracterizados por un valor cero de

el factor acéntrico Vi (") es una corrección para com- 

pensar por el alejamiento de los fluidos reales de el

estado de fluido simple. 

Y¡(
0) 

y " jl'1 ( 1) dependen únicamente de la presión y

temperatura reducidas. Mediante datos de equilibrio ex- 

perimentales Chao y Seader encontraron las siguientes

correlaciones: 

log 1i(
0) - 

Al + A2/ Tr + A3 Tr + A4
Tr2 + 

A5
Tri

A6 + A7 Tr + A8
Tr2 ) 

Pr

A9 + A10 Tr ) Pr - log Pr ( 4- 9) 
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log-ri(
1) = -

4. 23893 + 8. 65808 Tr - 1. 2206/ Tr

3. 15224 0. 025 ( Pr - 0. 6) 

4- 10) 

donde todos los coeficientes constantes fueron obtenidos para

los hidrocarburos más comunes. 

En general, mediante el uso de las ecuaciones ( 4- 8), ( 4- 9) 

y ( 4- 10), el coeficiente de fugacidad de un componente en la

fase liquida puede ser calculado si se conocen la temperatu- 

ra y presión reducidas y el factor acéntrico. 

4. 2. 4 Limitaciones de la Correlación de Chao- Seader. 

La correlación de Chao- Seader ha sido y es ampliamente

usada para determinar constantes de equilibrio y por lo

mismo ha sido intensamente evaluada. La característica

principal del método es que está basado en relaciones

termodinámicas adecuadas y el uso exclusivo de propieda

des de componente puro. Sin embargo, debido a las simpli

ficaciones hechas en su desarrollo, la correlación tiene

ciertas limitaciones. Estas restricciones pueden resumir

se como : 

1) El uso de la correlación sá restringe a mezclas

de componentes no polares. 



C2) La presión no debe exceder de. 1000 Asia X deberá

ser menor a 0. 8 de. la presión cr. tica del sistema. 

3) La temperatura reducida de cualquier hidrocarburo, 

exceptuando al metano deberá estar entre 0. 5 y 1. 3. 

4) El contenido de metano en la fase líqúida no debe

exceder un valor de fracción mol de 0. 3 y para

cualquier sistema que contenga hidrógeno o metano

la temperatura reducida debe ser menor que 0. 93 X

la temperatura deberá estar entre 100 y 5000P. 

5) Para calcular constantes de equilibrio de parafinas

u olefinas, el contenido de compuestos aromáticos

no deberá exceder un valor de fracción mol de O. S. 

4. 3 Cálculo de Entalpias. 

La entalpia de una mezcla de composición constante es una

función de la presión y de la temperatura del sistema. De

la termodinámica clásica, la entalpia de una mezcla a tem

peratura T y presión P puede representarse como: 

Me- 

HmcHm (T, P) _ . xi Hi0( T, 0) - 
HmD(

T, P) ( 4- 11) 

donde todos los valores de
Hi0(

T, o) ( entalpia molar par- 

cial) se refieren a un mismo estado de referencia y el tér

mino HmD conocido comunmente como la desviación isotérmi- 

ca de la entalpia, relaciona la entalpia de la mezcla a
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presión P, con la entalpz,a de una mezcla de gases ideales

a presión cero. 

La entalpia de gas ideal H i puede calcularse a partir de da- 

tos experimentales, o mediante valores estimados de la capa- 

cidad calorífica de un gas ideal, en la forma presentada por

Reid, Sherwood ( 30). La desviación de la entalpia IP puede

calcularse mediante diferentes métodos tales como las correla

ciones de Hougen y Watson ( 16) y Lyderson, Greenkorn y Hougen

19). las cuales emplean como parámetros la temperatura, pre- 

sión reducida y el factor de compresibilidad critica, o me- 

diante la correlación de Pitzer ( 25) la cual emplea la tempe- 

ratura y presión reducida y el factor acentrico. 

Yen y Alexander ( 38) actualizaron y apróximaron las tablas de

Lyderson, Greenkorn y Hougen mediante polinomios, con el obje

to de emplearlas en un programa de computadora, igualmente, 

se han encontrado expresiones analíticas para la correlación

de Pitzer. 

Otra forma de calcular las desviaciones isotérmicas de ental - 

pia es a partir de una ecuación de estado. De la termodinámi- 

ca clásica: 

dH = d ( PV) + CT ( a P/ ) T) V PI T
dV ( 4- 12) 

Integrando esta ecuación desde P = 0 hasta la presión del sis

tema ( P), o lo que es lo mismo, desde volumen infinito hasta

50 - 



el. volumen del sistema IVl, se obtiene la desviaci6n isotér- 

mica de la entalpia. 

V

Hm = RT - PV +f rP - T ( P/ c T)
V] T

dV ( 4- 13) 

de manera, que si se dispone de una ecuación de estado ade- 

cuad¿, tal como la de Benedict, Webb y Rubin ( 2j es posible

emplearla en el cálculo de H m . 

En el programa elaborado, se emplea la correlación de Yen y

Alexander ( 38). Debido al número de ecuaciones necesarias pa- 

ra describirla, no se presentan aqui. De acuerdo con los expe

rimentos de Yen y Alexander, sus ecuaciones deberían predecir

datos experimentales con una precisión entre 80 y 90 porcien- 

to. Por otra parte, en general, esta correlación es más preci

sa que el método basado en la ecuación de Benedict, Webb y

Rubin cuando la temperatura reducida es menor a 0. 6• 

Afín cuando la entalpia de mezclas puede calcularse basándose

en relaciones termodinámicas y la correlaci6n de Chao- Seade_r, 

empleando las correlaciones desarrolladas por Edmister, Persy

y Erbar se ha encontrado que no es un método muy exacto. 

4. 4 Componentes Hipotéticos

En la industria del petróleo, con frecuencia se encuen- 

tran fracciones de petr6leo complejas. Para manejar este

tipo de fracciones como un solo componente puro, se em- 

plean las correlaciones de Cavett ( 8). 



La in£ormaci6n qua se requiere conocer sobre una iracci6n

es la densidad o gravedad especIfi,ca en grados API, el peso

molecular medio y el punto de ebullición promedio. 
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CAPZTULO 5

RESULTADOS OBTENIDOS
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5, 1. Características del, Progxama

El programa desarrollado estA escrito en lenguaje FOR- 

TRAN y consta de un programa principal y doce subruti- 

nas que realizan diferentes funciones. Cada una de es- 

tas subrutinas fue probada independientemente con datos

reportados en la literatura y con diversos ejemplos. Por

último, se hicieron un gran número de pruebas con el. pro

grama completo, para detectar cualquier tipo de error, 

tanto en los algoritmos, como en la codificación. A

continuación se da una descripción de las principales

rutinas del programa. 

5. 1. 1 Programa Principal

En esta sección del programa se leen todos los da

tos de entrada, los cuales son descripción del pro

blema: 

NC Número de componentes

NT Número de platos o etapas de equilibrio

IRB Indicador para identificar el problema como

absorbedor ( IRB= O) o absorbedor con rehervi

dor ( IRB= 1) . 

INTI Indica si se conoce la salida de vapor del

plato uno SVi ( INH= 1) o si no se especifica, 

entonces la carga térmica del rehervidor Qn

puede especificarse. 

ITIPO Indica el tipo de problema que se quiere re

solver; absorción ( ITIPO= O) o destilación
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KTTPO= 1) . 

Restricciones impuestas para las iteraciones: 

TMAX, TMIN Valores máximo y mínimo de temperatu- 

ra ( oF) que pueden ser supuestos en

cualquier iteración. 

VMAX, VMIN Valores máximo y mínimo de flujo de

vapor ( Lb mol/ hr) en la columna que

pueden ser supuestos en cualquier ite- 

ración. 

LIMK3 Numero máximo de iteraciones en el pro

cedimiento de Broyden, que implican mo

dificaciones a la matriz inversa de ja

cobianos H. El número máximo de inten- 

tos de encontrar un conjunto de valores

Vj y Tj modificando el coeficiente de

relajaci6n t se defini6 como 10. 

MP Indicador para imprimir la -matriz de

jacobianos ( MP= 1) o suprimir impresión

MP= 0) . 

CHNG Cambio máximo permitido en una varia- 

ble de una iteración a la otra ( valor

nuevo -valor anterior 1 CHNG veces el

valor anterior). 
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SFINMX Valor mínimo de la norma euclidiana

del vector de. residuos (_Sj , Ej ) de los

balances de materia y energía, emple- 

ado como criterio de convergencia. 

Componentes y presi6n del sistema: 

COMPNT ( I) Clave de cada uno de los componentes

del sistema. 

PR Presi6n de la columna. 

Descripci6n de las corrientes de alimentación: 

NRD Número de corrientes

J Plato de alimentación

KIND Condición de la corriente, ésto es, lí

quido subenfriado ( KIND= 1), a la tempe- 

ratura de burbuja ( KIND= 2), a la tempe

ratura de rocío ( KIND= 3) o sobrecalen- 

tado ( KIND= 4). Si se conocen la -tempe- 

ratura y la entalpia de la = riente, 

entonces KIND= 10. 

F ( J) Flujo molar ( Lb- mol/ hr) . 

HF ( J) Entalpia de la corriente ( BTU' s/ Lb- mol) . 

Este valor se calcula en el programa, 

cuando KIND es diferente de 10. 

TF Temperatura de la corriente en 0F. Se
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Calcula en el programa cuando la co- 

rriente. se, encuentra en el punto de

burbuja. 

KIND= 2) o en el de rocío ( KIND= 4). 

FC( I, J) Fracción mol de cada uno de los compo

nentes. 

Relación de reflujo: 

REFLUX Relación de reflujo L/ D para proble- 

mas de destilación. En problemas de ab

absorción no se utiliza esta variable

A

valor de entrada 0. 0). 

Corrientes laterales: 

NRD Numero de corrientes. 

J Plato del que se extrae la corriente. 

SV (J) Salida de vapor ( lb- mol/ hr) . 

SL (J) Salida de liquido ( lb- mol/ hr). 

Flujo de calor: 

NRD Número de intercambiadores de calor en

la columna. 

J Plato en el que se adiciona o extrae

calor. 
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Q ( J) Flujo de calor CBTU/ h.r) . 

Valores iniciales de flujo de vapor y temperatura: 

T( J) Valores iniciales de temperatura () 

V( J) Valores iniciales de flujo de vapor

Lb--mol/ hr) . V( 1) siempre se considera

igual a cero, debido a que la salida

de vapor del plato 1 se considera co- 

mo SV ( l) . 

Una vez leidos todos los datos de entrada y en su caso cal- 

culadas las temperaturas y entalpias de las corrientes de a- 

limentación se toman como valores iniciales de las composi- 

ciones X( I, J) e Y( I, J)- 1/ NC y se pasa el control a la subru- 

tina MODIF6. 

5. 1. 2 Subrutina MODIr6. 

Esta rutina se utiliza para calcular el inverso de la

matriz de jacobianos y realizar el proceso iterativo

que se describe en el capitulo 3, modificando los coe- 

ficientes de la matriz inversa H. Para la ejecu.ci6n de

esta subrutina, se requiere de ABSORB, RIT, NORMAS, 

INVMA.T, QUADMN y MODIFH, las cuales se describen poste

riormente. 

5. 1. 3 Subrutina MODIFH. 

Esta rutina se utiliza para efectuar las modificaciones

a la matriz H, requeridas por el procedimiento de Broy- 



den. 

5. 1. 4 Subrutina NORMAS

Se emplea para calcular diferentes normas de un vector

X. 

5. 1. 5 Subrutina QUADMN. 

Esta rutina se emplea para encontrar un valor mínimo

de una función, aproximándola mediante polinomios de

segundo grado. En el programa se usa como parte del

procedimiento de Broyden ( 28) para encontrar nuevos

valores de Tj, y Vj modificando el factor de relaja - 

cion t que se menciona en el capitulo 2. Para su eje- 

cucioñ utiliza a las subrutinas ABSORB y NORMAS y SET

esta ultima se considera parte de QUADMN). 

5. 1. 6 Subrutina DIAG3

Es un algoritmo para resolver una matriz tridiagonal, 

como la que resulta del balance de materia por compo- 

nentes, representado por las ecuaciones ( 3- 1). 

5. 1. 7 Subrutina INVMAT

Es una rutina para encontrar la inversa de una matriz

cuadrada. Si la matriz es singular se genera un aviso

para el programa que hace uso de ella. Se utiliza por

MODIF6 para calcular la matriz H, inversa de la matriz

de jacobianos. 

5. 1. 8 Subrutina ABSORB
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Esta rutina se em? lea )?ara resolver los balances de

materia r energía, para unas condiciones iniciales da= 

das. Para resolver los balances y calcular los residuos

Sj y Ej, se encuentran valores de las composiciones

Xi, j e Yi, j mediante un procedimiento iterativo. Pa- 

ra realizar su función, se requiere emplear las subru- 

tinas KHOL y KHZT, para el cálculo de constantes de e- 

quilibrio y entalpias. También se emplea DIAG3 para la

solución de la matriz tridiagonal ( ecuaciones 3- 1). 

5. 1. 9 Subrutina RIT

Se emplea para generar diversos tipos de reportes; en

ella se especifican la mayor parte de los formatos de

salida de el programa. 

5. 1. 10 Subrutina COMPID

En esta sección del programa se definen la mayor parte

de las constantes y parámetros necesarios para las co- 

rrelaciones utilizadas para el cálculo de constantes de

equilibrio, entalpias, etc., para sesenta y dos compues

tos diferentes. Las propiedades más importantes de cada

uno de los sesenta y dos compuestos tabuladas son: 

a).- Nombre y clave de cada compuesto. 

b).- Factores acéntricos ( w) de Chao- Seader modificados. 

c).- Parámetros de solubilidad de Iiildebrand para la

correlación de Chao- Seader modificados. 

d).- Volúmenes molares a 250C. 



e) V4lúmenes molazos caXactei. Ist cos de Chao- 

Seader.; 

Temperaturas criticas. 

g),- Presiones criticas. 

h).- Volúmenes críticos. 

i},- Pesos moleculares. 

Densidades a 15 0C. 

Coeficientes de contenido de calor a presión ce- 

ro alpha, betta, gamma y delta. 

Esta subrutina es ejecutada por el programa para inicial¡ - 

zar las variables correspondientes a un problema particular. 

5. 1. 11 Subrutina KHZT

En realidad esta es una subrutina constituida por

seis rutinas internas, para evaluar otras tantas pro

piedades termodinámicas de mezclas de hidrocarburos

en fase liquido ovapor, esto es: relaciones o cons- 

tantes de equilibrio, entalpias, densidades, tempera

tura de burbuja, temperaturas de rocío y temperatura

a partir de la entalpia de una mezcla. Como se mencio

na en el capitulo 4, las relaciones de equilibrio se

calculan mediante la correlación de Chao- Seader ( 9). 

Las entalpias molares parciales se obtienen mediante

la correlación de Yen y Alexander ( 38). 

Para el cálculo de densidades en la fase liquida, se

emplea la correlación de Yen y Woods ( 39) y para el

61 - 



calculo de mezclas en fase de vapor se utiliza la e- 

cuaci6n de estado de, Re.dlich--Kwong, para encontrar el

factor de compresibilidad Z. La soluci6n de la ecua- 

ción de tercer orden ( cúbica en Z) de Redlich_Kwong, 

se realiza mediante un procedimiento analítico, al

contrario de la tradicional solución iterativa median

te el método de Newton- Raphson. 

Tanto las temperaturas de burbuja, como las de rocío, 

se obtienen mediante un procedimiento iterativo, utili

zando el método de falsa posición ( regula- falsi) con

interpolaci6n mediante polinomios de segundo grado, lo

que generalmente acelera la convergencia. 

5. 1. 12 Datos de salida

Como resultado de los cálculos, efecutados por el pro- 

grama, a partir de los datos de entrada ( inciso 5. 1. 1), 

se obtienen los siguientes resultados: 

a).- Relaciones de equilibrio para cada componente

en cada una de las etapas ( Ki, j). 

b).- Temperatura en cada una de las etapas ( Tj). 

c).- Entalpias molares parciales de cada corriente

HLj y HVj) . 

d).- Composici6n de las fases líquidos y vapor en

cada etapa ( Xi, j e Yi, j) . 

e).- Flujos de vapor y liquido en todas las etapas

Vj y Lj) . 
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g)..- Balances de materia X energIa. 

g). información adicional como la norma euclidiana, 

de los residuos Ej X SJ, el error máximo en los

balances, número de iteraciones necesarias para

alcanzar la solución, etc. 

5. 2 Evaluación del Programa

El programa desarrollado, ha sido probado minuciosamen- 

te con diferentes datos y parte por parte, con objeto de

asegurar su buen comportamiento. En el caso del procedi- 

miento de Broyden ( 6), se codificaron y probaron indepen

dientemente las rutinas para la solución de ecuaciones

lineales. Ligeras modificaciones hechas al algoritmo por

el autor de este trabajo, ocasionaron una disminución

del número de iteraciones requeridas para encontrar la

solución de un sistema de ecuaciones empleado por Broy- 

den ( 6) para demostrar su algoritmo. Las restricciones

adicionales que se utilizan ( Tmax, Tmin, CHNG, etc) ayu

dan a preveer la divergencia y mejoran también .el compor

tamiento del algoritmo. El método de Tomich ( 35), con el

procedimiento de Broyden, es uno de los mejores algorit- 

mos generales para la solución de problemas de separación

de mezclas de multicomponentes mediante etapas múltiples. 

Por otra parte, para el cálculo de propiedades termodiná

micas se emplearon las correlaciones generalmente reco- 

nocidas como las mejores para sistemas de hidrocarburos

no polares, en condiciones de P, TyV por debajo de la

región crf tica . 
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pon tiltiMo, la e!ltructui7a xqadulat7 del pxograma, permite

utilizar individualmente cada una de sus partes, asl co

mo realizar modificaciones parciales, para adaptarse a

requerimientos diferentes a los actualmente planteados, 

con muy poco esfuerzo de programación. 

Con objeto de comparar los resultados del programa, con

resultados reconocidos por otros autores, se prepararon

diferentes pruebas que se describen a continuación. 
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5. 3 Caso 1. ( Absorción). 

Este problema, descrito por Holland ét,al ( 13),( 15), co- 

rresponde a un sistema de absorción, con seis componen- 

tes y ocho etapas de equilibrio. En la columna solo se

introducen dos alimentaciones, a los platos 1 y 8 y no

se extraen corrientes laterales sino de dichos platos. 

Este problema se eligió para probar el programa, debido

a que es un problema real, para el cual se cuenta con

cálculos realizados empleando dos procedimientos disti_n

tos, por dos autores diferentes: Holland etal ( 13), ( 15). 

y Otto e Ishii ( 24). 

Como valores iniciales de V y T, se emplearon los mismos

utilizados por Otto e Ishii, obteniéndose una solución

al problema en siete iteraciones. Cuando se emplean los

valores iniciales propuestos por Holland et al ( 13), el

algoritmo no converge, debido principalmente a que la

distribución de los valores de T y V no corresponde a la

distribución esperada para una columna de esta naturale- 

za ( ver figuras 5. 3a y 5. 3b). 

Aún cuando en todos los problemas presentados, la compa- 

ración de resultados que se presenta es con respecto a

los valores de V y T, también se compararon la composi- 

ción de las corrientes en todos los platos. 
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5. 3. 1 Resultados del Pxogxama



PrOBLEMA TIPO ASGORCIOi1

LIMITES PARá LAS V„ FIABLES : 

TEMPER, iTURA MAXIMA = 300. 0

TEMPr--RiNTURA MIIJI- IA = 55. 0

FLUJO DE VAPOR MAX - 120. 0

FLUJO DE VAPOR MIN = 0. 0

SV1 t1AXI11A z 120. 0

EL NUMERO MAXI110 DE ITERACIONES ES 10

CRITERIO DE CUtJVCRGE ICIA : 

ti0R11A t'; Ef10^ 0 IGUAL A . 10E- 04

EL CAM13IO t,1AXI1.10 pEP,t.1ITIDO Efi CADA VARIABLE ES 0. 25



lqr

ESPECIFICACIOiJES DEL PROBLEMA : 

NU TRO DE COl9POfJLtJTES = 6

IJUMERO DE ETAPAS 8

2

EQUiPO SIN REHERVIDnR

4 0: óú0

SALÍDA DE VAPOR SV1 U SE ESPECIFICA

RELACIOM DE CUr1POr, E JTES

0: 000

COMPOtlEbTE ii0i?BRE CLAVE

1 11ETHA1JE 2

2 ETiiAIMI E 3

3 PR0PAid` u

4 M- 3UTA11E b

5 ti-' f' r ;;TAtiE 8

b M- OCTAriE 12

LA PRESION DE LA COLUMIJA E% 300. 00 PSIA

CORRIE0ES DE ALIMCrITACIOM

J TIPO F( J) NF( J) 

8 4 100. 000 . 329E+ 04

1 1 - 20. 000 . 138E+ 04

4

TF( J) I FC( I, J) 

56. 661 1 0. 700
2 0. 150

4 0: óú0
b 0: 000

90. 000 0: 000

0: 005 0
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VALORES LSTITADO3 DE TEMPERATURA Y FLUJOS : 

J T v L

1 101. 000 0. 000 25. 000
100. 000 90. 000 25, 000

3 100090 90. 000 25. 000
100. 000 90. 000 25, 000
100. 000 90. 000 21. 000

b 100. 000 90. 000 25. 000
7
P, 

100. 000. 000 3Q. 000
100. 000 u00 000

SALIDA DE VAPUT UEL PLATO 1 = 85, 00



CONSTANTES DE ETOILjBRIO : 

K 1 9. 7813 2. 5072 0. 9205 0. 2636 0. 0923

K 2
Ofjro
Nou 2. 3706 09621 0. 2814 0. 1000

3

sc . J 1) 7

2. 81E+ 04
378

5
b, r

11b 4

K 3 9. 91., 1) 
2., 008 0. 9816 0. 2896 0. 1036

7

f)() ú%) 

206E+ O1a 378E+ 04
8 94. 99

K 4 92ü8 2. 0119 0. 9893 0. 2931 0. 1052

K 5 6o5ú 2. 6017 0. 9844 0. 21) 17 0. 10147

K 6 3' 141 2. 5591 0. 9b06 02834 0. 1013

K 7 225 2. 4555 0. 9030 0. 2631 0. 0931

K 8 7; 2. 2094 0. 7717 0. 2190 0. 0757
0. 0040

ENTALPIAS UNITARIAS

1 108. 61 230E 04 366E+ 04
2 111. 52 251E r 4̂ 04
3 1 - . 79 2. 81E+ 04

378

5
b, r

11b 4
2,84E+ 04
2bOE+ 04

38,; E+ 04
38SE+ 04
386E+ 04

6 l lu; lb 244E+ 04 3f814E+ 04
7 1C8. 45. 206E+ O1a 378E+ 04
8 94. 99 118E+ 04 365E+ 04



COMPOSICIOM PE LAS PUS FASES : 

X

X

V

N

1

2

3

4

5

6

7

8

0. 0586 0. 0749 0. 0105 0. 0000
7 7u5
07ui 0. 0599 0. 08-39 70. 019 0. 0000
7554
0751 0. 0590 0. 0911 0. 0283 0. 0001

7r

147 0. U; i8b 0. 0910 0. 0366 0. 0003
7338

7c;e3 0.. 35856 0. 01915 0. 0451 0. 0008
7; 92
07 -dr) x..) 595 0. 0930 0. 0556 0. 0023
7133
0771 0. ú610 0. 1007 0. 0723 0. 0074
uBC

0_. 0606 0. 1205 0. 1122 0. 0298

777b 0. 1408 0. 0639 0. 00,) B 0. 0000
00) q
79o7 0. 1540 0. 08S,5 0. 0055 0. 0000

4 43
0. 1536 0. 0, 994 O. Oo8p 0. 0000

a. iSaO 0. 0901 0. 0107 0. 0000
ur4c
397 0. 151.16 O. U`' 01 0. p132 0. 0001

014/ 4
13r4 0. 1523 0. 0`? 02 0. 0158 0. 0002
004? 

447339
0. 1520 O. OQ09 0. 0190 0. 0007

7202
0023

0. 15' 46 0.. 0930 0. 0246 0. 0023



BALAfJCE DE EfJEHGIA : 

J F. HF 0 V. HV L. HL SV. HV SL, HL i
1 . 27óE+ 05 0. 0. 594E+ 05 317E+ 06 0. 1
2 0• 0. 349E+ 0b 667E+ 05 0. 0. 2
3 0. 0. 356E+ Ob 702E+ 05 o. 0. 3
4 0. 0. 364E+ 06 718E+ 0a 0. 0, 4
5 0. 0. 361E+ 00 715E+ 05 0. 0. 5
6 0. 0. 361E+ 06 84E+ 05 0. os 6
7 0. ü. 3358E+ 06 602E+ 05 0. 0. 7
8 . 329E+ 06 0. 350E+ 06 * 0. 0. 395E+ 05 a



DALMÍCE DE Fli TERiA

J F T V L SV St J

1 20. 000 lU8. 606 0. 000 25. 830 86. 498 0. 000 i

2 0. 000 113.; 22 c; 2. 32g P6. 573 0. 000 0. 000 2

3 O. OoO 115. 794 93. 076 26. 910 0. 000 01000 3

4 0. 000 11Ú. 754 93. 4o8 27. 17, 0. 000 0. 000_ 4

5 0. 000 116. 410 93. 675 27. 503 0. 000 0. 000 5

6 0. 000 114. 157 94. 001 28. 037 0. 000 0. 000 6

7 0. 000 108. 449 94. 535 29. 221. 0. 000 0. 000 7

8 100. 000 94. 987 95, 719 0. 000 0. 000 33a502 8



RESU11EIJ DE LA COPFIDA : 

CRITERIO OE CO; JVERGE<<CIA

JJUMERO MAXIMO DE ITERACIO14ES

10000000E- 04

10

WOR IA EUCLIDIAiJA = 

ERRCR MAXImo EW LOS BALAÍ; CES

NUMERO DE ITERACIOMES R.EOUERIDAS= 

TIEMPO DE PROCESADOR UTILIZADO

TIEMPO DE ENTRADA / SALIDA. _ 

Ln

19771964E_ 05

25787213C- 04

7

1 `?. 90 SEGS. 

1. 68 SEGS. 



5. 3. 2 Comparacion de Resultados
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Plato V ( Lb- mol/ hr) V ( Lb-- mol/ hx' L V ( Lb- mol/ hr) 

1 85. 00

ROLLAND ( 2 4 L C. NORTEGA OTTO E TSHT C15)- 15)_

PlatoPlato T ( OF) T (AF) T ( oF) 

1 107. 6 108. 6 119.. 5

2 111. 4 113. 5 125. 1

3 112. 5 115. 8 126. 2

4 112. 1 116. 7 125. 2

5 110. 2 116. 4 122. 5

6 105. 8 114. 2 117. 9

7 96. 4 108. 4 109. 9

8 74. 4 95. 0 94. 8

Plato V ( Lb- mol/ hr) V ( Lb-- mol/ hx' L V ( Lb- mol/ hr) 

1 85. 00 86. 5 86. 01

2 89. 8 92. 3 91. 7

3 90. 5 93. 1 92. 4

4 90. 8 93. 4 92. 7

5 91. 0 93. 7 93. 0

6 91. 3 94. 0 93. 4

7 91. 8 94. 5 94. 0

8 93. 2 95. 7 95. 4

Tabla 5. 3 Comparaci,6n de los resultados del caso 1. 
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PLATO

1

2

3

4

5

7

70 - 80 90 100 110 120 130 140

D. HOLLAND X

OTTO E ISHII • 

C. NORIEGA 0

FIGURA 5- 3a Comparaci6n de los Lesultados ( Tjj del caso 1. 
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PLATO

1

2

3

4

5

0

7

ópÉ pUlM

85 90 95 100

D. HOLLAND X

OTTO E ISIIII

C. NORIEGA Q

FIGURA, 5- 3b Comparación de los resultados ( Vj) de]. caso 1. 

79 -- 



5. 4 Caso 2.-- ( Absorci6n) 

Al igual que el caso i, este probjema es descrito por

D. Holland ( 15) X corresponde también a un sistema de

absorci6n,,. de ocho etapas de equilibrio. Entre los ca- 

torce componentes del sistema, se encuentran el CO2 y

N2 en pequeñas cantidades. 

En este caso, se encontró una solución que satisface el

criterio de convergencia en once iteraciones-. 

Como valores iniciales de V y T se utilizaron los mismos

empleados por D. Holland ( 15), ésto es, valores iguales

de Tj en todos los platos y se tomo una distribución li- 

neal de los valores de V, tomando como valor máximo la a

limentación ál plato 8 y como mínimo el valor de la mis- 

ma alimentación menos un valor estimado de la cantidad

absorbida. 

A pesar de las diferencias entre los resultados calcula- 

dos por el programa y los presentados por Holland, es po

sible afirmar que la solución encontrada es adecuada. Las

diferencias en los resultados pueden atribuirse al uso de

diferentes procedimientos para evaluar las propiedades

termodinámicas, así como al empleo de diferentes crite- 

rios de convergencia. Cabe hacer notar, que en este caso, 

Holland emplea como criterio de convergencia la relación

f T/ 1-0. 0001. 
T



5. 4. 1 Resultados del Programa. 
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N

PRCjBLF_h' A TIPO AHSORCIUN

LIVITES PARA LAS VAPIA'?LFS : 

TEMPERATURA ' AXII; A - 50. 0

TEMPERATURA PINI, p - 0. 0

FLUJO DE VAPUI. MaX = 3200. 0

FLUJO DE VAPU ilIr. a 2500. 0

SV1 MAXIVA - 3000. 0

EL NL) MERO MAXIMO DE ITLRACÍUr; ES ES 20

CRITERIO CE CONVERGENC; A : 

NORMA MENDK 0 IGUAL A . 10E- 04

EL CAMBIO MAXIMO PERMITIf:O Ep1 CA[; A VARI.ABLE LS 0. 25



RM

ESPECIFICACIONES DEL PnOFLC' rA = 

NU ERO DF COMPONENTES r' 14

NUPU:O DE ETAPAS = L

EQUIPO STN REHERVIDOR

SALIDA DF VAPOR SV1 NO SE. ESPECIFICA

RLLACION DE COMPONENTE? t

COMPUENTE t' O1:[,, tpE CLAVE

1 CG2 49

2 NITFtN 46

3 METflrt E 2

4 tTPALE 3

5 Pr,PA1 F 4

G I- FUT; t; E 5

7 t'- t' UTP..NE 6

8 1- pEt: TANF 7

9 N- FEtiTANE 8

10 10

11 t+ - NEF' TANE 11

12 N - l; CTANE 12

13 ti- r111.¡ ktiE 13

14 h" UECAt E 14

LA Pf2ESInN DE LA CGLUI'1 A E 80040 PSIA



J TItiO r( J) HF ( J) TV( i) I FC( I. J) 

1 1 188. 9G¿ 400E+ 04 2. 900 1 0. 000

3 p. sfl8
4 0. 000
5 C.. ono
6 0. 000
7 0. Cr0
8 O, C01

100.
024

11 O. e91

3 0: 2302
14 0. 327

8 5 299íf. 163 198F+ 04 0. 000 1 0. 000522
3

0. 0
0, 887

4 O. C(, 7
5 0. 098

7 Ó. ÓÓ4
8 0. 00111

lÓ 0. 00
f

11 0. 000

13 Ó. ÓÓÓ
co 14 0. 000

RELACION DE REFLUJO L/ U _ 0, 00

CORRIENTES LATERALES t

J SV( J), SL( J) 

1 2721. 000 0. 000



VA CRES FSTIMADOS pE TS' PEUATURA Y FLUJOS t

J T V L

1 255aCCC 0. 000 723. 052
2 25 •,, ., C 2755. 145 257, 197
3 25. Cco 27P9. 291 291, 342
4 2823. 436 325. 488

225.; LC 2857. 52281
35993,

63335

25. CC 292 : 8 2 427: 923
8 25• LLC 2960, 017 0. 000

SA IDA OF VAPOR DEL PLATO 1 n 2721. 00

w



I

co

rn

I

CONSTANTES DE EGIJUIEi( l1D t

K 1 3. 2309 1169801 3. 0838 0. 6805 0. 2103
O. U775 U• 0546 C. 0256 0. 0162 0. 0063

K 2 3• 2197 11. 7617 360664 Ó. 6848 0. 2132
0. 0 95 f• p5cl C. 0265 0601119 O. 0066

K. 
G. 0026 COG(,, 0. 0004 060002

3 3. le84 11. 5937 3. 0349 0* 6773 0* 2107
0. 0790
0. 00'' 6

U. 05r7
U. l',OC9

C. 0264
0. 000' 4

0. 0188
0. 0002

060066

K 4
8• 1 228 11. 433P?• 999CU• Cr- 48

Q4,6668260185 0. 2068
ul78

O. UC25 0606co
02G

0. 0004 00. 0002
64, 0065

K 5
pp. U71h3 l0: 08 8

2: 9598 p 3

O.006qC.b 2 U. 000o O. O 04 U,
550

8
K 6 3. 0662 ii. n456 2. 9121

02
0• b*409 0. 1971

0• 0 47 0526 060251 * 0. 0178 0. 0062
U. 00(; g 0. 0004 0. 0002

K 7

220•
UC55214

O• U7?_5
1;¿' 1

51C
20897 8: 62 7 0. 1897

0 45 A 3 060061
0. 0024 c!. 0009 0. 0004 0. 0002

K ts 22. 85533{ 
Q. Ub92

9. 9117
U. 04C; 

6911qq0. 023I
Q58779

Olbl g. Op4 0
0• 0024 n. 00) 9 060004 O. 0002

ENTALPIAS jF JTAKIAS t

0127E+ 04
NV

62.23+04
1• I 6119E_+04 274  04

3 121E+ 04 2231+ 04
4 1()* 4/ 
5 17. 9`+ 

1 5E+ 04
1 GE+ 04

22220+ 04
04

7 16,
119 136E+ 04 218E+ 04

m• 148E+ Ó4 211E+ Ó4y2
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HA AnCE ni MATERIA s

J F T V L SV S¡, J

1 18R. 906 19. 89 0- 000 325. 073 2664 • 718 06000 1

2 04000 21. 474 280C. 885 339, 743 0. 000 0. 000 2

3 0• 000 2(%. 774 2815, 555 350. 173 0. 000 0. 000 3

u 0. 000 19. 467 2825. 985 360, 168 0. 000 n. 000 4

5 0. 000 17. 944 2835. 980 371. 677 0. 000 0•( 100 5

6 0. 000 16, 6190 2847. 488 387. b93 0. 000 0. 000 6

7 0. 000 13. 806 2863. 705 418. 840 0. 000 0. 000 7

8 29944163 9. 924 2894, 652 0. 000 0. 000 S1Á• i51 8



BA AUCE DE ENENGIA s

J F. HF 0 V. HV

1 * 756E+ 06 0. 0. 

2 0. 0. 628E+ 07

3 0. 0. 629E+ 07

4 C. 0. 627E+ 07

5 0. 0. 625E+ 07

6 0. 0. 621E+ 07

7 0. 0. 617E+ 07

8 . 593E+ 07 0. 610E+ 07

0

El

L. HL SV• HV SL• HL

413E+ 06 594E+ 07 1. 

404E+ 06 0• 0. 

423E:+ 06 C. id

451E+ 06 G. 0. 

483E+ 06 0. 0. 

527E+ 06 c•. 0. 

594C+ 06 0. 0. 

0. 0. 769E+ 06



Ft' Ul, EP; nE LA CORRIDA , 

CRITERIO CF CONVERGENCIA = 

NU ERO MAXIMO DE ITERA IOFI.ES = 

tJU; MA EUCLIDIANA = 

FRROR t: AXI1,10 EN LOS 8AE- A[, CE* 5 = 

Nu ERO DE ITERACIONES REGUipIDAS= 

TIEMPO DE PROCESADOR UTILIZAr,O = 

TIEMPO DE ENTRADA 1 SALLA = 

N
M

10000000E- 04

20

35384671E- 05

43848733E- 04

11

36. 15 SEGS. 

1. 58 SEGS. 



5. 4. 2 ComParacibn de_ Resultados. 



Plato V( Lb- mol/ hr) 
V ( lb- mol/ hr). 

1 2659. 25

HOLLAND C] 5) C. NORIEGA

Plato T ( oF) T CoF) 

1 27. 9 19. 9

2 31. 0 21. 5

3 30. 9 20. 8

4 29. 6 19. 5

5 27. 7 17. 9

6 25. 1 16. 2

7 21. 5 13. 8

8 15. 3 9. 9

Plato V( Lb- mol/ hr) 
V ( lb- mol/ hr). 

1 2659. 25 2664. 7

2 2813. 22 2800. 9

3 2824. 80 2815. 6

4 2833. 7 2825. 0

5 2843. 3 2836. 0

6 2855. 3 2847. 5

7 2872. 8 2863. 7

8 2904. 6 2894. 7

Tabla 5. 4 Comparaci,6n de los resultados del caso 2. 
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PLATO

1

2

3

4

5

0

7

N. 

5 10 15 20 25 30 35 T

D. HOLLAND X

C. NORIEGA O

FIGURA 5- 4a Comparación de los resultados ( Tj) del caso 2. 
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PLATO

H

2

3

4

5

n

ig

A

2610 2660 2710 2760 2810 2860 2910 V

D. HOLLAND X

C. NORIEGA O

FIGURA 5- 4b Comparacidn de los resultados ( Vj) del caso 2. 
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5. 5 Caso 3.- ( Absorción). 

Este es el 111timo problema de absorción que se presenta
en este trabajo, y corresponde a un absorbedor con un

rehervidor, diez etapas de equilibrio y cinco componen
tes, descrito por Holland et al ( 14). 

La solución de absorbedores con rehervidor, se dificul- 

ta grandemente, debido a que introduce un elemento de

cambio importante, que modifica las propiedades de con- 

vergencia de los algoritmos, al ocasionar gradientes e- 

levados de temperatura. 

En este caso, se tomaron como valores iniciales de V y
T los presentados como solución por Holland et al ( 14), 

con objeto de verificar si estos valores corresponden a
una solución al problema, de acuerdo con el programa de- 
sarrollado. 

Los resultados obtenidos con el programa, se comparan con

los de Holland et al ( 14) y los obtenidos por Otto e

Ishii ( 24) para el mismo problema. 
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5, 5. 1 Resultados del PxogZ=,- A. 
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PP06LEMA TIPO ANSORCInm

LIMITES PARA LAS VARIABLES : 

TEMPERATURA r' AXIfi.A - 600. 0

TEMPERATURA MIIXIA - 80- 0

FLUJf1 DE VAPOR 14AX _ 200. 0

FLUJO DE VAPOR MIN - 10. 0

SV1 MAXIMA = 110. 0

EL' NUMERO MAXIMO DE ITERACIONES ES 20

CRITERIO DE COIIVERGENCIA : 

NORMA MENOR 0 JGUAL A- IOE- 04

EL CA116ID MAXIMO PERMITIDO EN CADA VARIARLE ES 0. 25



ESPECIFICACICt1FS DFL PROM.. p+ A s

NIPIF ? 0 DE COMPONENTES 5

NUMERO DE ETAPAS Ir

E!) UIPO CUr, FEHFRVIDOR

SALIDA DE WCP SV1 SE E. S1' ECIFICA

RELACION DE COMPONENTES t

COMPf1NE NTE f: hl' HRE CLAVE

i
1 ll, 

ETHAt F 2

2 E: TIWIE 3

3 PR() PANE 4

i 4 N- 111JTANF 6

5 11- 0CTAb' E 12

LA PRESI( iN DE. ( A COLUMNA ES 300. 00 PSIA

CORRIENTES DE A.LIVENTACION : 

J TIP -O f(j) HF(, 1) TF( J) i FC( I, J) 

1 1 30,, 000 . 138E+ 04 90. 000 1 0. 00n

3 8: 8H
4 O. OnO
5 1. 000

5 4 100• 000 . 313.E+ 04 46. 419 1 0• 800

3 O 067
4 0. 067
5 0. 000

PEi ArI0,11 nE REFL UJ0 L/ n = O. On



VALnRFS ESTI<<AO( S LE TEMIfIUATURA Y FLUJOS : 

J T V l_ 

1 12`;* 400 0. 000 41. 800
2 147. 200 106, 800 45. 500
3 157. 200 110. 500 48-, 100
4 161. 100 113, 100 50. 600
5
6

156. 300
268, 360

115. 600
21 .' 10o

56. 400
92, 000

7 331. 300 57. 000 1026000
8 394. 2.00 67. 000 105. 000
9 455* 500 70. 000 104. 600

10 495, 300 84. 600 0. 000



CONSTANTES GE FQUILI15RI( 1 s

K 1 10. 3247 2. 7822 1. 0909 0. 3330 0. 0075

K 2 1097002 3. 0269 1, 2583 04, 1102 0. 01 10

K 3 10* 0054 3, 1643 1. 3557 0. 4582 0. 0136

K 4 10. 9358 3, 2058 1. 388, 9 0. 4770 0. 0148

K 5 10, 6303 3. 0907 1. 3211 0. 4508 0. 0137

K 6 12. 20159 4. 4943 24, 11611 1. 2119 0. 1032

K 7 13. 1338 5. 1893 3. 1299 1. b804 0. 2211

K 8 13. 9064 5. 7603 3o803r 2. 1523 0. 4131

K 9 13. 4443 5. 8095 4. 2041 2. 5355 0. 6848

K 10 11, 3094 5. 1137 3. 94`-' 4 2. 5056 0. 8380

t

ENTALPIAS UNITARIAS
0

C> T E! I.. Fi

1 128. 07 328E+ 04 39' l + 04

2 145. 51 403E+ 04 41il + 04

3 155. 31 444E+ n4 469F+ 04
4 158. 98 452E+ 04 484E+ 04
5 153. 78 402[+() 4 482F.+04
6 264. 26 885E+ 04 104E+ 05
7 325. 11 131E+ 05 145E+ 05
8 388. 19 190E+() 5 199E+ 05
9 451. 449 22 , EE+ n55 279E+ 05

10 480. 98 22E+05 335E+ 05



COt" POSICICfJ CBE LAS DOS FASf S

X 1 060819 060253 0. 0637 0* 0970 0. 7321

X 2 0•( N730 C* 0239 0• 0686 0• 161. 4 0• 6731

X 3 0• 0693 O - C222 0•-) 548 0,? 051 0• 6336

X 4 O• n680 0. 0215 060622 0. 2405 0. 6078

X 5 0• 0692 0•+: i221 0• 0647 0• 2.948 0. 5492

X 6 0. 0152 0. 0131 0. 0685 0'• 5073 0. 3959

X 7 0• P019 0. 0042 0. 0361 0. 4654 0. 4923

X 8 0, 0002 0. 0011 0. 0142 0. 3062 0. 6782

X 9 0. 0000 1. 001) 3 0. 0048 0. 1615 0. 8334

x 10 O • 0000 0. 00') 1 0 • 0014 0#(, 7() 2 0. 9283

Y 1 0, 8263 C• 0686 0. 0679 0* 0316 0. 0054

Y 2 0. 7709 0. O713 0. 0852 0. Ú653 0. 0073

Y 3 0 • 7435 0 •,) 6` 1 0 60864 0 •' 9"_ 4 0, 0085

Y 4 0, 72.72 0. 06' 4 060844 0. 1122 0. 0088

Y 5 0. 7145 0. 063 0. 0829 0. 1290 0. 0073

Y 6 0. 1735 0. 0552 0. 1578 p. 5753 0. 0382

Y 7 0. 0242 0-- 02j8 061075 0. N40 0. 1035

Y 8 000030 0 •.^, Oó4 0 • 0540 0. 6572 0, 2794

Y 9 04, 0003 04016 0.() 202 0 • 4085 0 • 5691f

Y 10 0• 0000 0. 00o,3 0. 0056 061834 0• 8106



BALANCE pE P, ATERIA

J F T V L 5V 51 1

1 30. 000 128. 067 0•(; 00 41* 512 95. 000 0. 000 f

2 0. 000 145. 511 106, 512 145. 137 0. 000 0. 000

3 0. 000 155. 310 110. 137 47. 711 0. 000 0. 000 3

4 0. 000 158. 976 1129711 50. 230 0. 000 0. 000 A

5 100, 000 153, 784 115. 230 56. 150 0. 000 0. r00 5

6 0. 000 264. 25!, 21. 150 91. 383 0. 000 0. 000 6

7 0. 000 325. 11.- 56. 383 100. 674 0. 000 0. 000 7

8 0• 000 388. 189 65. 674 103. 710 04000 0• t100 R

9 0. 000 451. 487 68: 710 107. 046 0. 000 15. 000 9

1 10 0. 000 480. 980 87. 046 0, 000 0. 000 20. 000 lo

H
0
N

rj



BALAt10E DE EP, EKGIA s

i F. HF A v4HV 1.. 111_ SV - 11v SL. HL i

1 414E+ 05 0. 0. 136E+ 06 377E+ 06 0. 1

2 00 0. 469E+ 06 182E+ 06 0. 0. 9

3 00 04 516E+ 06 212E+ 06 00 0. 3

4 04 0. 585E+ 06 227E+ 06 0. 0. 4

5 5313E+ 06 00 556E+ 06 226E+ 06 0. 0. 5

6 04 09 219E+ 06 809E+ 06 0. 0. 

7 06 00 817E+ 06 132E+ 07 0. 0. 

g 00 0. 131E+ 07. 197E+ 07 04 0. A

9 0! 04 191E+ 07 273E+ 07 0. 383E+ 06 Q

1
10 04 769E+ 06 292E+ 47 0. 0. 583E+ 06 10

0
w

1

lo



RESUMEN DE LA CORRIDA : 

CRITERIO DE = VERCENCIA = . 10000000E- 04

NUE" ERO OXIMO DE ITERACIONUS - 20

NORMA EUCLIDIANA - . 68103229E- 02

ERROR MAXIMO EN LOS SALAICES = . 69945506E- 01

NUHEp0 DE ITERACIONES REDUE- RIDAS= 1

TIEMPO DE PROCESADOR UTILITADO = 28. 42 SEGS, 

TIEMPO DE EO RADA / SALIDA ' — 1. 42 SEGS, 

I

0

a



5. 5. 2 Comparacibn de Resultados. 
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Plato

HOLLAND ( 14) OTTO E ISHI ( 24 j C. NORIEGA

Plato T ( oF) T(OF) T ( 0F) 

1 129. 4 128. 1 128. 1

2 147. 2 141. 1 145. 5

3 157. 2 245. 8 155. 3

4 161. 1 143. 9 159. 0

5 156. 3 131. 5 153. 8

6 268. 3 235. 3 264. 3

7 331. 3 290. 0 325. 1

8 394. 2 348. 8 388. 2

9 455. 5 425. 9 451. 5

10 495. 3 487. 9 481. 0

Plato V ( Lb- mol/ hr) V ( Lb- mol/ hr) V ( Lb- mol/ hr) 

1 95. 0 95. 0 95. 0

2 106. 8 104. 0 106. 5

3 110. 5 106. 4 110. 1

4 113. 1 108. 0 112. 7

5 115. 6 110. 1 115. 2

6 21. 4 16. 1 21. 15

7 57. 0 40. 6 56. 4

8 67. 0 49. 2 65. 7

9 70. 0 50. 5 68. 7

10 84. 6 63. 7 87. 0

Tabla 5. 5 Comparación de los resultados del caso 3
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PLATO

1

2

3

4

5

4' 

6

7

8

9

10

100 150 200 250 300 350 400 450

D. HOLLAND X

OTTO E ISHII • 

C. NORIEGA

500 T

FIGURA 5- 5a Comparación de los resultados ( Tj) del caso 3. 
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PLATO

1

E

9

4

5

N. 

7

0

10

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 V

D. HOLLAND

OTTO E ISHII • 

C. NORIEGA 0

FIGURA 5- 5b Comparación de los resultados ( Vj) del caso 3. 
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5. 6 Caso 4.- ( Destilación). 

Este es un problema de destilaci0n de una mezcla benze- 

no- tolueno, tomado de Mc Cabe ( 20) . A diferencia de to- 

dos los demás casos que se presentan, el problema pre- 

sentado por Mc Cabe no es uno de simulación, sino de di- 

seño de una columna, para obtener una separación especí- 

fica. 

Con objeto de validar el programa, con un problema que

incluyera componentes con propiedades cercanas a la rea

lidad, se efectuó el cálculo de esta columna. Asi mismo, 

dado que en este caso se suponía que de la columna dise

hada mediante el método de Mc Cabe -Thiele, debería obte

nerse la separación deseada, fuó posible verificar los

resultados del programa, comparando las composiciones

calculadas contra las especificadas en el enunciado. O- 

tro elemento de evaluación fueron las cargas térmicas

tanto del condensador, como del rehervidor. 

Para el cálculo de esta columna, los valores iniciales

de Vj se estimaron suponiendo flujo de vapor constante. 

Para los valores de Tj se emplearon los valores de tem- 

peratura de ebullición del benzeno y del tolueno puros, 

considerando una distribución lineal en las dos seccio- 

nes de la columna. 

Los resultados obtenidos para este problema, son muy

satisfactorios pues permiten comprobar la bondad del
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pzograma, pues en este caso se emplean práctigaAente todas

las rutinas del mismo. 

En este, como en todos los problemas de destilación, se cal- 

culan en el programa, las cargas térmicas del condensador y

del rehervidor. 
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5. 611 Resultados del Programa. 



PPLIBLEIIA TIPO DESTILACIOM

LIPITES PARA LAS VARIABLES : 

TE" PERATURA 1, 1AXI11A - 500. 0

TEMPERATURA t" I! JIl1A = 1. 0

FLUJO DE VAROR MAX = 1100. 0

FLUJO DE VAPOR MIM 100. 0

SV1 MAXIr1A a 0. 0

EL MUMERO MAXi,110 DE ITERACIOMES ES 15

CRITERIO DE ColiVERGENCIA : 

HORMA MENOR 0 IGUAL A . 10E- 04

EL CAMBIO MAXIMO PERMITIDO El! CADA VARIABLE ES 0. 25



ESPECIFICACIONES DEL PROBLEMA

lJUMERO DE COMPOlUENTES z 2

IJUHERO DE ETAPAS = 13

EDUÍPO CON REHERVIDOR

SALIDA DE VAPOR SV1 SE ESPECIFICA

RELACION DE COMPONENTES : 

COMPONENTE NW1BRE CLAVE

i BENZENE 40

2 TOLUENE 41

LA PRESION DE LA COLUMtJA ES 14. 70 PSIA

CORRIENTES DE ALIMENTACION : 

J TIPO FW) HF( J) TF( J) I FC( IoJ) 

8 2 385. 000 w. 589E4' 04 202. 719 0; 560
440

RELACION DE REFLUJO LSD 3. 50

CORRIENTES LATERALES : 

J SV( J) SL ( J) 

1 168. 000 0. 000



VALORES ESTIMADOS DE TEMPERATURA Y FLUJOS : 

J T v L

1 176. ouo 0. 000 588. 000
2
3

179. 400
182. 800

756. 000
76o. oco

592. 000
s42,000

5
180. 200
189. 600

7b0. 00o
760. 000

5C; 2 Oo0

6
7

193. oQ0
196. 400

760. 000
760. o00

8
9

200. 000 76o. o00 7. 000

10 291. 000
21. 000

60. Q00
60: 000

977 o00
i7;; 000

11
12

218. 000
224: 000

76o. 000
760. 000

977. 000
977: 000

13 230: 000 760. 00a 0. 000



CONSTANTES DE EQUILIBRIO : 

K 1 1. 0316 0. 4134
K 

33? 
0. 42gq83

K

11. i06bb12
e; úl534 1: 2193

E+ 04

K 6
1
1: 3713 0: f6i10

K 1: 5 71 O. b6
K 8 bu 0. 70J

K 1Ú 8  0: 463
K 11 2. 1083 0. 9031
K 12 2. 941 0. 9440
K 13 2502 0. 9707

ENTALPIAS UNITARIAS : 

NL NV

1838 6711E+ 04 E+ 04
4
5

189. 7
195; s8 648E+ 94

620E+ 04
Ei11 E* 04
655E+ 04

202. 17 5911E+ Ou 6 4E+ 04
07. 65 Sh7E+ OU 72` E+ 04

21 . 50 549E+ 04 755E+ 04
9 P- 1 . 83 520E+ 04 8U11E+ 04

10 223. 53 493E+ 04 846E+ 04
1ii 227: 93 17 c_+04 883E+ 04
12 230. 6 454E+ 04 09E+ Q4
13 232. 84 444E+ 04 926E+ 04



m

COM110SICION DE LAS DOS FASES : 

0. 9489 O'
3

3
0. 8963
0. 8 5
6

0. 1s
0. 1875

S 0. C
0. 302'4
0 • 43c 

7 ó. 359ú 0.'
S0

O. 6uQ6
8
9

0. 30' 2 0. 618

0. 1 Ó8 56510 345
1 0- 01' 02 0, Q198
1

11
O. OU47

4
O'

978
0. 9553
0. 97 2

pp gzli

0. 0e2' 
0. e.503
0. 7623

0497

0. 2377

6
0. 6637
0. 5740
050bi

0. 3363
0. 426

A

10 0.. 2675
0. 4939

330; 125
1 
1_ 

0. 1692
0: 080

0. 83 8
0. 900

13 0. 0514 0. 94 6



BALAUCE DE MATERIA

J F T V L 3v si, J

1 0. 000 178. 041 0. 000 588, 000 168. 000 0. 000 1

2 0. 000 180, 191 756. 000 581. 728 0, 000 0, 000 2

3 0. 000 183. 784 749, 728 572. 708 0, 000 0. 000 3

4 0. 000 169, 073 740. 708 562. 124 0, 000 0. 000 4

5 0. 000 195. 583 730. 124 552. 313 0, 000 0, 000 5

6 0, 000 202. 172 720. 313 545. 353 0. 000 0. 000 6

7 0. 000 207. 647 713. 353 541, 444 0. 000 O. n00 7

8 385. 000 211. 496 709. 444 920, 779 0. 000 0. 001 8

9 0. 000 217. 828 703. 779 917. 678 0. 000 o. o0n q

10 0. 000 223. 527 700. 678 916. 973 0. 000 0, 000 10

11 0. 000 227. 933 699. 973 917. 613 0. 000 0. 000 11

1¿.) 0. 000 230. 959 700. 613 919. 923 0. 000 0. 000 12

13 0. 000 232. 890 702, 923 0, 000 0. 000 217. 000 13



00

BALANCE DE ENERGIA ! 

J F. HF 0 V. HV L. HL SV. HV SL. HL J
1 0. 748E+ 07 0. 408E+ 07 949E+ 06 0. 1
2 0. 0. 435E+ 07 599E+ 07 0. o. 2
3 0. 0. 444E+ 07 384E+ 07 n, 0. 3

4 0. 0. 459E+ 07 365E+ 07 0. 0. 4

S 0. 0. 478E+ p7 343E+ 07 0. 0. S
6 0. 0. 500E+ 07 323E+ 07 0. 0. 6

7 0. 0. 520E+ 07 307E+ 07 n. 0. 7
8 227E+ 07 0. 536E+ 07 á06E+ p7 0. 0. R

9 0. 0. 564E+ 07 477E+ 07 0. 0, 

10 0. 0. 593E+ 07 452E+ 07 0. 0. 1Q

11 0. 0. 618E+ 07 433E+ 07 0. 0, 11
12 0. 0. 637E+ p7 418E+ 07 0. 0, 12

13 0. 972E+ 07 651E+ 07 0. 0. 965E+ 06 13



REMEN DE LA CORRIDA ; 

CRITERIO DE CONVERGENCIA = 

NUMERO MAXIMO DE ITERACIONES s

NORMA EUCLIDIANA - 

ERROR MAXIMO Erg LOS BALANCES

NUMERO DE ITERACIONES REQUERIDAS= 

TIEMPO DE PROCESADOR UTILIZADO

TIEMPO DE ENTRADA / SALIDA

10000000E- 04

15

46733997E- 04

56225413E- 03

13

64. 07 SEGS, 

1. 80 SEGS. 



5. 6. 2 Comparaci,6n de Resultados. - 
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Fracci0n mol de benzeno en el destilado: 

Valor calculado = 0. 9789

Valor especificado = 0. 9700

Fracción mol de tolueno en los fondos: 

Valor calculado = 0. 9772

Valor especificado = 0. 9800

Calor alimentado al rehervidor: 

Tabla ' 6. 

Valor calculado por el programa = 9.
72x106

BTU' s

Valor calculado por Mc Cabe ( 20) = 10.
5x106

BTU' s

Comparación de los resultados del caso 4. 
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5. 7 Caso 5.- ( Destilaci6n). 

Este problema, es descrito por Amundson X Pontinen C7, á y

utilizado por Wang y Henke ( 36) para probar su algoritmo

de matriz tridiagonal. 

El sistema consiste en una columna de destilaci6n de die

ciseis platos, para una mezcla de cinco componentes y

con dos corrientes de alimentación. 

Para hacer el cálculo de ésta columna, originalmente se

formaron como valores iniciales de V y T, los correspon- 

dientes a la primera iteraci6n del cálculo de Wang y Hen

ke ( 36). Sin embargo, no se encontr6 una soluci6n que

satisfaciera el criterio de convergencia. Para encontrar

la soluci6n que se presenta, se estimaron nuevos valores

para ü y T, en base a lós resultados de la primera corri- 

da con ligeras modificaciones. 

Finalmente, después de doce iteraciones se encuentra una

soluci6n que satisface el criterio de convergencia. 
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5. 7, 1 Resultados del progxama
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PROBLEMA TIPO DESTILACIOW

LIMITES PARA LAS VARIABLES : 

TEMPERATURA MAXIMA = 400. 0

TEMPERATURA MINIMA z 50. 0

FLUJO DE VAPOR MAX = 250. 0

FLUJO DE VAPOR MIN a 50. 0

SVI MAXIMA .. 22. 6

EL NUMERO MAXIMO DE ITERACIONES ES 20

CRITERIO DE CONVERGENCIA : 

NORMA MENOR 0 IGUAL A . 10E- 04

EL CAMBIO MAXIMO PERMITIDO EN CADA VARIABLE ES 0. 25



H
N

Jl

ESPECIFICACIONES DEL PROBLEMA : 

NUMERO DE COMPONENTES = 5

NUMERO DE ETAPAS _ 16

EQUIPO SIN REHERVIDOR

SALIDA DE VAPOR 3V1 SE ESPECIFICA

RELACION DE COMPONENTES : 

COMPONENTE NOMBRE CLAVE

1 ET' 1A' JE 3

2 PROPANE u

3 r.i- BUTANE 6

4 N - PENTANE 8

5 NIN- 11EXANE lo

LA PRESION DE LA COLUMNÍA ES 264. 70 PSIA

CORRIENTES DE ALIMENTACION : 

J TIPO F( J) HF( J) TF( J) I FC( I, J) 

8 10 100. 000 . 53üE+ 04 225, 000
Z

0o0:2fl

ú 0: 350
5 0. 050

RELACION DE REFLUJO LID 6. 83

CORRIENTES LATERALES : 

J SV( J) SL( J) 

i 77 . nn n nnn



VALORES ESTIMADOS DE = PFRATURA Y FLUJOS s

J T V L

1 120. 000 0. 000 51. 290
2 130. 600 176,! 90 15a.
30031u1. 300 176. 9o0 142. 200

4

5
152. 000
162. 600 172, PU0

16 . 600
102 040
PropRo

6
7

17J. 308pp
1184. 000

ly: no
1S2, 320

PS: 7 0
23. 5 0

3 174. 600 146. 160 74uo
9 205. 300 140. 000 7: aoo

10 216. 000 1u0. 00o 1 7. 400
117. 1 220. 600 1 uo wo u0o

12 237. 300 140. 000 217. 400
13 218. Q00 140. 000 211400
14 258: 600 140. 000 2-17. 400

69
180:

000
140:0000:

000
115
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CONSTANTES DE EQUILIBRIO

K 1 2. 287o 0. 9339 0. 3916 0. 1762 0. 0825

K 2 2. 3673 0. 9A93 0. 4205 0. 1914 0. 0906
K 3 2. 4398 1. 0369 0. 4427 0. 2026 0. 0063

K 4 2. 5464 1. 1051 0. 4727 0. 2174 0. 1036

K 5 2. 7215 1. 2183 0. 5240 0. 2430 0. 1165
K 6 2. Q820 1. 3920 0. 6080 0. 2P67 0. 1392
K 7 3. 3126 1. 6197 0. 7276 0. 3522 0. 1748

K 8 3. 6871 1. 8817 0. 8790 0, 4400 0. 2246
K 9 3. 8075 1. 9728 0. 9413 0, 4790 0, 2482

K 10 3. 9121 2. 0540 0. 9973 0. 5150 0. 2702
K 11 3. 9998 2. 1238 1. 0461 0. 5469 0. 2901
K i2 4. 0733 2. 1834 1. 0880 095748 0. 3078
K 13 4. 1402 2. 2378 1. 1262 0. 6006 0. 32,112
K 14 4. 2142 2. 2971 1. 1673 0. 6286 0. 3421
K 15 4. 3171 2. 3786 1. 2231 0. 6668 0. 3669
K 16 4. 4818 2. 5103 1. 3126 0. 7297 0. 4082

ENTALPIAS UNITARIAS : 

1 118. 28 124 + 03 532É+ 04
2
3

124. 73• 331i9E+ 03
130. 10

S57E+ 04

4
5

137. 43
148, 90

S( 1JE+ 03
781E+ 03

575E+ 04
603E+ 04

6 16S, 335
1 4E+ 04
1") SE+ 04

6u. E+ 04
715E'+ 04

8 732Óº. 51
2QpE+ 04
406E+ Oa

P07E+ 04
918E+ 04

9
110

217 , 4
24. 3

444E+ 04
487E+ 04

9 ZE+ 0t} 
02 + 05

1Z 236. 74 5 06 E+ 05] 

1 % á1 7 

1 E+ 04
z,7AGiA[ 1 1/ 1 C.&.^ 
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H
N

CompOSICIOtd DE LAS DOS FASES

X 1 0. 0560 0. 9191 0. 0228 0. 0001 0. 0000

X 2 0. 0285 0. 9212 0, 0500 0, 0003 0. 0000

X 3 0. 0172 0. 8806 0, 1010 0, 0012 0. 0000

X 4 0. o127 0. 7942 0, 1831 0. 0049 0. 0000

X 5 0. 0107 0. 65.11 0. 3125 0, 0175 0. 0003

X 6 0, 0094 0, 4939 0. 4427 0, 0524 0. 0016

X 7 0. 0084 0. 3388 0. 5187 0. 1265 0. 0076

X 8 0. 0076 0. 2237 0. 4984 0. 21419 0. 0283

X 9 0. 0032 0. 1778 0. 5438 0. 21469 0. 0283

X 10 0. 0013 0. 1337 0. 5843 0. 2524 0. 0283

X 11 0. 0005 0. 0958 0. 6162 0, 2591 0. 0284

X 12 0. 0002 0, 0657 0. 6363 0, 26, 2 0. 0286

X 13 0, 0001 0. 0431 0. 6407 0, 2868 0. 02Q3

X 14 0, 0000 0. 0268 0, 6231 0. 3183 0. 0317

X ls 0. 0000 0.. 01S5 0, 5727 0. 3723 0. 0396

X 16 C. 0000 0. 0078 0. 4754 O, a522 0, 06ü6

Y 1 0. 1327 0. 8583 0. 0089 0. 0000 0. 0000

Y 2 0. 0676 0, 9113 0, 0210 0. 0001 0. 0000

Y 3 0. o419 0. 9131 0. 0447 0, 0002 0. 0000

Y 4 0. o323 0. 8777 0, 0889 0. 0011 0. 0000

Y 5 0. 0290 0. 8029 0, 1638 0. 0043 0. 0000

Y 6 0. 0281 0. 6875 0, 2691 0. 0150 0. 0002

Y 7 0. 0280 0. 5488 0. 3774 0. 0445 0. 0013

Y _ 8 0. 0231 0, 4210 0, 4331 0. 1065 0, 0064

Y 9 0. 0121 0. 3507 0. 5119 0. 1183 0. 0070

Y 10 0. 0050 0. 2747 0. 5827 0. 1300 0. 0077

Y vi 0_ n02o 0. 20zr, 0. r, Luf, 0. 1u17 0. 00R2
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w
N

BALAU E DE MATERIA

J F T V L S v si, J

1 0. 000 118. 276 0. 000 154. 290 22. 600 0. 000 1

2 0. 000 124, 726 176, 890 153. 369 0. 000 0. 000 2

3 0. 000 130. 097 175. 969 149. 810 0. 000 0. 000 3

4 0. 000 1379431 172. 410 143. 633 0. 000 0. 000 4

5 0. 000 148, 900 166. 233 135. 644 0. 000 0, 000 5

6 0. 000 165. 348 158. 244 127. 551 0. 000 0. 000 6

7 0. 000 185. 729 150. 151 120-. 252 0. 000 0. 000 7

8 100. 000 208. 506 142. 852 209. 012 0. 000 0. 000 8

9 0. 000 217. 142 131. 612 213. 203 0. 000 0. 000 9

10 0. 000 2249733 135. 803 217. 137 0. 000 0. 000 10

11 0. 000 231. 227 139. 737 220. 636 0. 000 0. 000 11

í2 0. 000 236, 742 143. 236 223. 386 0. 000 0. 000 12

13 0. 000 241. 721 145. 986 225. 059 0. 000 0. 000 13

14 0. 000 247. 033 147. 659 225. 294 0. 000 0. 000 14

15 0. 000 254, 148 147. 894 223. 677 0. 000 0. 000 15

16 0. 000 265. 406 146. 277 0. 000 0. 000 77. 400 16
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RESU" EM DE LA CORRIDA : 

CRITERIO DE ConVERGET IA

HUMERO MAXIMO DE ITERACIONES - 

HORMA EUCLIDIANA = 

ERROR MAXIMO Ery LOS BALAMOS - 

NUTERO DE ITERACIONES RHUERIDAS= 

TIEMPO DE PROCESADOR UTILIZADO

TIEMPO DE ENTRADA / SALIDA x

LI) 

w

10000000E - 0u

20

28193684E- 05

55138185E- 04

12

75, 82 SEGS. 

1, 90 SEGS. 



5. 7. 2 ComEaraci.gn de Aesultados. 
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Tabla 5. 7 Comparación de los resultados del, caso 5. 

135 - 

WANG Y HRNKE C3 6 ) C, NORIFGP\ 

Plato T ( oF ) T (° F L

1, 119. 02 118. 28

2 130. 1 124. 73

3 138. 1 130. 10

4 147. 0 137. 43

5 158. 1 148. 90

6 171. 9 165. 4

7 189. 3 185. 7

8 211. 5 208. 5

9 218. 8 217. 1

10 225. 7 224. 7

11 232. 3 231. 2

12 238. 7 236. 7

13 244. 9 241. 7

14 251. 9 247. 0

15 261. 2 254. 2

16 275. 7 265. 4

Plato V ( Lb- mol/ hr) V ( Lb- mol/ hr) 

1 22. 6 22. 6

2 176. 9 176. 9

3 178. 14 176. 0

4 175. 14 172. 4

5 169. 65 166. 2

6 162. 5 158. 2

7 153. 9 150. 2

8 143. 5 142. 9

9 129. 0 131. 6

10 131. 7 135. 8

11 133. 9 139. 7

12 136. 2 143. 2

13 138. 4 146. 0

14 139. 9 147. 7

15 139. 8 147. 9

16 137. 4 146. 3

Tabla 5. 7 Comparación de los resultados del, caso 5. 

135 - 



PLATO

1 1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

13

14

15

16 '- 

105 125 145 165 185 205 225 245 265 285 T

WANG Y HENKE X

C. NORIEGA 0

FIGURA 5- 7a Comparaci6n de los resultados ( Tj) del caso S. 
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PLATO

1

2

3

4

5

6

7

8

9

12

13

14

15

16

10 30 50 70 90 110 130 150 170 190 V

WANG Y HENKE X

C. NORIEGA O

FIGURA 5- 7b Comparación de los resultados ( Vj) del caso S. 
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5. 8 Caso 6.-- CDes.tilaci 5nZ, 

Este es el último problema que se presenta, y correspon- 

de, como el caso 5 a un problema de destilación, descri- 

to por Wong y Olenson C37i. Tanto Wang y Henke como Otto

e Ishii ( 24) emplean este problema para probar sus al- 

goritmos. E1 sistema consta de once componentes, con

veintiún etapas de equilibrio. Existen dos corrientes de

alimentación y dos corrientes laterales. 

Con los valores iniciales de V y T utilizados por Wang

y Kenke ( 36), el algoritmo no converge y no se obtiene

una solución. Debido al tiempo de computadora que requie

re este problema para su solución, no se hicieran más

pruebas y únicamente se utilizó la solución de Wang Olen-- 

son ( 37,) corao condiciones iniciales. 
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r
4b

0

PROBLEMA TIPO DESTILACIOId

LIHITES PARA LA3 VARIADLLS t

PERATURA TAXIMA = 599. 0

TE PERATURA itIMPA — 50. 0

FLUJO DE VAPOR " AX — 150. 0

FLUJO DE VAPOR MIN — 10. 0

SVi MAXIMA _ 23. 0

EL NUMERO MAXI10 DE ITERACIONES ES g

CRITERIO DE COMVERGE ICIA

110WIA r1F.110 i 0 IGUAL A . 10E- 04

EL CAMBIO MAXIMO PERMITIDO El CADA VARIABLE ES 0. 25



a

ESP ECIFICACIO JES DLL P1' 0,^,LE, 1A

NU11ERO DE COHIPO" JENTES _ 11

iJUitERO DE ETAPAS _ 21

EQUIPO CO' J R HERVIDOR

SALIDA DE VAPOR SV1 SE ESPECIFICA

RELACION Dc. C0 1PO JENTES

C0MP0iWí: fJTE i1C1' 1PiRE CLAVE

1 1ETIiAíl4 2

2 ETi1AlE 3

3 PROPYLE; JE 23

4 PROPArJE 4

5 I- CUTAÍ1E; 5

6 J- tUTa; E b

7 i1 - PE iJTANE 8

8 J{ EXAiiE lo

1- yEpTArJr, 11

1. 0 r1- 0CTAiiE 12

11 N- DECA; JE 14

LA PPIESI01J DE LA COLWEJA ES 264. 70 PSIA

CORRIENTES D` ALCENTACION

J TIPO F( J) HF( J) TF( J) 

7 4 34. 5G0 . 523C+ 04 121. 174

I FC( I, J) 

1 0. 0 8
2 0. 300



0 2 65. 5...30

RELACION DE REFLUJC' L/ D

C09RIOTES LATE RALE3

J SV( J) 

1 23. 000

u u. no

Ñ 16 25. 000

806r- 

v6r- 
T J i" 

3. 12

3L( J) 

0. u0í3

15. 000

0. 000

2Ú2. u53

0. 348
5 0, 29
6 0. 087

0.
J0Ú

3

O. Ú00
10 0. 000
11 0. 000

0. 107
á 0. 260

3 0. 137
º 0.06f6

11

00



VALORES ESTI11ADOS DE TE11PEPATURA Y FLUJOS t

J T L

1 77. 140 U. UJp 71., aoh

2 M 57 06 72, 367
3 103 500 95. 357 7}. i, 97

i1Ú. 53p ga. c a7 54. 857
5 11`).`) 30 02 7 52. 715
6 13 . c2U 9U. 715 50. 811
7 1L4 3S0 8:3 . 31 48 r395

3r.jxq

54 56

5p 4
50; bJt
31 f) 

it

19 1, . 0
20S. 3oj

1
53. 726

226

4 .- g4
12 222:. 70 51. 8 11 Ll" 940

13 25:. 210 46 1444 1U,. 267

14 257. 420 45. 267 1+) Ú. 4U1
15 cb. 6 : J 4b. 4) 09. 545
16
17

Go ., 0
2176.: i J

147. 5145
73. 33g6
73. 382

1p. 3g6

1 . 3 2
10` 18 283. 0 49S

19 2941. 353 72 95 107. 424

20 311. 120 70. 424 1() 2. 144

t AJ 21 344. 600 65. 144 0. 000
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BALAiJDE DE MATERIA : 

J F T v L Sv SL J

1 G. JOJ 32. 951 o. 0, 30 71, 8o6 23, 000 0. 009 1

101. i¿)3 911. 806 72. 818 0. 000 0, n00 2

3 O. OUO 109. 271 95. 813 72. 3S7 0. 000 0. 000 3

4 0. 000 115. 324 95. 357 55. 654 0. 000 15. c00 ü

5 0. 000 122. 75.3 93. 654 133. 445 0. 000 O. 00n 5

0 0. 000 131. 164 91. 1445 51. 242 0, 000 0. 000 6

7 34. 500 14C. 081 89. 242 48. o79 O, 000 n. noo 7

a G. vo0 163. 311 52. 479 49. 535 0, 000 0. 000 8

9 0. ci() 0 180. 3u2 53. 035 49.. 9u2 0 0. 004

lü íi. üUO 192. 482 53. 442 49. 854 0, 000 0. 000 1 10

11 0, 000 2J2, 323 53. 354 48. 359 0. 000 0, 000 11

12 ü. 000 2ló. 143 51. 899 42. 687 0, 000 o, non 12

13 65. 50ü 247. 463 46. 187 107. 785 0. o00 0, 0o0 13

1; 4 G. UO 252. 387 45. 735 109. 752 0. 000 O. Oú(' 14

1' 3 3. ü0C 258. 189 47. 752 111. 7E+0 0. 000 0.() 00 15

lu 0. 000 265. 6SU 4a. 760 11. 5. 609 25. 000 C. COO 16

17 0. 000 273. 264 7u. oq<? 114. 391 o. 000 0. 000 17

13 G. 000 282. 411 77. 391 114. 660 0. 000 0. 000 18

19 0. 000 299. 386 77. 660 112. 8A1 0, 000 0. 000 1p

20 0. 040 318. 197 75. 831 86. 101 0. 000 0. 1 20

21 0. 000 364. 079 4q, üJ1 0. 000 0. 00() 37, 000 21



3ALAUCE UE EiJERGIA

J F. HF G V. 11V L.. HL SV, HV SL. HL J

1 G. 12E+ 06 9. 71 F+ 05 932E+ 05 0, 1

2 0. 0. 433E+ 06 41" E+ 05 0. 01 2

3 J. G. 464E+ 0b 226E+ 05 n. 0. 3

4 0. 0. 433E+ 06 413E+ 04 0. 119E+ 04 U

5 0. 0. 709E+ 06 124E+ 05 0. 0. 5

ó 0. 0. 517E+() b 301E+ 05 0. 0, 6

7 1'' 3UE+ Jc 34E+ 0ó 474Ets')5 0. 0. 7

0 v. 0. 370E;+ Oa 958E+ 05 0. 0, 8

9 0. 0. 418E+ t) 7 134C+ 06 0. 0. 

10 0. U. 456E+ 0b 162E+ 06 0. 01 10

11 ü. 0. 1485E+ Oo 182Et04 4. 0, 11

12 0. 0. 505E+ 06 193E+ 06 p, 0, 12

13 529Et06 0, 516E+) 6 734E+ 06 0. 09 13

114 0. 0. 528E+ 06 77, E+ 06 0• p. 14

15 0, 0. 572E+ 06 82` E+ 06 0. 0, 15

16 0. 1). 62aE:+ 0b 893E+ 06 313E+ 06 0. 16

i7 0, 0. 1,) CGtt) 7 952E+ 06 0, 0, 17

16 U. 0. 106E+ 07 102E+ 07 0, 0, 18
19 0. 0. 113E+ 07 112E+ 07 0. 09 1° 

20 G. 0. 123E+ 07 102E+ 07 0. 00 20

2, 1 0. 528E+ c) 6 951E+ 06 0. 0. 958SE+ G6 21



RESUiiE.' J DE LA CMIRIDA : 

CRITERIO DE COUVCRCE; JCIA

rJUt1E; 0 ^>>, X: 1C DE ITERACIONES

iJORr1 CUL'L rDíAIJA

ERROk 1AXI: lrj EiJ LOS BALAilCES

1000O000L- 04
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5. 8. 2 Coparacibn de re-sultldos. 
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Tabla 5. 8a Comparación de los resultados del caso 6. 

153

Wang x Renke C361 Otto e Tshi C241_ C. Noriega

Plato. TC
0

F I- T C F)- T ( oFL. 

l 77. 3 85. 1 82. 95

2 94. 8 106. 3 101. 1

3 103. 6 115. 7 109. 3

4 111. 1 123. 1 115. 3

5 120. 8 131. 8 122. 8

6 131. 3 140. 5 131. 2

7 141. 4 148. 6 140. 1

8 169. 5 172. 2 163. 8

9 186. 4 187. 1 180. 3

10 198. 5 198. 2 192. 5

11 209. 1 208. 4 202. 8

12 222. 9 222. 2 216. 1

13 253. 4 254. 1 247. 5

14 257. 6 258. 3 252. 4

15 262. 5 263. 6 258. 2

16 269. 1 270. 9 265. 7

17 275. 4 278. 1 273. 3

18 282. 9 286. 7 282. 4

19 293. 3 298. 7 295. 4

20 309. 9 319. 9 318. 2

21 343. 3 355. 6 364. 1

Tabla 5. 8a Comparación de los resultados del caso 6. 

153



Weng y Henke ( 36) Otto e_ ishi ( 241_ C. Noriega

Plato V ( Lb- mollhr1 V ( Lb- mol/ hr1 V ( lb- mol/ hr) 

1 23. 0 23. 0 23. 0

2 94. 8 94. 8 94. 8

3 95. 3 95. 0 95. 8

4 94. 6 94. 0 95. 4

5 92. 7 92. 0 93. 6

6 90. 6 89. 8 91. 4

7 88. 7 88. 1 89. 2

8 52. 4 52. 0 52. 5

9 53. 9 52. 3 53. 0

10 54. 2 52. 1 53. 4

11 53. 8 51. 4 53. 4

12 52. 0 49. 7 51. 9

13 46. 6 44. 4 46. 2

14 44. 5 42. 9 45. 8

15 45. 8 44. 0 47. 8

16 46. 8 45. 2 49. 8

17 72. 7 71. 3 76. 6

18 72. 7 71. 9 77. 4

19 71. 8 72. 1 77. 7

20 69. 8 71. 1 75. 9

21 64. 6 66. 3 49. 4

Tabla:, 5. 8b Comparación de los resultados del caso 6. 
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FIGURA 5-- 8a Comparaci.6n de los resultados , Tj) del caso 6. 
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FIGURA 5- 8b Comparación de los resultados ( Vj) del caso 6. 

156 - 



CONCLUSTONES

El principal objetivo que se pretendió lograr al iniciar

este trhbajo fue el de llegar a implementar un algoritmo efi

caz para la simulación de columnas complejas de separación

de mezclas de hidrocarburos de manera que el cálculo pudiera

hacerse mediante un programa para computadora digital. 

La labor y el trabajo desarrollado tratando de alcanzar este

objetivo han sido muy intensos debido a la complejidad no ne

cesariamente aparente del problema. Diversos aspectos tuvie- 

ron que ser estudiados y analizados, con objeto de llegar a

una solución integral y presentar un programa que incluyera

todos los elementos necesarios para lograr, en forma autóno- 

ma, realizar el cálculo deseado. De entre dichos aspectos des

tacan la teoría y metodos de cálculo para procesos de separa- 

ción mediante etapas de equilibrio de mezclas de multicompo- 

nentes, algoritmos y correlaciones para determinar propieda- 

des físicas y termodinámicas de mezclas de multicomponentes, 

métodos numéricos para la solución de conjuntos de ecuacio- 

nes no lineales, cálculo matricial, etc. y por último la pro

gramación de los algoritmos, su integración e implantación

en un programa para computadora digital. 

Finalmente, y a pesar de las dificultades encontradas, el

objetivo enunciado ha sido alcanzado. 
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N0ME= LATURA

A, B Definidas por la ecuaci6n C4- 3). 

A Matriz de jacobianos. 

B Aproximación a la matriz de jacobianos. 

a, b, c, m Elementos de la matriz tridiagonal ( 3- 1). 

C Residuo de la ecuación de los balances de

materia por componente, ec. ( 2- 2). 

e Cantidad arbitrariamente pequeña. 

E Residuo de los balances de energía. 

E' Valor normalizado del residuo de los ba- 

lances de energSa. 

F Magnitud del flujo molar de una corriente

de alimentación. 

f Funci6n general. 

f Vector columna definido por la ecuación ( 3- 13). 

HF Entalpia molar de una corriente de alimenta- 
ci6n. 

H Entalpia molar parcial. 

Desviación isotérmica de la entalpia

AH Calor de vaporización. 

HL Entalpia molar de liquido. 

HV Entalpia molar de vapor. 

H Matriz de jacobianos. 

h Definida por la ecuaci6n 4- 2). 

K Relación de equilibrio. 

L Magnitud del flujo molar de líqúido. 

M Residuos de los balances de materia globales; 
ec . ( 2- 5) 
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N Número de etapas de equilibrio. 

NC Número total de componentes. 

n Ndmero de moles. 

p Presi6n del sistema. 

PC Presi6n critica. 

Pr Presi6n reducida. 

p Vector definido por la ecuaci6n

Q Carga térmica. 

R Constante general del estado gaseoso. 

S Residuos de las ecuaciones de suma de
fracciones mol ( 2- 4) . 

SV Magnitud del flujo molar de una corriente
de salida de vapor. 

SL Magnitud del flujo molar de una corriente
de salida de lfquido. 

T Temperatura. 

Tc Temperatura critica. 

Tr Temperatura reducida. 

t Factor de relajación. 

V Magnitud del flujo molar de vapor. 

V* Volumen molal. 

X Composición en la fase lfquida. 

Y Composici6n en la fase vapor. 

X Vector columna definido por la ecuación

3- 13) . 

77

y Vector definido por la ecuaci6n ( 3- 18). 

x Variables de la funci6n f. 

7 Composici6n de una corriente de alimentación
o factor de compresibilidad. 
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Letras Griegas

Q Incremento de una variable. (valor nuevo me- 

nos el valor anterior). 

Definido por la, ecuación C3- 221.' 

Cuadrado de la norma euclidiana. 

Coeficiente de fugacidad en la fase liquida. 

Coeficiente de actividad en una solución

liquida. 

Coeficiente de - fugacidad en la fase de
vapor. 

JParámetro de solubilidad, ec. ( 4- 6). 

Valor promedio del parámetro de solubilidad; 
ec . ( 4- 7) . 

Factor acántrico. 

Sub - indices

i número del componente. 

j Número de plato. 

n Etapa del fondo de la columna. 

1 Primera etapa de la columna. 

Super -indices. 

k Número de iteraci6n. 

o Componente puro o estado ideal. 
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