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C A P I T U L O I 

I N T R o D u e e I o N 



INTRODUCCION 

La s1mulac16n de procesos, se define como 1a represent3!_ 

ci6n hecha por medio de modelos de ecuaciones matemáticas de 

un proceso químico, ~uc al ser resueltos proporcionan infor­

maci6n acerca del comport0miento te6rico del mismo. 

Hoy en día, la simulaci6n de procesos se ha convertido­

en una herramienta Útil en el análisis y diseño de procesos­

qulmicos. 

Ya que en la actualidad, la gran mayoría de las plantas 

químicas o petroquimicas, antes de construirse, generalmente 

se realiza la simulaci6n del proceso. 

El objetivo del presente trabajo, es el de llevar a ca­

bo la simulaci6n del proceso de la Phnta de Metanol I. 

En el capitulo II, se da una descripci6n del estado - -

actual de la simulaci6n de procesos, sus enfoques y estructu 

ras, as! como también los algoritmos utilizados para la gen~ 

raci6n de un Sistema de Simulaci6n de Procesos. 
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En el capítulo III, se prP~Pnta la descripci6n del pro­

ceso de la Planta Metanol I del complejo Petroauímico Texme­

lucan, donde se describen las etapas que involucran la obte.!l. 

ci6n del metanol. 

Por otro lado, en el capítulo IV se desarrollan y anal,! 

zan los modelos utilizados para la simulaci6n del proceso de 

la Planta de Metanol; as! como también se dan los datos de -

diseño y la simulaci6n de la Planta de Metanol. 

En el capítulo V, se analizan los resultados obtenidos­

de la simulaci6n de la Planta de Metanol en función de los -

modelos descritos en el capítulo anterior. 

Por último, en el capítulo VI, se dan las conclusiones­

y recomendaciones derivadas del desarrollo y resultados del­

presente trabajo. 

En el ap~ndice A, se da una descripci6n del metanol, -

sus propiedades, caractPr!sticas y usos que tiene actualmen­

te, as! como también de sus futuras aplicaciones. 



C A P I T U L O I I 

G E N E R A L I D A D E S 



En 11,':os cr•rin1tes, l« · 0 i.'1111L1~i6n de proce~i; · ~<' ha COJ:!. 

vertido en una herc~mienta ótll paco rl en¡l1s1s y dlse~o -

de procesos quimicos. 

El . esacrollo de la o.imulac Vm nplicac.ia a ¡ :·cr:esos qu_!. 

micos, s~ inicia a mediados de 1950 y el ;.idmec simulador -

.::nace,~c en 195f'. A mediados de 1960, la estructuca para la 

simulaci6n de rcoccsos, llam~da; ~rograma Mooular, fué cri~ 

aliz~ja. De acuerdo a este enfoque, cada esquema del pro­

. :·~;o e..; cepresentado poi:- la uni6n de una serie de r16dulos -

m1 .~A!~c~s, con redes flexibles y arbitcarias. 

La represP.ntaci6n ele un proceso qu!mico por medio de -

m~'. los de ec..iacicncs materr.l.ticas, ha dado origen a lo que­

se conoce hoy en d!a como simulaci6n de procesos, los cua -

les nos brindan al resolverse 1 datos del comportamiento 

te6rico del proceso. 

En la actualidad, la gran mayoria de las plantas qu!m.! 

c'1s o petror¡uimicas que son diseñadas, son simuladas a tra­

vls de ·modelos matemáticos; estos modelos son usualmente un 

programa de computadora, conocido generalmente como "Simul,! 

dor de Procesos" o "Sistema de Simulaci6n" (FLOWSHE:E:TING). 
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Kehat y Shacham (1971) 1 clasifiran a los prog•amas de -

simulación rp prorP~os rle arunrrlo a su Pstructura y usos. El 

proqrama pu,..rlP qor rlesa•rol larlo para "imular cualouier proc~ 

~o •n pa·tirular; tal proqrama nu~rlP rpr •Psuelto en forma ~ 

firiPnte, ucanrlo t~rnlcas numiriras ~ofisticadas, ya que la­

simulaci6n PS ~nforada r"mo un problema matemático con res -

tricciones y eruaciones completamPnte definidas. Generalme!J. 

te las eruacionPs son rlispPrsas y muchas de ellas son no li­

neales. 

Las ecuarJones, oeneralmPnte aqrupadas {cálculo de 

flash, rlestilarionPs 1 etc.l, SP resuPlven utili?.anrio alqorii 

mos especialmPntP rli~e~ados, oue son robustos (raramr-nte rle­

fectuosos) y efir!PntPs. El mPtoro mas natural para re~ol-­

ver las ecuarionPs, PS el re mÓ"ulo ror m6rulo. 

Como rp mPnrion6 antrrlormrnte, rara paso re proresa 

m!Pnto químiro PStá rrprr~entado por un morlelo matemático 

1 lamado m6rulo uni h:irio. i::stos mórulas unitarios PStán uni­

rlos ror una rprie rle datos nue rPr•Psentan rl flujo de masa­

y pnrrnía ~ntr~ la" unirlarles rln prorr~o. Un programa ejecu­

tivo surrrvisa rl flujo re informarión rntre los módulos. 

Un si .. ~Pm~ ,..,.. rJmulación purrle SPr utilizado tanto para 

la simulari~n a r~tarlo rst~c!onario, cnmo para la simulación 

dinámica y rnra equi~o snecifir.o. 
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Lt~ ... imult~~i6n a t'\c;'t~~.-io ~ -tar·:on~:p··io e: lr:ula , l 1ul~r.c:<~­

~e m~P~ y rnr·raía .iPl rro~p~o. La~ r~n~:~ionps fP op~rac~6n 

t'e to"as las unirartl'R v lap rc·ri' .,+,,,, "" ·)Ur.•·r.t~.ci:'\n ·i~'J'll 

mPntc "P fijan. LoA ro~PloA mLtem~tiror ~ln~bráicos para -­

los m6dulos normalmPntP son fáril"c r'~ c"nerar. 

21 prop6si to rle la "imular.iÓn ·'inárir.i:l r S di f, l"'<'ntP, ya 

que ésta empie?a a un punto da~o "" ti"mnn y ralrula los ra!!J_ 

bias de flujos ~e masa y """rgía •n un r•ore~o a inrrern,,ntos 

consecutivos de tiPmpo, por Pnrlma "" un DPrfor'o rt" tiempo -

A rontinuari6n sr prrrDntan Alauna~ r'if P•enriar rntre -

la simulac56n a ~rta~n ·~teri-n~·io y la simulari6n r'in6~ira. 

1.- Pura n?rlf'iil• ,.,J tiempo "e r.am"io Pn flujos y r.on­

rtirion•s r'e proce!o, lo" m0r'elos incluy"n ecuacio­

nes r'if~rencialPs ~epen~ientes del tiempo. 

2.- La re~cripr.ión rte las ronoicione;, de la~ corrien-­

t~s ~el proce~o, pue"en SPr Pspecificadas en la ~! 

mulari6n dinámica. Estas son utili~a~as como con­

dicionªS iniciale~ en la ~oluci6n de las ecuacio-­

nes ctiferen~ial0s. En la simulación a estarlo e~t~ 

C50nario, la ~PnrripciÓn ar omiti~~, PXCcrta CUan­

dO SP estiman las r.orrientD~ nu~ forman una r~cir­

culación. 
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3.- Los tanoue:': Plevados, Ur·mros '" rr si -'enri;1 r n lnr. 

['~·actores, tiPmpOS r!r •r tra?O <>n tu~c.,rfas, Pt.r. t -

tirnrn un papel importnn~e rr rl r&lrulo fp las 

conr'icion•F rle corrirntP a lo larno "el pror~~3 a­

intervalo~ surPrivos r.r tiempo. Fstos nn det,.n 

~er ignorar.os Pn la simulaci6n din6mica, prro son­

irr~levantes en l~ 'imul3ri6n a prtado e~tariona-­

rio. 

~ .- Las corrit?nt.es ''e r.,circuli1ción no presentan pro­

blem11s de con,,,...rgencia en la si:nulación dinámica. 

Sus condicionr~ inicialrs son conocidas y los cam­

bios ocurren gradualmente; as! oue ellas no afee-­

tan a sus unirlafps rle r'estino, ya aue son tratarlns 

como rualouirr corriPnte int,.rmerlia. 

5.- La terminación rle la Fimulación dinámica ronsiste­

en la descripri6n de lao. conrlirionrs de corriente­

ª cualauier inrremento rle tiempo. De acurrdo a ".[ 

to, los flujos son más voluriinosos m1e ctrnnr'o es -

para la simulación a rrtado nrtarionario. 

La simulari6n rlinámira PS ri6~ rompl,.ja y rostosa compu­

tacionalr:ientP. 

Westerberg (1979), rn su lihro r'rfine a un sistema de -

simulación (Flowsheeting) romo: "El uso rlP. la romputadora -­

para rPali?.ar Pl hnlanr,. de masa y energía, dimensionamiento 



re P'1Uipo y cálrulo r'e ro~to.o; pn•a un nror"~º a PStarlo Psta­

r-innario". Una refinir.i6n más amplia "" un si~tP.ma r'e simu­

lación, incluyP: "Cualouir,r dstP.ma r'c pro(lramación por CO!!). 

putarora aue acepta como Pntrara, información a~Prca ne un-. 

proceso, a un nivPl r'P diaarama re flujo y au~ realice análi 

sis OUP ~on utilizados Pn P.l resarrollo, diseño u operación­

de procesos". 

Otros tipos de análisis aue son importantes incluyen: 

1.- Simulación dinámica: para "sturios ~ealizados "'º -
sistema re control, para el arranque y paro de 

plantas y operarión Pn emProPnrias. 

2.- Optimización: A un nivrl rlP eubsistrma, y/o para­

el proreso r.omplPtO. 

3.- Síntesis re procf'sos: ParticularmPntP para subta­

reas, tal romo intr9rarión dP Pneraía,r'etermina -­

ción rP seruPnriae re ~pparación y PStrateaias de­

control. 

4.- Pronramar.ión y seru,.,nr.ia re operaciones Batch: ln­

volur.ranrlo tanto simulación f'Stocástica, como alg2_ 

ritmos rleterminísticos. 

5.- Análisis de eficiPnria ,.n Pneraía: Basada en la -

sequnrla ley de la termodinámica y con los concep-­

tos de la enerqía disponible "n sus diferentes fo!, 

mas. 
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6.- SP9uridad y análisis de funcionamiento: Con ~nfa­

sis Pn procesos opPrables y determinaci6n de prob.!!, 

bles factores rle corriente. 

7.- Sistemas de simulaci6n: Sistemas que son bastante 

probables para ñeter~inar y proveer una estimación 

del riesao econ6mico, opPrariones far.tibles y la -

varianza estadística. 

Todos estos tipos de análisis están basados en morlelos­

matemáticos apropiados, ouE se derivan de la información del 

proceso a un nivel de diagrama de flujo. 

ci6n 

están 

mo la 

Los elementos esencialPs ñe cualquiPr ~istema de simul.l!., 

a gran escala oue ayudan en el análisis de ingeniería,-

expuestos en la figura 1. El sistema puede 

construcción de una estructura de bloques. 

Los bloques del sistema de simulaci6n son: 

a) Modelos. 

b) Algoritmos. 

e) Programa <Je computadora (Software). 

d) Interfase con el usuario. 

verse, co-
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PROBLEMA - RESULTADOS -

' 
INTERFASE 

CON EL 

USUARIO 

SOFTWARE 

ALGORITMOS 

MODELOS 

FIGURA 1:- ESTRUCTURA DE BLOQUES DE UN SISTEMA DE 

SIMULACION PARA EL ANALISIS DE INGENIERIA 



El corazón de un sistema dP :-1mula~i6n de procesos, son 

los modelos de la~ operaciones unitarias. La estructura de­

los modelos está exnuesta en la fiqura 2. 

Los morlelos proveén una serie de relaciones aloehráicas 

no lineales de la forma: 

Variables de Salida = t (Variables de entrada) (1) 

Las variablPS de entrada, son las variñhl0s de corrien­

te de entrada y los parámPtros del mo~elo (~ue ~on las vari~ 

bles rPqueridas para Psper.ificar la funrión ~e la opPrarión­

unitaria). 

Las variables de salina son, la~ variahles de corriente 

de salida, Pjecuc16n y dimensionamiento (tal como los reaue­

rimientos de potencia de una homha o el cnlor requerido por­

un calnntador), y la~ variables intPrnas o de retención (tal 

como las temperaturas de cada etapa, composiciones y valores 

de Ki en una columna de destilación). E~tas variables inte~ 

nas son valores intermedios aue no se requieren en el diaor~ 

ma de flujo, pero son almacenadas oara utilizarse como Vñlo-
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PARAMETROS 

DEL MODELO 

VARIABLES DE 
CORRIENTE DE 

ENTRADA 

MODELO 

DE UN A 

OPERACION 

UNITARIA 

, ' r- ----- .., 
I VARIABLES 1 
1 INTERNAS 1 

V A R 1 A B L E S DE 
CORRIENTE DE 

SALIDA 

VARIABLES 
~ RESULTANTES 

1 (De Retención) I (Dimensionamiento y Ejecución) 
L _____ _J 

FIGURA 2.- DIAGRAMA ESQUEMATICO DEL MODELO DE UNA 

OPERACION UNITARIA 
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res inicialPc an la próxima l~Fraci6n, si 1~ unir.nrl fnrma -

parte de una rPcirculari6n. 

En P.l Pnfoaue monular securnrial, loe morelos dP lac u­

nidarles de prore~o son implementarloc como ~ubrutina~ rlp pro­

gramación, aue calrulan lar. variablPs rle rorriPnte de salida, 

en funci6n rle las variablPs r.e rorriPnte de Pntrada y r.e los 

parámP.tros rlel morlelo. La ~ubrutina llama a un paquete de -

propiedarles física;., oue ralrula las propierlarles termofísi-­

cas, tal romo Pntalpia~ ronstantPs rle eouilibrio líquido-va­

por, densidades, etc. 

Funcionalm,.,nte el modelo de una operacl6n unitaria, pu~ 

de ser expresado como: 

F ( .!!• !.t :t• ~' !. ) = O (2) 

Donde: ~ = Vector de los padmetros del modelo. 

~ = VariablPS de corri,.,nte rle entrada. 

~= Variables rle corriente de iialida. 

~ = Variables int,..rna~ <o rr> rPtPnri6n). 

!.. Variables re~ultantt>s {ejecuc16n y dimensio-
namiPnto). 

Bn la ~imulaci6n rle un procreo, el número total de eCU!!, 
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clones es igual a la suma dPl númoro de variables de corrie!!. 

tP. de salida, variahlPs intnrna~ y varichles rP~ultantPs. 

El número de grados de llh0 rtarl P" ioual al número total de­

par~metros del modPlo y rle las variables rlP corriente de en­

trada. El nÚmPro total dP v;iri::i:_,1,,,; gr>nPralmPnt"> es más -­

grande aue el número ne arados rle l!hPrtad, debido a la oran 

cantidad de variables int~rna~, nor ojPmnlo; 1>n una columna­

rle destilaci6n las tPmrP~atura~ rlP cada etapa, composicionos, 

Pntalpias, vala~Ps ne Ki, rlonsirlades, Ptc., son variables i!!, 

ternas. 

Estas son alouna" comhinad ones posibles de los paráme-­

tros del mod1>lo, crne son utilizadas para esoeciflcar una op~ 

raci6n unitaria. 

En general, el número total de variahlPs en el modP.lo -­

de la operac16n unitaria deben sPr las mismas, para diferen­

tes tipos de especificaciones, pero se clasifican como pará­

metros del modelo a: las variables de corriente de entrada,­

variables de corriente de ~allda, variables intnrnas o vari!!_ 

bles resultantes. 

El flujo rle in~ormación ~,. un eistrma ~" eimulaciñn, se­

presenta en la ~!gura 3. 
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UTILID 
REOUER 
DE MAT 

DEFINICION DEL PROce:so 

•e 
-

BALhNCE DE 

MASA y ENERGIA 

1 t 
DIMENSIONAMIENTO 

DEL EQUIPO 

~ • 
EV/\l.VACIDN 

TECNICA 

t 
. ESTI MACION DE . 

ADES Y COSTOS 
EMIENTOS 
ERIA PRIMA , 

f 
EVALUACION 

ECONOMICA 

1 

FA C. T 1B1 1 1 DI\ D 

DATOS DE 

D 11.~E NSIONAMIENTO 

DATOS 

HCNIC.O.S 

DATOS DE 
COSTOS 

DATOS. DEL 

PROYECTO 

FIGURA 3.- FLUJO DE INFORMACION EN UN SISTEMA DE 

SI MUL AC ION 
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La entrarla a la fase rie rálrulo~ ñel balan~e de masa y­

eneraía, es Pl dianrama re flujo, refiniro ron suficiente rl~ 

talle para oor.er rletrrminar todas la~ r.orrientes intermedias 

y de productos, y la unirad ejrrutora para todas las unida-­

des. 

Los resultado~ del balance de masa y enerqía, aumentan­

con la cantidad de datos que proveé la Pnt.rada del tamaño -­

del equipo; como ejemplos <le la cantidad de datos, se inclu­

yen, el supuesto factor de ensur.iamiPnto de un camhiador de­

calor o los gastos re vapor permisihle en una columna. 

Si el tamaño del equipo es utilizado para refinir el 

diagrama de flujo; entonces el dimensionamiento del mismo 

biene a ser un cálculo trivial. Si las especificacionrs re!!_ 

lizadas son utilizadas para definir el diagrama de flujo; P.!2 

tonces el balance <le masa y enerqía es relativamente fácil,­

pero el dimensionamiento es más difíril. 

La e~timación rel co~to, reauiere romo entrada el tama­

Ro del equipo, materiales de construcci6n y otros datos nec~ 

sarios para rletnrminar la inversión. Las utilidades, mate-­

ria prima, mano de obra, mantenimiento y otros requerimien -

tos son nec~sarios para determinar el costo de manufactura. 

Datos <le costo, tales como, coeficientes de correlación de 

costos e Índices de inflación, también deben ser provistos 

por el usuario rn forma de un hanco de dato~. 
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Finalmente, la evaluaci6n t6cnica-cc0n6mica, es la aso­

ciaci6n de costos, t¿into fijos como variables a un esquema de 

proceso, y que permite valorar su factibilidad, 

Antes de concluir la disrusión de los modelos, es nece­

sario hacer alqunas observaciones generales: 

1.- Lo descrito anteriormente es necesario, para obtc-­

ncr un mejor entendimiento de un proceso para bene­

ficio del modelo. 

2.- En la mayoría oe los mooelos -e~tán expuestas las i!!!. 

plicaciones o postulados acerca del proceso; un m2_ 

delo del sistema de simulación checa la consisten-­

cia de los postulados. 

3.- Cuando se modela detalladamP.nte, es más realis~a la 

evolución del proceso. 

4.- El mayor beneficio de los mooelos, pr.tá en la con~ 

sistencia de las evaluaciones, y además como una h~ 

rramienta en las comunicariones. El usuario de un­

sistema de ~imulación puede obtener cualquier resu,!. 

tado que desee, en forma de un manual de evaluaci6n, 

ajust~ndo creat!vamente los postulados, rero estos­

pueden ser explícitos y los resultados deben ser ~ 

consistentes con todos los postulados. 

18 



ALGO~I'T'MO!' 

El problP.ma matP.mático prim;;irlo q111> '"' re,.,uPlto Pn la -

!'limular:i6n a P<:tar10 "'>tilcionado, n, l;i ~0111r.i6n rlP oranrlP.s­

~15tPma~ ne P.r.uaclonP.s aln~t-rá,rar nn linPalP~. SargPnt 

(1980) dPscribe alouno~ métorlos ornPralP!'l para la ro1urt6n -

de sistema rle rruarion1>s nn Jinralr~. 

F.l punto principal Pn la ~imularl6n a ~~tarlo Pstariona­

rio f'!'l r:l c'i<:1•Jrllo1;.1 el<., l.•lw:•1<:~; del modelo, que especifica to­

das las ecuacion~s que deben ser resueltas. Para la solu 

ci6n de éstos sistemas de ecuaciones, han sido propuestos 

tres enfoques que son: 

t.- Enfoque moclular '"'cuenr.ial. 

~.- EnfoquP. oriPntarlo a eruaclones. 

3.- Enfoq11e modular simultánro o ñe doble rompimiento. 

A continuar.i6n se da una hrf'vr r'Pscr1rd6n de r.ar:la uno. 

MODULAR ~F.C'UF:Nl.IA!. 

El t~rmino MODULAR SECUENCIAL, fué utilizarlo por Westrr_ 

ber9 (1979) para descrihir Pl enfoquP nuP P.S U!'ar!o t-ny, P!"P.!!.. 

cial~Pnte por toros lo!" simuladorrs industriales. P.n prte -

"'nfOOUP SP desilrrolla una rubrt1tfna para rai)a tipo rle blorrne, 
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que calculan las variables re corriPntP de salida en funci6n 

de las variable~ re corriente de entrada y los parámetros ~ 

del bloque. Las rutinas son llamarlas después, para simular­

e! proceso. 

Las corrientes de rerirculac16n, son cortadas y lleva~ 

das a convergencia por un proceso iterativo. Estimaciones -

iniciales, de estas variables reben ser proporcionadas (Por­

el usuario o automáticamente). Lar esperificariones (Res -­

tricciones) tambiPn son resuelta~ it~~ativamente. 

Para poder resolver un rliaQrama re flujo por merlio rlel­

enfoque modular secuencial, es necesario llevar a cabo la 

par~ici6n del diagrama de flujo, seleccionar la corriente a­

romper, unir los cálculos y determinar la secuencia de cálc.!:!_ 

lo. 

Un ingeniero de proceso puede rr-alizar fácilmente los -

pasos de partiri6n, rompimiento, unión y determinación de la 

secuencia computacional, inspeccionado el diagrama de flujo, 

cuando éste no sea muy complicado. Para muchos simulañores, 

por ejemplo; ~l ñe Flowtran (Rosen y Pauls, 1977), el usua-­

rio suministra como entrarla a la ~PcuPnr.ia computarional. 

Para la partición, ~1 alooritmo ne Sarn,ent y WPStPrberq 

(1964), o en una forma morlificana y dPscubierta indPpenrtien-

20 



temente, Pl de Tarjan (1972), son muy PficiF'ntes y efectivos. 

Para la sel,.cc16n rle las variahlPs a romper, el aloori!_ 

mo desarrollarlo por Motard y Westerberg (1977), proveén un -

cri tP.rio apropiac'o. Una VP.z rue lac unl enes han sido clPtP.r­

minadas, la secuencia de cálculo .. ~ 11evar1a a cabo. 

Para la r.onv .. rqenr.ia ~e las r.orr1Pntes de rer.irrularión, 

el alcoritmo de Wegstein (1958) 1 ha sido el mPjor para la s.!. 

mulaci6n modular seruenrial por casi 'º aftos: ?Unaue PStP. a! 

goritmo rtescuirta la intPracci6n Pntre las variahles rte las -

corrientes a rompPr. 

Las esper.i firarion1>s son rPSUPltas- por rualquirr tér.ni­

ca par<! la solurl.ón de ecuariones alqehráic:as no linPalPs 9 -

tal como el métorlo de la ser.ante; aunoue recientemente se e~ 

tán utilizando métodos como el ele Newton, para resolver si-­

mul táneamente la~ corrientes de reclrcular16n y las especif!. 

raciones. 

METODOS ORIENTADOS A ECUACIONES 

La idea bá~ica de estos métonos, es simplemente la co-­

lecci6n de todas las er.uariones que descrihen el rtiaarama de 

flujo y resolvPrlas como un si~tema ~e eruarionPs aloebrái--

21 



cas no linP.ales. 

r <!!,, !!.> o (3) 

Donrle: ~ = Vector de var1ah1Pe ne petado (dPrendientes) 

!:!.. VPctor de var1ablr~ rle ~ecisi6n (innP.pendiP.!!. 
tes). 

Las variables de decis16n oeneralmente incluyen a todos 

los parámetros del blooue y a las variables de corriente de­

alimentaci6n; las variables de e~tado, incluyen a todas las­

variables de corriente intermedias y de prorluctos, variables 

intrrnas y va.riables rei::ultantes. 

Los métodos orientados a ecuacione~, ~e utilizan eYten-

sivamente en modelos de operaciones unitarias individuales. 

El aloor.itmo de Naphtali-Sandholm (1971), para c~lr.ulos 

de destilaci6n fUP una rle las primeras i'lplicarion<>s del alo!?. 

ritmo de soluc16n de er.uñriones, y oue ~on utilizados hoy en 

día para destilar.i6n. 

El punto de partida para lo~ m?toño~ orientados a ecua-

cienes, es la partici6n del diaorama de flujo; no oh~tante,­

en luqar de utilizar la~ subrutina~ para calcular las varia-
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blP~ de salida r.omo una funri6n ~P lac variabl~s ~e P.ntradA; 

los simuladorPs oriPntado~ a ~r.uaciones necesitan re proce-­

dimi~ntos quP generen y rP.nrP"entPn la~ er.uar.ionP.s p3ra cada 

bloque, que son alimPntaras a un Pficirnte procedimiento de­

soluci6n de ecuar.ionFs. 

En resumen, los alqoritmos re soluci6n de ecuaciones,~ 

son utilizados para morelar tipos individuales de equipo, P.2. 

ra resolver sistPmas de simulación que involucran coleccio~ 

nes homogéneas de unidades (tal como columnas de destilaci6n 

o cambiadores de calor), y que están siendo estudiados en 

sistemas prototipo para resolver un sistema de simulación Q.!a 

neral. 

ALGORITMOS DE DOBLE ROMPIMIENTO 

Aunque los m~todos de soluci6n de ecuaciones ofrecen -­

una rápida convergencia y formulaci6n natural de los proble­

mas de diseño, Pllos tienPn tres granres desventajas; prime­

ro necesitan buenos valores iniciales; segundo, no toman en­

cuenta las ventajas y la gran inverEiÓn utilizada en el des,2_ 

rrollo ~e los modPlc~ de operacionPs unitarias, basados en -

el Pnfoque moñular secuencial; y tPrcero, cuando hay un e 

rror rle cálculo y no converge; es difícil para el usuario 

diagnosticar el problema. 



Esta es otra cla~e rlP m~torlos, llamados por Rosen (19AO) 

de doble rompimiento que sup1>ran las r1.-.o;ventaja~ c1e los méto­

dos de soluci6n rle ecuariones, ya aur ~P antiripan a mucha~ 

de estas desventajas. La idea básira rle P~te Pnfoaue, Pstá -

expuesta en la fiaura 4. 

En este enfoaue s.- utilizan los ros tipos de morlelos: 

Rigurosos y Simples. 

Los morelos rigurosos, son los morlelos de operaciones u­

nitarias trac11cl onales, que se utilizan Pn la ~imulaci6n mod!:!, 

lar secuencial; sin embarqo, son utilizarlos para detPrminar -

los parámetros en los morlelos simplPs que son representados -

como ecuaciones. 

Los modelos simples se resuelven por medio re cualauier­

técnica eficiente de solución de ecuaciones, para det.,.rminar~ 

todas las variables de corriente que admlt.-n los 1110ñelos rig!:!, 

rosos que son llamados otra vez. Los monelo~ simples puerlen­

ser modelos lineales cuyos coefirientes son rleterminados por­

perturbaci6n numérica de los modelos r1aurosos 1 que están en­

ferma de ecuariones; sin P.mb;irgo tienen muy pocas variablPs -

intP.rnas en romparación con la~ ne lo~ modelos riaurosos. 

En un moMPlo lineal, la~ variables de estado son las va-
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riables ~e r.orrirnte rlP. salirla. Los morr>los simples, SPa -­

linPal o no linr,al, alqun;1~ VPCr>s son rf'feriro!' como modelos 

reducirlos, ya que involucran muy pocas v~riablr>s. 

El enfoque de noble rompimir>nto tradicional, es llamado 

modular simult~neo (Westerberg 1979), porque éste usa los m2_ 

delos modulares tradicionales, ya quP son re~ueltos simul 

táneamente para todas las variablPS ne corriPnte. 

Este enfoque toma la ventaja ne la existPnria nel monu­

lar secuencial, particularmente tiPnP tona la estructura he,!! 

rístlca para promover valores inicialPs y parn manejar r.a~os 

especiales. Estos alooritmos proveP.n valores inicialns, pa­

ra el enfoque modular seruencial, 

El enfoque rle doble rompimiento, es considerado en rea­

lidad como otro método de convergencia que es utilizado como 

una alternativa para el enfoque modular secuencial. 

SOFTWARE 

El software de un sistema de simulac16n, incluye todos­

los reauerimientos para implementar los algoritmos a una CO!!!, 

putañora y a sistemas ~n operación. 

Las ediciones a s~r ronsiñerarlas en el desarrollo de un 
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bul'n software incluyen: 

Al programa y arouitectura del sistema, Pstructuras de­

datos, interfase con el sir.tema re archivo, c6rligo computa-­

cional y la documentación rlPl si,tema. 

Estas son cinco etapas en Pl ciclo rle vida r'e cualouier 

programa de computo a c¡ran <.•scala: 

1) Definición. 

2) Diseño. 

3) Implementación. 

4) Prueba. 

5) Distribuci6n. 

- La primP.ra etapa es la DEFINICION de las especificacio­

nes funcionales o criterios de diseño, que nos dice cuál es­

el si~tema a utilizar pero, no indican como. Las especific!!_ 

ciones funcionales contestan prequntas tales como: 

l Cuáles modelos de inqeniería deben ~er incluidos? 

l Qué tipos de análisis debPn sPr rPalizados? 

l Qué características de la interfase con el usuario 

son importantP~? 

l CuálPS son los renuerimirntos para interaccionar con­

la computadora y el si~tema en opnr~ci6n? 
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- La slguiPnte etapa PS el ~ del sistema, que espe­

cifira como se rleben hallar los requerimientos funcionales. 

En esta etapa se toman las rlP.cis1one5 del programa a con. 

siderar, la arquitectura ñP.l sistema, Pstructura de datos, -

interfase con el sistema de archivo y selecci6n del lenguaje 

de programaci6n. 

El disefto <lel sistema es un proceso de síntesis en donde 

las alternativas que se requieren son consideradas y evalua­

das. 

Un método para el dise~o del sistema conocido romo <lise­

ílo estructurado, incluye una notari6n y tPrminoloq{a para 

describir el rlisefto <lel sistema; las t;cnicas de análisis P,!. 

ra evaluarlo, guías para un buen <li~eno y un proceso en el -

cual el disefto es sistemáticamente revisado, mejorado y ex-­

presado con gran detalle, 

- Una vez que el ñisefto es completarlo, inicia la etapa-­

de IMPLEMEHTACION 1 que es el proceso de translaci6n del dls!!_ 

no del sistema dentro del c6digo computacional. 

El lenquaje de programac16n, puede ser seleccionado, si­

éste no es parte del <liseno <lel sistema. 

- La cuarta etapa es la rle ~· Que es una de las --
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más costosas y que consumPn mns tiPmpo en Pl ciclo de vida. 

En esta etapa los proqramac rle romputarlora a gran esr.a­

la en sistemas rle simulaci6n (O parn rualquiPr otro propóci­

to), deben ser confiables, libres rte fallas y además que los 

usuarios manP.jen y tengan confianza en los resultados obten!. 

dos. 

- La etapa final en la vida rlel sistema, es la fase de -

DISTRIBUCION, en donrle el programa es utilizado continuamen­

te para resolver problemas reales, en base a la producci6n. 

Las estrategias para mantenimiento y mejoramiento del siste­

ma, entrenamiento y consulta de usuarios, también son impor­

tantes. 

INTERFASE CON EL USUARIO 

La interfase con el usuario es la ventana por la cual el 

usuario revisa el sistema, inrluyenñoce el lenguaje ne entr~ 

da u otras meñidas por merlio de las cuales el usuario pueda­

describ~ r su o sus problemas. Tambibn se incluyen los repor. 

tes de salida, que ES donrte se precentan los resultados. 

Las carar.terísticas más importantes que debe tener la i.!!, 

terfase con el usuario, se enlistan a continuaci6n: 
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1.- Debe tP.ner un formato lihre. 

2.- Debe estar orqanizado por mP~1o np p~rrafos, oraci.2_ 
nes y palabras. 

3.- Debe permitir diferPntes tipos dp entrada: 
a) Por clavP.s 6 
b) posicional. 

4.- Debe proporcionar v~lorPs automáticamente cuando se 
necesiten. 

s.- f.l usuario ~ebe proporcionar qlobalmr.nte las unida­
des de entrada y salina, rlentro de un párrafo o pa­
ra datos Pn forma indivirual. 

6.- El usuario ~ebe esper.ificar los ñatas de entrada 
por componentes, co~rientes, bloques y algunos o 
tros catos del modelo. 

7.- Debe proporcionar al usuario una forma recomendada­
de introducir los datos. 

8.- El usuario debe tener acceso a cualquier variable -
del modelo, y además pueda hacer cualquier fransfo!. 
maci6n por medio de proposicionns fortran. 

9.- El usuario debe documentarsP r.on el lenquaje. 

10.- La nescripci6n rPl diaorama de flujo rle proceso es­
inrependiente del esquema de convergrncia. 

Muchos de los requPrimiento~ rlr la interfase con el USU,!!. 

rio, están en conflicto y deben ser tratados con destreza P.!!, 
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ra que sean f~ciles de usar, flP.xible~ y adPmás fáciles de -

aprender. 

REQUERIMIENTOS DE UN SISTEMA DE SIMULACION 

Los proqramas rle ~omputaci6n han sirio ñesarrollarlos por 

grandes compañias químicas, pPtrolPras y de la construcc16n­

para la s1mular.16n de orocesos a estado ~stacionario, por m~ 

dio de los rliaqramas de flujo. lln gran número de éstos pro­

gramas de la Primera Generaci6n fueron desarrollados a fines 

de los 19SO•s y principios de los 1960•s. El desarrollo de­

los programas de la Sequndá Generaci6n comienza a finales de 

los l960•s. 

En las tablas 1 y 2, se enlistan las principales dife~ 

rencias entre los programas de la 1a. y ?.a. oenerac16n. 

Esta inten•sante informaci6n, fué diriqiña por Evans et 

al, que describe a la primera qenerar.16n, Y por Motard et al, 

que resume el reciente trahajo de la simulaci6n de PrOC"PSOS. 

Los t~rminos prim~rd y segunda qP.nrrac16n son utilizados en-

el aspecto evolutivo. 

Debido a las limitaciones de los proqramas de la 1a. y-

31 



T A B L A 1 

P~IMERf.. GENERf..CION DE SIMULADORES 

t.- De 1 a 5 a~os-hombre para desarrollarlos. 

2.- Costo menor a $200,000.00 

3.- La simulaci6n es llevada a cabo de la internr.eta -­
ci6n y descripci6n del proceso. 

4.- Capacid~d muy limitada de propiedades físicas. 

S.- Archivo limitado de subrutinas de las operacjones -
unitarias. 

6.- Las subrutinas de nuevas operaciones unitarias, 
s6lo pueden ser adicionarlas por el oroaramador del­

sistema. 

7.- Solo es capaz de realizar la simulaci6n. 

e.- La converqencia de las recirculariones, es general­
mente por substitución rlirecta. 



T A 8 L A 2 

SEGUNDA GENERACION DE SIMULADORES 

1.- De 20 a 60 años-hombre ~ara desarrollarlos. 

2.- Costo menor de $1 1000,000.00 

3.- La simulaci6n es llevada a cabo por la P.jecución de 
un programa de fortran. 

4.- Extenso banco de datos de informaci6n de propiera-­
des físicas. 

s.- Extenso arr.hivo rle subrutina~ de operaciones unita­

rias. 

6.- Las subrutinas nuevas de operaciones unitarias pue­

den ser adicionadas por el usuario. 

7.- Con habilidad para resolver el problema de diseHo -
por medio de la simulaci6n. 

B.- Técnicas sofisticadas para la convergencia de las -

recirculaciones. 

9.- Limitados a sistemas vapor-líquido. 
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?.a. qeneraci6n 1 un~ Terr.P.ra G~nnrari6n dP si~tema" de simul,!!. 

ción, pUPde ~Pr nPCP~aria nara rP"olver los problemas de in­

geniería de procesos r.e los 80's. 

En la tabla 3 se enlistan los requpr·imiento~ de lns pr~ 

oramas de la <a. neneración. 

Nuestra hahilirlad inaenieril nara resarrollar pror.esos­

más eficientes, se ve limitarla por los re~uPrimientns para -

poder llevar a cabo la evaluaci6n de lar. alternativa~ dPl -­

diagrama dP. flujo. 

Por lo oue e~ necesario un PflriPnte siste~a de simula­

ci6n, tal como el expuesto en la •iqura s, nara llevar n ca­

bo el análisis de si~temas de pror.eéOS aue permitan a los i~ 

qenieros de procPso evaluar más r.onfiqurar.iones del proceso. 

Los problemas que con mayor frer.uencia se presentan, y­

que son un desafio para poder inir.iar la planear.i6n de un 

sistema de s1mulaci6n y aue son capar.e~ rle realizarse d~l a­

nálisis de diaorama ne flujo; ~n enlistan a continuaci6n: 
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1.- Simula~i6n a r~tado ~~tacinn~rio: hnlance r.P m~sa y 
Pn,..r<_lÍa para rtetPrminar lo~ VñlorP.'l rle lne V'lria -
blP.s de corriPntP. dp proce~o. 

2.- Tamaño rlel P("!llipo: rlimr>ne lnnnmi,,nto y rar~m,.tro~ rle 

eier.uri6n de las unirlnrpc rlPl proceso. 

3.- Evaluaci6n econ6micn: cnrital in·1ertirlo, costo de -
manufactura y análisis de qanancins. 

4.- Simulaci6n a estarlo no Pstacionario: procesos din~­
micos para arranrar, parar y el control del proceso 

y en casos de emergencia. 

s.- Eficiencia de ,..nerg{a: realizaci6n de los balñnces­
de energía, tPrmodinámicñm"nte. 

La figura 6 1 resume los pasos involucrados "" la conce.e. 

ci6n de un proceso nuevo, para aue pueda arrancar y operar. 

Los bloques obscuros representan los pasos en donde la-

computadora debe asistir. 

La computañora sirve como se había mP.nrionado anterior-

mP.nte, como una herrñmif>nta aue oermite al usuario rf"finar -

su conocimiento en cuanto al proceso por análisis interacti-

vo. 

Los tipos de an~llsis eY.puP.~tos Pn la fi~ura anterior 1 -

pueden ser asistidos por un sistema rle simulación que permi­

ta cerrar la interacción entre el usuario y la computar!ora. 
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T A B L A 3 

TERCERA GENZRACION DE SI~ULADORES 

1.~ El sistema debe permitir análisis de diagrama de ~ 
flujo con diferentes tipos de corrientes; incluyen­
dose a las corrientes líquido-vapor, las que conte.!?, 
gan sólidos, multifase, corrientes s6lido-líquido~ 
vapor, corrientes de energía y de informaci6n. 

2.- La descripci6n del diagrama de flujo, debe ser ind~ 
pendiente de los programas de análisis. 

3.- El sistema debe aceptar diagramas de flujo a dife -
rentes niveles de detalle: simples, detallados y -­

muy detallados. 

4.- El sistema debe ser extenso y capa~ ne sP.r mortific~ 
do. 

s.- El sistema debe ser fácil de entender por el usua-­
rio, P.sto Ps, aue esté bien documP.ntado y diseñado. 

6.- El sistema debe SP.r accesible para el usu~rio. 

7.- El sistema debe ser adaptable a ñiferentP.s tipos de 

computadoras. 

a.- El usuario debe SP.r capaz r.e suministrar los datos­
de entrada en una forma conversacional; ya que esto 
facilitar!a la interpretaci6n de los resultados. 

9.- Costo mayor a $5 1 000,000.00 

10.- De 2 6 años-hombre para desarrollarlos en un lap-
so de 3 a 5 años, para poder terminarlos. 
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DESCRIPCION DEL PROCESO DE LA PLANTA METANOL I 

La planta en estudio, está diseñarla para la rroduc~ 

ci6n de metanol, y se divide en las siguientes seccioness 

- PURIFICACION DE GAS NATURAL 

El gas natural proveniente rlel oasoducto, pasa a la ca­

seta de mertici6n y de allí a unos separadores de sólidos y a 

un separador de líquirtos donde se retienen todos los liqui-­

dos que pudiera traer; al salir del separador se le controla 

la presión por medio de una válvula de control; al salir del 

control, una parte del gas sale como combustible (har.ia el -

reformador y a la secci6n rle compresión), y otra parte entra 

a la planta corno qas de proceso. 

El gas de prore~o pa~a a unos eliminadores de azufre, -

donde se elimina el árido sulfhídrico CH2s>, y los compues-­

tos orgánicos de azufre, tale~ romo merraptanos (R-HS), y -­

sulfuro de carbonilo ecos>, absorbienrlo~e en el catalizarlor­

de carb6n activarlo que contiene un oran porcentaje de 6xirlos 

metálicos. 

El gas natu~al ya desulfurizarlo oue sale del eliminadoG 

debe contener, ruando más 1 ppm de azufre, ya que éste es un 
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veneno para el catalizador del reformador. Una· vez que se -

ha saturano uno ne los eliminadores rebe reqenerarse. 

El gas natural, pasa ~esnUPS a trav~s de un filtro ne -

carbón, donde se elimina el polvo de carbón, que pudiera ha­

ber arrastrado, pasanro despu~s por una válvula de control 

de flujo. Al salir de ah!, ~e mezrla ron una r.orriente de -

bi6xido de carbono Cco2>, recirr.ulado ne la ~ecci6n de rom-­

pre~i6n y un poco antes de ~ntrar al ralentador reformarlor,­

~e le une una corriente de vapor recalentarlo. 

- REFORMACION 

La mezcla de gas natural, co2 y vapor es calentada en -

la secc16n de conver.ci6n del reformador, hasta una temperat!:!. 

ra de 42S0 c antes de entrar a la serci6n de radiaci6n donde­

están locali'l.ados los tubos de catalizador del reformador. 

El precalentamiento se hace con la finalidad de aprobe­

char al máximo el lecho catalítico. 

El reformador, es un horno de tiro inducido, con catal.!. 

zador de niquel en los tubos catalíticos, siendo ~l combusti 

ble dP éste, gas natural. 

Este horno rle rP.formaci6n tiene 2 r-P-cclones: Conv~c --
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ci6n y Radiaci6n. 

En la secci6n de convecci6n se encuentran dispuestos V,i 

rios serpentines, los cuales tienen la siguiente funci6n: 

Sobrecalentamiento de agua para producci6n de vapor, 

precalentamiento de la alimentaci6n, precalentlll1'liento del a­

gua de alimentaci6n a la caldera y sobrecalentamiento de va-

por. 

La zona de radiaci6n contiene los tubos e~pacados con -

el catalizador de niquel, donde se lleva a cabo la reforMa-­

ci6n. 

Las principales reacciones químicas que ocurren dentro­

de los tubos catalíticos son: 

C~ + H20 + calor ------t> CO + 3H2 (Endoténnica) (4) 

+ H + calor (Exot~rmica) 
2 

(S) 

Reacciones similares a la primera pueden ocurrir con -­

hidrocarburos de alto peso molecular. 

La reformaci6n del metano comienza aproximada111ente a --

6000c; aunque hidrocarburos superiores reaccionan a tempera­

turas mAs bajas. 

42 



Las reacciones se llevan a rabo con un exceso de vapor. 

El calor absorbiño por la primPra reacci6n, es mucho mayor -
1 

que la que libera la segunda reacci6n, por lo cual el proce-

so es endotP.rmico, por lo que hay que suministrar calor por-

medio de los quemadores, para poder llevar a cabo la reform~ 

ci6n. 

Par~ contrarrestar la segunda reacci6n, se hace la adi­

ci6n de co2, para desplazarla hacia la izquierda, teniendo -

mayor producci6n de co. 

El gas reformado al salir de la cama catalítica, pasa a 

la línea de transf Pr aproximadamente a 865°c, el calor que 

trae este gas, es aproverhaño para la producci6n de vapor, 

en un generador ne vapor (mediante sif6n térmico); el gas a-

la salida de este generador, toma 2 caminos; como qas a pro­

ceso y como gas a mutación. 

El gas reformarlo a proceso es Pnfriado mediante agua, -

en un intercambiador ha~ta una temperatura de 38°c, después-

de e<;te enfriador, se hac:e pasar a un separador de conclensa-

do pata recuperarlo; el qas libre ne r.onñensado entra a la -

secci6n de compresión. 

43 



• COMPRESION 

Para la compr~si6n ~e e~tP Qas, se cuenta con 3 máqui -

nas compresoras oue trabajan en paralelo, cada una cuenta 

con cinco paros de ~ompresi6n y son del tipo reciprocante y­

de servicio múltiple, cuenta tambi~n con un cilindro para 

comprimir el co2 que se recircula al reformador, y otro ci -

lindro para el c¡as de recirr.ulaci6n de la secci6n de conver­

iii6n. 

La finalidad de é~ta secci6n, es la de tran~ferir Pl -­

gas y presionarlo de 2.7 a 360 Kg/cm 2, donde se necesita és­

ta presión para la conversi6n de metanol. 

La presión del Qas a la succión de los dos prilftf'ros pa­

sos, es r.ontrolada por medio de una v&lvula de control. 

El gas es succionado por el primer paso de compres16n,­

siendo descargado a trav~s de un enfriador de entre paso y -

luego a un separa~or de líquidos para iier succionado por el­

segundo paso de compres16n, común para las tres máquinas, P!. 

sando lueqo a travéii de un enfriador y a un iieparador de lí­

quidos, para luego dirigirse a la torre absorbedora. 



- PURIPICACION DEL GAS DE SINTESIS 

El gas que sale del segundo pa~o dP compresi6n, pasa ~ 

a la torre absorbedora; la función de Psta torre es reducir­

la concentraci6n del co2, e.n Pl aas de s!nter.is de metanol. 

En la torre se absorbe el co2, por medio de una solución 

diluida de monoetanolamina. 

La absorción de M.E.A., eliminará el co2 de la corrien­

te de gas, lo más bajo posible. 

Como en la secc16n de amina, el ciclo es cerrado, esta­

torre cuenta además con una torre regeneradora, donde se 11,!;. 

va a cabo la deserción por medio de calor. 

El gas de síntesis después de la absorci6n, es pasado a 

través de un separador de condensado, y de ah! al tercer pa­

so de co•presi6n, común para las tres compresoras del gas de 

síntesis. 

Este gas es succionado por Pl tPrcer paso de compresi6n 

y descargado a un enfriador dP entre pa~o y luego a un sepa­

rador de condensarlo, para l:fespu;,~ 5Pr r.uccionado por el cua!. 

to paso de compresi6n y descarqando a un enfria~or y separa-
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dor1 sucr.ionanrtolo a P<:te el quinto paso, de<:carnando el qas 

a un r.abe:i;al común para la!'! tre." m~nuinas. 

Estf' qas, oue Si'tle a una pr"'!dÓn rte 360 Kg/cm:i del quin 

to paso de compresión, PS Pnfriarlo por.tPriormPntf' en un in-­

tercambiador1 después Pl qas dP síntesis es alimentado al --

reactor. 

- CONVERSION DE METANOL 

Al gas de flintesis, se le une la r.orriPnte de co2, que­

biene del compresor de recirculac16n, ambas corriPntes son -

enviadas a la síntesis de mPtanol. 

La síntesis de m"'tanol reouiPre una mezcla de hidr6geno 

(H 2> y MOn6xido rle carbono (CO), con una relaci6n mínima te,é. 

rica·de 2/1 1 y rtebP tenPr una concentraci6n muy ba'a de co2, 

ya que éste es un VPneno del catalizador del convertidor. 

Ya que el gas de síntesis debe de estar libre de aceite 

y líquidos, ~ste se hace pasar a través de un filtro; des -­

pués el gas toma dos caminos. 

Una de la .. corrientes f'S la principal,oue entra en la -

parte superior riel convPrtidor y la otra corr1Pnte entra por 
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la parte inferior del mismo y ~e utiliza r.omo tiro fr!o. 

El flujo principal, desnués de entrar al convrrtidor ~e 

dirige hacia abajo, por una secci6n anul~r; entre la envol -

vente y la cana~ta del catalizador, P.~to ayuna a remover el­

calor de la canasta y a ~u vez calienta la carga del reci ~ 

piente. Po~teriormPnte, el gas se mezcla con el tiro frío y 

pasan a un cabezal medio, para luego pasar por el interior -

de unos tubos concflntricos, recibiendo~e en un cabezal supe­

rior de la secc16n media, después suben a través de una re....; 

sistencia aléctrica que proporciona el calentamiento inicial. 

Después del calentamiento, los gases pasan a través de­

las camas con catalizador de 6xidos de Zn y Cr; en éstas ca­

mas se lleva a cabo la reacci6n a 380°c y 360 Kg/t:m2, que -­

son las condiciones para la conversión de metano!. 

El catalizador del convertidor par~ la síntesis de met~ 

nol, es una mezcla de 6xido~ de Zinc y Cr01110, seleccionado -

por los resultados satisfactorios oue se han obtenido. 

Este catalizad<Jt' es especial para la reacc16n del meta- . 

nol, resistente a los envenenamientos y a los deterioros fí­

sicos. 
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Los principalP.s venenos del catalizador son el oxígeno, 

azufre, vapor de agua y carbonilos de hierro. 

Las principales reaccionP.s aue se llevan a cabo Pn P.l -

convertidor son: 

"2 + co HCHO (6) 

HCHO + co CH30H (7) 

CH30H + H2 
CH4 + H20 (8) 

CH30H + CO C02 + H2 (9) 

Debido a que en la síntesis, las reacciones son exotér­

micas, y generan grandes cantidades de calor, ~ste se distr!. 

buye uniformemente en el convertidor, y es por ello que se -

tiene el arreglo antP.s mencionado del misllO. 

Aunque éste catalizador es selectivo para la reacci6n 

del metanol, son posibles otras rPacciones secundarias. 

Al salir los gases de metanol del convPrtidor, ~stos se 

hacen pasar a través de un camhiador, ñonde se enfrían de 

165°c, que es su tPmperatura de salida, h11sta 48°c apro:dma­

damente, donde el metanol gaseoso se condensa coino líquido,-
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éste se hace pasar a un sPparador de metanol. 

En ~ste separador, los componPntes l!auidos se separan­

de los gases no convPrtidos e incondPn~ables. 

Los gases que no SP convirtiPron P.n el reactor, son en­

viados como recirculaci6n, siendo re~omprimidos y enviados -

al convertidor. 

El metanol que sale del separador, Pstá constituido de­

una porci6n liquida y otra qaseosa, siendo pasado éste a la­

torre absorbedora de metanol, donde se le adiciona agua de 

diluci6n; la combinac16n del agua utilizada para lavar los 

gases y Pl metanol, constituyen el metanol crudo, con una p~ 

reza de 56%¡ en donde el flujo de agua ~s una funci6n de és­

ta pureza. 

Los gases incondensables (co, H2, CH4 y co2> que no son 

absorbidos por el agua, se envían al desfogue general. 

El metanol crudo que sale por el fondo de la torre ah-­

sorbedora de metanol, es enviado a un tanque de almacenamie.n. 

to de metanol crudo, para posterionnente pasarlo a la sec -­

ci6n de destilación. 
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- PURIFICACION DEL METANOL CRUDO 

En la secci6n de de~tilaci6n, Pl metanol crudo es suc-­

cionado del tanque de almacPnamiPnto, por medio dP una bOMba 

hacia unos intercñmbiadorPs 1 entrando por la parte superior, 

donde se eliminan prinripalmPnte la~ metilaminas. 

El metanol libre dP P.stas impurezas, pasa a la torre 

despuntadora, en donde se separan, CH4, CH30CH3, H2, co, 
los cuales salen por la parte superior de la torre, pasando­

ª un enfriador y posteriormente separados en un aeumulador;­

los qases son venteados a la atm6sfera. 

f.l condensado del acumulador, es reflujado a la torre -

despuntadora. 

Para mantenPr la temperatura en ~i fondo de la torre -­

despuntadora, se tiene un rehervidor, cuyo medio de calenta­

miento es vapor de baja presl6n. 

- PURIFICACION DE !'!ETANOL REFINADO 

El metAnol despuntarlo, OUP sale i:ior el fondo de la to-­

rre despuntadora, es succionado por medio ~e una bollba hacta 

la torre refinadora. 
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Los vapor~s de metanol oue salen del domo de P.Sta torre, 

se pasan a un condensador y postPriormP.nte a un acumulador -

de mPtanol puro. 

El ~etanol puro, Ps suceionarto por una bomba, en donde­

una parte de ~ste es env1arto r.omo rP.flu,o, y P.1 resto SP pa­

sa a trav~s de un enfriador, para postPriormente enviarse 

~ste a los tanqu~s de almarP.nam1Pnto dP. metanol puro. 

El l!quido que oueoa Pn Pl fondo dP. la torrP. de metanol 

refinado, SP Pnvla hacia un rPralP.ntador, ron Pl fin de man~ 

tener la tempP.ratura en el fondo de la mi~ma. 

El mPtanol puro, dPber~ tPnP.r la~ r.aractPr1~tiras y es­

peeificarionPs quP sr mrnr.ionan PO el apPnd1ce A. 
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C A P I T U L O I V 

s I M u L A e I o N o E L p R o e E s o 

P L A N T A O E M E T A N O L 
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DESCRIPCION DE LOS MODELOS DEL PROCF.50 

El diagrama ne flujo del proceso de metano!, se presPnta 

en la figura 7, y descrito en el capítulo anterior: fué mod~ 

lado uti liz.ando el sistema "SGP /7.AR" (SISTEMA GENERAL DE 

PROCESOS/ZAR~~OZA); siendo éste sistema, u~ programa de sim~ 

laci6n modular de diagramas de flujo. 

SGP/ZAR, es una versi6n modificada del sistema CHESS -­

(SISTEMA DE INGENIERIA QUIMICA). 

El diagrama de flujo de informaci6n para la simulaci6n­

del proceso con SGP/ZAR, está expuesto en la figura 8. 

Los nombres de los m6dulos utilizados por SGP/ZAR, para 

la s1mulac16n del proceso y sus funciones, se presentan en -

la tabla 4. 

M6dulos estándares de equipo, fueron utilizados por 

SGP/ZAR para la simulaci6n del proceso, tales como intercam­

biadores, separartores, compresores, etc., sin embargo se de­

sarrollaron otros módulos de equipo utilizados en el proceso 

de metano!, tales como el reformador metano-vapor, calenta -

dor rehervidor de de~echos, reh~rvi~or calentador del agua -

de alimentaci6n, convertidor de metano! y condensador par --
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cial. 

SGP/ZAR, no tiene módulos que simulen la oper.1ci6n de -

los equipos antes mencionados 1 pero se c:esarrollaron subrut.!, 

nas para la simulación de los mismos y que fueron utilizadas 

por SGP/ZAR para el modelado del proceso de mctanol. 

Para la simulación del proce~o, fué necesario adicion~r 

dos módulos; el primero, un módulo de soporte, que calcula -

el calor de reacción a la presi6n y temp~ratura del sistema­

reaccion.in te y la constan te de equilibrio químico a la temp~ 

ratura de reacción. 

~l segundo, un módulo que regula la temperatura rle la -

mezcla de reacción que entra en cada lecho catalítico del 

convertidor de met;inol para ajusbir la cantidad de gas de 

apagado, 

Los módulos que fueron desarrollados junto con los dos­

módulos adicionados para la r.imulaci6n del proceso de meta-­

nol se r.escriben a continuaci6n. 
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TABLA 4 

hODULOS ;JEL EQl:If'O UTILI3ADO EN LA 

SIMULACION lJEL PROCESO 
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NOMl.'.RE DEL MODULO PUNCION 

,;[3SR 

Al>BF 

AlJD1 

ADD2 

AD03 

AUD6 

ADD7 

01s·r 

DVÜR 

HXE;R 

MIXER 

PU"P 

VALV 

Absorbedor 

Separador 

Reformador mét<1no-vapor 

Convertidor de metanol 

CalPntador rehervidor de desechos 

Rehervidor calentador del agua de 

aliml"ntac16n y c1Jnrlensador par 

cial. 

Controlador de aragado 

Fraccionador 

Divisor de corricmtes 

Int~rcambiador de calor 

Mezclador 

Compresor 

V~lvula reductora de pres16n. 



- REFORMADOR METANO-VAPOR 

El método más común para la producri6n de H2 y co, re-­

oueridos en la síntesis de mP.tanol, P.s por medio de la refo~ 

maci6n catalítica dP. metano-vapor. 

En el proceso dP reformari6n de metano-vapor, la mezcla 

precalentada de vapor, co2 y CH4 , reacciona por encima del -

catalio;rndor con basP. de niqt1el. El catalizarlor que está con. 

tenido en los tubos verticales, son calPntados externamP.nte­

en el horno reformador, con qas natural como comhustible, 

que proporciona el calor requerido para llevar a cabo la 

reacci6n endotérmica de metano-vapor. 

La funci6n del m6dulo del rPformador, es la de definir­

la temperatura, pres16n, entalpia y compos1c16n de la mezcla 

de gas efluente, dadas las condiciones de entrada y las rea~ 

clones que se llevan a cabo. 

Las reacciones que ocurren en el reformador son: 

CH4 + H
2
0 -(> co + 3H

2 
(10) <!----

co + "2º co2 + "2 (11) 

2CO ---l> e + co2 (12) <J--

CH4 - e + 2H2 (13) <1--

co + "2 -<1-- e + "2º (14) 

SB 



La Pl"Uari6n no>' es la rf'arr:i6n rjp metano-vapor; la eCI.!!!._ 

ci6n (11}, P.S la rei'lccl6n rle ronvPrsi6n aqua-qas. La ccmposi­

ci6n rlPl qa!'l nP.rmi tirio Pn el rPformador, sP controla por las -

conriicl.onPs ,.i., Ponilibrio de Pst.1s do!'! rPacciones a la tempe­

ratura y nrPs16n del !'!!•tema. 

Las ec111lciones C12l, (13) y (14l !'!On las reac-r.ionP.s que re­

sultan de la riepo~ici6n rle r:arh6n Pn Pl catalizador del rPfO!. 

mador; por lo oue las condiciones rlP opPraci6n se eliqPn para 

suprimir Pstas reaccionPs. 

La conv<"rsi6n rle mPtano Pn Pl rP.formador, SP detPrmina 

por el equilibrio tPrmodlnámico rle las P.ruar.iones (12) y (13) -

(l'tle y Allen). 

Las varjahl<"s signifir.ativas en la detPrmlnac16n de la -

composici6n dP. enuilibrio del qa~ rPformado son: 

1.- Relar.i6n rlP vapor a CH~ en la alim,,ntac16n del rPfO!. 
ma<'or. 

2.- Relación rlP. co2 a CH4 Pn la alimentac16n rlel rPform.!!. 
dor. 

3.- Temperatura r!e operación riel rPformador. 

d.- Pres16n de operación dP.l rPformar!or. 

s.- Conversión rle CH4 en "'l r<"formador. 

6.- Relac16n de H2 a CO en el oas reformado. 
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Los ef Pcto~ rle ramhio Pn Psto~ rarámPtrn~ P.n la opP.ra -

ci6n del reformador, han sido rlp~rr!tos "'n varia~ rublicarl~ 

nes (Moe v Allen; Wellman y KatPll, 19h': Kit~en y Tiel ftooy, 

por: 

Una incremPntarla rnnvPr!':i6n rlP metano, ~P. ve favorN::ida 

1.- lncrPmertn Pn la temperatura dP.l reformadnr. 

2.- Incremento Pn la relari6n vapor a CH4 en la alimen­
taci~n. 

~.- Disminuci6n Pn la presi6n del reformador. 

La relaci6n de H2 a CO en el qas reformado se ve incrP­

mentada por: 

1.- Disminución en la tempPratura del rPformanor. 

2.- IncrPmento rn la rPlaci6n de vapor a CH4 Pn la al1-

mentaci6n. 

3.- Disminucl6n ne la relari6n co2 a CH4 en la aliment.!!, 
ci6n. 

A pe~ar del her.ha de quP la conversi6n de CH4 en Pl re­

formador, ~e ve rti~minuina por Pl incrPmP.nto de la rresi6n,­

la tPnrl,,ncia Pn el diseño del rPformarlor ha sido el rle ope-­

rar a altas presiones. Se tienen alounas ventajas en la OJ'!t 
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rac.i6n a altas nresion"s; la prim<>ra es de Que el qas refor-

111ado P.stá a alt:a pre.,16n y nor lo tanto, la energía requeri­

da por el comnresor para llevar el qas a la nresi6n de sint~ 

sis, no es tan qranrte. 

Al tenP.r el gas natural a altas presionP.s se puede uti­

lizar, sin tenPr que rPducir cu pre.,16n. FinalmPnte, el r.a­

lor recuperado del qas reformado ~s mejor a altas prPsiones. 

La tenñenria nel carh6n <'.lUP ~,. rlepo!lita "" f>l cataliza­

dor, tambi~n debe ser consirterano ~1 e~tabl"c"r las condi -­

clones de diseno. 

La actividad del cata11zartor rlisminuye rlebido a la dePQ. 

sici6n de carbón, disminuyenno la conversión de CH4 ; tamh1Pn 1 

causa oue el catalizador se desintenre debirto al incrPmento­

ne la caída de prPsi6n a través del rPformador. 

Morse (1973) desarroll6 una serie de relaciones que de­

finen las conniciones de operaciones del reformador. Estns­

relaciones se derivan de las ecuaciones del balance de masa­

en el reformador y de las ecuariones de e~uilibrio de las -­

reacciones. 
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La~ ec:uar:iones oue dP.fin"n las conrlidones i1e eauilibr1o 

de la mezcla de rPacci6n son: 

(15) 

(16) 

(17) 

u4 = R2(R3 + 1) - 2(R3 - 1> e (18) 

v4 = R3 l:R3 (C + R1 ) - 3C + R1 J] (19) 

Z4 = U4/V4 (20) 

U3 2 [<N - R1 - 1) + R3z4 (N - 3R1-R2 - t>] 4 (21) 

(22) 

N = 3 + R1 + R2 - 2(1 - C) (23) 

(24) 
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donde: 

R1 Relac16n co2/cH 2 en la alimentaci6n del reformarlor. 

R2 z Relaci6n vapor/CH4 en la alimentaci6n del reforma~ 

dor. 

R3 Relaci6n H2/CO en el oas rPformado. 

C Conv~rsi6n de CH4 , Lb CH4 convertido / Lb CH4 ali-­
mentado. 

N Moles totales en PI qas reformarlo, Lb oas/ Lb CH4 -­
alimentado. 

T Temperatura de la mezcla de rPacci6n, ºR. 

P Presi6n de la mPzcla dP reacci6n, atm. 

Kp3 = Const~nte de enuilibrio químico de la reacci6n (11). 

Kp4 • Constante de eqt1ilibrio ou!mico de la reacc16n (12). 

Varios parámetros intPrmerlios son utilizados para defi~ 

nir las ecuaciones de eauilibrio: 

z4 , u
3

, v
3

, u4 y v4 ; Pstos parámetros si~plifican las ecuaci~ 

nes y no tiPnen siqnificado físico en el modelo del reforma--

dor. 

Las PCUacionPs <1sl a (24) se rPducen a dos ecuaciones -

rclacinnanrlo los seis p~r~mrtros rlP ooerar.i6n, que son: R1,­

R2, R3, e, T y P. Si ~e esnecifiran ruatro rle é~tos paráme-­

tros, los otros dos puPrlen ser calculados utilizando las de~ 

más ecuaciones. 

/ 
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Ya que los seis parámF.tros rl~ rliseño están definidos, -

las fracciones mol de los componentes del gas reformado, se­

calculan de las ecuaciones del balance de masa: 

XCH = (1 - C)/N (25) 
4 

(29) 

(30) 

donde: 

x
1 

= Fracción mol del componente 1 del gas reformado ~ 

Lb/Lb. 

Si R1 , R2, R3 y e se especifican, T y P se calculan 

directamente de las ecuacionF.s (15) a (24); sin emb~rgo, si-
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R1, R2, T y P se esnecifican R3 y C, ~e r.alculan por meñio de 

un procedimiPnto it~rativo numérir.o, 

Los pa~o~ para calcular T y P ruan~o ~P Psrecifi~an los­

otros par~mPtros son: 

1.- Calcular z4 , utilizando las er.uaciones {18), (19), -
( 20). 

2.- Calcular T, utilizando las ecuaciones (15) y (17). 

3.- Calcular P, utilizando las ecuarionPs {16) 1 (21), -­
<22>, (23) y (25). 

Se utllizan dos ecuaciones {Morse; 1973) para calcular -

la cantidad mínima de co2 y vapor que debé estar presente en­

•· limentaci6n del reformador: 

. (31) 

(32) 

donde: 

R1m = Relaci6n minima co2/ CH4 en la al1mentac16n del -­
reformador. 

R2m = Relaci6n minima vapor/CH4 en la al1mentac16n del -
reformador. 
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La conversi6n de enuilibrio y la relaci6n de H2tco2 se­

calculan cuando se especifican los otros cuatro parámetros,­

par medio del procedimiento de rPlajaci6n (Mickley, etal, 

1957), junto con el método de Newton (Conte, 1956b). 

El método de Newton se utiliza para localizar los valo­

res cero de las ecuaciones no lineales; la estrategia de re­

lajac16n se utiliza para localizar la re~i6n de las raíces,-

para sistemas de ecuar.iones no lineales. 

Las ecuaciones (20) y (24) son rParregladas para utili-

zar el procedimiento anterior. 

(33) 

(34) 

Cuando el sistema reaccionante está en equilibrio, los­

valores F3 y F4 son cero. 

Después de que los parámetros de diseño están completa­

mente definidos y la fracci6n mol de equilibrio de cada com­

panente está determinada, las ecuaciones <12>, (13) y (¡4) -

son probadas para determinar ~i el rarb6n puede e~tar depos.!. 

tado en el catalizador del reformador. 
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Esta prueba se hace por r.omparaci6n rlel cociPnte de rr2 

dueto a reactivo, de las activirlarlPs rle los componPntes en -

la mezcla de reacci6n en equilibrio que participa en una 

reacci6n particular, para la ronst~nte rle eq11111br1o ou!mico 

de la reacc16n: 

donde: 

Qr Coeficiente de actividad de la reacción "r". 

ªi a Actividad del componente i de la reacci6n. 

q1 = 1, si el compcnente 1 es un producto de la 
reacci6n. 

qi =-'11 si es un reactivo. 

mi Coeficiente estequiométrico del compdinPnte i. 

i Indice del componente. 

r = Indice de reacci6n, 

n = Número total de componentes en la mezcla de 
reacción. 

(35) 

Las activirlarles se calculan utilizando la ecuaci6n (58). 

Una relari6n crítica (Holland y Wan, 1963) se forma por 

la divisi6n de cada constante de equilibrio químico por el -
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correspondiente cociente de actividad nara una reacci6n par--

ticular: 

(36) 

donde: 

Kpr = Constante de equilibrio químico rle la reaccJ.ón "r". 

Re Relaci6n crítica. 

Un valor de Rc>1, indica quP el carbón se ha rlepositado; 

un valor de Re< 1, inrtica oue el reformartor opera libre de -­

dep6sitos de carb6n. 

La P.nP.rgía que PS suministrada al reformador se obtiene -

de la siguiente expresión: 

(37) 

donde: 

6Href n Energía suministrada a la mezcla de reacci6n 
MMBTU/Hr. 

He ~ Calor total que contiene la corriente del efluen­
te del reformador, BTU/Hr. 

Hf • calor total que contiPne la corriente de alimPnt.2_ 
ci6n al reformartor, BTU/Hr. 
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La enerq!a ~umin!stra~a por Pl rombustible Pn el rPfor­

mador, con un 75% de efirien~ia para el horno, es: 

donde: 

Enerqia suministrada por P.l gas combustible, 
MMBTU/Hr. 

(38) 

El flu_jo molar t:lel qas combustible del reformador, es: 

Nfg = ~Hfg/(Hhv385.2) 
donde: 

Nfg = Flujo moli'lr del qas combu~tihlP, Lb/hr. 

Hhv = Poder calodfic" del combustible, 19'1BTU/H3 

(39) 

El calor aue c:ontif>ni> ,,,.1 qas t'.lr. combu:"lt16n riermitido l'!n 

~1 reformador es: 

(40) 

donde: 

Hcg = Calor que contiene el qas de combustión, BTU/Hr. 

La temperatura del gas c0111bustible se establece ut111san 

do la entalpia obtenida de la ecuac16n (40) y aplicando la e­

cuaci6n (56). 
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CALENTADOR Y RF.HF.RVIOOR DEL AGUA DE ALIMf.NTACION 

Y DESECHOS. 

Estas unidade~ recupPran el r.alor rle la corri~nte de --

gas reformado y los nases ~ombustiblPs exhaustos del reform~ 

dor. 

El calor recuperado, PS un asrectn muy importante en la 

economía del proceso. La simulación de los modelos de 

~stas unidades, detPrm1no la contidad de vapor ~ue se produ-

ce del aprovechamiento del calor de desecho; ounaue se re 

quiere vapor adicional para poder operar los compresores. 

En el calentador de desecho, el calor es removido de la 

corriente de qas caliente ~ue sale del reformador y que es -

utilizado para producir el vapor de proceso. 

El m6dulo del calentador ~e desecho, calcula la canti~ 

dad de vapor que es producido para una dism1nuci6n de la te!!!. 

peratura en la corriente de gas reformado. 

La energía removida de la corriente de gas reformado en 

el calentador de desechos P.s: 

(41) 

donde: 

°r Enerqía removida de la rorr1Pnte de gas rPformado, 
BTU/hr. 

H1 Entalpia de la corriPntP. de gas oue P.ntra al cale!J. 
tador, BTU/hr. 

70 



H = Entalpia de la corriPnte dP gas oue sale del calen. 
o 

tador, BTU/hr. 

La entalpia de la corriente de proce~o que sale del ca­

lentador a la tP.mperatura especificada, T0 , se calcula en el 

Paauete termodinámico del sistema SGP/ZAR. La cantidad de -

calor que se genP.ra en el calentador es: 

(42) 

donde: 

F
5 

a Cantidad de calor genP.rarlo, Lb/hr. 

óH., = Calor de vaparización del agua a la presión de -­
operaci6n del calentador BTU/Lb. 

El área de intPrcambio de calor ~el calentador se obti~ 

ne de las ecuaciones (77) y (78) rlonrle T1 y T2, est~n defin! 

das como: 

(43) 

(44) 

r 1 = Temperatura de entrada de la corriente de praeeso, 
ºR. 

T2 a 'l'flmperatura de salida de la corriente de proceso,­
ºR. 

Ts • 'l'flmpPr~tura del vapor a la presión de vapor esi:iec! 
ficada, ºR. 
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El calentador rehervidor del anua de alimentaci6n, re-­

mueve el calor de la corriente ~e qa~ reformarlo que sale del 

calentador para calentar la corriente de agua a la temperat~ 

ra de entrada especificada, a la tem~eratura rle ebullición -

del agua a la pre~i6n de operaci6n especificada del calenta­

dor. 

El rn6dulo del calentador reherviñor del agua de al1rnen­

tac16n procesa la información que contiene la corriente de -

entrada y el conjunto de eouipos y la informaci6n se pasa al 

m6dulo del calentador para determinar: 

1.- La cantidad de energía suministrada a la corriente­

de agua para calentarla a la temperatura de aalent.!!, 

miento requerida. 

2.- La temperatura y fracción de vapor de la corriente­

de gas reformado que sale del calentador del agua -

dé alimentación. 

La cantidad de calor removido de la corriente de proce­

so para elevar la temperatura de la corriente de agua es: 

(45) 

donde: 

Qr = Energía removida ~e la corriente de proceso, BTU/hr. 

F5 =Cantidad de vapor producido en ~l calentador, Lb/hr. 
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Cp Capacidad calorífica del agua, BTU/Lb0 R. 

T5 Temperatura de ebullici6n del agua a la presión de 
vapor especificada, 0 R. 

Tl = Temperatura de entrada del aqua, ºR. 

La entalpla, de la corriente de proceso que sale del c~ 

lentador del agua de alimentaci6n es: 

(46) 

donde: 

H
0 

= Entalpia de la corriente de proceso de salida del-­
calentador del agua de al1mentaci6n, BTU/hr. 

Hi = Entalpia de la corriente de proceso de entrada al­
calentador del agua de alimentac16n, BTU/hr. 

La temperatura y fracc16n de vapor de la corriente de -

salida se calcula en la rutina de separadores del sisteMa --

SGP/ZAR. 

El área de intercambio de calor del calentador rehervl• 

dor del agua de alimentación se obtiene de las ecuaciQnes .. 

(77) y (78); T1 y T2 están definidas como: 

(47) 

(48) 
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donde: 

Ti a TPmperatura de la corrf Pnte dP. pror.eso de Pntrarla 
al calP.ntador r:lP.l aqua de alimPntaci6n, 0 R. 

T0 = TempP.ratura de la corrientP dP prore~o rla salida­
del calentador del aqua de alfmPntaci6n, ºR. 

- CONVERTIDOR DE METANOL 

El convertidor del tipo de apaaado (StrPlzoff, 1970),­

que P~ utilizado Pn grandes plantas de metano!, es el simu­

lado en el modelo del proceso. 

El m6dulo del convPrtidor procesa informaci6n conteni-

da en la corriP.nte de entrada y en el conjunto de equipos -

para obtener: 

1.- El flujo de los componPntes de salida y los perfi­
les de temperatura y presión a lo largo de los le­
chos catalíticos. 

2.- El tama~o del convertidor, dando la conversión, -­
condiciones de operac16n y propiedades del catali­
zador. 

En el desarrollo de las ecuaciones del balance de masa 

y energía utilizadas en el modelo del convertidor, se supo­

ne que los gradientes de concentraci6n, temperatura y pre-­

si6n, son insignificantes a lo larqo del radio del convPrt,t 

dor. 
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Se supone, que la no difusi6n del haLince de masa o ene,r 

gia, ocurn• en la direcci6n axiill •'el conVf•rtic:or. 

Se consideren dos reac-ciones en el converticlor: 

La reacción metano-vapor. 

( 49) 

y la reacci6n de conversión reversible agua-gas, 

(50) 

Las ecuaciones que describen los cambios en la composi-­

ci6n y entalpia en el lecho catalítico, se obtienen del bala!), 

ce de masa y energía del convertidor. 

Las ecuaciones obtenidas de éstas relaciones, se ven li-

mitadas al conocimiento de la estequiometria de las reaccio -

nes, datos de la velocidad de reacci6n y densidad del catali­

zador; as! como el calor de reacci6n y la conversi6n del met!!_ 

nol, siendo ~stas: 

2 

dN/dZ • L [<qimi)rRrA_5PcatU 
r•1 

donde: 

Ni = Flujo molar del componente i, Lb/hr. 

Z • Longitud del lecho catalítico, ft. 

qi 1 1 si el componente i es un prorlucto de la 

reacci6n. 

( 51) 
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qi = -1, si Ps un reactivo. 

mi Coefici~ntP. esteouiomP.trico rlP.1 componPnte 1 en la 
reacc:16n r. 

Rr = Velocidad de prorucci6n rlel r.omponente principal -
en la rear.r.16n r, Lb/Lb r.at-hr. 

Ac: ArP.a secr.l onal del con,,.•rtiror, ft?. 

~cat = DP.nsidad ñel catalizador, Lb/ft3 • 

n = Número total rle comoonPntes en la mezcla de reac~ 
ci6n. 

i = Inrll.c:e del componente. 

r = Indice de reacr.i6n. 

2 
dH/dZ = ¿ AHr (dNc/dZ)r 

r='l 
(52) 

donde: 

H = Entalpia de las corrientes qa~eo~as, BTU/hr. 

AHr = Calor de reacc16n rle la rP.acc16n r, BTU/Lb. 

dNc = Convers16n del componente principal en la reacci6n 
r, Lb/hr. 

La caída de pre~16n dentro del lecho catal{tir.o es pe -­

que~a, comparada ~on la presi6n total del s1~tema; por lo ta~ 

to, ésta se exnresa como una relar.16n lineal. 

La relaci6n utilizada por Peters y Timmerhaus (1968), e.! 

tá limitada por la velocidad, densidad y viscosidad del gas,­

adem~s por el diámetro de la part!cula catal!tica, siendo és-

ta: 
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[
1i;o<1- f.J)AQ 

1 
j-

dP G · + -• 75 (53) 

donde: 

P Presi6n del slstem8 1 Lb/ft2• 

G Velocirlad másica del aar, sun~rficial, Lb/hr-ft2• 

~q Densidad del qas, Lb/ft3 • 

E = Fracci6n de volumen vario del lecho, tt3 vac1o/ft~ 
de lecho empacado. 

dp = Diámetro efectivo de la p8~t!cula de catalizador,­
º el diámetro de una ecf Pra con la misma relaci6n­
superficie a volumen ce un~ partícula catal!tica,­

ft. 

~g = Visco~idarl absoluta, Lb/ft-hr. 

Las condir.ione~ iniciales para éste sistema de ecuacio--

nes 1>stán iclentifiradas por el sufijo "º"• o o o As!, Ni' P , H 1 -

se refieren al flujo molar, presi6n y entalpia a la entrada -

de cada lecho catalítico. 

La conversi6n del CO está. divictida igualmente entre los­

lechos, con la siguiente condici6n utilizada por Natta: 

Nº (54) 
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donde: 

N• Flujo de r.1et1nol de ralirlci ..iel lecho n, i.b/hr. 

e = Conv .. rei6n rlP co dPntro rlel ronV"rt l r'nr. Lb i:ali-­

rla/Lb "ntr,.,r;i. 

ncb= N(1mero clel lecho r:at.1lítico; ', ~, 3, o'-• 

N• = Plujo rie entr~.il~· rle CO al conv.,-ti'1or, Lb/hr. 

Las relariones del balance de masa, darl;is en la ecua -­

ci6n (51) se resuelven num~ricamPn~e, sujet&ndo3e a l~s cnn-

diciones dadas en la ecuaci6n (54), nor Pl método de Runqe-­

Kutta de cuar.to orc!en. Los c"mbios en la pre~i6n y <>nt;ilpin 

en un elemento de volum<>n del lecho c!el re1ctor se ribtienen-

de las ecuaciones (52) y (53), de.~nUPS c'!e oue J ns c11mbios en 

el flujo molar de los componentes ouímicos ,.n el elemento 

han sido determinados. 

La temperatura de la corri .. nte, ~P obtiene de 1~ rnt;il­

pia de la corriPnte por merlio dP la relaci6n r,.,r1,. por Smith­

y Van Ness (1959a), limitnndor·c ñ no.',·r c:ont.·.r ·on dal"n~ ch-

entalpía de acuerdo a l ao. c::ondiciono:s de .JPcr;iciñn, a• 1 co:r.o 

OH. 

1.RN. [a. (T-TR) +b. ( T?-
1 1 1 

(T
4

- T'\) /4 - OH] (55) 
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donde: 

N = entalpia de la corriente gaseosa, BTU/hr. 

Ni = Plujo molar del componente i, Lb/hr. 

ªi Primer coeficiPnte de la ecuaci6n de canacidad ca­
lorífica molar. 

bi .. Segundo coeficiente de la ecuaci6n rle Cp. 

ci = TercPr coeficiente de la ecuaci6n de Cp. 

di Cuarto coeficiente de la ecuaci6n de Cp. 

T = TempPratura de la corriente rle qas, ºR. 

TR T.emperatura de referencia, 0 R. 

DH ~ Desviaci6n de la entalpia de qas ideal a las cond! 
clones de la corriente, BTIJ/hr. 

El valor de la temperatura ne la corriente oue produce-

el valor correcto de la entalpia, se localiza por medio de -

un método numérico iterativo. 

Los calores de reacción de las ecuaciones (49) y (50),­

utilizados en el balance de energía de la ecuaci6n (52), se­

obtiene de una subrutina desarrollada en la simulaci6n. 

Para resolver el balance de masa de la ecuaci6n (51) 1 -

se utilizan ecuaciones que describen las velocinades de reaE_ 

ción de la~ reacciones, metano-vapor y de conversi6n rP.v~rs!, 

ble aqua-gas como una funci6n de la tPmper~tura, Presión y -
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composici6n del sistPma. 

ExistPn varias f6rmulas nue r1.,.scrihPn la veloci<lad de --

formaci6n del metanol, que han sido desarrolladas: (Molstad~ 

y Dodqe, 1935; Temkin y Pysheu, 1940; Natta, 1955; Uchida y-­

Ogino, 1956¡ Vlasenko, et al, 196~; y Bakemeier, et al, 1970). 

La ecuaci6n utilizada para la determ1naci6n de la veloc!, 

dad de formaci6n de metanol, es la de Natta: 

(Sli) 

donde: 

R1 e Velocidad de formaci6n del metanol, Lb/Lbcat-hr. 

ªi Actividad del r.omponente i en la mezcla de reacción. 

Kpl Constante de equilibrio químico. 

Ai CoPficientes de la ecuaci6n de Natta, 1~1,?.,3 y 4. 

Los coeficientes, A1 en la f6rmula de Natta, están en 

funci6n de la temperatura; Natta (19~5) 1 presenta datos de la 

dependencia de P.stos coeficientes para <liferentes catalizado-

rP.s de ZnO-CrO. Una relaci6n para los valores de los coefi-

cientes, como una funci6n de la temperatura del sistema, fue­

ron dados por Cap~elli, et al (1972), 
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La f6rmula aen~ral de la ecuación P.s: 

(57) 

donde: 

a1 , 82 = Constantes. 

T Temperatura del sistema, ºK. 

R9 ~ Constante de los ga~es, cal/g ºK. 

LRS constantes 81 y 82 . se calculan de los datos dados 
i i 

por Natta, aplicando el método de reqresi6n lineal. 

La tabla 5 da los valores de los coPficientes de la f6~ 

mula de Natta a diferentes tPmneraturas y los valores de las­

constantes de la ecuar.i6n (57). 

La actividad de cada componente en la mezcla de reacción, 

est~ ~ada por la siquiente expresión general. 

(58) 

donde: 

ªt Activi~ad del componPntP i Pn la fase qas. 

'ri Q>efici.,nte rlE' actividad del componPnte 1. 

fll1 Coeficiente de fuqacidad dPl r.ompon<>nte i• 

xi = rrar.ci6n l!Ol del componente i en la fase qas. 

P = Presión total del sistema. 
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TABLA 5 

VALORES DE LOS COEFICIENTES DE LA ECUACION DE NAT'l'A 

A DIFERENTES TEMPERATURAS 

Temperatura en funci6n 
de los roeficientes. 

300 

310 

320 

330 

Regresi6n c'le las 
con~tantes. 

DetPrminaci6n del 
coeficiente. 

78.0 

69.0 

65.0 

62.0 

3.9 

3.0 

2.7 

-0.1908 -5.849 

5152 8237 

o.954 0.086 

o. 76 

0.76 

0.59 

O.SS 

27.8 

22.4 

18.5 

15.9 

-6.991 -7.836 

7542 12677 

0.988 0.991 
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Siguiendo con Natta, y suponiendo mezclas ideales¡ por 

lo tanto, el coeficiente dP actividad de cada componente en 

la fn&e gas es 1. 

Los coeficientes de fug<icidad de cada componente en la 

fase gas, se obtienen de una expresi6n derivada de ln ecua­

ci6n de estado de Redlich-Kwong {1949) limitandose a gases, 

normalmente hidrocarburos debilmente polares y no polares. 

La ecuaci6n utilizada, es de la forma: 

1 Ar h 
z .. ---g 1-h Br l+h 

(59) 

h • BrP/Zg ( 60) 

o.4278 1/2 
Ar

1 
., 

p T 2.5 
e r 

(61) 

Bri • ~ 
PcTr 

(62) 

( 63) 

( 64) 
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donde: 

z. 
g 

Tr 

Pe 

Ari' Bri 

= Factor rte compresibilidad del gas. 

Temperatura reducida del componente i, ºK/ºK 

=PrPsi6n cr!tir.a del comnon<>nte i 1 atm. 

Constantes del componnnte i. 

Ar, Br Constantes de la er.uaci6n de Redlich-Kwonq. 

El factor rle compresibilinad del nas se calcula de las­

ecuaciones (59) a (64) 1 utilizando una t~rnica rt<> itPrac16n­

numérica lineal (ContP; 1965a). 

Cuando el factor de compre~ibili~ad se conoce, el coef!, 

ciente de fugacidad de cada compon~nte en la fase gas se cal 

cula de la siguiente expresi6n: 

Ar2 

Br 

donde: 

(Z -1) - ln(Z - BrP) -g g 

[ 
2Ar1 Bri l ¡l+BrP l -- - -- ln ---
Ar Br z 

g 

(65) 

~i Coeficjente ~e fugacidad del componente i en la -­
fase gas. 



La v"loc:1<'ad rlP r,..acd6n !"•'ra 1.1 rrarc16n dP ec-nvt:>ro:i6n­

rP.v.-.r~1ble aqua-Q;}~ rPportadl!I por Ful ton y Fa1 r ( 1 q74), f'S -

lit slquiPnte l!'xrirf'~i6n: 

(1'6) 

donde: 

R
2 

• Velor.1dac1 rlf' form11r.16n rf!'!l 11e1u11, Lb H~O prorlucida/ 

Lb C<.tt-hr. 

K? • Con~t11ntP rle VPlocirlad r!P rPa,..ci6n para la r"!'!ilC -­

r.i6n rle conw•r!'.i6n rrv1>rrlblft 11qu11-qa!'i. 

~ando ln r6rmulai 

donde: 

F2 f'Xp(-E /R T) a g 

r 2 = F.1r.tor rle frt?r:uf'nc1a. 

Ea • Enf'rqía de actlva~l6n, r:al/qr ºK. 

R · • Con~tante rtf' los oas~r, r:al/qr ºK. q 

T Temp~ratura t1el si!tema, ~K. 

( 61) 
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El procP.rjim!P.nto utili?.ado en el m6rlulo r!Pl convPrtirlor, 

para calrular el flujo de componPntes, temperatura y presi6n 

a lo larqo del lei::ho catalítico es P.l sil'J11iente: 

1.- Cillcul.ir los c:oefir.if'nte~ rle fuoar.1rl11d p¡¡ra carla -­
comronente en la me:>.cla rle re.1c:cilin. 

?..- Calcul11r 111~ constantf'~ de Pqul 11 hrio qu{mico r11ra­
las reacciones. 

3.- Calcular las veloclrl~rle~ rlA reilccl6n para las reac­
cl.on,..5. 

4.- Calcular el cambio en el flu1o rle los componentes -
rara un elemento ne lnnqitud a lo l.irqo del lecho -

catalítico del c:onvr•rtirlor. 

s.- Calcular el camhio "" entalpia y temr•rntura rara -
el elemento rle longitud. 

I'.- Calcular el camhio de presión para el elemento de -
lonqitud. 

7.- Probar que la conversi6n rle CO es 1qual a la conv"!. 

si6n especificada. Si la conversión calcularla no -
es igual a la conversi6n especificada para el lecho, 
repartir los pasos 1 al 6. Si las conversiones son 

iguales, es la terminaci6n de los cAlculos para el­

lecho catalítico. 
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- CONDENSADOR PARCIAL 

El m6dulo del conrlensador parcial, rlel si~tema SGP/ZAR, 

se desarrol16 par.a simularlo P.n P.l caso donde sP. oresP.ntan -

corrientes que contenoan compon~ntes no condensables, debirto 

a que la corriente principal de salirla del fraccionador dP.1-

proceso, contiene no conrl~nsables. 

Las temperaturas, composiciones y flujos de las corrie.!!. 

tes, permiten al m6dulo del fraccionador calcularlas para -­

dar una fracción de condensado. 

El m6dulo del conrlensador rar~ial, procesa infol'l!laci6n­

que está contenida en la corriente de entrada, conjunto de -

equipos y la informaci6n que es pasada a éste, del modelo ~ 

del fraccionador. 

El m6dulo del condensador parcial, calcula: 

t.- El flujo y la temperatura de la corriente de proce­
so que sale del condensador. 

2.- La cantidad de calor removido de la corriente rle --
proceso. 

El flujo y la temperatura ne la corriente que sale ~el-

condensador se obtienen de la~ relaciones del balance de ma-

sa y energía para el conñensador. 
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El balance total de ma~a para el condensador es: 

donde: 

Fv 

F p 

+ F 
r 

m F.lujo molar de la corri~nte 
conrlen11ador, Lb/hr. 

= Flujo molar de la corriente 
condensador, Lb/hr. 

Fr ,. Flujo molar <le la corriPnte 
sale del condensador, Lb/hr. 

<le vapor 

de vapor 

l!r¡uirla 

El valor de la relaci6n de reflujo es: 

DL- Fr /Fp 

donde: 

DL = Relaci6n de reflujo • 

(69) 

que entra al-

que sale del-

<le rPflujo oue 

(69) 

En el sistema SGP/ZAR, el valor utilizado para el flujo 

del fraccionador es Fp• Para obtener el flujo del fraccion~ 

dor, se utiliza la siguiente relaci6n: 

(1 + DL)F 
p (70) 

Para calcular el flujo y la temperatura de la corriente 

de producto que sale del conrlensador, se utiliza un método -

,i 
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iterativo. 

En P.ste procedimiento, se estima un valor de la temper~ 

tura ~e eouilibrio y se realiza el cálculo rlel condensaoor -

parcial a la temperatura estimarla. 

Desoués de realizar el cálculo del condensador, se de--

termina el flujo de la corriente de producto que se obtiene­

del cálculo del condensador. Si el flujo calculado es igual 

al flujo requerido, la temperatura correcta ha sido encontr!!_ 

da; si los flujos no son iguales, se estima un nuevo valor -

de la temperatura y se continúa con el mismo procelimiento. 

Se utiliza una variable error, 

SUM = F - F r re (71) 

donde: 

SUM Desviaci6n rlel reflujo calculado al \eflujo reque 
rido, Lb/hr. 

Frc =Reflujo a la temper~tura de la corriente estimada, 
Lb/hr. 

Que proveé una medida de la desviaci6n del flujo a la -

temperatura estimada del flujo requerido. 
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Nuevos valores de la tem~eratura estimarla, se determi-­

nan por el m~todo <le la sec?.nte (Conte, 1965 c): 

donde: 

K Indice de itP.raci6n. 

T Temperatura, 0 R. 

(72) 

La bósqueda de la temperatura a las condiciones de flu­

jo se ve limitada en un ranqo que está en el l!mite superior 

de la regi6n del punto de rocio del sistema y en el l!mite -

inferior de la regi6n del punto de burbuja del si::;tema~ 

Los límites de la regi6n cambian con cada nuevo cálculo 

a una temperatura estimada, que remplaza la propia temperat!!. 

ra limite. Los cambios de temperatura están limitados en un 

intervalo igual o menor al 10% de la reg!6n buscada. La tem. 

peratura estimada inicial en el sistema, es la temperatura -

en el punto de rocio; el segundo valor estimado es a una te!!!. 

peratura de 20°R abajo del punto de rocio. 

Valores estimados sucesivos de temperatura se realizan, 
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utilizando la ecuación (72). 

Cuando la tPmperatura aue satisf ñCP las cnndiciones de 

flujo de las corrientes que salen del condensador es local.!_ 

zada; el calor total del condensador se calcula utilizando-

la siguiente ecuaci6n: 

(73) 

donde: 

Qr = Calor total del condensador parcial, BTU/hr. 

Hin = Entalpia de la corriente de vapor de entrada al­
condensador, BTU/hr. 

H01 = Entalpia de la corriente de vapor que sale del -
condensador, BTU/hr. 

H02 = Entalpiñ de la corriPnte líouida que sale del -­
condensador, BTU/hr. 

Las entalpias de las corrientes que salen del conden-­

sador se calculan en el m6dulo adiabático, y se pasan al -­

m6dulo del condensarlor parcial. La entalpia rPal de la co-

rriente de entrada al condensador, se obtiene de la ental-­

pia que se da en el vector de corriente aplicando la si 

guiente relación: 
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(1 + DL)H' in (74) 

donde: 

Hin= Entalpia de la corriPnte rle entrada OUP se da Pn­
la matriz de corriente, BTU/hr. 

El ~rea de intercambio que ~e requiere para encontrar -

el calor total dPl conrlensador, se da en las siguientes ecu~ 

clones: 

(75) 

(76) 

(77) 

(78) 
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donde: 

Ti TPmperatura rle Pntrarla a la ~orri~nte ele pro-­
ceso, ºR. 

T0 TempPratura de salirla ele la corriente de pro·~­
ceso, ºP • 

• Ti Temperatura de entra,rla del agua de enfriamien-

1 

To 

to, ºR. 

Temperatura de salida del aaua de enfriamien-­
to, ºR. 

Area de intercambio de calor, ft 2 

Coeficiente global de intercambio de calor, ~ 
BTU/hr ft 2 ºR. 

Gradiente de temperatura media looar!tmica, ºR. 

- CONTPOLADCR DF: APAGADO 

El enfriamiento ñP. la mezcla rle reacci6n en el converti 

dor, ~e lleva a rabo inyectanrlo gas rle síntesis frío dentro-

del mi~mo, Pn la~ ~errjoner, oue nrecedPn a los lerhos cata--

lítiror-. 

En ln ~imulaci6n del proceso, el m6dulo de control de -

apagado rli~trihuve la cantirlad de gas de apagado que se en-­

via a c~rla punto rl• inyecci6n. 
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Este m6dulo opera como una subrutina; esto es, supervi­

sa la secuencia de c&lculo para cada equipo que se ve afecta 

do por los cambios en las cantidades de materia de las co --

rrientes de apagado. 

Las temperaturas de cada corriente que entran al lecho­

catal! tico, también se calculan en este m6dulo. Si la tem-­

peratura está dentro ~el rango de diseño de la temperatura -

que se especifica para la corriente, el controlador procede­

con la secuencia de c&lculo del equipo. 

Si la temperatura de la corriente excede el rango permi 

ti~o, la cantidad de gas de apagado que se inyecta en ese ~ 

punto, se ajusta hasta que se alcanza la temperatura especi­

ficada; entonces, el controlador continúa con la secuencia -

de c!lculo. 

La medida de la desviaci6n entre la temperatura calcUl!, 

da para la corriente y la temperatura especificada, en la 

secci6n de conversi6n que precede ~l lecho catalítico es: 

SUM a TSP - T (79} 

donde: 

SUM Desviaci6n entre la temperatura cnlculada para la 
corriente y la temperatura especificada, ºR. 

o TSP = Temperatura P.SJ>f>Cificada para la corriente, R. 

T = Temperatura calculada para la 'orriente, ºR. 
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Los c~lculos de la fr~cci6n de qas de anaaado que es -­

removido de la corriente de gas de ~íntec,is frío, se determ!, 

na por el método de la secante: 

F -

[ 

Q (k) 
(80) 

donde: 

k Indice rle intPración. 

Q Fracci6n de apagado. 

El valor rle la frñcc16n de apagado que es la nue produ­

ce la temperatura espedfir.ada para la corriente en el con­

v~rtidor1 ~e encuPntra Pn una región de los límites de la -

fracción de apaaano. 

Los límit~s de esta reqi6n, se cambian en cada prueba,­

ª una fracción.de apanado estimada, el valor estimado de la­

fracci6n de apagado, reemolaza al valor limitante anterior.-

Los camhios en los valor~s estimados dp las fracciones de ~ 

apaaado se reducen a un intervalo ioual o menor del 10% de -

la reoi6n buscada. 

El valor es~imarlo lnir.ial de la fracción de apagado, se 

esr~cifira en el VPctor de corriPnte del divisor de gas de -· 
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síntesis. 

El seoundo valor e~timado P.s: 

Q (2) 
f' 

QF( 1 ) :!; 0.01 (81) 

El signo del sequndo término dP.l lado derecho de la 

expresión, depende de la operación para el mejoramiento de -

la temperatura del convP.r.tidor. Valor.es estimn~os sucesivos 

de la fracción de apagado se encuentran utilizando la ecua--

ci6n (SO). 

CALOR DE REACCION 

El calor de reacción a la tPmperatura y presión de 

reacción del sistema, y la constante de Ptrnilibrio químico 

se calculan en un módulo desarrollado para la simulación del 

proceso. 

Este m6dulo suministra el dato rle calor de reacción pa­

ra el convertidor y para los módulos del reformador. 

Los valores del cambio en la entalpia que acompanan a -

la reacción, y la constante de eouilibrio ~uímico asociada -

con la misma, se obtienen de las ecuaciones basadas en las -
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propiedades tPrmodinámicas de los r.omponentes del sistema 

reacr.ionante y de la tempPratura del mislllO. 

Un desarrollo ne estas e~uaciones está dado pcr Houqan, 

et al (1966 a). Las expresiones nadas' para el cambio de 

enera{a libre, de la cual ~e obtiene la r.onstante de eouili-

brio químico y el· cambio de entalpia para una reacc16n son: 

(82) 

(84) 

(85) 

(86) 

(87) 
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rlonde: 

Hº 
T 

T 

n 

Cambio dP entalpia a la temperatura de·reacci6n, 
cal/qr. 

Cambio de POP.rg{a libre a la temperatura de 
reacci6n, cal/qr. 

TP.mperatura de reacción, ºK. 

Primer coeficiPnte de la er.uaci6n de capacidad -
calorífica molar. 

e.Segundo coeficiPnte de la ecuación de capacirlad­
calorífir.a molar. 

e TercPr coefirirnte rle la ecuaci6n de capacidad -
calorífica molar. 

e Cuarto coefir.iPnte rle la ecuaci6n de capacidad -
calorífica molar. 

= Coeficiente e5te~uiom~trico nel componente 1. 

1, si el r.omponPr1te i es un pronur.to rle la 
reacr16n. 

= -t, si es un reactivo. 

= Número total de componentes en la mezcla de 
reacción. 

• Constante. 

Constante. 

Las constantes a1 , bi' ci y d1 para cana uno de los CO!!!. 

ponentes oue participan en la~ rearciones, en la simulaci6n­

del proceso, se enli~tan en la tabla 6 
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TABLA 6 

COEFICIENTES DE LA ECUACION DE CAPACIDAD CALORIFICA MOLAR 

Componente a bXl02 cxié dX109 

Metano 4.750 1.200 0.3030 -2.630 

Hidrógeno 6.952 -0.0547 0.0956 -0.291 

Agua 7.700 o.0459 0.2521 -0.859 

Mon6xido tie Car.bono 6.726 0.0400 0.1283 -0.531 

Dióxido de Carbono 5.316 1.4285 -0.8362 1.784 

Metanol 4.550 2.186 -0.2910 -1.920 



Las constantes IH y IG de la~ ecuacionP~ Ca2) y (83), -

utili?.an valores conocidos de entalpia y camblos en la ener­

gía libre a cualquier tP.m~Pratura. 

La entalpia y los cambios en la energía libre a 2sºc, -
se calculan de los valores conocidos de calor estandar de --

formaci6n de los componentes del sistema. Estos valores, 

que se enlistan en la tabla .7.., se utilizan para evaluar 

los términos constantes. 

El calor estandar y la energía libre de reacc16n están-

dados por las siguientes ecuaciones: 

donde: 

t:iHº"' 

/jGo 

óHº 
fi 

' 
= Cambio ce entalpia a 2s0 c, cal/gr. 

Cambio de enP.rgía libre a 2sºc, cal/gr. 

= Endalpia de forma~i6n del componP.nte 1 a 
25 e, cal/gr. 

(88} 

(A9) 

Energía libre de formación del componente i a-
2s0c, cal/gr. 
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TABLA 7 

DATO:O T8RMODINAMICOS A 298.15 ºK 

óHº 

Componente Kcal/gr 

Metano -17.889 

Hidr6geno o.o 

Agua -57.7979 

Mon6Yido rle Carbono -26.4157 

DiÓYido ~e Carbono -94.0518 

Metanol -48.08 
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Kcal/gr 

-12.140 

n.o 

-'i7.6357 

-32.8079 

-94.2598 

-38.69 



La connt;inte de eouilibdo ,,u!mico se obtiene <!e la si­

guiente exnresi6n: 

donrie: 

K
8 

= Constunte ~e eouilihrio ou!mir.o. 

R
9 

• Constante dP los gaHes, r.;il/gr ºK. 

(llO) 

Thomas y Portalski (1958), d;in una serie de ecuac.iones­

·ue incluyen ,.¡ efecto rle la pres16n en el calor de reacci6n. 

Utilizando la ecuar.i6n rie est;ido de Berthelot: 

PV = R T [1 +(~) ( 1 -
6

Tc
2 

) l g 12BP '!' 2 c T 

(91) 

Y con el de~arrollo de la~ ecuaciones, se obtiPne: 

(92) 

(93) 

(94) 
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donde: 

T 

p 

Cambio dP. ent~lpia a la tempP.ratura y pres16n -
rte rP.acc16n, cal/gr. 

Temper~tura de re~cci6n, ºK. 

PrPsi6n rte rP.ar.ci6n, atm. 

TempPrat.ura crítica del componente 1 en la mez­
cla de rear.ci~n, °K. 

Presión crítir.a rlel r.nmronPnte i Pn la mez~la -
de reacci6n, atm. 

e ConstantP rle los qa~e~, c~l/qr ºK. 

La entalpia nue se obtiene, se conviPrte al sistema in­

gles rte unirtartes, ~ue es utilizado en el sistema ~GP/ZAR, -­

con la siquiente ecuar.i6n: 

donde: 
/), HT, p 

(95) 

e Cambio rle entalpia a la temperatura y nres16n­
rte reacción, BTU/Lb. 
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DATOS DE DISE~O PARA LA SIMULACION 

A continuaci6n, S" da una hrPVP ~Psr.rinc56n rie la rlor.u­

mentaci6n de los rlato~ utili~a~os Pn la eimulari6n del pro-­

cP.so rle mPtanol. Esta rior.11mentar-i6n, r·stá arreqlarla rle 

acu,,rdo a la informaci6n rerrnerida por .C.:GP/ZAR: 

Las corr ient"s rle al 1mentar.i6n del proceso; dos corrf P!!. 

ten rle rer.irculación, y dos corriente~ rle intPrcambio de ca­

lor se especifican Pn los vectores de corriente. 

Las corrientes de alim~ntaci6n del proceso son tres. 

La corriente de alim,,ntar.i6n principal es la de qas natural, 

las otras corrientes de alimPntar.ión, que contienen vapor y­

mon6xido de carbono respectivamente, están en funcl6n de la­

corriente de alimentación rrincipal. 

La composición del qas natural, Pstá dada por los valo­

res promedio del análisis del qas natural utilizado ~n la 

planta de metano!. 

La composición, en% en volumen, es: metano, 87.15%; -­

nitr6c¡F>no, 1.~.0%; diÓY!do ne carbono, 0.15%; Ptano, 9.00%; -

propano, 2.00%¡ n-hutano, 0.08%; i-hutano,0.12%. 

Las corrientes de recircular.i6n, corrientes 43 y 66 de-
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la figura 8 1 se especifican para una r~pida converoencia ~e-­

estas corrientes. Los valores de estos parámetros de corrie_!! 

te se obtienen en la simulari6n. 

Las otras dos corrientes oue Pntran a las uni~arles oue 

intercambian calor entre las dos corrientes que pasan en el -

proceso, tambiPn se esperifiran. Si ésta corriente no se es­

pecifica para el intercambiarlor de calor del efluente de la -

corriente de alimPntaci6n del r.onvPrtirlor de metano!, la co-­

rriente de alimentaci6n al convPrtidor, no está a la misma -­

temperatura de reacci6n. Si ~sta temperatura no es alcan?,ada, 

los cálculos del reactor se deben repetir. 

Esto no es necesario aue se especifioue la sequnda co -­

rriente que entra al fracciona~or para calentar la corriente­

de alimentaci6n; sin embargo Psta especificaci6n promueve la­

convergencia de los cálculos de las recirculaciones. 

La lista de los m6dulos del e~uipo utilizado en el mode­

lo del proceso de metanol, se nan en la tabla 4; y el arreglo 

de estos modelos en el nroceso, Pl rliaorama de simulaci6n del 

proceso, se expone en la figura B. La informaci6n renuerida­

por cada m6dulo nerteneciente a la~ condiciones de operaci6n, 

los parámPtros de di~efto y los modos opc•onales de oneraci6n­

de cada eouipo, rstán rerresentados por el m6dulo. 
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La mezcla de corrientes, las unidades flash y el absor-­

bedor utilizado en el proceso no reouieren exnloraci6n en sus 

condiciones de operaci6n en los ver.tares de los eouipos, por­

lo Que se omite su discusi6n. 

Existen dos válvulas reductoras de presi6n en el modelo­

del proceso, La primera, reduce la presi6n de la corriente -

de alimentaci6n de gas natural, entrando al proceso a la pre­

si6n de operación especificada para el reformador. 

La segunda válvula, baja la rresi6n del metanol crudo en 

la secci6n de pur1ficaci6n del proceso. La presi6n de la co­

rriente de proceso se reduce a la calda de presi6n de s!nte-­

sis a la pres16n de operaci6n del f raccionador. 

En el proceso, se utilizan tres divisores de corrientes. 

El primero, es el divisor de corrientes de apagado, las frac­

ciones de apagado utilizadas oor e~te divisor, se incluyen en 

el eontrolodor de apagado; 81 segundo divisor en el proceso, 

es el divisor de purga; y el tercero, es un divisor de ourQa­

para la corriente de recirculaci6n en la ~ecci6n de purifica­

ci6n del proceso. 

El m6dulo rlel compresor, se utiliza nara representar al­

compresor de gas de síntesis y al de recirculaci6n en el pro-

106 



ceso. Ambos comnrP~ores sirven para elevar la nresi6n de la 

corriente del proceso a la presi6n de operaci6n especificada 

en la secci6n de sínte8is. 

El controlador de apaqa~o, requla la temperatura rle en­

trada a cada lecho catalítico en el ronvertidor de metanol.­

Esta temperatura ee especifica en el vector del parámetro de 

equipo del controlador. 

En Pl morelado de nroce"o de metanol, se utilizan once, 

intPrcamhiadores de calor. Los parámetro~ que se especifi-­

can en estas unidades son, los coeficientes alobales de in-­

tercambio de calor y la temperatura de salida de la corrien­

te de proceso de cada intercambiador. 

Los valores de estos parámetros para cada intercambia-­

dor de calor, se enlistan en la tahla s. 

f.l m6dulo del reformador rle metano, reouiere que se es­

pecifiquen cuatro rle seis de las variables de operaci6n aso­

ciadas con la s1mulaci6n del mismo. Les otras dos variables 

se calculan Pn el m6dulo del reformador. En PSte estudio, -

cuatro de las variables, son variables de proceso indepen 

dientes. 

La informaci6n de diseño que debe ser transmitida al m~ 
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TABLA 8 

ESPECIFICACIONES DE DISERO DE LOS INTrRCAMBIADOPES DE CALOR 

EQUIPO FUNCION DF.L f.OUIPO 
NUMF.RO 

6 RE HERVIDOR 

7 CALF:NTf.DOR 

8 SOBRECALENTADOR 

12 CONDENSADOR 

19 I NTF.:RCAMBillDOR 

30 CONDf.NSArlOR 

38 INTERCAMBIADOR 

40 RF.HP.RVIDOR 

42 EN!"RIADOR 

45 CONDENSADOR PARCIAL 

45 CONDE:NSADOR 

FLUIDO 
CALIENTE 

GAS 

GAS 

GAS 

GAS 

GAS 

GAS 

AGUA 

VAPOR 

AGUA 

GAS 

GAS 

u 
FLUIDO BTU 

FRIO ft2-hr-ºF 

AGUA 15 

AGUA 15 

VAPOR 10 

AGUA 150 

GAS 10 

AGUA 150 

GAS 10 

LIOUIDO ORG. ::>00 

AGUA 250 

AGUA 150 

AGUA lSO 
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dulo del convertidor es; la conversi6n total de CO en el CO!!, 

vertidor y las especificaciones del catalizarlor. 

Las especificaciones del catalizartor, se dan en la ta--

bla 9. 

La fracci6n vacía rlel catalizarlor 1 se obtiene de los d.!!, 

tos de la tabla, utilizando la ~iquiente rPlac16n: 

f- = t -:f'pc !?cG 
donde: 

j, Fracc16n vacía. 

,,l-'cG • Densirlad rlel gránulo catalítico, Kg/m3 

_,l>pc • Densirlad del catalizador empacado, KG/m3 

(96) 

El diámetro efectivo del catalizador, es el di&metro -

de una esfera con la misma relaci6n superficie a volumen de­

una partícula catalítica. 

La relación superficie a volumen para una esfera es: 

donde: 

R5 Relaci6n supPrficie a volumen de una esfera. 

r = Radio de la esfPra, mm 

(97) 

La relaci6n de sup~rficie a volumen para un cilindro Ps: 
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T A B L A 9 

ESP<.CIFICACIONES DEL CATALIZADOR DEL CONVFRTIDOR 

PARAMETRO 

DIAMETRO DEL GRANULO CATALITICO 
(CILINDROS Pf.QUEÑOS), mm 

LONGITUD DF. LOS GP.ANU! .. OS 

CAT.l\LITICOS, mm 

DENSIOJ\D DEL CATALIZADOR 

EMPACADO, Kg/m1 

DENSIDAD QUIMICA DEL CATALIZA­
DOR, Kg/m3 

DENSIDAD DEL GRANULO CATALITI­

CO, Kg/m3 

FRACC!ON VAC!.A DENTRO DE UN ~ 

GRANULO POROSO 

VALOR 

e 

5.5 

16.0 

830.0 

5400.0 

1700.0 

0.68 
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RC = (2d + 4 l)/dl 

donde: 

Re Relaci6n suoerf icie a volumPn de un cilindro. 

d Diámetro del cilindro, mm. 

1 = Longitud del cilindro, mm. 

(98) 

En la biblioteca del sistema SGP/ZAR, el metanol no es -

un componente estandar, por lo aue sus propiPrlades t!P.nen que 

ser especificadas. Estas, propiedarles d~l metanol, ~e enlis-

tan en la tabla 10. 

Los parámetros a, b, c y d de la tabla, son las constan­

tes de la ecuaci6n de capacirlarl calorífica molar, de acuerdo­

ª la ~iguiente expresi6n: 

e~ = a + bT + cT2 
+ dT3 (99) 

donde: 

eº = Capacidad calorífica molar de un componente gaseoso p 

T = Temperatura del sistema, ºK. 

El parámetro de solubilidad, se obtiene del calor de va­

porizaci6n y volumen molar del metano! a 2sºc, utilizando la­

relaci6n de Chao y Searler (1961): 
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T A B L A 10 

PROPIEDADES TERMODINAMICAS DEL HETANOL 

PARAMETRO 

PRF.SION CRITICA 

TF:MPERATURA CRITICA 

DENSID.~D CRITICA 

PESO MOLECULAR 

CALOR DE VAPORIZACION A 25 ºc 

DENSIDAD A 25 ºc 

PARAMF.TRO DP, SOLUBILIDAD 

FACTOR ACENTRICO 

COEFICIENTE A 

COEFICIENTE B 

COEFICIENTE C 

COEFICIENTE O 

VALOR 

79.9 atm 

240.0 ºc 

0.212 gr/cm3 

32.04 fr/gmol 

B.94 kcal/gr 

o. 7866 qr/cm3 

4.53 (cal/cm3>112 

o.556 

4.55 

1.214Xl0-2 

8.98Xl0-? 

3.3ox10-10 



J ( 4H - R T) 112 
V ~ 

V 

donde: 

cÍ = Parámetro de solubilidad (cal/cm3¡112 

AHv Calor de vaporizaci6n a 2sºc, cal/gr. 

Rg = Constante de los gases, cal/qr ºK. 

~ = Volumen molar a 2sºc, cm3/gr. 

(100) 

A continuaci6n se pre~entan los rP•ultados obtenidos, -

de llevar a cabo la simulaci6n del proceso de la planta de 

metanol I. 

En la tabla 11, se enlistan los resultares finales npl­

resumen de corrientes, de aruerdo al niaqrama de 1nformac16n 

para la s1mulaci6n del proceso, re la tabla a. 

En la tabla 12, se enlistan los re•ulta~os finales, del 

resumen de equipos-detalles individuales, de aruerdo a los -

m6dulos del equipo utilizado en la r,imulac16n del proceso, -

de la tabla 4. 
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C A P I T U L O V 

A N A L I S I S O E R E S U L T A O O S 



ANALISIS DS RE'.iULTADOS 

Como se pw'!de observar de los re~ul tar'os obtl"nidos de la simul!!, 

ci6n de la planta de metanol son congruentes con los obtenidos­

por una planta en operaci6n. 

Las diferencf,35 existPnte.~ entre ambos, SPrán función de la pr!, 

cisión o riqurosidad con que sean llevadas a r.abo el modelare -

de las operaciones principalPs del prorPso; así como tambiPn de 

los modelos termodinámicos utiliiaros en la cimulaci6n. 

Por otro lana, trnemos que los rl'sultaros ne la simulaci6n, son 

elementos funramentales para el análisis o diseño cel proceso,­

ya que como lo demuestran las tablas 11 y 12, se qenera una ma­

triz de las corrientes del procer-o y los detalles indlvidualcs­

~e cada operaci6n, los cualPS pu~rlen ser utilizados tanto para­

la evaluación económica del proceso, como para el diseño y dl-­

mensionamiento de cada etapa del mismo. 
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C A P I T U L O V I 

e o N e L u s I o N E s y R E e o M E N o A e I o N E s 



L«5 l'.'t;•n,.lu:.inn"~ '.;Cnr>rñrlas dur"nt" ~l c:cs;rrollo '~el 

pr,."scntP trah.- jr:i, :--u·.r](;n ser resumidas <"n lo 5iguirmte: 

Es im~ortRntc pa~· roaer llevar a cabo la simulaci6n de 

un proceso, c~l contar con un;i estructura base o sea un sirn~ 

lador de rrocesos parn el cud solo ze tenga que dcsar"ro -

llar" los n6duloz pc;rticuli1r-o;s :iel ¡iroceso en estudio. Esta 

cstruc tur1:1 bilse deberlí tr-nr,r ,; lguno <!e los enfoques para -­

llevar a r.abo la simulaci6n, ya sea sccuenci<:il morlular, mo­

dul<'•r sl.mul táneo u orir:n tarlo a ecuaciones, 

De estos tres cnfo1u~s porlrnos concluir que el enfoque­

secuencial modular es el mas similar a una planta de proce­

so, ya ~ue el flujo de informaci6n sigue la misma direcc16n 

que el flujo de proceso. Por otra parte 1 cada un id ad de -­

procesamiento rueric -""r morlelar1a con el nivicl de rigurosi-­

dad quP se desee, a~emás este enfoque es transparente ya -­

que en caso de fallas en la simulaci6n, se puede detectar -

con fz,cilirla•: f'l origen r!P la!' mismas. 

Cnn lo que respect~ a los result~rlos ~rner~dor por la -

simulación, rstos pue·.'en ser"vir de ba¡;e pare. llevar a cabo­

~1 ciinensionamiento del equipo de proce~o y pnsteriormcntc-
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1~ cv~luar.i~n c·con6mica del mismo, 

La confi~~ilidac rle los resultr.dns, dependen del grado 

de rigurosidad de los modelos utiliza~os en la simulaci6n de 

un proceso, En el rr,. ~Pntc trab~ jo, d•~bido a que las ecuacio­

nes tomadas de la lit0ratura para el desarrollo de los modelos 

matemáticos son simples, existen rliferencias al comparar los -

re:;ult;"Jos obtr'nido;, r:ic la simulaci6n cJel proceso y los que se 

tienen en realidad en la rlan t··1 de Metilnol; ya que 1ínicamrn te­

se simul6 el ~~uipo clave del proceso, para poder conoc~r su -

comportamiento te6rico. 

Df' igua 1 maner:• 1 a simul aci6n de procesos a través del -

enfoque secuencial modular puede ser útil para el estudio pa-­

ra~étrico de la planta ~e proceso, para determinar las candi-­

clones 6ptimas de operaci6n. 

Las recomendacionP.s g<'ncr<"r.as en (·Ste tr<.1ba jo, es la u t.!. 

lizaci6n de un modelo termodinámico que represente con más 

exactitud el comportamiento del metanol 1 en lugar del método-­

de CHAO-SEADER utilizado en este trab"jo¡ por otra parte el 

realizar un análisis de las posibles recuperaciones de energía 

a través de un análisis r.e segunda ley para determinar las 

irreversibi lic!ades del proce::;o; y por último se debe realizar­

un estudio para conjuntar el simulador de procesos con las 

técnicas ne ortimizaci6n. 
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INTRODUCCIOH 

El metanol, tamhién llamado alr.ohol metílico, carhinol--

6 alcohol de manera; e~ un l!auiro a presi6n y temperatura 

ambientes, de sabor ñrrliente y olor picante, su f6rmula es: -

CH3-oH con peso molecular de 3?.04 

Robert Boyle en 1661, fué el primero en reconocer la ex­

istencia de una Substancia Neutral, en el producto obtenido -

de la destilaci6n destructiva de la madera. 

Esta substancia fué rlesiqnarla por Taylor como éter piro­

leñoso, en 1812, e identificado finalmente en 1834 por Dumas­

y Peligot, quienes lo aislaron y establecieron su f6rmula. 

Por décadas, la única fuente romercial para la obtención 

del metanol, fu~ el ~cirlo piroleñoso: pero con el. desarrollo, 

desde hace 30 años, la ~!ntesis a presión media (100-600 atm) 

de 6xidos de carbono e hirlróqeno: el mPtodo de la destilación 

de la madera ha sino superado. 

La oxidari6n directa rle hidrocarburos proveén otro méto­

do para ~u síntesis, ya que en 1923 el metanol fué sintetiza­

do a partir de hi~róqeno y monóxido rle carbono. 

Al metanol se le rlescubri6 un aran uso en la síntesis --
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de formaldehido, y como anticonqPlante; así como también de~ 

naturalizante y matP.ria prima en la elahorac16n de productos 

químicos. 

- PROPIEDADES FIS~CAS 

Las propiedades f{sir.as del metñnol, se enlistan en la­

siguiente tabla: 

TABLA 13 

PROPIEDAD 

Peso específico a 2s0 c, qr/cm3 

Punto de fusi6n , ºe 

Punto de ebullic16n, ºe 

Presi6n critica, k Pa 

Volumen crítico, mL/mol 

Temperatura critica, ºe 

Factor de compresibilidad 

Presión de vapor a 2s0 c, k Pa 

Límites de flamabilidad en el aire: 

Bajo, % vol 

Alto, % vol 

Punto de inflamñci6n, Cora cerrada, ºe 

Copa abierta, ºe 

Punto de autoignici6n, ºe 

0.7924 

-79.8 

64.5 

8096.0 

na.o 
239.43 

0.224 

16.96 

6.0 

36.0 

12.0 

16.0 
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PROPIEDAD 

Calor esped fico 

Del vapor a 2sºc 1 J/Kq. 

Del líquido a 2sºc, J/Kg. 

Conductiviñad térmira a 2s0c, W/K 

Solubilidad Pn agua 

Viscosidad del líquido a 2sºc, c.p 

Tensi6n superficial, dina~/cm. 

Indice de refracci6n, N ?O 
D 

1.370 

2.533 

0.202 

Miscible 

o.s4t 

22.6 

La pre~i6n de vapor del metanol, de 15 a 64.sºc, Pst& -

dada por la ~iquiente ecuaci6n: 

ln 

Donde: P •k Pa (7.5 mm Hq.) 

T TempPratura, o K 

- REACCIONES QUIMICAS 

La' activi,;an química del metanol, es muy similar a la de 

otros alcoholes ~aturados, ya que tiPnen la particularidad de 

obtenPr prorlurtos al reaccionar el grupo hirlroxilo. 
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Reacci6n con mPtalec. 

Loe metalPc alcalinos reaccionan exotérmicamente con el 

metanol para proñur.ir met6xirto~ (metilatosl. 

Los met6xi~os son de gran uso en sínte5is. 

- Descomposici6n. 

El CO y H2, resultan de la ñeccomposiri6n de la s!ntecis 

·~atal!tica del metano! a 350-400°c y a prPsi6n atmosférica. 

CH3-oH A 
CO + ?H2 (103) 

El metanol y vapor de aqua, son dPscompuesto!' catalítica 

y endotPrmiramPnte como co2 y H2 

CH3-0H + H2o co2 + 3H2 (104) 

·. - Deshidrooenari6n u oxirlari6n ·parcial. 

Una de las reacciones del metanol más importante comer -

cialmente, es la dehidroqenari6n u oxidar.i6n parcial de éste­

ª formaldehido, y que es llevada a cabo sin catalizador con o 

sin presencia del aire. 

HCHO + H2 (F:nñotf>rmir.a) (105) 

(106) 
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Qu!micamPnte, la reacci6n de oxidarión puede ser rons1-

derada como la dehirlroqenari6n, Pn donde el ox!oeno del aire 

actúa como un rPceptor de hidróoeno y suministra el calor r~ 

querido por la reacci6n. 

- Reacci6n con co. 

El ácido acético, se obtiene ~irPctamente ne la reac -­

ción del metanol y co a ~so0c y 700 atm. en ore~encia rle un­

catalizador ñe rarbón activado. 

(107) 

El rendimiento rle Psta reacción, es de alrededor del --

90%. 

- Formaci6n de éteres. 

El dimet!l-~ter, se forma por la deh!draci6n de metanol 

con un catalizador de Al, Th, 6 Ti a 3S0°c, 6 Cu promotor a-

165-23S0c. 

(108) 

El éter también puede ser obtenido por la ñehidrac16n -

de metanol en fase líquida, empleanño H2so4 conrentrado. 

Estas son algunas de las reacciones más importantes del 

metanol, p~ra la obtenr.i6n de otros productos, que tienen ._. 

gran utilidad en la industria. 
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- OBTENCION 

En la actualicañ el m~toño máe importante para la obtP,!l 

ci6n del metanol, es por el proce~o rte s!nter-is catal!tira a 

presión eleva~a o baja presión; a partir de mon6xido de car­

bono e hidrógeno, o de bi6Yido de rarbono e hirlrÓgeno. 

El metanol tam~ién se obtiene por combinación del ácido 

salicílico con el winter qrP.en (esPnria de qualteria), que -

se encuentra en los productos de rleet1laci6n de la madera. 

Otro método para la obtención de metanol, es por medio­

de la oxidación parcial de hidrocarburos del qas natural. 

Algunos otros mPtodos menos comunes son: Hidroqenar16n 

de 2 pa~os de monóxirto de carbono y formato de m~tilo, y rle­

éste a metanol. Como subproducto re la ~!ntesls re Fisher-­

Tropsch u otYas, talPs como la oYiraci6n rte metñno por trió­

xido de azufre, hidrólisis de metilal e hirlroo~narión de rti­

metiléter. 

- ESPECIFICACIONES 

Las especifica~ionns rlel metanol, se dan bajo la norma­

ASTM standar D 1152-SA. Estas son las e~necificaciones qen.!t 
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rales y PUPrlen variar r.onsiderablPmentP dependiendo de las -

necesidades de los r.onsumirlores y dP su uso. 

- ASTM 01152-58 

- Alcohol metílico (METANOL), orarto rle pureza no menor-

del 99.R5% peso conforme a los siquientes requerimientos: 

Gravedarl específica, no ~unerior de 0.7993 (20/20ºc>. 

- Color, no más del NO. 5 Pn la escala Pt-Co. 

Ranqo de rlest1lac16n, ~ntre 64.0 y 65.sºc. 

- Materia no vol~til, no m~e rle 0.001 gr/100 ml. 

- Olor caractPrÍstiro, sin residuos. 

- Agua, no mayor ne 0.15% en peso. 

Acide?. no superior a 0.003% en peso (como ácido acét!, 
co) (eauivalente a 0.028 mqr KOH/gr muestra). 

Prueba de tiempo de permanaanato, color de KMno4 agr!!_ 
gado, ~ebP sPr retenido por 10 min. a lSºc ! o.s, 
exento de nitritos e hidror.arburos. 

- Acetona, no má~ rle 0.003~ en peso. 

- TOXICIDAD 

El riesoo oara la salud QPneralmPnte m~s ronocido, aso-

ciado con el metanol ~~ la ceauera, usualmente r.omo resulta-

do de su inaesti6n. 

El metanol al ~er inhala~o, inaerino o al tener rontac-

150 



to con la piel ruede perjudicar al orqanismo; rualquiera aue 

sea la vía de absorrión. Los síntomas de intoxir.aci6n aue -

se presentan Han: VPrtioo, dolor de cabeza, Rensación rle -­

decaimiento, fatiga, nauceas y rlolor abrlominal, que ~on los­

más típicos; tambiPn puerlen nre~entar~e tra5tornos visuales­

como visiones borrosas. En r.a:-os ~evPros, los síntomas pue­

den aparecer una hora de~puPs rle la inoesti6n del prorlur.to,­

pero por lo qeneral el efecto tarda rle 12 a ?4 horas. 

En intoxicarianes aouc•as, puerle or.asionar ceguera temp.Q_ 

ral o permanente e incluso la muerte. 

La máxima r.oncentrar.ión permisihle para una jornada de-

8 hrs., es de 200 ppm por 40 hrs. de trabajo a la semana. 

- usos 

Históricamente, casi la mitad rle todo el metanol pror'u­

cido, ha sido utilizado para la procucr.ión rle formalrlehido;­

una tendencia que continúa en la actualidad, 

En el futuro, el formaldehirlo, puPrle perder alao de P~­

ta posición, rlebirlo a los usos rlel metanol en la prorlucrión­

de compuestos químicos rle rrer.iente rapidez, tal romo el ári 

do ac~tico, metilterbutilkter (MTBf), oxinol (que PS un al--
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cohol combinarlo rlP mrt.anol y alcohol tftrbutílico, aue aumPn­

ta Pl octanajP dP la qapolina) y otros r.uímicos intrr~Prlios. 

La prorlurci6n re ár.ldo ac~tir.o vía carbonilari6n de me­

tanol (Proceso Monsanto), e~ uno de cus qrandes usos con una 

qran velocidad de crerimiPnto. 

Otros mercados importantes incluyen a las síntesis orni 

nicas, tales como la síntPsis ce metar.rilato de metilo, meti 

láminas, haluros dP metilo y tereftalato de dimetilo. 

El metanol, tamhiPn es usarlo romo un rlisolventP en qen~ 

ral, como parte tie p6lvora sin humo, Pliminadon~s re pintu-­

ras y barnices; pulim,..ntarlon~s y limriPza, jahOnP;, transpa­

rentes y deslnfectant.es, lavado ~n seco y perfumería. 

Un árPa nue promPte para el metanol, es su uso rlirecto­

f'n c-ombustibles. 

Pot~nr.ialmPnte, ~stf' punrle sPr usado como un sustituto­

rlel comhu~tible diesel y nasolina o como un aditivo de la -­

misma. 

Otros usos romhustihles inrluy~n; la de auemador-limpi,!!_ 

dor o como comhustihl" <'e turbina"' para la r;¡f'nerrici6n de e--
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lectricirlad. 

El metanol, tambiPn es util17.ado para la elaboraci6n ne 

gasolina en el proceso MTG de Movil (MP.tanol a Gasolina). 

Aunque todos estos usos están ba1o P~turlio, tienden a -

ser unos de los granrles ur-os rlel mPtanol para finPs de los -

1980's. 

El metanol, tambi~n está consirlPraño para ser utilizarlo 

en otras áreas, talns como alimP.ntar.i6n para producir olefi­

nas como fuentP ne gas r~ductor PO la fabricación de ac~ro y 

su uso en cel~as combu~tibles. 

El metanol lleva el mismo pa~o con el cambio de la tec­

nología en el pasado, y continuará as! en el futuro; ya que­

sus usos están cambiando y adantnndor-e a los avan~P.s tecnoli 

gicos, además de aue promr·te continuar como una de las prin­

cipales fuentes de materias primas de procesos auímicos para 

el sector industrial Pn el futuro. 
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