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Se desarrolla un modelo matenático para stnular collltlnas de destilación de 

platos en presencia de reacciones químicas en la fase líquida. utilizadas

para au:nentar la conversión de reacciones q.Je se caracterizan por tener 

uno de sus productos cono el más volátil de todos los canponentes. y en la 

separación de mezclas q.ie inevitablenente reaccionan en fase líquida. 

El algoritmo progr5nado es una modificación del trabajo de 9.lzuki para mej.2. 

rar las propiedades de convel"]encia y el rango de aplicación, biisiccmente -

es el mAtodo de matriz tridiagonal de Wang & Henke. pero adaptado para man!_ 

jar sistenas reaccionantes. Las inovaciones q.1e se hicieroo son las siguie!!_ 

tes: 

l, - Se calcula el ?JRtO de burbuja por interpolacicln () extrapolacidn li- -

neal en una función logaritnica de la SU11atoria del producto de la 

constante de equilibrio \ tqu ido - vapor por la fracciéin mol de cada 

ccmponente en la fase líquida, 

2.- Para corregir las desviaciones de la idealidad en la predicciOn del 

eq..1ilib"io ltqJido - vapor se enplean coeficientes de fugacidad del V!. 

por calculados con la ecuaciéin de estado de Soave, y coeficientes de -

actividad calculados por la ecuación de Wilson éi por el mitodo de con

tribJc16n de grupos UNIFAC. 

3. - Las moles reaccionadas se calculan fuera del pr~ril'lla principal, para

pennitir la s'inulación de cualquier stst1ma de cinética qulmica conoc! 

da. 
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4.- Se ltnita el C5Tlbio de las variables de convergencia (tenperatura y -

flujos) entre iteración é iteración. 

s. - Se maneja la densidad de 1 iQJidos puros en función de la tenperatura. 

ca.lculándola con la correlación de Goyal y Ooraiswamy. 

Adanás, el prograna principal está elaborado de tal manera q...ie se pu!_ 

dan i.nplenentar subrutinas con otros métodos de cálculo de propieda-

des, y controlar su llanada a través del uso de indices. 

Para probar las diferentes opciones de cálculo, se resuelven ejenplos 

de producción de ésteres, producción de glicoles, y un ejanplo nllllér! 

co de una disociación. 

Los resultados obtenidos son satisfactorios, demostrando q.ie: 

l. - El c31culo del punto de t:tlrtuja por interpolación O extrapolación es

confiable y mis rápido que el de Newton-Raphson ó el de :-!uller. 

2. - La implenentación de métodos de cálculo de coeficientes de fugacidad, 

coeficientes de actividad, y densidad de líquidos puros en funciOn -

de la tsnperatura, permite stnular sistsnas no ideales. 

J. - El c!la.1lo del Da lance de .1lateria y energía por reacción química efe~ 

tuados fuera del programa principal, pennite que se tengan oialquier

mlnero de reacciones qJ'f.t1icas en cualqJier arreglo, sienpre y cuando

se conozca su cinética quinica. 
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4. - El acotcrniento de las variables de convergencia entre iteración é it~ 

ración. evit~ problenas de divergencia U oscilación en la mayoría de

los casos, llegando a la solución en ;nenor nllnero de iteraciones. 

s.- Se reproducen los ejenplos del artia.ilo de Suzuki satisfactortanente

y en menor nilnero de iter"actones, 

6. - En gener"al, el algor"itrno progr<111ado tiene una convergencia relativa-

mente estable y cortos tienpos de ejea.ición (menos de 6 SE!!)úndos de -

CPU). 

7. - Las variables más tnportantes y más sensibles en la simulación de la

columna son: a) el volumen de liquido de cada plato, b) la !"elación -

de reflujo de liquido a la torre, c) la localización del plato de ali 

mentación y d) la presencia de ex.tracciones. 
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CAPITULO Il 

INTROOUCCIOU 
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La si.nulación del funcionaniento de un equipo se puede hacer física ó mat!_ 

máticanente. En la pr'Lnera de ellas se requiere de la construcciOn del -

eq.Jipo. de la conexiOn de tubería, accesorios e instrumentos .para la tana

de lecturas y control de propiedades; mientras q..ie la segunda. neces1ta -

personal ·capacitado en diseño y progrcmaciOn, as'i cano el tener disponible 

una canputadora y datos ex.peri.11entales. 

Durante años. la téalica más socorrida fue la de hacer todo tipo de inves

tigación en font1a experimental, hasta q.1e apareció la canputadora y enton

ces fue posible hacer un gran mlnero de cálOJlos en poco tienpo. Con la -

conputadora y los métodos n1m1éricos se snpezaron a resolver modelos ~n-atenª-. 

ticos en los que anal1tica-nente se desist1a de hacerlo, ya f1Jera por can-

plej idad 6 por tienpo de resolución. Al irse perfeccionando la capacidad

de las canputadoras y descubrir su potencial de aplicación en las ciencias 

matenS.ticas e 1ngenier1a 1 solo q.Jedaba el modelar correctC1nente el sistena 

en estudio, poseer sus propiedades en las condiciones de simulación e ing~ 

niárselas para obtener una soluciOn razonable. 

En la actualidad se observa que ha tenido gran aceptaciOn el uso de la CCJ!. 

putadora, a tal grado que las ccmpañías de ingenier1a dedican parte de su

t ienpo en crear un Stnulador de Procesos y programas de Diseno de Eq.1ipo.

q.1e les a)\lden en la autanatización de los c!l0Jlos 1 ah:>rrándoles tienpo y 

personal. Para dar una idea de la tnportancia de esto, bastaría ver el -

canbio de la ingenier'ia en México, es decir, mientras Cf.1~ en el pasado se-" 

canpraba el total del paq.Jete de ingeniería, en la actualidad solo se can

pra la parte de ingenierla b.lsica de procesos en donde la tecnologta no es 
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bien conocida o está protegida por patentes; algunas veces se procede a ~ 

cer todo el disei'io a través de progr.:rnas disponibles. No obs:t.ante. la 

elección del tipo de simulación depende de si se tiene toda la información 

requerida y de la confiabfl fdad del modelo programado. prefiriéndose en C!_ 

sos especi'ficos hacer la inversión en una investigación experimental. 

De lo expuesto anteriormente surge la idea de crear progrcrnas de cánputo -

de alta calidad que generen resultados confiables. la integración de estos 

progr;snas servirla para simular un equipo ó una tuber1a en un principio y

posterfonnente para s'inular un pr"oceso. 

En este trabajo solo se elaboran los pr"ogra'llas necesarios para stnular co

lu;nnas de p\dtns para la destilación de mezclas multiconponente en presen

cia de reaccion~s qulmicas en la fase liquida. La aplicación de este trab!_ 

jo se enOJentra en la prowcción de ésteres en donde se aprovecha la vola

tilidad del éster" prodlJctdo y la condición de llq.1ido saturado en los pla

tos de la tor"re. pai-a aanentar la convei-sfón de la i-eacctón q.Je es i-evei-sj_ 

bleo ade;iás. servirla para efectuar cálculos más i-ealistas de desttlacio-

nes con reacción química inevitable, cano es el caso de la far.nación de P2. 

liglicoles '""el área de purificación del etilenglicol. 

El proceso de transferencia de .nasa con reacción quúnfca canunr.iente se as2_ 

cfa con los reactores. en donde el objetivo principal es la formación del

producto y la etapa controlant~ es la velocidad de la reacción; en Cil!lbfo~ 

cuando la función del equipo es la separ"ación de canponentes, el proceso -

se identif1ca con absorbedores ó co~ extractores liq;..1ido - liquido, en --
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donde la velocidad de difusiOn es el paso controlante. En la destilaci6n

con reacci6n q,ilmica los dos fenánenos son i:nportantes porque simult!nea-

mente se está llevando a cabo la formación de productos y la vaporización

de canponentes, adenás de q,ie están 'intimamente relacionados. Esto es, en 

reacciones reversibles la transferencia de un producto de la fase 11q,iida

a la fase vapor en mayor cantidad q,ie los otros canponentes, desplaza el -

equilibrio qui.-ntco hacia la formación de productos por un aunento de la V!_ 

locidad de reacción en este sentido, lo cual incranentar'ia la concentra- -

ci6n del producto referido en la fase liquida (por la reacción) y con ello 

SIJ fugacidad, en consecuencia ai.nentará la cantidad transferida de esie -

canponente a la fase vapor. Por lo tanto, la transferencia de masa y la -

cini!tica qu'imica tienen la misna importancia en estos eqJipos. 

Estas torres no son de aplicación general. por(f.le al operarlas a altas tq 

peraturas (p.1ntos de burb.Jja) adm1ás de favorecerse la vaporización y la -

conversf6n tambien se favorecen las reacciones. laterales, por lo que su -

aplicación es lionitada y se debe analizar para cada caso. 

Cmo parte de este trabajo se efectuará un análisis de sensibilidad de las 

variables de si.11ulactt1n de la torre, esperando q,ie las más tnportantes - -

sean: a) el reflujo de ltquido a la colunna, b) el volunen de ltqutdo en -

cada plato y e) la localización del plato de alimentación. 

Desde 1920 aparecen las prlneras patentes de estudios de dest ilaci6n con -

reaccHin qu\nica, básicamente estertficaciones hechas en laboratorio. De -

los trabajos publicados se tienen los de: Keyes (1920), Backhaus (1921). •-
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Othner (1945). Harek (1954) y Belck (1955). Posterionnente, tratando de -

canplanentar el trabajo experimental y bJscando 1as condiciones óptimas de 

operación se realizan simulaciones matanáticas. de este tipo se publicaron 

los siguientes artiOJlos: Miller (1967), Corri9an (1968), Nelson (1971 ), -

Suzuki {1971), Jelinek (1976), Konatsu {1977), Carra {1979), Davies {1979) 

y Holland (1980). La mayorta de ellos presentan el problena de la esteri

ficaciOn del ácido acético con etanol en una columna con 13 platos y bajo

las mtsnas condiciones de operaciOn, algunos no consideran las desviacio-

nes de la idealidad de las soluciones, otros mencionan problanas de dfver

gencfa, y en la mayorta se anite infonnación de la cinética química, de -

propfedades, O algún dato necesario para la simulación. 

Después de revisar cada uno de los artío.1los mencionados anteriormente, -

se obsel"'Va que el de Suzuki es de los más ccmpletos, exitoso y susceptible 

de hacerle mejoras, por lo que se decide enplear el misno .nétodo que el -

usa, que es el de matriz tridiagonal de Wang & Henke modificado para el m!. 

nejo de sistenas reaccionantes. Las inovactones q.ie se efectuarán en el -

método elegido son: 

l. - El c3lo.1lo de la tenperatura de burboja se hará por interpolación O -

extrapolación en una f1.mción logarttmica de la su;natorta de K1 por Xi' 

2.- En la predicción del equilibrio 11quido - vapor se usarán coeficien-

tes de fugacidad del vapor calOJlados con la ecuación de estado de 

Soave, y coeficientes de actividad calOJlados con la ecuación de -

Wilson ó por el método de contrib.lci15n de grupos UfflfAC. 
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3.- se controlará el c<mbio de las variables de convergencia entre itera .. 

ción, procurando la estabilidad en la convergencia del algoritmo. 

4.- El calculo de las moles reaccionadas se efectuará fuera del prograna- · 

princfpal, con el fin de poder tener cualquier sist8lla reaccionante -

de cinética química conocida. 

s. - El cilOJlo de propiedades se controlará por 1ndices que respondan a -

la propiedad y al método de cálo.110 seleccionado, todo esto pensando· 

en q.Je en un futuro cercano se disponga de varios métodos de cálculo

de propiedades. 
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CAPITULO 111 

BASES PARA EL DESARROLLO DEL MODELO 
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El modelar 1;1na torre de platos con reacción qutntca. equivale a modelar un 

Conjunto de platos en serte, interconectados y con la m1sna fenanenolog1a

en cada uno de ellos. Cada plato se representa por un reactor de tanque -

agitado en flujo continuo, a régimen pennanente y a volu:nen. presión y t~ 

peratura constantes;las condiciones de estado en el plato ser!n las de un

l•qufdo saturado en su punto de burbuja. 

El hecho de que se presenten stt1ult5.nea:nente el eq..itlibrio de fases y la -

reacción quWica. hace de la operación un fenémeno canplejo y dificil de 

representar ;naten!ticanente. y aún mas el resolverlo. Es decir. al estar

cambiando continuamente la canpostctón de la fase llquida por efectos de 

la reacción durante el tienpo de residencia. ocasiona que el equilibrio de 

fases.y en consecuencia el perfil de tenperaturas y flujos también cambie, 

mientras no se alcance el eq.Jilibrio químico ó el tiempo de residencia del 

liquido en el plato, 

El problema de s'i.t1ular matenSticanente una colUllna de este tipo, radica en 

la fonna en q.Je se resuelven rigurosamente las columnas de platos, esto 

es, por aproximaciones sucesivas a través de algún método de convergencia

Y obteniendo la soluct'ón en el manento en que se cumplan: el balance de :n!._ 

teria, el balance de energia y la igualdad de fugacidades de la fase llqut~ 

da con la fase vapor para cada canponente. Si a esto agregamos la presen· 

cia de reacciones en la fase liquida, se deber! de corregir el balance de -

materia y el de energía, y una vez que se alcance la convergencia verificar 

que el balance de materia por canponente en toda la torre coincida con la -

conversión calculada con la velocidad de la reacción y el volumen de liqut-
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do para todos los platos. Aun así no serla posible llevarlo a cabo, si no 

se calcula la velocidad de la reacción en las condiciones del liquido a la 

salida del plato. Por lo tanto, es de esperar que se tengan problenas de 

inestabilidad y probablBtlente de divergencia, dependiendo de la magnitud -

de la velocidad de la reacción, del calor de reacci5n y de la sensibilidad 

que estos tengan con la tenperatura y la canposición del sistana. 

No se considera la hidráulica de la torre por enfocar el estudio hacia la

parte tennodiná.nica, y solo se asigna una caída de presión por plato y en

un desarrollo posterior se incorporará el cálculo de la eficiencia. 

En base al equipo que se. quiere simular y al alcance proyectado, se deben

de considerar las siguientes bases ó restricciones para el desarrollo del

modelo matenátfco: 

1. - El planteamiento y solución del modelo matenático se hace rigurosame!l_ 

te, es decir, sin s"inplificaciones de distrib.lción total de los canpº

nentes ó volatilidad relativa constante en toda la torre, COtlO sucede 

en los métodos cortos. 

2.- Solo hay presencia de reacción qJimica en la fase liquida, 

J.- [)(iste un 1i1ezclado perfecto en el liq..tido de cada plato. 

4. - La torre opera a régimen pennanente, por lo que la velocidad de la -

reacciOn pennanece constante en cada iteración, con respecto al tien

po. 

5.- Los flujos de vapor y de 11Q.Jido que salen de una etapa se encuentran 

en equilibrio, implicando una eficiencia del plato del 1001, 
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6.- En el balance de materia. el signo de los reactivos es menos y el de .. 

los productos es más. 

7.- El sistena es multicanponente. 

a.- Todos los canponentes se distrib.Jyen en ilnbas fases. 

g.- La carga t~nnica que se retire de una etapa tiene signo negativo. y -

la que se Slltlinistre signo positivo. 

10,- La presión en cada etapa se detennina a partir de la presiOn en el -

condensador y la catda de presión entre plato y plato q..ie se especif! 

que. 

En cuanto al tipo de columna: 

1.- Es una torre de platos. 

2.- Tiene múltiples alimentaciones y atracciones, en fase lfquida, vapor 

6 ambas. 

J. - El condensador puede ser parcial ó total. 

4.- El rehervidor es del tipo "Kettle". 

En OJanto al método de solución: 

Se usar& el de aproximaciones sucesivas, con sustitución directa cuando tas 

variables tanen valores reales ó dentro de un rango especificado, en el ca

so contrario se controlará su canbio. 

En OJanto al prograna de cánputo: 

l.- Deber& tener la opción de alimentarle las propiedades de los conponen

tes{densidad de l iquidos puros, entalpias, coeficientes de fugacidad -

del vapor, coeficientes de actividad y constantes de eqJilibrio ltq.11 .. 
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do-vapor), calcularlas a partir de correlaciones i:nplanentadas ó est! 

marlas por algún método. 

2.- En una subrutina se calcula el cambio molar de cada conponente, con -

la finalidad de poder tener rualq.¡ier ntLnero de reacciones y en cual

quier arreglo sin q.Je se tenga q..1e modificar et programa principal. 

3.- Se calcularán coefictentes de fugacidad por medio de la ewación de -

estado de Soave, y coeficientes de actividad con el modelo de Hilson

ó por et método de contrit:ución de grupos - UNIFAC. 
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CAPITULO IV 

MODELO MATEMATICO DE LA COLUMNA 
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FIG. 1.- E SQU EllA DE LA COWHN A 
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FIG. 2.- ESQ.JEMA ~E UN PLATO 
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El modelo matenático que se desarrolla en este capib.Jlo corresponde al m~

todo de matriz. tridiagonal • difiere del planteado por Wang & Henke y po!,_ 

terfonnente por SUzuki para sistenas reaccionantes. en el cálculo del pun

to de turtuja y en el control de las variables de convergencia para mejo-

rar la estabflidad del algoritmo. disninuir el minero de iteraciones nec~ 

sarias y ampliar la gillla de problenas a resolver. 

Las variables que se anplean y la nUTieración de los platos aparece en las

figuras 1 y 2. El destilado pUede ser liquido. liqJido-vapor (dependiendo 

del tipo de condensador que se use), el progr¡rna principal lo maneja cono-

0 = u1 + v1• El subíndice 1 j 1 se refiere al plato inclusive el condensa-

dar y el rehervidor. y el subíndice 1 11 al conponente. 

La formulación del modelo de la columna es cano sigue: 

El balance de materia por canponente en cada plato 

Lj-1 xt,j-1 + vj+l Yi,j+l + Fj 't.j - Lj xt,J - vj Yi,j - Gj Yi,j -

uj xi ,j + R1 ,J ... o ti) 

siendo Ri.j las moles ~e reaccionan por unidad de tienpo, del ccmponente

f en el plato j. 

Para elt11inar los flujos de ltq.1ido de la ea.taciOn (1) se reo.trre al bala!!. 

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

±tF -G -U)-o+i: 
m= 2 m m m nul 

(2) 

en donde f~c es el nümero de ccmponentes. 
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La fracéi6n mol de_la-fase vapor se ettnina a través de la relación de - ... 

equilibrio 11quido_- v_apor_ 

(3) 

·sustituyendo las ecuaciones (2} y (3) en la (1) y factorizando la ecuación 

vJ + L (Fm - Gm - u ) - o + L L R1 0 x1 J-I 
m•2 m n'"l i=l • • 

result[ante J.:! . . . á:! Ne 

1 
· - [<vJ + GJ J K1 J + vJ+I + uJ +t.. (F -G -um l - o + t f R1 J 

' m=2 ~ .n n=l i•l ,n 

que en fonna matricial es 

A1,1 A¡ ,2 

~.I ~.2 ~,3 

":i,2 ":i,J ":i,4 

eCJJiYalente a 

A• X .. W 

Aj,j-I Aj,j . Aj,j+l 

Au-1,11-1 AN-1,N "N-1,H+I 

"r¡ ,H-1 "N..,,H 

en donde 'A' es la matriz tridiagonal. Y 
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xi,2 w., 

xi ,3 W3 

x.i ,j wJ 

X. i ,N-1 'h-1 
Xi,N "•1 

l 
1 
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A¡ ,2 " V2 Ki ,2 

11¡• - Ri,l 

i.:! ' j-1 
+L (F -G -u l -D+L 

m=z m m m n=l 

Aj ,j+l "' Vj+l Ki ,j+l 

wJ • - (FJ zi,j + Ri,j> 

N 

"ff.N-1 • VM +B - ti Ri ,n - FM 

2 !5: j :S ff-1 

"H N • - [v" Ki n + t (Fm-<;m-Um) - D + t_ 
• • 1:122 n•l 

en donde Bes lo misno que ~· 

"i1•-Ri,N 

El balance de energ1a por plato 

Fj h¡,j + Vj+l Hj+l + Lj-l hj-l + Qj • (Gj + Vj) Hj 

+ (Lj + Uj) hj 
(S) 

En esta eo.iación no se incluye el calor de reacción por estar contenido 
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\npl icitamente en el cálculo de las entalpias de las corrientes. 

Elininando los flujos de líquido con la eOJaciOn (2) y factorizando la - -

eC1JaciOn resultante 

(hj·l • Hj).Vj + (Hj+l • hj) Vj+I • • [k (Fm • t\i, • Um) 

+ ±:'. ~ R1 n] hj·l + [t lFm.<;m-U )·D + Uj+ t t 
n•l i=l • m,.2 ' m n"l i=l 

+ Gj Hj • Fj ~j • ll,¡ 

• o 

Para conocer la magnitud del calor de reacciOn se sunan los calores de to

das las reacciones presentes. El calor de cada reacción se obtiene a tra

v~s de las entalpias de los canponentes puros calOJladas a las condiciones 

del plato, por ejenplo para la reacción 

(7) 

siendo 'A' el reactivo limitante de esta reacciOn, Rala velocidad con que 

reacciona y, enpleando entalpias molares. 

La velocidad con que aparecen y desaparecen los canponentes del sistena -

por reacción qut.ntca depende de las reacciones que se efectúen. en qué or

den lo hagan (paralelas. consea.1tivas ó una mezcla de anbas) y del orden -

de reacción que presenten. Por lo q.1e para cada caso O problena se debe -

elalx>rar el balance de materia por reacción química. Por ejenplo para el

ststena reaccionante 

l aA+bB cC+dD (1) 

T 
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"3 
a'A + c'C ;::::::! e E 

k4 
La velocidad con que reacciona cada canpon~nte es 

1 
RA • ( rA + r 11 ) d V A r 

(ll) 

(8) 

en donde los supertndtces denotan la reacción a la que se refiere y d Vr -

es el volumen de 11QJido del plato en estudio. 

rAl • - lk1 cA' Cab - kz ccc Cadl 

para los dm1ás ccmponentes 
b 1 

Re .. a rA d Vr 

•e. ( - s r 1 e' r ll¡ d V • A + ¡;r A r 

•o. d r 1 d v. -. A 

'E • e r lt d v. - a· A 

Para hacer el cambio de concentraciones molares a fracciones mol que son -

las que se usan en el balance de materia de la columna, se anplea la densi 

dad de la fase 11cp.1tda Cf) en moles por untdad de volumen 

{9) 

Otra ecuación que se utiliza. es la relación de la ccmpostcfOn en el eq..11-

1tbrfo11qutdo -vapor usada para calrular la tanperatura de turbJJa en C!_ 

da plato 

(10) 
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El conjunto de estas ecuactones fonnan el modelo matB!lático de la columna, 

y serán BI1pleadas conforme a una lógica de cálculo dictaminada por los gr~ 

·dos de libertad y la mejor elecciOn de las variables de stnulación. 
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CAPITULO V 

LOGICA DE LA Sli~ULACION 
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Para establecer la seOJencia de cálrulos en el simulador se requiere deter_ 

minar previanente los grados de libertad del modelo :natenático,, elegir las 

variables apropiadas {más convenientes) para efectuar la slnulación y pro

poner un algoritmo 10gfco para resolver el sistena de ecuaciones fonnulado. 

Los grados de 1 fbertad de un problana {G.L.) son el nUnero de variables -

tpe se especifican pal"a definir canpletC111ente el sistena. Los casos tpe -

se ~eden tener son: 

G,L, 

o 

<o 

>o 

StGNIF C A D O 

Solución única 

Sobr-eespecificación del problana, en cuyo caso puede -

suceder: 

a) QJe el valor de las variables que se especificaron 

de más coincida con la solución. 

b) Una sobreespecificación incorrecta y por lo tanto-

el problana no tiene solución. 

Un niínero infinito de soluciones, es decir, una solu-

ción para cada conjunto de valores q.¡e se asigne a ta!l_ 

tas variables cano grados de l tbertad se tengan, . 

Aclarando que la elección de variables no es libre,, ya q.¡e no todas tas V!!_ 

rtables son continuas sino que algunas son discretas cano el minero de pl!,. 

tos,, la localización del plato de al t11entación. etc. AdetJás,, se tienen V!. 

riables más fáciles de manejar por el rango de valores que pueden tonar CQ.. 

mo la fracción mol con valores entre O y 1. 
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L- - ·- - _J 

º• 
\ B 

FlG. 3. DIVlSIOH DE LA TORRE EH MOWLOS 

- 28 -



Existen dos fonnas para calcular los grados de libertad de un ststena. por 

descripción y por enu.neración. En el primero de ellos se deducen todas -

las variables que es necesario especificar para la construcción y el con-

trol de la operación del e<JJipo, esto se logra con la abstracción total de 

lo que sucede en el sistena y en ocasiones se suple con la experiencia• en 

el segundo método se plantean todas las ecuaciones q.ie describen el funci2... 

namiento del eq.iipo y se en'-'lleran todas las val"iables que intervienen en -

el modelo ;natenáttco, posteriormente se calculan los grados de libertad -

eón: 

G.L. ,. Ny - NE {11) 

en donde "v es el minero de variables y NE es el nitnero de ecuaciones 1nd~ 

pendientes. 

Para calcular Nv y iiE se sigue el procedtiiento de Kwauk, q.ie consiste en

dividir el sistena en módulos para los cualeS es sencillo detenninar el nQ_ 

1nero de variables y de ecuaciones independientes; despo.1és, se aplican las

re3las generales 

"v f: "vJ - Hvc {12) 
j•l 

HE -~ NEj - NER {13) 

j=.l 

en donde 1\4 es el nú.nero de módulos, "ve es el mj;nero de variables canunes 

ó de interconex. ión entre módulos y HER es el nilnero de ecuaciones redunta'!_ 

tes. 
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La columna en estudio se divide en los mOdulos QJe se encierran con 1 íneas. 

punteadas en la fig. 3. con la aclaración de que cada plato tiene reacciOn 

qi.1imica y puede tener al~entación, extracción e interciETlbio de calor • 
• 

Para calcular los grados de libertad de la columna, es necesario detenni-

nar pf.evi;rnente el minero de variables y de ecuaciones independientes de -

cada módulo. Por lo tanto: 

Condensador parcial, 

En tase a que cada corriente queda definida por Ne + 3 varia bles, siendo -

Ne el nlinero de canponentes. y [J.le las propiedades no entran en el cále.110 

de los grados de libertad por depender de la concentraciOn, tenpera!-Ura y

presión (con esto solo se evita el manejo de más variables y ecuaciones -

QJe f f na lmente se e 1 i;n inan una con otra), 

Entonces,para el condensador 

!\ .. 3 (N + 3) + 1 + 1 • 3 fl + 11 
. e (Qc) (Vrl e 

Vr: VollMllen del sistena reaccionante, igual al volumen de l 11J.1ido en el -
plato. 
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Ecuaciones 

l) Igualdad de Presiones 

Pvsal "Ptsal 

2) Igualdad de Tenperaturas 

Tvsal" TLsal 

3) Balance de materia por canponente 

Niln.de Ecs. 

1 

1 

Ri + Vent Yi,ent"' V sal vi.sal + Lsal xi. sal "c-1 

4) Balance de Materia Total 
N t. Ri + Vent " V sal + Lsal 
1-1 

5) Balance de Energia (Entalpia) 

Vent Hent + Qc " Vsal Hsal + Lsal hsal 

6) Relaciones de Ec,Jilibrio de Fases 

Y1.sal"" Kt X1,sal 

7) Restricción a la Fracción Mol 

:L '1 ó vi • t 

Rehervidor Parcial. 
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En este eQJfpo sucede lo mfsno que en el condensador parcial, pero realiza 

la función inversa. Por lo que 

y G. L. • Ne + S 

Una Etapa de Ecpil ibrio. 

Lent V sal 

·1 

1 I 
~- .. 

G (e<.tracción vapor) 
F . : 8 (extracción 11q.iida) 

1 1 
Lsal vent 

Considerando que en un plato solo habr.i una de las dos extracciones, Ento!!_ 

ces 

Nv .. 6 (Ne + 3) + 1 + 1 ,. 6 tic + 20 

Ecuaciones 

1) Igualdad de Presiones 

PG ó U" PLsal .. Pvsal 

2) Igualdad de Tal'lperaturas 
1G ó U e 

1Lsal • 1vsal 

3) Balance de i~ateria pQr COt1ponente 

F X1,F + Lent Xi,ent + Vent Yi,ent + Ri" 

lVsal + G) vi.sal+ llsal+U) Xi,sal 

4) Balance de Materia Total 

F+ Lent+Vent+ r R;"' Lsal +V sal+ G +U 

M 
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Ecuaciones 

S) Balance de Energla 

FhF .+ \.ent hent + Vent Hent + Q .. \.sal hsal 

+Vsal Hsal 

6) Relaciones de Equilibrio de Fases 

Yi,sal = K¡ xi,sal 

7) Restricción a la Fracción Mol 

L X1 o Y1 • l 

B) Igualdad de Fracciones Mol 

Xi,sal = Xi,U ó Yi,sal "'Yi,G 

División de una Corriente. 

Ecuaciones 

l) Igualdad de Presiones 

P1 • Pz 
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Ecuaciones Niin. de E cs. 

2) Igualdad de Tanperaturas 

1ent '" Tl • Tz 2 

3) Balance de Materia Total 

Lent=L¡+Lz 1 

4) Balance de Energía 

Lent hent • '-i hi + Lz hz 1 

S) Restricción a 1 a Fracción Mol 

:L•, = 1 3 

6) Igualdad de Fracciones Mol 

xi.ent'" xi ,1 .. xi ,2 2 (Nc-1) 
N 11 Z N + 6 E e 

G. L ... 3 tic + 9 - (2 Ne + 6} .. tic + 3 

Sumando variables y ecuaciones de todos los módulos 

~ livJ • (3 Ne + 11) + (3 uc + 11) + 
j,.l Condensador Re hervidor 

{3 Ne + 9) + N{6 Ne + 20} 

Divist6n Platos 

N: rti:nero de Platos 

• l'M .. .z: NVj • 9 tic + 6 ti tic + 20 ti + 31 

J-1 

NEJ • {2 tic + 6) + (2 Ne + 6) + {2 Ne + 6) + N{3 Ne+ 10) 
Condensador Rehervidor División Platos 
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y áplicando las ecuaciones {ll} {12) y {13) 

"vsistana .. 9 Ne +6 N Ne+ 20 N+ 31- [[z(N+l}+t-] ~N~+~}.J:--~-~c~ 
.. 9 Ne +6 N r~c+ 20 N+ 32- l 2 N Ne·+ 6 N +· 3_·Né :"··9); 

.. 6 Ne+ 4 N ~e+ 14N+23 (14)·· 

NEsistena .. 6 Ne + 3 N Ne+ 10 N + 18 - (2 N. + 3 }_

.. 6 Ne + 3 N He + 8 H + 15 
(15) 

G.L. sistena .. 6 Ne + 4 U Ne + 14 N + 23 -(6 Hc+3 H Nc+B N.+15) .. 

.. I~ He + 6 N + B (16) 

Para los problE!tlas que se quieren si;nular. normalmente se tendrá la especL 

ficacian de variables que a continuación aparece: 

Especificación de Variables 

Alimentación en cada Plato 
F. xi.F' TF y PF 
Estracctón en cada Plato, G ó U 

Presión en cada plato. Pj 

Carga Ténnica transferida en cada Plato. Qj 

Volunen de liquido residente en cada plato. Vrj 

Núnero de Platos 

Presión a la sal ida del Condensador 

Presión a la salida del Rehervidor 

Reflujo extemo. l./0 

Flujo del destilado. O 

Volunen 4e l,quido en el Condensador 
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Especificación de Var"iables 

Voll1'tlen de 1 íquido en el Rehervidor" 

Pr"esión a la salida del Divisor" de Cor"riente 

q.Je iguala a los gr"ados de libertad. 

fivE• ti 

Númer"o 

1 

1 
Hc+6 N + 8 

Una vez que se ha especificado el problena, se procede a elabor"ar" el algo

r"itmo que describe el flujo de ccilculo durante la stnulación, teniendo Pr".! 

sente la elección de las variables de conveJ"!)encia. La seruencia pr"opues

ta es la siguiente (Fig. 4 ): 

1.- se calrula el reflujo de líq.Jido a la columna, en base a la especifi

cación del flujo destilado y de la relaci6n de reflujo. 

2.- .se calrula el flujo de vapor que sale por el dcmo de la torre, a tr"a

vés de un balance de ~ateria total en el condensador". 

3.- se supone un perfil inicial de flujos de 1,quido y de vapor" en toda -

la torre, para ello se van tcmando los del plato anterior" y se les sy_ 

ma la alimentación cuando la hay, canenzando por la parte superior 

del primer plato. 

4.- Se supone un perfil inicial de tsnperatura en toda la columna, en ba-

se a una interpolación lineal entre la tenperatura del condensador y- -

la del rehervidor". especificadas solo para este fin. 

5.- Se supone una velocidad de r-eacción igual a cero inicial:nente. 

6.- se calcula "1.j idealmente ó por correlact6n, dependiendo del caso. 

7.- se resuelve el balance de materia por canponente por el método de - -

íhanas {ecuación 4 ). 

B.- Se calculan las moles reaccionadas en cada plato mediante el :nodelo. 
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cinético CJJlmico. 

9.- Se calwlan los coeficientes de fugacidad y de actividad para corre-

gir la constante de equilibrio liquido - vapor calculada ideal:nente, 

10.- Se calwla la tanperatura de burbuja en cada plato (ecuaciOn 10 e in

ciso l d del apéndice), 

11. - Se revisa el criterio de convergencia 

NP NP 
¿: .O.T 2 • L 
j•l j j•l 

(17) 

con valores de FC entre O y 0.1. dependiendo del grado de ex.actitud -

CJ.!e se requiera. 

k: es el nú.nero de la iteraciiSn 

NP:es el mlrnero total de etapas teiSricas 

12.- Si no se alcanzo la convergencia se calcula una nueva velocidad de -

reacciOn. constantes de equilibrio ltqufdo-vapor. y la fracción mol -

de cada conponente en la fase vapor. 

13.- Se calculan las entalpias de todas las corrientes. 

14.- Se obtienen los nuevos flujos de vapor aplicando el balance de enel"-

gia plato por plato, desde la parte superior de la torre (ea.1aciOn 6) 

15.- Se calculan los nuevos flujos de liquido a través de un balance de m~ 

teria total desde el destilado hasta el plato 'j' (ecuación 2 ). 

16.- Se calo.ila la carga ténnica transferida en el rehervidor por un bala!!. 

ce de energta él. 

17.- Se regresa al paso 7 para conenzar la siguiente iteración. El algo-

ritmo tennina cuando se alcanza la convergencia ó el minero máximo de 

iteraciones permitidas en el paso 11, después de haber calailado la -

carga térmica transferida en el condensador e imprimido los resulta~-
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dos de la tíl tima iteración. 

Los casos que se pretende sinulAr se encuentran resimidos en la Tabla l. 
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< 

FIN 

* Variables supuestas inicialmente. 
FlG. 4.- LOOlCA DE LA SIMULACION 
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. ALCA"ICE PROYECTADO DEL St-.\ULAOOR 

POR EL TIPO DE LA COLU:-tNA 

1 ) Condensador Total 2) Con Condensador Parcial 

3) Con una Al fmentac 1ón 4) Con dos 6 mas Alimentaciones 
5) Sin Extracciones Laterales 6) Con Extracciones Laterales 

POR LAS CARACTERISTICAS DE LOS FLUIDOS 

7) Soluciones Ideales 8) Soluciones no Ideales 
8) Con Alimentación de Propiedades 1 O) Con esti.nación de Propiedades: 

- Densidad de L tqu ido por Goyal y Oorai swa.ny 

- Calor Latente de Vaporización por CorrelaciOn de 
Watson. 

- En ta 1 pia del Vapor Ideal y con Soave. 

- Entalpia del Ltquido Ideal y la de Exceso con --
Wil son O UNIFAC. 

- Coeficientes de Fugacidad dl?l Vapor con Soave. 

- Coeficientes de Actividad del Liquido con Wil son 
O UNJFAC. 

POR LA CINETICA QUD11CA 

11) Sin ReacciOn QJi.nfca 12) Con P.eaccfón QJimica 
13) Con una 6 más Reacciones en Serie 14) Con una ó más Reacciones en Paralelo 
15) Con Arreglo de Reacciones Mixto 16) Con Reacciones de cualquier Orden 

TABLA l 



CAPITULO VI 

EJEMPLOS DE APLICACIOH 
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Los ejenplos que se presentan a continuación estiin basados en la infonna- ... 

cian bibliogriifica recopilada durante la etapa de investigación. Básica-

mente son los ejenplos que se publican en los artlculos de S...zuld y en el

de li:>lland. y otro elaborado con datos de diversas fuentes para la separa

ci6n de gl icoles. 

Los objetivos qJe se pretenden al simular estos ejenplos y variantes de -

los misnos. es el poder canparar los resultados obtenidos en este trabajo

con los de los autores anterionnente mencionados, ilustrar el alcance del

stnulador elaborado. y efectuar un aniilisis de sensibilidad de las varia-

bles de s\nulacfón. 

EJenplo No. l. 

Es una esterificación en fase llquida para producir acetato de etilo a par. 

tir de etano-1 y acido acético, se lleva a cabo en una colllllna de platos al 

destilar el flujo alimentado a la torre. 

El efectuar una reacciOn de esterificación en una columna de destilaciOn,

es b.Jscando un 1ncrenento de la conversiiSn al aprovechar la volatilidad 

del éster procilcido en este tipo de reacciones q.ie son reversibles. · 

De los arttculos de S...zuki y de Holland se tanan los datos necesarios para 

la simulaciiSn de la columna. La reacción presente es 

•1 
e 11¡ e o o H + e 11¡ e ~ oH :;:::=:~e 11¡ 

(1) {Z) kz 
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9.Jzuki obtiene experimentalmente el siguiente ;nodelo para representar l<i .. 

cinética de la reacción 

irt !!f. d Ci • k ~ Xl ]

2 

Vr X 106 

en donde 

[c1] • 
[ t ) 

[ k] • 
[•J ] • 
(vr J • 

L. vj xj 
j•l 

mol/1 
min 
l¡tnol~in 

ml /mol 
1 

Log k .. - 2 ·71 x ia3 + 3.·7 con-. T en "K. 

Y \tllland enplea 

g ~i • (k¡ X1 X2 - ~ ~ X4 ) Vr ~ 2 

k¡ • 29000 Exp (-7150/T) 

~ • 7380 Exp (-7150/T) 

con las siguientes unidades 

['<,. y ~J·· 1¡9 mol - min 

( T)• ºK 
[ CI]• g mol /1 
[ t]• mln 
[vr]• 1 

[/]• g mol/1 

Para el cálaJlo de la constante de equilibrio 11quido-vapor. en los dos ar. 

t1CJlos se usa 
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i<, • 2.25 x 10"2 T - 1.666 para T> 74.45 •e 

K¡ • O. 001 para T ~ 74.45 ºC 

con T en ºC. 

Log ":! • -2,3 X llf + 6, 58825 

Log ".. • -2.3 X Uf + 6,48351 

Log K
4 

.. - 2 •3 X ¡if + 6.74151 

con T en ºK. 

O bien a través de coeficientes de actividad calculados con el si- -

guiente polinanio en función de la fracción mol. 
2 2 2 2 

log ll'¡• A¡ X2 + "2 X3 + "3 X4 + A4 x2 x,+ As X2 X4•A5 X3 X4+AfiX2 

2 2 
+ Aa"¡X3 +A{-1X4 + l\a"1X2X3 +All X2 X3 X4 + l\2 X3 X4 X¡ 

2 2 2 
+ A¡3 X4 xl x2 + A¡4 X2 X, + Ais x, X4 + A¡5 X3 X4 (18) 

para los otros canponentes se penootan los indices de 1-2-3-4 ..... ¡, 

Los coeficientes fueron obtenidos para cada canponente por un ajuste a da

tos ec.pertnentales. (Tabla 2 ). 

•1 

"2 ., 

COEFICIENTES DE LA CORRELAClON. (EC. 18) QUE CALWLA LOS 
COEFfCtENTES DE ACTIVIDAD EN EL EJEiPLO DE PROOOCClOO -

DE ACETATO DE ETILO. 

Log JI' l Log )' 2 Log '63 Log "b' 4 

- 0,554296 0.581778 0.688636 - 0.0601361 
- 0.324357 0.209245 0.0243031 0.229575 
- 0.1CJ3685 - 0.257329 0.375534 l.86575 
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Log l(l Log 112 Log ){3 Log )!'4 

A4 - o. 705455 o. 562636 1.27548 0.355191 

As - 2.0133!i o.314BS3 l. 77863 o.468416 

As - 2.25362 0.451732 o. 696279 1.51110 

A¡ 0.837926 - 0.115411 o. 936722 - o. 0599682. 

Ag 0.52376 0.069531 0.449357 o. 0673994 

A9 0.434061 0.0740529 o.n119 - 3.15997 

"io - o. 534056 o.1e1m 1.44979 o. 941858 

"11 - 3.25231 - 0.369985 - 2.11099 - 1.92225 

"12 5. 90329 - 0.082339 o. 746905 - o. 755731 

"i.3 3 .35400 - 0.409472 1.12914 1.03791 

"i.4 0.197296 1. 09247 0.120436 0.365254 

"i 5 - 0.45266 0.192416 - 1,64268 - 1.36587 

"is o. 014715 - 0.172565 0.330018 - 2;.13818 

TABLA 2 

La colu.una CJ.le se simula en los art10J\os mencionados anterionnente tiene-

13 platos. incluyendo un condensador total y un rehervidor tipo Kettle. La 

presión de operación es de una atmósfera constante en toda la columna, se

destilan o.moa g:nol,tnin de líq.,ido saturado, con una relación de ref\ujo

de 10, el flujo de ltquido que se obtiene del rehervidor es de 0.0868 gmol 

por minuto, el volUl\en de l lquido en el condensador y en cada plato es de-

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

La primera serie de corridas se efectúa con una alimentación en el seic;to -

plato de 0.1076 gmol/min, cano l'iquido saturado a la presión de una atJl\Os

fera y de la siguiente conposiciOn: 
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Acido Acético (1) - 49.63 !. en mol 
Etano 1 (2) - 48. 08 !. en mo 1 
Agua (3) 2.Z9 S en mol 

Para los siguientes casos: 

flo. 1 - 1.1 (Primer ejenplo de ~zuki) 
K1 por correlación 

No. I - 1.2 
o 

11_ calrulada idealmente cano P1 /P. 

Uo. I - 1.3 
o 

11_ cala1lada idealmente cano P1/P. 

Cinética de Holland 

No. I - 1.4 (segundo ejenplo de SJzuki) 

11_ cala1lada con ~i P~/P 
'61 por correlación 

Ho. -1.S 

K¡ por '1!1 P; / P 
~i por la eOJación de Wilson 

No. l - 1. 6 
!<i por '¡{1 P;/ p 

~i por el método urnFAC 

No. 1 - 1.7 

i<i por '111 P; I P 'j\ 
)/ i por el método UNIFAC 
Cfi por la eOJación de estado de Soave 

- 48 -



No. 1 - 1. e 
K1 por '/!1 P; / P 9'1 

'ti por el método urnFAC 

'f1 por la eOJación de estado de Soave 

f 1 por la correlación de Goyal y IklraisWa'lly 

No. r - l. 9 

El ejenplo 1 - l.B. pero sin reacción qu'imica 

Ho. I - 1.10 
El ejenplo I - 1.6 con la alimentación en fases ltq..iida - vapor 

No. 1 - 1.11 
El ejenplo 1 - 1. 6 con la al i:nentación en el plato 3 

Ho. - 1.12 
El ejenplo I - 1.6 con la al'inentación en el plato 11 

No. ·l - 1.13 
El ejenplo I - 1.6 con una ex.tracción li'1Jida de 0.02 gmol/min en -
el plato 9. 

No, I - 1.14 
El ejenplo t - 1.6 con una extracción de vapor de 0.02 CJ110lf,n1n en
el plato 3. 

tlo. r - 1.1s 
El ejenplo l -1.6 con una relación de reflujo de S.O 

No. 1 - 1.16 
El ejenplo 1 -1.6 con una relación de refl:.ijo del.O 
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No. 1 -1.17 
El ejenplo I - 1.6 con un volunen de ltquido de 0,3 litros en los -

platos 1 al 5 1 y de 0.4S litros en los platos 6 al 12 y de 1.5 li-

tros en el rehervidor. 

ti:J. I - 1.18 
El ejanplo 1 - 1.6 con un volUllen de liq.Jido de 0.6 litros en los -

platos 1 al 12 y de 2.0 1 itros en el rehervidor. 

No.I-1.19 
El ejenplo I - l. 6 con una catda de pres10n por plato de 0,04 atm. 

La segunda serie de corridas se efectúa con dos alimentaciones en la to- -

rre, una de ellas en el sexto plato con un flujo de 0.0538 IJllOl/min de ác!. 

do acf:tico y la otra en el doceavo plato con un flujo de 0.0538 gmol/min -

de etanol, C!Jllo ltquidos saturados a la presión atmosférica. 

Para los siguientes cisos: 

Ho. 1 - 2.1 (Tercer ejenplo de ~zuk.i) 
1<1 calculada con ~i P~ / P 

~i por correlaciOn 

No. 1 - 2 .2 

K1 calculada con ~1 .P~ / P 

3'°1 por el método UNIFAC 

No. 1 - 2.3 

El ejenplo 1 - 2.2 pero alimentando el &cido aci!tico en el tercer -

plato. 
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No.I-2.4 
El ejenplo I - 2.2, pero al i.nentando el ácido acético en el aiarto-

plato y el etanol en el dectmo plato. 

No.I-2.5 
El ejanplo I - 2.4, pero la alimentaciOn de etanol entra cano vapor 

saturado a la presión de una atmósfera. 

No.I-2.6 
El ejanplo I - 2.5 pero la columna tiene 15 etapas. 

E.ianplo No. 2 
En la s1ntesis del Etilenglicol {EG) por hidr61isis del O< ido de Etileno -

(DE) en fase llquida, se prock&cen !"eacciones seOJndarias que originan la -

fonnact~n de pol igl icoles de menor interés canercial. 

1; 
CHz -O - C"z - CHz 

lH 

q.1e en fonna abl"ev 1ada se reduce a: 

•) O E + ~~ 
~ J E G ler. orden 

(1) (3) 

b) E G + O E "2 O E G 2do. o!"den 
(3) (1) (4) 

e) O E G + O E "' T E G 2do. orden 
(4) (1) (5) 
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Una far.na de frenar la reacción y evitar la fonnación de subproductos es 

retirar del proceso el óxido de etileno residual en el reactor; la otra es 

controlando la relación de agua a óxido de etileno en la cari;a. Nor.nal--

mente el diagril!la de proceso incluye: un reactor turular. un evaporador de 

mültiple efecto y dos col1.1t1nas de destilación para separar los 1 igeros re

siduales y fraccionar los glicoles. Se podr'ia pensar en sustituir tódo -

por dos columnas de destilaciOn, en donde la pl"imera de ellas haria el pa

pel del reactor tratando de mejorar la selectividad hacia el etilenglicol, 

y la segunda ser~a la fraccionadora. Aün así, es interesante conocer la -

conversión y la separación que realmente existen en la primer colunna del

proceso origina 1. 

De la Wsqueda ó investigaciOn bibliográfica, únic~ente Miller hace una -

simulaciOn plato por plato y obtiene resultados aproximados, ya Cf.Je el cr! 

terio de convergencia nunca fué alcanzado en el grado deseado. De los re-

sultados obtenidos grafica la selectividad del etilenglicol contra la con

centración de la alimentación y contra el porciento de conversión. Concll!. 

ye que en la columna - reactor se ;nejora la selectividad pero se dtgninuye 

la producción de ettlenglicol. El único inconveniente de su estudio es -

que no presenta todas las condiciones de la sinulación. 

Alln cuando no se encontró información especlfica de la columna, es posible 

integrar la información recopilada de diversas fuentes para tratar de pre

decir las condiciones de operación de la torre. Haciendo uso de los mt!to

dos cortos y desprec\ando la conversión se hizo un estimado del número de

platos, el plato de alimentación y la relactOn de reflujo. 
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se t1enm cono antecedentes: que la selectividad hacia el etilenglicol au-. 

menta a relaciones de agua a óxido de etileno mayores a 5.56 en base molar, 

adS11ás de evitar la fonnación de trietilenglicol y glicoles más pesados¡

que las reacciones son irreversibles a tB11peraturas mayores de B5"'C, ha-

biendo carbonización a mii.s de 165"'C. 

De la referencia (57) se tanaron las expresiones para calcular las cons-

tantes de velocidad de las reacciones 

k¡ • 16.6275 x 108 fxp (-9346.36/T), min-1 

"2 = 2.1 "i• l/g mol..,in 

con T en "'K. 

la colt.mna que se simula tiene 4 platos, condensador total y rehervidor -

tipo 11 Kettle 11
1 opera a la presión de una atmósfera. Los casos que se si

ITJJ\an son: 

Ho. 11 - 1: Alimentación del Efluente del Reactor TuWlar a la Torre. 
O .. 19 gmol/min 
REF "' 3,0 

F4 .. 2.0 CJllOl/min, cono liquido saturado a una atrn. 

TF4 "' 373"'K 
t•N = 1.0 gmol/min 

Canposiclón de la Al tnentaci6n: 
- Q<ido de Etileno o.os : en mol 
- Agua 
- Etilengl icol 

Diet11englicol 
Vrj • 0.5 litros; 
Vr 6 • 0.3 1 itros 

95.00 Sen mol 
4.35 % en mol 
o.60: en mol 
i$j$5 
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No. II - 2: Alimentaci6n de la Carga del Proceso a la Torre 
O• lBgmol/min 
REF .. 3.0 
F4 .. 20 gmol/min, cano ltquido saturado a una atm. 
TF4 .. 313'"K 

L*u = 2.0 gmol¡tnin. 
C001posición de la Ali.'llentación: 

Qxido de Etileno 4. 76:: en mol. 
- Agua 95.24 1 en mol. 
Vrj = 50.0 litros; 
vr6 .. JO.O litros 

La constante de equilibrio se calcula idealmente con Pi/P y se corri 

ge con los coeficientes de actividad calo.alados con el método UNIFAC. 

* Variables supuestas inicialmente. 

E:tet1plo Ho. 3 
Es un ejanplo nunérico de la disociaci6n de una substancia 'A' pura (tona-

do del artia.ilo de 1-blland). Se tiene una torr-e con 3 platos, condensador 

total y rehervidor- tipo 'Kettle', operando a la pr-esión atmosférica. Se -

aliltlentan 100 lb mol/min de la substancia 'A' en el ter-cer plato cano li-

q.¡ido a la temperatur-a de 45.25ºF; se destilan 90 lb mo1"1iin, r-eciro.1lando 

60 ltr.101 por minuto. Los volumenes de ltquido de cada plato se dan en - -

lb mol: vr1 .. 123.78, Vr2 =-350.622, vr3 • 711.942, Vr-4 ... 1143.5 y vr5 • 

309.6 lbmol de liq.Jido. 

La r-eacción de disociactOn es la siguiente: 

k 
A -R + S 

(1) (Z) (3) 

- 54 -



Para el cálrulo de las entalpias se dispone de las siguientes correlacio-· 

·nes. 

Para la fase 1 tquida: 

h¡ • 4000 + JOT 

1'2 = 15000 + 20T 
h¡ • 25000 + lOT 

Para 1 a fase vapor: 
H¡_ • 11000 + JOT 

Hz • 20000 + 20T 

f':J • 25300 + lOT 

con Ten ºF. y la entalpia en BTU/lb mol. 

Para la constante de eq.Jilibrio ltq.iido - vapor: 

"1 • 0.01 T 

"z • 0.02 T 
!<:¡ • 0.03 T 

con T en ºF. 

Y para la cinetica de la reacciiSn: 

- d CA 
--- Vr = k CA Vr • k X.A Vr 

d t 

k • Exp (56 - 27000/T) 

con las siguientes unidades: 

A 

( T l • ºR. 

(CA)• lb mol 
16 mol 

hr r t l · totales ó de liquido 

[Vr j• 
(XA 1 = 

[ k l · 

1 b mol 
1 b mol 
lb mol 
hr-1 

totales O de l 'iq..1ido 
'A' 
totales 
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CAPITULO V 11 

RESULTADOS 
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tada corrida se canpone de la siguiente infonnación: 

l} tbja de datos 

2) Especificación de la columna 

3) Perfil inicial de tanperatura, presión, flujos y volumen de ltquido. 

4) Perfil final de tenperab.Jra, presión, flujos y volumen de liquido; con 

el valor del criterio de convergencia de la Ülti:na iteración. 

S} Perfil de la canposición de la fase llquida. 

6) Perfil de la conposición de la fase vapor. 

7) Perfil final de entalpias 1 velocidad de la reacción para el reactivo -

limitante, calor de reacción, Slillatoria de la fracción mol de cada fa

se; las cargas ténnicas transfer-idas en el condensador y en el rehervi 

dor 1 y el nüner-o de iteraciones requeridas. 

Cano es de notarse, el presentar la infonnación canpleta de todos los ca-

sos contenplados en los tres ejenplos de aplicación, seria danasiado volu

minoso por lo que se decidiO hacerlo solo para los casos 1-1.19 y 1-2.2 

Para todos los casos se muestran las condiciones e:itistentes en el destila

do, fondos y extracciones. Por medio de gr.ificas se efecb.ia la canpara- -

ción de los resultados obtenidos en los ejenplos del articulo de Suzuki y

del de Holland. Se añade una gr.ifica del perfil de tenperatura en ta to-

rre al var-iar el mi!todo de cálculo de los coefirientes de actividad. 
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Ec6¡_\•..;PE_f(l).t.;.¡1·1_fllS_1 : : _ , 
.1 .· · ;..f?V!,,/PT ';.oC~17T.t•~JhQ,E11 1 1,,_ 1 2f21HJ_ 
.? . . ~~LUc; _:!:.lPP_;<1,iL.f}J:JE:flLt:f;J 
.3 .~Pn.t.5·.·,;0¡.r.e:._.!7T.· : 
.. .e ... '··-.- P,:<;;iil.lC:CI11:: ur: J'.ct.T,:.To"l)E FTILO __ ••• .' 

--~- .·5¡(1,,;•:f'E!;;~J;; .. _· i:.Jf.•.;PLO··.l~~!_l_º _.•••-,.- __ _.- ·-- .. ·. 
7 -. -~V!> l~>-- .~•f. 1=1J,J1C=4• F:l. ll 1 Rt;:f":1 l', •1, T'1ll•::!<1S. :?t T~r.:~:36~ ;,2, 

. U OÍ=fl•íl r•J:_ ·P=tl 
0 

l1q, lll·ll'i:ll. •JS_1L!iHl=b .-1 rF.:. T":f) .u1n, 'EEtlt. 
<) - • ,\<. li'lO _ .\Ci_l lC.1' •.'El ,1,lc;L•_t t ;\GUfl! r 'r.CET ATn. r.t::.~ Et IL"' -. 

11.l ,1 _. -·· - · --.-X2 --~- .. ______ >:~_: ____________ ~).I&_. ___ .. -. ·-- .. 
11-. ' :iU;¡: _ tn: ¡-, Il\:th Icn=J, l:J:Q, ITF=LS tFCC:;C.I, 01ttTH:tOr1Tf:JI•1 t~=S ••EllO 
12 :iAL l~~;::,¡ o IJ2(1'!1B:o • 086BrF-(6J :o o l07f:i r ZF ( l •C. >=ü•l&qoJ r ZF C211,J:Q.1&flo8r 
1~_>'-· · _:. .czF-' J rtJJ =.;-. 02~9•TFtfi_>_=J&i+~1 7rPF <e. r=r.s. RVL=o o ,,s,_u t 1>=o.02nllrVrtL < 11 =o.3• . 
lit.' ' \'HL '4!) :o. 31\f;¡L131 =o• J•VRL (ti 1=o~3, vRl.:lS 1=0 •3•VRL (ul :o.3r'IRL (7 ):o.3r 
15 -V~L 1 tiJ;:O. :!• \l¡¡L (9 J='l• 3• VRL. l 10J=Oo_:3 rVRL( 11l=O•JtVPLl121 :O .~tVRL ( 13); 1. O• 
J.t. JL:1 rtV:a"r'.!iEr;~ · · .- · · · · 

"17-- :;.FU1 
onTr.·)Gfi0f!E;", _..; IN cci,:rñOL ~CIOE 

·,· 

1) HOJA DE DATOS 
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_;,·. •: : ~ !._tl~t.:..\r;Ot\- - . OCSRG 
·"' 

' .. 
... Uf.51ILAc:lo~: E;-_(~-_¡:;~-~sE:r~ct·~: OE REJ\CCtOtiES .~ut~lCflS •• 

:;: "'~ _-;; 

-.. ET-=: 13 · 

1.c · = 1t 

11{ = 1 

.P = l. Ut.. atm l en el condensador 

i; = 2.ob;1n-uo2 gmol,.tnin 

~(l1i;'.T) : O.afl:l~:---,1·J~ !JllOl¡\nin 

1-'.0::F : l • .;O,;O•O!Jl 

DPP • 0.04 atn por plato 

F(6) • 0.1076 g.nol¡\nin 

TF(6)• 364.17ºK 

PF(6}= 1.5 atm antes de la e(pansión 

ZF(l ,6) • 0.4963 

ZF(2,6) • 0.4808 

ZF(J,6) • O.Cl!29 

2) ESPECIFICACIOM DE LA COLU:~llA 
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;¡p ? . Sot. V L VPL 

l .511~.;!ou 
l• ººº .00000 .ocuull .20~00 .?oooo 

• 3ll11o277 1.040 o'lOOOO .2~aeo o20fl01) .30000 

' Jllq,1;1::; 1.060 .00000 .22uso .• 20i100 .,:,.0000 

• :!fi1.35•t lol21J .oouao .22UdO o20l!OO .30000 

' .5~~.392 1;\oO ;00000 .;?2bSO o2flt<UQ o:?OOOO 

b 35-o.'t31 1.2ui; o•}QOQQ .22eao o31!>ÓO o30Q00 

7 35:¡.qb"I i..21111 olJOOOQ .2t:'<JBQ -3\Sóo · • 30000 

u 3~7.50JI i.. 201] .Ol)'lQO .22~eo • 3 lEbO -.;.30000 

" 3Si:J.OC¡f: 1.3~'] ;oooi:;., i2t11SO .31~60 ;30000 

lo 3Ei • .:;.5as lo30(t ·0000'). .22aao o3lh6Q. o3000IJ~ 

l1 3&.i!. t2:.; L•"oJO .000011 ;2~111!n .31560 ·~?ººº 
--

lt' J6;;.f¡f;2 .1-".li!;O .oouoo .2~ano .• ~1s&t1 .Joiaoo 

,, 3_65.~~ .... lo'ttlQ .ooc..oo .2?i;aa • 315'>(' 1.00000 

3) PERFIL llllClAL DE T&1PEAATURA, PRESICJI ••• 
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. rd' T p SOT V l. VRL 

1 3i.+i..6ou \•DUO ·00060 •00000 .2[1HOO .300110 

2 34!'1. 72!j lot)liO oD01~5 .22eso .20035 .:.'-01100 

~3 3iai.,.CJl)3 i.oao • 00~67 .22115 • 194CJl .30000 

• JUf'o35~ L._ 1.ZO · ~oolt.2s .2os71 ol61-\7Q .3ocon 

5 350.el42 lolt.0- .a07ú"3 • lf\CJS'": .16.<!03 .~0011" 

·• .::s~.&74 l•2t.O .oL~!;i~ • 1~20~ .3\503 o30!11JO 

7 357. 790 t.~o .o23h~ .22s;:i~ 0 3u..¡3& .3001)0 

o 3~¡;.H~tt lo2l(I .021jl9 • ?:?Z';Jf. o30731t • ~000(1 .. 35.,.q4~ lo 3,?:Q • ()300~ ;22054 .301162 .J~oCiO 

10 ·J&:..22n 1.Jtic •·o 30;:9 .2~1t•~ o313(JO •·'O!•U!'I 

11 Jb.\o:?ZJ .:_o 4;JO .o'}Vzo • 22bRO 03114-\CJ .:?l}¡¡ij~ 

12 3{,·, •. nt:. toll'.Q 0032~4 o;!.2.7Jt;i .2c;::,7;! • "!'l11ú(I 

" J73.li3•1 ·1 ,i.eo ooB79lJ .;:rf;.<;3 oQ8 .. l'o l • r¡ílf"Jíl 

.4) PERFIL f'INAL DE TEl4PEMTURA, PRESIOli y f'lUJOS 
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¡~µ " i(2 - ,, ,. 
.. 

l • nooo1.1 •. tt957i,; .n0152 .So265 

2 .o,ou2&-
»; 

.• S19SJ. • 00277 .ll77ttS 
' 

,,_, 
ce,-

• Oui~? ,:~i-Ss·:q-7.:¡ '-'.·. · . 
·.Qott9~ .43373 J. 

• -~-:009-2,~ ,.'·-~<--:\&1571 .ÚOA72 .3nb35 

5 ~04'171 .659L!6 •01472. .2762q 

" .·zo213 .5Q621 ·02150 .1781& 

7 .20J2b .5?7&7 • 02765 .171ll1 

• .2021.1a .Sq374 • 0371.11) .1662.q 

• .2a~be .5~2.BJ • Qtillltl.i .1 020ll 

'º .21)1)83 .55711 • OB437 .1576'? 

h • :?1;;94 .50100 • 13406 .111.Qq~ 

12 .~6:111 .3«7ti~ . "º 11b .t:l3o7 

u .~'3~1l,!, .25t.i!l4 •2:.t177 .1o4Jf· 

5) PE!lflL DE LA C<l'IPDSICIOfl DE LA FASE LIQUIDA 
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NP V1 V2 V3 v• 

1 .OOOl)l :47303 ~00082 .5,.&1i. 

2 · • OOOU4.; . ::- .rt&783 •OOlqq .51064 
.. 

'· 
, ____ ; 

3 -. ;.o_o_o2l¡/ : ~~il234'. • 00263 .ttsi.1CJ 

- -,--, ~ · ___ :'-~~~'~ao·J • -.001rt2 •00-+60 .44397 

" • 00t123 .6oo5b ·0079~ .3a32i. 

• .Qitq32 .639lJb • o 1.::20 .3o25t 

1 • Ql;.,Qb .64532 .r,173E. .2q236 

11 .ort~o2 .64726 ·02405 .2R36¡. 

g .ú4i479 .64395 •035BZ .27545 

1 .. .'l .. 524 .6303q .0574-0 • 2(,hq~ 

l t .o5ub2 .Sq619 .o..,651 .256&7 

" • •)7JJ'+ .5;::207 •ló22b .242~~ 

13 .1~-127 .3S't91 .;:?5315 .2176ó 

6) .PERFIL DE LA CCMPOSl.CIOK DE LA FASE VAPOR 
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... "' , t-oL-. VRC º"' .,, 
'" 

1 -l:IL24'J•Ul , -Ac6ai1e.!:'J ; : •OO!'i•ln .oooon .9e"6" 1.oono., 

' 
2 -ao .. sJ.91 .. _-!Íj!gn-.i9"-·. •UOl)f;O oDOOOCI ,98A:!'B 1.oonon 

,-~-. 

' '· -:: .;.79.~_;..6; ?3 ~~_-&5l39,lf5. ºººººº -.00006 o99Q?:!' i.onnon 

-7?H\6o31: !::. . ."".'~21130.eia ' -.00236 ,'CJ9228 •. .opooo t.nonon 

5 -1:t117n~-;n; -799.:¡7.30. -·0001'\l -.oe1;111t· ,99Q.65 loOClf]Oll 

• _..:i~Í~il.-1u ·-01893~·¿7 •oC.0037 -2.18062 ,9'17"in loDOnOn 

7 -716 .. 1087 . -81"0" 096, . -. 0Q'lll1 -2.366(,t'. o99116H 1 oOonnn 

,. 
• -7t2n9•'<l ~n1321tol9J -.uoo"3 •205189P ,o;i')qi<,5 1~nonon 

9 • -7o7;;9•5,l •A10C16•l'• •o:ll)Qll.; .. 2..67074 1.00010 1.oOnon 

lo -7~~¡>fu7¡; •fin_~J2o52 -·1?0•151 -:<.'11!277 ,<;l'lQ6l 1.oonon 

11 . -11)226.211 ··a1~111~1s- . . . . .. -.00070 :_: .... .;05934 ,iJ~R:Z3 ~:oonon 

" -7r,fth2•2'1 -¡o.,Ol'U,'+ -•OtJ1.ltfl -t1.snios .997~Q .t.onnlln 

" -7z~:.7•l.!1 -s1067•!'!1 -·01~'ilt._• .. q;.11Q'il'ilc l • 00320 1ooon,.,·, 

i;c - -1 .s10.003 ., = to750,.Q(ll 

lT1 ' " 
7) PERF'1L DE tHTALPIAS,YEL0C1DAD DE REACCUltl, ... 

,.fl1. 
,.f 111 '" .:.no· FILi:: - 1G1,Cl'E::: 
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t.UfJ11•.J•'Eff1;.t...,..:?.i :J.1,. ·.:-· · 
1 ·:P.ut., JPT --.~cP.::~T 1E<1J;1C1,E,,nr.,:?1 ?00 
:? ' t.,;LIJ,;_·~¡¡:>11; ,:.C ~!1~ti .. 1 tLE.lt•::, 
'l. ;;Pf'l ,:> ,.P¡· T .l'.;2.tl - · ' 
q ·c.-.-._ ..... _ •... ·r •. -;oUctilj', ~f.· Acl!Tr,To !JE FTIL.0 ••• 
·5-. C ... -••. T.-:;¡::. E.JE"°.PLO_ l-:?•2 •••. . 
o r_xor .. .;Pt; .c.:H:I<'. ._ · . . · 
7 . 'llJS ''"' --~cr=13 .::c=ll• p: 1 • (;. Rf.F=t o. o. t11.1t.:.!l4S. 2, T MA 't:Jú5. 2. 
o.; _·· 'JT =i. -. o ,v~.¡N=~·. o5 ,L··tr.=o, 1,F1.r:c. ól"!'! • 't~n · 

''J - -__ -..... c_li1•.; ·' ,,c.~r te~· 1 tf: T,•"'c.L' •• ,,r;u.,., 1 ACETATO r.E ETILr, ,-_ 
··10-- ·:0.-1":-c·-, ·--::;--,-_=-;e;¿.·, - X3_-- _ ·"._ · -.-.-· _· 

11' _,,_¡!;¡)·-1"=:.· 1i.;.:u1!ctt=:!.,10=1'• ITF=l~ 1Fcc=o~Olllo lTll=?.01 JTE=2· t'11:5.~ENC - -
, 12_· ___ >!¡,,l· ~X-.-,:,:,;~ C_ó!ul\ 1i.\:i:':.;¡fi6tJ 1F ttj l =g • ~S¡tB• ?,f.~!• b f:: l•~, .. t t <!):a.! o5?B, -:_ . • 

" ll _ ZF tc-, 12_1 ;l .·I, TF l">, -"'_:Jl. O_,TF t\-1-:\~t .v,,.,. 1&1-\ ,. u r~F 1121-t 0 311 ,P.VL-U .')._i • 
. · 111 Vf<L f l) :Q. 3 • 'Jat. f::? J:'J ·3"JRL 131 :o .3, VRl. (4 )::o 0 31VRL15 J :o .3 •VPl. lb 1::o.31 

15 Vrtl.171:').~, lf1J .. l:ll=-;. 3•VtlL(q):f},.3·"l~L11111::-0. 3. VRL t 1t1:o.3r'lf!l.l12l:_Cl.;o. -
lll V~LC 1!¡:1.0•:.l l J:lJ ,n;'.!Ol\11L::-11 lV:"l•'SEf·O -
17 _ ;.;Flh 

UAiA lGll,ú~ELl ·- 11. CJM1H,~L !'IC-.:E 

1 ) HOJA DE DATOS 

- 65 -



. .... ~lMlJLl\úOl-i -· CES.no .... 

. . . 

·:"ACiOC-:'\cET'1co·. - 1 11 
.. 

Ei:··AÚU:L::--~.;. - 1 "' ,A·Ó:i:JA' - 1 J) 

_._ ~--c~ri-~~ ::·u~·. ~-r~Lº - 1 .. 
. i\lT - ).3" 

; N":. =. 11 

IR = ¡ 

r = l.llO atn ( constante en toda la cohmna) 

u = z.oGoo-002 gmol/min 

LtflET1 = o.o~tlo .. 01J2 g:nol/min 

RCF = l·OOuO+ou\ 

F(6) • 0,0538 gmol¡\nln 

ZF(l ,6) • 1.0 

TF(6) • 391.0ºK 

F(l2) • O.Oó38 g;nol¡\nln 

ZF(2,12) •LO 

TF(l2) • 351.0ºK 

2) ESPECIFICACIOll DE LA COLUl\llA 
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Hf' T p sor. V L VRL 

1 Jtt~ .. 20,¡ l~ll:lO .oOcion. 
. ; • nnooo·. · • 20tl00 .30000 

" 3~n.,,77 leOúO .00000 .22aao .2oaoo • 30000 

·3. . J-Qq,515 i.ooo ~ººººº .22aeo • 2o·soo .30000 

• 351~354 1.000 •ººººº .22080 .20AOO .~ooon 

s · ~S;,.1.R92 1• 1100, ºººººº .22eeo .2osoo .30000 

• 35 ... '631 l ·000 ºººººº .22eeo .26\80 .30000 

7 355.q69 • 1. 000 'ººººº .22eeo o261Bo a'!Oooo . 

o 357.501> loOUO .noooo • 22a00 .26180 .3onoo 

9 35!:!~01+l, l oOIJO oOOOOIJ' .22a00 .261~0 .:soooo 

10 36.,,!JB~ i .oon •OOOOQ • 27.880 .26180 .~o.,oo 

" 36,'. ll.\ lo 000 •OIJOQO ·ª"ªºº .26\BO ~30000 

12 36.loti&¿ i;.OCIO .09000· .?2880 o315b0 • 30000 

13 365.20.) loOOO .aouoo • 22881) .31560 1.noooo 

l) PERFIL INICIAL DE TEMPEAAlUAA, PRESICW, 
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. ·~p T p SDT . .¡ ~···JRL 

·1 _· :344.s·1r, l•OUO .• ooOÓor ~ººººº ·20dOO .·30.000 

o , 3.44ob0Q l•OUO .• 00000 •221l8Q .zo~ú5 .Jooon 

3· _3411.b?::i 1.00'0. 000006 .224115 .191qA .:.iiooon 

• 34&o ._.;9.., l.•Oilll .ooo~r, o2l270 ~'17cih8 • ~ooo·o 

s 314(,~~15 1.-oon. oOUO'lE:i ·2CIO';l8 o lfi7311 .Jonon 
; . .. 35¿~~}8 l~OÓC ·0009f\ .1r:e1ti .231?6 .i.nooo 

7 35:-, .197 . 1 • l.1110 oOOlo8 • 1 ª~Ji:- .22i.c;s .30000 

.. . 35~.975 1;oon .• Q0171 .191c:is .221~0 • 3000() 

q 35.¡.8,)5' l•UllO" -002:•19. o 1.~~40 .22150 o?OOOO 

't.ltJ 355.521 1•000 .• ua2s1 .1f':15fl .23¡¡23 • 30oon 

11 . 3!fc..27:, loOOO~ o0027B • ¡e.723· •?.'ln54 .~00110 

12 ?57.~H':l 1.0;.;r, ol)03e'? .:!!~4 • :?~ :,'.:11. • :!i;rar. 

,. ~:6.\06~2.· 1.•0.iO o.,)03~n •2:~-713 •!·~ .. ~º 1 .ciu~un 

· PERF I\. FINAL DE TEMPERATURA. PRESJOU Y FWJOS 
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•.p <1 >2 "· •• 

.1)11~09 • 1131;.06 • 00127 .5637&, 

? .nu:;~·4 .1+2553 .uo213 .s111·, · 

3 .-i'.>J2gfi; • 4154';* .Üo3tÍ~ .s·1!l1~ 

• • (•1~71 .4(i535 • 005E-A . .~7321':-

ii • 07!102 .3925~ o(llQ40 .s1qriñ. 

" .20950 0 33P.U.3 .111&53 • 355211 

7 .:?9•1;?.3 .37"/u .. o!'2:94o • 2QCJ27 

" .29512 ·'•1745 •Oltb59 .24084 

• ;: ..,.J53 .4547.2' oOú329 • ltH:ii.6 

l:; 0 ,.;71,31J • 111..1~0-1 of,9<+43 • l 1111 i 

11 .27uo5 .soo3u • 1;?4E-o:! .1111+0 4 

'" • ~:j ;.¡.\:· .111~7']5 • l ::,5t.\C: • f·75!l"" 

i.1 .42:,45 • J2oc:h~ ·t~t::!t;i .os:J20 

5) PERFIL DE LA CCJ4POSIC1Cfi DE LA FASE Ll11JlDA. 
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11t• ,, 
'" y~ '" 

• IJOJIJ?. ~"4oor.i • Gfl.075 • 55<.J!R 

' .ou:.io~_ .4J••5b •!10127 .s64os 

3 ~ri0j5_t~_: 
·;.·.,-,· .. _.:- ,. 

~'*2~~-~ ·:· _, --~.n~~~7:~ .s,,q12 .. 

< 

" OOJ70; 

:;~:~r 
"~~-~?.i'25 :_~.:~-- ~:~ ~-. i1r132ei .. 5727:' 

' .. _, __ 

b ... --{!;~:{ ,;~:i~-i~~2":/. ,·.·.oos2'i: .St.7li& 

.. .·o_7 ulJ_i ~399gü •~uq31 .5.?072 

7 .011~2 __ .• 41¡438 --~01-ioi; - .. 11,,671 

,, .J7~3~ .11954<":; .02883- .l!.i2JU 

q .u1.1a~ ¡,5¡¡799 .04511-0 .. 3 ... Z!\l 

1;¡ • r.7~16 .595C7 • ué.6~b .2fi'3~~ 

1\ • n7 _1:i .&2137(; • ¡:~~!'>~ .2oó5U 

'" • o7•-.0~ .ói.o5e • l 245; .1•,&f\fl 

l> .1&yl3 .5')106 •196<fw • t.\91!-r• 

61 PERFIL OE LA CO!POSICION OE LA FASE VAPOR. 

- 70 -



UP ¡,L \l~C . 01-'R 5'1 , 'iTf 

-3Z66f,.7<J -<l15J7•13 otluooo: •O'lODO l •002?!f· i .onnon. 

• -UJ111•71 -9191t2o72' 'ººººº . -.00001 1.·002112:. loOOn'>n 
" 

' :-c.1319~'+•• -<J2Js~.a3 'ººººº '.-.n00H1 .. l'Q;.027!5 t.onnnn 

• .. :..s:,...,a.~,¡ -Q2'615. :16 ºººººº · -.;nni+&11 lo003i'5 1 :oOnon .. -e~?..:.&~ln -<12aeo.~9 -.00002 -.1~1_113 1;_003n9 1.oon11n 
- , _ _, 

• .. -a'+1111J•o'!•1 -<'14)6!1.i,5 -.o~o5t ~2.qtose11 t•r.00<11 t•onnon 

-qi<J:.1~~7 -·~DQ5'1 
· ... 

-3.i.1~2:? ·9'lf!l9t> 
. 

loDOÓOn .7 •blS113·~J . 
e •78Sn2•9o •P.Ít252•9S -,,,f)!lt.7 -J,<):)io72 ,<;')9flt -·1.on11nn 

• •7~1'\0o0:1 ·-s1:~11. 7'l -.00'17•1 -1+~33174 .99'1..,'l 1.oonon 

lU •71795•7u -RJ92.t·~8 -,U1,1t:171' .... t:i~lbl _.99911;? 1.oono" 

: 11 ·-osento9ü -018:;&. 79. --0~003 ·:~!-'·A2<J2~ · .o99/17t, l~onnon 

•• •tl613t'+•07 -e 09q~,·n -.;1010 .. -b.o;•::i9J .qc:q10 1.n'lonr-

·.Ji.! -70070!oó•4 -llb627o'+6 -.0117s'. -bt!o;?llt>lfii .q9q,.3 1.oonon 

IJC :: -1 0926•003 
7)'PERFIL OE EMTALPJAS, VELOCIOA~ DE REACCICfl, 

- l Tl :. l3 

io-Fltt 
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RESULTADOS DE LOS EJE:-<\PLOS DE APLICACION 

DESTILADO 
F ujo 

X¡ •2 X3 X4 K ATJI G.nol in 

l - 1.1 345.BO 1.0 o. 0208 o.ºººº 0.61106 0.01322 0.37572 

l - 1.2 351.36 1.0 o.02oa 0.00047 0.85600 0.00056 0.14298 

l - 1.3 351. 39 1.0 0.0203 0.00043 0.88375 o. 000.33 0.11499 

l - 1.4 346.18 1.0 o. 0208 0.00000 0.46137 0.05750 0.48113 

- 1.5 345.13 1.0 o. O"l08 0.00009 0.46332 o. 06914 0.46744 

- 1.6 344. 64 1.0 O. ct!OS o. 000\)6 o. 50685 o. 00237 0.49073 

1 - 1.1 344.10 1.0 0.0208 0.00006 0.5009 0.00216 0.49688 
l - l.B 344.15 l. o o. 0208 0.00006 0.52113 0.00262 o. 4761 9 

- l. 9 351 .11 1.0 0.0208 o. 00022 Q.98522 0.01456 º·ººººº 
I.-1,10. 344.65 1.0 o. 0208 o. 00006 0.51393 0.00254 0.48348 
1 - 1.11 345. C2 1.0 o. ozos 0.00362 0.56113 0.00577 0.42440 

l - 1.12 344.58 1.0 o. crzoe o. 00000 0.46055 0.00202 0.53742 

I - 1.13 344.60 1.0 0.0208 0.00006 0.48576 o.omBJ o. 51235 

I - 1.14 344. 64 1.0 o. crzos 0.00000 0.50071 o. 00358 0,49563 

1 - 1.15 344. 95 1.0 o.02oa o.oom 5 0.59238 o. 00717 0.40030 

- 1.16 346.42 l. o o. C208 0.00146 o. 71363 o. 03814 0.24677 

- 1.17 344.59 1.0 o.azoa o. 00005 0.47280 0.00173 0.52533 
1 -1.18 344.59 1.0 o.ozoa o. 00006 0.47201 o. 00207 o. 52587 
1 -1.19 344. 61 1.0 0.0208 0.00004 0.49579 o.om52 o. 50265 

l - 2.1 345.33 1.0 0.0203 0.00000 0.28908 0.18016 o. 53077 

l - 2.Z 344.58 1.0 o.azoa 0.00009 0.43488 D.00127 o •. 56376 
1 - 2.3 344.94 1.0 o. 0208 0,01306 0.37660 O.Om99 o. 60035 

1 - 2.4 344. 63 1.0 O.C208 o. 00225 0.42559 o.om12 0.57M3 

1 - 2, 5 344. 64 1.0 O.Cl?OB 0.00225 0.44198 o. 00243 0.55334 

1 - 2. 6 344. 63 1.0 0.0208 0.00220 0.44755 0.00237 0.54788 

l t' - 1 372.58 l.O 19.00 o. 00015 0.99983 0.00002 º·ººººº lJ - 2 313.84 1.0 18.00 0.04823 o. 95127 0.00047 0.00003 

JIJ ' 277.22 l.O 90.00 0.03939 0.35706 o. 60355 

- 72 



RESULTADOS DE LOS EJEi"PLOS DE APLICACION 

F o " D o s 
p UJO 

'1 X2 X3 X . Ejenplo (ºK) (AlM) (Qnol f,n in) 4 

1 - 1.1 360.48 l. o 0.0868 0.45462 0.28869 0.18606 o. 07063 

1 - 1.2 367 .06 1.0 o. 0868 0.39218 0.17121 0.24926 0.18735 

~ 1 - 1.3 367. 61 1.0 0.0860 o. 47391 0.24632 0.16751 0.11227 

1 - l. 4 364.37 1.0 0.0868 0.43196 0.3fil75 0.19830 0,06799 

I - 1.5 360.99 l.D 0.0868 0.43872 0.30806 0.18872 0.06460 

I - 1.6 304. 09 1.0 0.0868 0,42650 0.29362 0.21874 o.on16 

1 - l. 7 363. 66 1.0 0.0868 o. 42572 0.28331 0.22055 0.07042 

1 - 1.6 364.21 1.0 0.0868 o. 44252 0.29652 0.20027 0.05869 

1 - l. 9 369.23 1.0 0.0868 0.61544 0.35966 0.02490 0.00000 

1 - 1.10 364. 02 1.0 0.0868 o.42619 0.2831 o 0.21752 0.07318 

I - 1.11 363.56 1.0 0.0868 0.42165 0.27087 0.21 778 0.08970 
1 - 1.12 364.88 l.-0 0.0868 o. 43985 0,30692 o.20692 0.04631 

1 - 1.13 365.47 1.0 0.0668 0.42620 0.1629é 0.31489 0.09596 

I - 1.14 367.13 l. o 0.0668 0.42446 0.07904 o. 40933 o.08n6 

l - 1.15 363.12 1.0 o. 0868 0.41090 0.24816 0.23231 0.10862 

1 - 1.16 361. 94 l. o o. 0868 0.39397 D.20317 0.24077 0.16209 

t - 1.17 362.46 1.0 o. 0868 0.37813 0.24341 0.26739 0.11107 

t - 1.18 361.33 l. o o. 0868 0.34658 0.21475 0.29602 0.14265 

t - 1.19 373.83 l. 48 o. 0868 0.39043 0.26444 0.26077 0.10436 

l - 2.1 363. 96 l. o o. 0868 0.42937 0.35858 0.14895 o. 06310 
l - 2.2 363.80 1.0 o. 0868 0.42545 o.32096 0.19439 o. 05920 

I - Z,3 363. 67 1.0 o. 0868 0.41663 0.32884 0.20048 0.05404 

l - 2.4 363.68 1.0 o. 0868 0.41899 0.31706 0.20044 0.06351 

1 - 2.5 363.10 1.0 o. 0868 0.40950 0.305(11 0.20813 0.07730 
1 - 2.6 362. 6:i 1.0 0.0868 0.3.9874 0.29448 0.21724 0.08953 

11 1 466.61 1.0 o.993 0.00000 o. 01332 0.86031 0.12637 

ll - 2 373.89 1.0 l.912 o. 00000 o. 96759 0.02605 0.00634 

II1 283.12 1.0 87.11 0.23748 0.50949 0.25302 
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RESULTADOS DE LOS EJEMPLOS DE APLICACIOtt 

EXTRACC I O N 
p u o x, x, X3 x. on lo ºK AT.'·\ Gnol , in 

I - 1.13 353.75 1.0 0.02 o.23885 D.53579 o. 07046 0.15491 

1 - 1.14 345.28 1.0 0.02 0.00050 0.54881 o. 00658 0.44411 
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CAPITULO VIII 

ANALISIS DE LOS RESULTADOS 
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El análisis de los resultados obtenidos en la stnulacfón se enfoca desde ,.. 

dos SXJntos de vista, el prtnero de ellos trata de las generalidades del al 

goritmo y de la CClllparación de resultados de los ejenplos tonados de los

art1ailos de suzuki y de ~lland; y el segundo, efectüa el análisis de selJ_ 

sibflidad de las variables de simulación. 

En el primer enfoque se tienen 1 as siguientes obser.oaciones: 

1) El perfil inicial qJe se supone de tsnperaturas y flujos afecta la es

tabilidad de los cálOJlos au;nentando el nümero de iteraciones necesa-

rias y algunas veces produciendo divergencia. 

Z) El suponer una velocidad de reacción de cero al inicio de los cálculos 

hace más lenta la convergencia del algoritmo. 

3) Para los ejenplos resueltos en este tl"abajo, el algoritmo progl"amado -

denostró tener una Wena estabilidad de convergencia y tianpos cortos

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

4) La dependencia en alto grado de la velocidad de la reacción con. la ten_ 

peratura y la concentración, provoca inestabilidad en los cálculos oca 

sionando flujos y concentraciones negativas, que algunas veces se res

tablecen al_acotar las variables de convergencia. 

5) Se obtienen diferencias significativas entre considerar soluciones ide!. 

les y no ideales, para el ejenplo de la esterfffcaciOn. 
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6) El enplear la densidad de los líquidos en funciOn de la tenperatura •· 

produce un ligero cambio en el perfil de tenperatura y conposicfón de 

las fases. respecto a considerar la densidad constante. 

7) El método usado para calc.Jlar el punto de burb.Jja resultó confiable -

y más rápido que el de Newton-Raphson 6 él de Muller. 

8) Se resolvieron problenas con una y dos reacciones, por lo q.Je se pre

ve que el simulador debe ser útil para rualquier número de ellas. -

sienpre y cuando se disponga de su cinética QJÍ:nica. 

9) La velocidad de l"eacción es muy sensible a la tenpel"atura y a la can

posición de la fase liquida. de tal manera qie si se tienen situacio

nes de convel"sión elevada (cerca de uno}. se prodJcen concentraciones 

negativas q..ie hacen diverger el algoritmo. 

10) Los ejenplos resueltos del art1rulo de Suzuki se reproducen bastante

bien (fig.s. 5 a 13) y en menor minero de iteraciones (tabla 3 ), Ade

más de que esta persona menciona que los resultados de la stnulaciOn

son stnilares a los qie se obtienen experimentalmente. 

11) En el ejenj>lo de esterificacfOn se observa que la velocidad de la -

reaccf6n enpieza a ser considerable en el plato de la alimentacidn -

(en el caso de tener dos al iillentaciones se refiere a la del ácido -

acético), au.nentando hacia el fondo de la torre en donde es aprox.'ftn!_ 

damente de 30 a 50 veces mayor q..ie la del sexto plato¡ esto se debe-

- 90 -



CONVERGENCIA EN LOS EJEMPLOS DEL ARTIOJLO DE SUZUKJ 

EJ&IPLO 

lo. 

20. 

Jo. 

MUMERO DE ITERACIONES REClJERIOAS 

SUZUKI PEREZ 

7 

13 

15 

TABLA 3 
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al ácido. acético que por su baja volatilidad relativa desciende y se. 

concentra en el liquido del rehervtdor (lo qJe no reaccionó), admi!s 

de que el acetato de etilo y el etanol están ascendiendo. 

12.) En el ejenplo de producción de gltcoles se observa que la separación 

entre canponentes ligeros y pesados tiende a ser total, destilándose 

el agua y el óxido de etileno y recibiendo los gltcoles por el fondo 

de la torre¡ a pesar de la gran cantidad de agua en el sistena {951.

mol). Al aumentar el volu11en de liq.1ido de los platos en cien veces 

de un caso a otro, se increnenta la velo~idad de reacción en la mis

ma proporción pero no así la producción de glicoles, esto se debe a

la alta volatilfdad relativa del óxido de etileno obligándolo a per

manecer en la fase vapor (por esto el reactor del proceso de produc

ción de etilenglicol trabaja a 22 abnósferas de presión}. 

EJ&IPLO 

ll-1 

ll-2 

CASD CONVERSlDii 

Fraccionadora 71. 5 i 

Reactor 8. 81 i 

SELECTlV lDAO 
DEL E.G. 

87 .20% 

82. .15 

13) El ejenplo ntMUértco de la disociación de 1A1 tanado del articulo de

tt::>lland presenta una velocidad de M!acción muy sensible a la tenper!.. 

tura, por lo que se tuvo q.ie acotar la velocidad de la reacción al -

\'hite de 23 lbmol/hr durante el proceso iterativo. En los result!, 

dos de la s'inulación (figs.14 y 15) se observa un 1 igero ~faSMJien

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

En este ejenp\0 1 los tres canponentes se distriWyen en toda la columna, 
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obteniendo mayor cantidad de • s• por el dano y de 'R' por el fondo de la

torre; esto se debe a la expresiOn <1-1e se tiene de la constante de equilj_ 

brio ltquido - vapor para cada canponente, La conversión de 'A' obtenida 

es de 75. 77'1.. 
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El segundo enfoque, es el cuanto al anilisis de sensibilidad de las vari! 

bles. 

El análisis de la sensibilidad de las variables de la simulación se efec

túa en base al efecto que p.Jedan tener en la conversión de la reacción y

. en la recuperación del producto principal en la salida de interés. 

Se define la conversión del reactivo limitante cano lo que se alimenta de 

él a la torre menos lo que sale de ella. entre el primer ténnino por cien. 

se define la reruperacfón del producto principal tcmo lo que sale de ~l -

en la sal ida de interes en la. torre, entre el flujo total de este ccmpo-

nente que sale de la columna, por cien. 

1.- Ki por correlación vs Ki"' P•i/P 

oe los resultados de los ejanplos 1-1.l y 1-1.2 

EJEMPLO 

K; por correlación 

Ki "' Pi/P 

CONVERS!Oll 

21.ooi 
36.86 

RECUP.OEL ACETATO EU D. 

56.04' 
15.46 

Esto se debe a la relac16n de K1 por correlación entre K1 = P';/P de

cada canponentc. que se obtiene en cada plato. En general, se obser. 

va cpJe esta relac16n para el ácido aci!tfco tiende a cero en los pri

meros platos y a uno en los del fondo. linealmente; para el etanol -

se tiene una relación aproximadamente constante de 1.15 en prCllledio, 

al igual para el agua con un valor de 2.0 y de 1.65 para el acetato

de etilo. 
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2.-· Kf calrulada idealmente y corregida por coeficientes de actividad. 

oe los ejenplos 1-1.4. 1-1.5 y 1-1.6: 

EJE;~PLO CONVERSION REWP.OEL ACETATO EN D. 

ll1 por correlación 30.82% 62. 91% 
ll j Por Wilson 29.69 63.46 

. ~j por UliIFAC: 32.04 62.30 

Los tres métodos son stnilares en su predicción, y no se puede saber 

cual de ellos es el mejor para este sistena por no disponer de infor. 

mación exper'ktiental que nos pennita efectuar la canparación real. 

3,- Cinética Q.Jimica de SUzuki vs la de Holland. 

De los resultados de los eje:lplos I-1.2 y 1-1.3: 

EJ8'tPLO 
SUzu kt 
Holland 

CONVERSJON 
36,86% 

23.14 

REOJP, DEL ACETATO Er• O. 
15.46~ 

19. 71 

Se obtiene una mayor velocidad de reacciOn con el modelo propuesto -

por SUzuki que con el de iblland. se sipone que e\ primero de ellos 

está ajustado a trabajo experimental. mientras que del segundo se 

desconoce su procedencia. 

En la tabla anterior se observa que al a1.111entar la conversión se in

crenenta la cantidad del éster producido, y cano el mlnero de platos

Y el reflujo de ltq.1ido se conservan, entonces el grado de separacic5n 

di sn inuye. 

4.- El uso de coeftcientes de fugacidad y de la densidad del ltquido en -
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función de la tenperatura. 

De los ejenplos 1-1. 6 y 1-1.a: 

EJE~PLO. 

1-1.6 
1-1.a 

CONVERSlON 

32.04'1. 

29.47 

REOJP. DEL ACETATO EN O. 

62.30% 

66.04 

Las diferencias que se observan en la conversión y en la recupera- -

cil'Sn del éster son relativamente pequei'las, pero importantes en el dj_ 

sel'lo de un proceso porque afectan las dimensiones del equipo y las 

condiciones de operación para rumplir con las especificaciones del -

producto y la capacidad de prodJcciOn; por lo q.ie s1 es necesario -

considerar las desviaciones de la idealidad de la fase vapor y la d~ 

pendencia de la densidad de los ltquidos con la tenperatura. 

5.- La presencia de la reacción quiinica. 

6.-

Canparando los resultados de los ejenplos 1-1.8 y 1-1.9 se observa: 

que el no considerar la reacción qutmica ocasiona diferencias en tE!!!_ 

pera.tura de 6.0ºK en pranedto por plato, una conversiOn del 29.47'1. -

de etanol y ácido acético a acetato de etilo y más agua en la collitlna; 

Ta pureza del etanol en el destilado cilllbia de 98.52'1. a 52.11%,debi-

do a la volatilidad del éster que se forma. 

El estado f1sico de la al irnentación. 

Al vaporizar el lin de la al imentactón (ejenplo 1-1.10) no afecta --

considerab\enente a la conversión y a la recuperación del éster, pe-

ro au.nenta un 4.S'f. la car'!Ja ténntca suministrada en el rehervidor. 
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7.- La localización de la alimentación. 

De los ejanplos 1-1.6. 1-1.11 y 1-1.12: 

EJEMPLO CONVERSIOi'I REOJP. DEL ACETATO EN D. 

F3 31. 99'-' 53.14l 

Fo 32.04 62.30 

Fu 29.99 73.55 

El bajar la alimentación del plato 3 al 6 awnenta la conversiOn. pe

ro al bajarla al plato 11 disninuye;, parece ser q.ie lo que sucede es 

que en los pr'ineros platos se pierde etanol por et destilado y cuan

do se alimenta en los platos inferiores se pierde ácido act!tico por

el fondo de la torre. En cambio, la recuperación del éster aunenta

al bajar el plato de la alimentación. esto es lógico ya que se en- -

grandece la zona de rectificación de la torre. 

e.- El reflujo de ta Columna. 

De los ejsnplos I-1.6, 1-1.15 y I-1.16: 

EJEMPLO 
REF .. 10 
REF .. 5 

REF•l 

CONVERSlON 

32. 04% 

34.55 

37.22 

RECUP. DEL ACETATO EN D. 

62.JOi 

.46.90 
26.73 

Al disninuir el reflujo de 11q.¡ido a la columna casi no se a."fecta la 

conversiOn, porque se está usando el misno volumen de 11quido en los 

platos. La recuperaciOn del ~ster en el destilado disninuye al bajar 

la relación de reflujo, y se det:e a CFJe la función del reflujo de 1! 

quido es el mejorar la eficiencia de la separación de canponentes, 
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9,- El volumen de 1 lq.Jido en cada plato. 

10.-

De los ejenplos 1-1.6, 1-1.17 y 1-1.18: 

EJe!PLO 
1-1.6 
1-1.17 
I-1.18 

CONVERSION 
32.04i 

40.15 
44.99 

RECUP.OEL ACETATO EN D. 
62.. 30% 

53 .13 

46.90 

Cano era de esperarse. al alltlentar el volumen de ltquido en cada -

plato allllenta la conversión de 1 a reacciOn, pero perjudica la sepa

raciOn disninuyendo la rewperación del éster en el destilado. 

Presión Variable en la Columna. 

De los ejenplos 1-1.6 y 1-1.19: 

EJE<IPLO CONVERSION REOJP.OEL ACETATO EN O. 
P=Con stante 32.04i 62.3Di 

P=Variable 37.38 53.58 

El hecho de temar una calda de presión por plato favorece la conve.t 

si6n de la reacción y se debe a que se hace :nás notorio el pr1nc1-

pio ó base de la destilaci6n con reacción química, es decir, se .au

menta el grado de separación entre el producto principal (canponen,;. 

te vol!til) y el reactivo pesado en cada plato, Adsn&s. de que se

obt1ene una diferencia de tenperatura de aproximo.d;mente lOºK E"n el 

rehervtdor, que es en donde más dista la presión de una atmós.fera. 

11, - Al iraentación de reactivos por separado. 

De los ejenplos 1-1.6, 1-2.1, 1-2.2 y 1-2.3: 
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EJS.PLO · CONVERSlON REaJP.OEL ACETATO EN o. 
1 - t. 6 32.04S 62.30S 

1 - 2.1 30.97 66.84 

1 - 2.2 31.40 69.53 

r - 2.3 32.39 72.96 

0e·1a tabla anteriol" se concluye que el alimentar el reactivo pesa

do en un plato de la parte superior de la tor!"e y el reactivo lige

ro en un plato inferiol" favorece la recupel"ación del este!" en el -

destilado y la conversión se conserva igual que cuando se alimenta

la mezcla en un plato intennedio. 
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CAPITULO IX 

CONCLUSIONES Y RECa-\ENDACIONES 

- 100 • 



Las conclusiones q.Je se derivan de las observaciones hechas en el análisis 

de resultados, son las siguientes: 

l.- El cálculo del punto de WrbJja en cada plato por interpolaci6n O ex

trapolación 1 ineal, es confiable, bastante exacto y más ra¡3ido que 

los de Newton Raphson 6 Muller. 

2.- La impl611entación de métodos de c!lOJlo de coeficientes de actividad, 

coeficientes de fugacidad y densidad de l iq.iidos p.iros por métodos -

reconendables hacen del sinulador un paq-Jete de conputación de mayor

aplicación y de alta calidad. 

3.- El c&lculo de la cinética de la reacción fuera del progrMia principal 

{en una subrutina) pemite resolver sistenas con cualquier minero de

reacciones en cualq.iier arreglo de cinAtica conocida. 

4.- La limitación en el ca:ibio de las variables de convergencia entre it!_ 

ración e iteración, ayuda a la estabilidad de los cálculos, evitando

flujos y concentraciones negativas y reqoiriendo menor núnero de ite

raciones. 

·s.- El algoritmo propuesto tiene bJena estabilidad y rapidez en la conver_ 

gencia, con tienpos de ejeo.ición cortos {menos de 6 segundos de CPU). 

6.- Las correcciones por desviaciones de la idealidad en las soluciones -

son necesarias, y mas en sistenas con ccrnponentes polares cano los --
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que se resolvieron en este trabajo. 

1.- Los resultados obtenidos con loS ejenplos del art'io.ilo de ~zuki son 

canparables y en general se resuelven en menor nümero de iteracio- -

nes. 

8.- Los resultados obtenidos en la producción de glicoles indican que el 

modelo progranado es capaz de resolver este tipo de coll.Jllnas. 

9.- Los resultados obtenidos en el ejmplo numérico del artfculo de -

lillland, muestran que el simulador es capaz de manejar altas veloci

dades de reacción. 

10, .. Las vartables más t'llportantes en la simulación de este tipo de colul!!... 

nas son: 

a) El volu.nen de ltquido en los platos. 

b) El reflujo de li(J.lido a la torre,y 

c) La localización de las alimentaciones. 

En general, las innovaciones hechas al modelo de ~zuki fueron pro--

ductivas, ge.nerando un algoritno superior. 

Las recanendaciones que se hacen son las siguientes: 

1.- Usar métodos cortos de destilación con una conversión SU?Jesta, para 

especificar los perfiles iniciales. 

2. - 51 un problena no converge en un cierto minero de iteraciones, corree 
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lo por segunda vez con un perfil inicial igual al mejor de la corrida ... 

anterior. 

3.- Limitar el cMlbio en la tenperatura entre iteración e iteración con 5 

a lOºK en general. y aün menor en los casos diflciles. 

4.- Elevar al ruadrado los flujos menores q.ie cero ó hacerlos casi cero.

para anortiguar las inestabilidades. 

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

probar el simulador. 

ó.- Elegir adecuadil'!lente las correlaciones c1 metodos a utilizar en la es

timaciOn de propiedades. 

7,- Limitar el' valor de la velocidad de la reacción en casos en que se·-

dispara en las priineras iteraciones. 

!!Q!a....!.;._ Las variables en el simulador tienen una dimensión de 15, por lo -

que solo se pueden manejar 15 ccmponentes y 15 platos cano máximo; sin Sll

bargo no debe ser una restricciiSn de uso.ya qJe se puede ca.11biar la dimen

stón en el pr"ogrMlci principal en la declaracic1n PARA'~ETER. 

filIT..A....l.! Se tienen pendientes los siguientes ejenplos porque la infonnaciOn 

disponible es inconpleta. 

stntesis del óxido de propileno a partir de la propilenclorhidl"ina~ 
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- Reacción de esterificación para producir acrilato de etilo. 

- Reacciones secundarias en la fonnación del fonnaldehido. 
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Capitulo X 

A P E N O l C E 
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t.- E(JJILIBRIO OE FASES. 

En cada plato de la torre existe un equilibrio 1 fqufdo-vapor de una

mez.cla multicanponente que es controlado por la termodinámica del -

sfstana. y qUe determina la d1strib.lción de los ca!lponentes en toda

la columna. 

la. Soluciones Ideales. 

Se les llama asl a las soluciones cuyo cmportamiento en la fase 11· 

quida se representa por la ley de Raoult y en la fase vapor por la -

ley de Ai>agat, en todo el rango de concentración. El equilfbrfo l'f

qufdo-vapor se establece por la igualdad de fugacidades de los ccmp!!_ 

nentes eo las dos fases. 

L V 
f t .. f i {19) 

OJando se tienen soluciones ideales las fugacidades son iguales a ..... 

las presiones parciales. 

{20) 

{21 ) 

en donde P es la presión total y f; es la fugacidad del c:cmponente 

en el estado est.indar, el cual se to:na: cano el l'iquido puro a la te:;i_ 

peratura de equilibrio y la presión correspondiente. Por lo tantn . 

• 1 (22) 

J 
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el ténnino exponencial recibe el nanbre de factor de Poynting y es -

t11portante a presiones elevadas cerca del punto critico. En el caso 

contrario 

fº • fS .. Pº 
i i i (23) 

siendo Pi la presión de vapor del canponente i puro a la tenperatura 

de equilibrio. Por lo que la expresidn del eqUilibrio 1\quido...vapor 

se reduce a 

(24) 

lb} Desviaciones de la Idealidad en la Fase Liquida. 

En el equilibrio llq.iido-vapor, cuando la fase 11quida no se canpor

ta confonne a la ley de Raoult se dice que esta presenta desviaciones 

de la idealidad. Estas desviaciones son causadas por las diferentes 

fuerzas de interacción molecular que se presentan en la mezcla ltqu! 

da, respecto a las q.ie existen en los canponentes por separado OJan

do estos son puros. 

Para cal01lar la fugacidad de loS canponentes de estas soluciol)eS 11 
quidas en equilibrio con su vapor es necesario utilizar un modelo d!_ 

ferente al que se usa en las soluciones ideales (eOJación 20) ó madi 

ficar el mi91lo. Cuando se tana la segunda opción se define el coef! 

ciente de actividad ( ~i) cano una medida de la diferencia entre la

presión parcial y la fugacidad de cada ccmponente. Este coeficiente 

tema valores menores a la unidad cuando se tienen des'liaciones nega-
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tivas a la ley de P.aoult, y mayores a la unidad cuando las desviacio

nes son positivas. De esta manera el eq.iilibrio liq.iido-vapor- se re

presenta por 

(ZS) 

Se han propuesto diferentes modelos para calOJlar los coeficientes de 

actividad, pero hasta el manento ninguno de ellos con aplicaciOn gen.!_ 

ral satisfactoria. En este trabajo se usan la ecuaciOn de Wilson.y -

el metodo por contriWción de grupos UNIFAC, descr-itos en los incisos 

Zb y Zc de este apéndice. 

le) Desviaciones de la Idealidad en la Fase Vapor. 

Al igual que en la fase l lquida, también las soluciones en fase vapor

pr-esentan desviaciones de la conducta ideal y por- la m:lS11a causa q.ie

en la anterior. En este caso las desviaciones dependen más de las -

condiciones de tenperatura y pl"esión que de la canposici6n, y se fol"

mulan modelos cano son las ecuaciones de estado para calcular la fug!_ 

cidad de los canponentes vaporizados, y si esta se divide entre la -

presión parcial del canponente !>e obtiene el coeficiente de fugacidad 

del misno. Por lo tanto, para soluciones q.ie se desv1an de la ideali 

dad tanto en la fase liquida cano en la fase vapor', el eQJilibrio de

estas fases viene representado por 

(Z&) 

siendo <f1 el coeficiente de fugacidad del canponente 'i' en la fase-
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vapor. Luego. la distril:iJción de un canponente en ambas fases viene -

dada por 

(27) 

en donde Ki recibe el nanbre de constante de equilibrio llquido-vapor

del can ponente 'i '. 

ld) Tsnperatura de 0.Jrbuja y 4e Recio. 

A presión constante. la región de coexistencia de las fases liC¡ufda y

vapor para una mezcla multicanponente. está limitada por 11neas de sa

turacfan cuyos p.1ntos corresponden a la tsnperatura de bJrb.Jja y de ~ 

ció respecti'lanente. 

El cálCulo de estas tsnperaturas dependerá del tipo de mezcla que s~ -

tenga (polar ó no polar) y de la disposición de datos para el cálo.ilo

de la constante de equilibrio. por lo que su obtención será tan rigur2.. 

sa cano lo illlerite el caso. 

En el punto de b.Jrboja se debe cumplir 

K1 x. 1 -1.0•0 

y en el punto de roela 

Ne 
L Y1/K1 - 1.0 •O 
i•l 
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Cerno K.¡ es funcidn de la tenperatura, entonces es necesario tener una 

expresión matenática de ella sustituirla en la ecuación correspondie!l 

te de las anteriores y despejar la tenperatura. Esto se puede hacer

OJando se tienen soluciones ideales ó ruando se dispone de una corre

laciOn ajustada a datos experimentales para el cálOJlo de K1• De lo

contrario, para una tenperatura supuesta se calcula Ki por algún métQ. 

do apropiado y por prueba y error se resuelve la ecuación {28) O {29) 

según el caso. 

En el pasado, los problenas de destilación se resolvlan utilizando 

una K1 calculada idealmente, es decir ~i = ':fi D l. Y por lo tanto 

K¡ • Pj/P (30) 

y usando la ea1ación de Mtoine para calcular la presión de vapor 

K¡ • Exp [ A - ~] / P (31 ) 

Oesp..1és se StJStituye la ecuación {31) en lá (28) O (29) y se resue! 

ve por alguna técnica de convergencia¡ lo canún era enplear el ;:iétc;i_ 

do de Newton-Raphson, pero no stenpre converge. Wang y Henke prop~ 

nen usar el algoritmo de 1-!uller ccmo una técnica estable y supe

rior a la de f~ewton-Raphson en este tipo de problenas. 

En el trabajo presente se mejora la fon'ila de resolver estas eo.iaci9,_ 

nes al cala1lar directamente la tanperatura de b.lrtx.lja ó de roela.

El método consiste en calOJlar K1 a dos tenperaturas 1·azonables por 

cualquier método que sea elegido, y por interpolación ó extrapola--
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cfón lfneal se obtiene la tenperatura 

1 1 [1 1] ,...,... r.·r: 
1 2 1 

Para la tenperatura 
N 

f(lrrl • Ln f_ 
i•l 

de burbuja 

Para la tenperatura de rocío 

Ne 
f(l/T) • In L yi/K; 

jo! 

le) Condiciones de estado después de una Vaporización 'Flash'. 

(32) 

(33) 

(34) 

El abatimiento de la presión en una corriente liquida al pasar por 

una válvula origina la fonnación de las fases liquida y vapor en -

equilibrfo a la tenperatura correspondiente a la presión de salida. 

Este proceso se representa por el siguiente esquena 

SU modelo .natenático es: 

El balance de .nateria global 

F • l + V (35) 
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El balance de materia por ccmponente 

La relación de. concentraciones al equilibrio 

sustituyendo las eOJaciones (35) y (37) en la (36} 

(L +V) zi - V Ki xi + L xi 

• (V ~ + L) Xi 

despejando a 'Xi' 

f L +V ) xi • zi v Kf + L) 

multiplicando y dividiendo el lado derecho por 1L1 

• ~l+V/L) 
X¡ Zi ((V L) K1 + 1} 

Procediendo en fonna slnilar, para •y1 ' 

~l + L/V) 
yi • Z1 {/Kfv + l ) 

Despejando 'V/L' de la ecuación (38) 

sustituyendo la ecuación (37) 

v Z1 - xi 
r • y;-=z¡-

que viene siendo la regla- de la palanca. 
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Las ecuaciones (38), (39) y (40) sirven para calOJlar la canposición

de cada fase y los flujos al equilibrio en una vaporización tsoténni

ca. CUando la vaporización es isoentálpica, que es lo más apropiado

en una válvula, se requiere adenás del balance de energla 

(41) 

Una vaporización flash tiene Ne+ 4 grados de libertad, de los OJales 

se oOJpan Ne+ 2 en la especificación de la alimentación y quedan 2.

En una vaporización isotérmica es canún tonar cano variables de dise

i'io a P y T O P y V/L; y en una vaporización isoentálpica las varia- -

bles de diseno son P y Q, y cuando Q = O se dice que la vaporización

es adiabática. 

Para resolver un problena de vaporización tsoténnica teniendo cono d!_ 

tos a P y Y/L, se usa la ecuación (38) y se suponen tenperaturas hasta 
u, 

que se cumpla la í: Xi ., 1. Para acelerar el tienpo de resolución -

se emplea alguna t•l técnica de convergencia, cono pueden ser: 

Newton-Raphson 

Tk+l • Tk - f(T) 
F{T) 

en donde: 

f' (T) • (V/L) (1 + V/L) 

(42) 

(43) 

(44) 
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ó Aproximación Lineal 

(45) 

siendo 'm' una constante con valores sugeridos entre 10 y 25. Conve!. 

ge rápido y no requiere del cálo.ilo de la derivada de K, cano en el -

mi!todo de Newton - Raphson. 

OJando los datos son p y T 1 es mejor usar el arreglo de Reachford y--. 

Rice 

con V .. _J_l!_ _ 
I"" r+Y7L 

y convergencia con Newton-Raphson 

Zi(Ki-1) 

~· (Ki - 1 )+I 

en donde r (V/F) es la eruaciOn (46) y 

N 

f'<f>. t... 
1•1 

- Zi Ki - 1 2 

I"" (K1 - 1) + ~ 2 

• o (46) 

(47) 

(48) 

(.49) 

Para resolver un problena de vaporización isoentálpica teniendo cano

datos a P y Q1 se usan las eruaciones (38) del balance de materia, 

la (46) de Rachford y Rice y la (41) del balance de energía. con la 

siguiente sewencia de cálculo. 

l. Se calo.ila la entalpia de la alimentaciOn 
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2. Se suponen la tenperatura y la vaporización (V/L} que se tendrtan 

después de la expansión. 

3. Se calCJla ~ idealmente cano Pi/P. 

4. se resuelve la ecuación {38) cala1lando Xi. 

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

actividad y de fugacidad. 

7. Se obtiene V/F con (47) y se resuelve la ecuación (46) hasta una

tolerancta de 0.01. 

e, Se regresa al paso 4 y se establece un ciclo hasta el paso 7 1 ha!_ 

ta lograr que V/F no CMibie {con una tolerancia del 2S}. 

9. Se calOJlan L, V, h y H, y se resuelve el balance de energ1a para 

la Q especificada¡ si no se cimple, se procede a iterar en la ten_ 

peratura hasta obtener una tolerancia del lS. En esta parte se -

usa la técnica de optimización 1 Sección Dorada• para converger la 

tenperatura. con lt11ites en le tenperatura de burbJja y la de ro

ela a la presión de salida de la expansión. 

10. Cano criterio de convergencia de todo el proceso de vaporización

se pide que el valor absoluto del caiibio en la tenperatura entre

iteración e iteración sea menor al ls. 

HOTA: La vaporización 'flash' se aplica para calaJlar las condi-

ciones de las al i;nentaciones dentro de la tor"re. 
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2.- ESTfrlACIOU DE PROPIEDADES. 

Las propiedades de las substancias tienen una importancia fundanental 

en los procesos de transfonnación, porque detenninan el estado físico 

y qJ1mico de los fluidos q.ie se transportan y el tcmaño de los equ1-

pos q.ie los contienen. 

La clasificac10n de propiedades es en dos grandes áreas, las f1sicas

Y las químicas, subdividiendo las físicas en tennodin&nicas y tennofl 

sicas. 

Las propiedades tennodinámicas de una mezcla se estiman en base a 1a

s1gu1ente infonnación: 

1) El calor especifico de cada canponente, cano gas ideal en funcian 

de la tenperatura. 

2) El canportillliento 'P - V - T' de la mezcla en todo el rango de -

ccrnposición. 

3) La entalpia y la energía libre de fonnación de cada canponente en 

el estado estándar (1 atn y 25ºC). 

4) Reglas de :nezclado para cada propiedad. 

y con la ayuda de las expresiones matenáticas que proporciona la

tennodinSmica. Cano base de cálculo se tana cano estado de refe

rencia a los elenentos en su estado natural a 25ºC y 1 atn. 
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La tnfonnactón referente en los puntos 1 y 3 se encuentra normal:nente 

para una gran cantidad de canponentes en bancos de propiedades que -

aparecen en el apéndice de algunos libros de Ing. QJt11ica ó bien, en

libros especializados en el área. Sin anbargo. para el punto 2 no se 

dispone de ecuaciones que reproó.Jzcan la conducta • P - V - T' de las 

mezclas. ni tanpoco se cuenta con información expertnental que· cubra

todo el rango de ccmposicién, tenperatura y presten de rualq.i ier mez

cla. Por lo q.ie desde hace tienpo se viene trabajando en la elabora

ciOn de ecuaciones de estado que predigan satisfactori<mente la con-

ducta P - V - T' de substancias p.Jras, y a través de reglas de mez

clado también lo puedan hacer para mezclas. Otra fonna de hacerlo es 

haciendo uso de la ley de 'Estados Cor"respondientes• y enpleando sw_ 

dopropiedades. En la actualidad se tiende a utilizar primordial:nente

las ecuaciones de estado, por la autonatización de los cálculos con -

la ayuda de las ccmputadoras. 

Las eOJaciones de estado han surgido del ajuste de modelos matenáti-

cos con el núner"o de variables que se creen necesarias, a un conjunto 

extenso de datos experi.nentales volumétr"icos y de presión de vapor de 

diferentes substancias puras; ó bien, tanando en cuenta los poStula-

dos de la teor1a cinética de los gases en cuanto al ta.11ai'lo de las mo

léculas y las fuer"zas de interacción entr"e ellas. Oentr"o del primer

tipo las ecuaciones sobresalientes q.¡e se han obtenido son: 

l) Beattie - Brid]enan en 1926, con 5 constantes. 

2) Benedic - \lebb - ltlbin en 1940, con a constantes. 
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3). B\.IR modificada por Starling en 1971, con 11 constantes. 

y del segundo tipo son: 

l) Van der Walls en 1873. 

2) Redl ich - l<MJng en 1949. 

3) Soave en 1972. 

4) La eo.iación Virial propuesta en 19m por l'anerlingh Onnes. 

5) Peng - Robinson en 1976. 

Aún con los esfuerzos qJe se han hecho en obtener una buena ecuación

de estado para canponentes puros, y del uso de diferentes reglas de -

mezclado para tratar soluciones, no se ha logrado tener b.Jenos resul

tados para substancias polares y mucho menos para la fase ltquida. 

Pára mejorar la predicción de la conducta de la fase gaseosa, se re-

canienda usar la ecuación Virial hasta el segundo coeficiente calcul~ 

do con los modelos de Klyden- 01 Conell (1975). Esta ecuación es recQ._ 

mendable en el rango de presiones moderadas y aún cuando se tengan -

asociaciones llJimicas. 

Para la estimación de las-propiedades tennodinánicas de la fase 11qu! 

da se tiene la alternativa de usar una expresión para la energia li-

bre de Gibbs en exceso en función de la tenperatura y c~posición. 

2a) Coeficientes de Fugacidad a través de la Eo.iaciOn de Estado de Soave. 
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La eOJación de Soave es 

p RT . a .. V7b - V{V'+1iT (50) 

en donde a y b son parinetros relacionados con las fuerzas de atrac-

ción y el tanaño de la moléo.ila respectiva.nente. dependen de las pro

piedades crtticas de los canponentes puros, de un parámetro de ajuste 

~y de la CC111posición de 1 a mezcla. 

Ne 2 
a. .• ( ;L X a 1/2¡ 
·r1 i•l i i 

N 

~4 • t_ X1 b1 
1•1 

(Sl) 

lS2) 

que son re]\as de mezclado propuestas por Redlich-Kwong, en donde 

ªi • "'°'i • (53) 
C1 

rf T Ci 
2 

~Ci " 0.42747 
~ 

(54) 

bi = 0.08664 R T ci (5S) ...,.--
ci 

ªc1 y bi resultan al evaluar la ecuaciOn {50) en el punto crttico. 

Oel trabajo experimental con equilibrios 11quido-vapor en sistenas -

puros se observó que' a(.t'se correlaciona con la tenperatura reducj_ 

da y el factor acéntrico, mediante 
d../12 = l +.n. t1 _ T 1/2 ) 

1 r 1 
en donde 1m1

1 es función del factor acéntrico 
2 mi= 0.48 + 1.574 w1 - o.176 w1 
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con lo cual es posible resolver la ecu;ición (SO) para T. P ó V (cono

cidas dos de ellas y la canposición de la mezcla). 

Otra forma de usar la ecuación de Soave es en función del factor de -

canpresibil idad '7.'. y entonces se tendrá 

7. 11 f(P, T, a, b) 

es decir, agrupando variabl_es cano sigue 

A 11 a P 
if? (SS) 

(59) 

la eo..1ación (SO) se transforma en 

z3 - z2 + z ( A - B - e"¡ - A B • o (60) 

y se resuelve para '2' conocidos P. T1 .&,4 Y fit· 

Para calcular el coeficiente de fugacidad de un ccmponente 'i' en -

una mezcla, Soave obtiene la siguiente expresión después de usar la

termodinánica y el álgebra 

b1 
U1 'f1 • ¡;¡:¡- ( z - l) -Ln(!-'l) 

« Ln ( 1 + ~) 
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en donde 

~ 
1/2 o/. 1/2 T p 1/2 

(62) • i ci l ci 

""' ;: X ,,t_ 1/2 T 1/2 
i•l i i ci I Pci 

"1 • T ci / p ci (63) 

"11 e 
I: XiTci /Pci 
M 

2b} Coeficientes de Actividad por el l-todelo de· wtlsoo G.:.,,. 
La ecuación propuesta por \ro'ilson en 1964 para calcular los coeficien

tes de actividad de los canpooentes de una mezcla en fase liquida. -

útiles en la predicción del eC1Jilibrio de fases. vino a superar en m!:!_ 

chos casos a la de Van Laar y a la de 1-\argules de dos constantes, Se 

aplica satisfactoricrnente a un buen núnero de mezclas liquidas no elef_ 

troliticas de canponentes monanéricos {pueden ser multico.11ponente). 

Esta ecuación tiene la ventaja de enplear solo dos parámetros no de-

pendientes de la tsnperatura y q.1e se obtienen por ajuste a datos ex

peri.nentales de equilibrio liquido-vapor en sistenas binarios. La 

ecuación es se.nisnplrica y es una generalización de la de Flory -

ltlggins; su único inconveniente es que no es capaz de predecir misci

bil idad parcial. 
Ne 

Ln ~i. 1.0 - Ln -~ 
k•l 
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en donde 

,e 
A. • .:.;¡_ 

., "ij vi... 
i 

·- [ lq - J.;, J >;J!op - Rf 

con la siguiente nanenclatura: 

vkL: Volumen molar del ccmponente 'k' cano líq.iido puro. 

(65) 

lij -Áii : Parcinetro de interacción molecular entre los ccrnponen

tes i y j. 

2c) Coeficientes de Actividad por el tlétodo de UMIFAC. 

UrtlFAC es una atreviatura q.ie q.Jiere decir "Universal ~asichenical -

Functional Group Activity Coefficients", y cano su na:ibre lo indica.

es un método basado en la teor1a seniquímica de las soluciones 11qui

das propuesta por Guggenhetn (1952). general izada por Abrans y 

Pransnitz (.1.975), y aplicada a los grupos funcionales de las molécu-

las por Fredenslund (1975) en el cálculo de los coeficientes de acti

vidad. Su origen al igual que el de todos aq..1ellos que utilizan la -

idea de con~rib.JciOn de grupos, parte de la SUIJerencia de Langmuir -

(1952) quien dijo que las interacciones f1sicas ó fuerzas de Van der

Walls entre 1noléculas pol ifancionales pueden ser estinadas al su11ar -

las interacciones entre los grupos funcionales CJ.Je fonnan a las molé

culas, y estableció que de ser posible caracterizar cuantitativa.nente 

a cada una de las diferentes interacciones físicas entre grupos, tar.l

bién lo ser1a estimar las interacciones intennoleOJlares y con ello 

finalmente a traves de un modelo adecuado estimar propiedades tenno 

din001icas, en este caso los coeficientes de actividad, 

Su uso se ex.tiende a siste11as alt<111ente no ideales, no e\ectrol1ticos Y 
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de infonnación escasa en datos de eq..dl ibrio, lo iinico q.ie se necesi

ta es conocer la estructura molecular de los CClnponentes de la solu-

ción y poderla clasificar acertadamente en grupos funcionales; pero -

cano inconveniente se tiene Cj\Je no tana en cuenta q.Je la contrib.1- -

ción de un grupo en una molécula es diferente a la que tiene en otra

molécula. Por lo que en la medida que se disponga de una gana rnas al!!.. 

pl ia y clara de los parámetros que representan la funcionalidad de 

los grupos, será rnás confiable y aplicable este método. 

Se basa en el rnisno modelo que UNtQJAC 

(66) 

es decir, por una parte ccmb1nator1al que representa los efectos de -

diferencia de ti!fllai1o y fonna de las moléculas, y una parte residual -

para los efectos de interacción energética. En dondé 

Ne 
Ln "f 1c • Ln Ú + ~ q Ln tli + l _ t1 L Xt l t 

<, 2 i F t lIT 1• 1 

(67) 

z 10 (68) 

(69) 

<Pt • r1 xi 
flc 
L ri x, (70) 

i-1 

•' g 

ri • ¿: V~ "• (71) 

k•l 
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11 i 

t (72) 

k•l 

siendo 

e i fracción de área 

q>1 fracción de segmento, stidlar a fracción de volt¡¡¡en. 

ri parámetro indicador del volUillen molecular de Van der t.lllls. 

qi parcinetro indicador del área superficial :noleOJlar. 

Rk paránetro del grupo 'k' representando su volunen. 

Qk pará.11etro del grupo 'k' i-epresentando su área superficial. 

U 1 tlú:nero de grupos diferentes en el canponente 'i'. g 
vi Número de grupos del tipo 'k' en el canponente 'i'. 

Los paránetros Rk y Qk q.ie no estén disponibles se pueden estimar con 

R Vwk 
k .. -r;:n-

en donde Vwk y Awk son proporcionados por Bondi. 

La contrib.Jción residual se calcula con 
llg 

Ln '!!~. 2:: y~ e Ln í\ - Ln r ~i 
k•l 

en donde 

(73 ) 

(74 J 

r k coeficiente de actividad del grupo 'k' en la solución 

r! Coeficiente de actividad del grupo 'k' en el canponente 'i' 

ll'.I Núnero de grupos diferentes en la solución. 

J.!2- ri9 
c2....e~'t'mkl-~ célm'!-'1<> i] 

m=l m .. l ~ en 't'n:n 
n=l 

(75) 
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e ... 119 <m 

> Qn ~· 
•Íi"l 

't'mn • <xp ( - ':nn/T) 

Ne Ne 
~n ·>V~ x1/I: 

F1 1::11 

sfendo 

(76) 

(77) 

(7B) 

8m fracción de área superficial del grupo 'm' en la mezcla. 

X:n fracción mol del grupo 'm' en la mezcla. 

ªmn par&netro de interacción de los grupos ':n y n 1 diferenie 1 

a anm, 

Y para cada cnnpcnente i 

lnrt. Qk{1 - ln ,iJ "" ~e 1 

4' ] el:: 1 > ~ ,, 1k. 
m•l e. '!' mk - m•l r: e~ r. m 

n=l , 

} 
i 

e i xi m ;o m q,, I ~ 
n•l 

xi 
n Q, 

N<! 

~.V~ /~ V~ 

siendo 

ei fracción de al"ea del grupo 'm' en el ccmponente 'i '. m 

X~ fracción mol del grupo '•n' en el canponente 'i'. 

(7 9) 

(80) 

(81 ) 

aclarando que el paránetro ' '\in' se obtiene por ajuste a datos ex pe-
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rimentales de equilibrio de fases. En la actualidad existen tablas 

con valores de este parámetro para un buen núnero de sistenas bina

rios. publicados por Fredenslund cOTio autor principal y por Gnehling, 

Rassnusen, Prausnitz y otros cano autores secundarios. 

2d) Entalpias. 

Para calOJlar la entalpia de una solución 11quida y la de una solu- -

ción gaseo Sil., se. tona cano estado de referencia el estado estándar -

(250C y 1 atm) con un valor de cero para la entalpia de los elanentos 

en su estado natural. 

La entalpia del gas de calOJla conforme al siguiente proceso 

Elans. (25ºC. l atm) C:..Hf 1 Cptos. (25ºC,l atnl{g) 

l {~ H¡ dT 
;¡r p 

Cptos. {T. 1 atn) {g ) 

l ~I).¡ ) dP l A~ezclado 

Mezcla (T. P) (g) 
H T Mezcla {T, 1 av.i) (9) 

por lo tanto 
ilc 

[AH;+ r:
5

CpdT] 1 . r: lH-
"o. L: Xi l-¡pl d p {82) 

i•l r 

en donde l\.1 es la entalpia de la mezcla y He; es la entalpia de la mi~ 

ma en condiciones de P y T. 
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La variación isoténnica de la entalpia de la mezcla gaseosa con la -

presión, se calcula mediante la ecuación de estado de Soave 

d p • (83) 

pero cano la ecuación de Soave no es ex.pl icita en 'v' sino en 'P'. e!l_ 

toncas es necesario hacer el ca'llbio de lí:nites y de expresiOn 

e ( ~<l~\ d P • P V - R T - )~ [ P - T \-ftJV ] d v (84) 

y aplicando la ea.iación de estado para la presión y para la derivada. 

se tiene 

y usando cano regla de mezclado a 

sustituyendo 

{
"e •·1. > 

1 f.;"1 

.. ~1 
{

Ne 

X¡ [ 0.42747 r¡2 e!~ir/2 [1+ "'1(1-Tril/2)]}2 

Xi o.65~~2¡,,r_.,, [1 +m¡ (1 -Tr¡1i21J}2 
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Por lo tanto 

<--IT> . 2 ¿:: ~a.. (Ne 

V 1 .. 1 

{

Ne 

i;, 

o. 653812 

0.653612 R Xi Tci 
Pc11/Z 

que :l~;.::p:i:::::::•{t, 'ie:Í}z [1 + •1 (1 + Tr/12>]} 

·{~ ;!3ti m1 <- 1/2 T:::~,>} <•6> 
sustituyendo en (85) 

(~p). R _ 0.85494 rf {I '1 Te¡ [l+m (l -T l/2~} 
~ v-:--& v (v + b) i:.l PCiI7f i r 1 J 

[

Ne 

• z::: i•l 
• _._. o.42747 rt ¿: 

{

Ne 

V - b V (V + b) i"'l 

(87) 
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sustituyendo en {04) r ~ -T l*)J ... 

que equivale a tener 

ciones parciales, asl 

f. V d V • 
.,. - cte v(v+b) 

y esto es 

y A+ B"' O 

d V <'{RT ª" RT · 1 v=b·v(v + b) · v:t; 

_. He 

_ 0.42747 R
2

T {' X¡ Tci G"" ll-T 1/2)~} v (v + 6) L ~ i · r1 
i-1 

d V 
V"{V+1)}" 

V 

S ... - cte 
d V VlV+DT' la OJal se resuelve por fraf._ 

- cte ( ~ • - cte í [8. + ¿__] d v 
)_ V \V+b¡ V v+b 
~ ... 

1 = A {v + b) + B V 

B "' - A = -1 /b . Luego 

f-
"" 

cte v(~+b) • - cte í [ ~ + -~i:] d V 

= - cte [~ Ln v - ~ Ln 

= - cte [~ Ln v~b]~ 
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"-cte1;tn~ 

y sustituyendo la expresión de la cte 

por lo tanto 

( i~\ dP • P V - R T + fH+0.42747 R
2
T 

lle 

.[ 
i=l 

y ccmparando con la expresión de ªn 

rlp ( ~11.) 
j J p T 

y susti~uyendo en la ecuación 

l\J (T ,P) • ~l [A Hj 

(02) 

cp d r]. Xi + p V - R T 

' 
+ [a. +a. l /2. 

-," "' 
Ne >t Te m r-1/2] 

.., 0.653812 R T • [ p1 t/l 1 .{/2 · 
i:l C¡ C1 -
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La entalpia del líquido se calcula confonne al siguiente proceso 

Elens. (25'"C, 1 atm) .AH; , Cptos. {25ºC, 1 atn){g) . l (#) d T 
p 

Cptos. (T, 1 abn)(g) l -Av ~ T . 

Cptos. (T, 1 atll)(l) 

1 b.B mezclado ideal 

. ·~ 

Mezcla .CT, 1 at11)(l) ~ ~1ezcla (T, 1 abll)ll) 
Ideal 

Si se desprecia la variación de la entalpia de la mezcla liq.¡ida con-

1 a presión, entonces 

(89) 

q.ie corresponde a un ltquido satu~ado. lv; es el calor latente de va

porización del canponente 1 i' evaluado a la tenperatura T, a través de 

la regla de Watson 

Avi • Avi ---
T , r [1-r/]º'38 

1 - Trr 
(90) 

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

referencia, respectivaTiente. 
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~~es la entalpta en exceso de la mezcla liquida, la cual se cala.ila

con la s19utente ea.iactón 

lle E 
~ · r '1 ¡¡¡ 

M 

(91) 

. - (9Z) 

en donde la evaluación de la derivada depende del modelo q.Je se use -

para calcular el Y;. 

Con el método UNIFAC: 

tn e1 • , t - ~t 
Ji' XT 

-1); Z•lO 

cano la parte canb1nator1al·solo tiene par.inetros dependientes de pa

r&netros de canponentes puros y de la canposictón, por lo tanto su -

aportación al cálculo de la derivada es nula. 
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't'mn • Exp (-'mn I T) 

Ne 
2: i 

~~·~ 

ln r~. Q• [1-Ln ,f1e~ 'Y:.. i - ~ 
m•l 

i 
gi=J(.TIQn 

m ~ ~j Qn 

~ 
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i 
~ i ["i g~ 'f'nm] 

Ng 

+I i 
"nm '!' .... -·~ .... 'f'1rn ~ 9m 't'km n11l 9n 

m•l L.¡ Q~ Ynm] 

2 

Ng ~ 'l'lrn [~ } Q n - ":, .... Qn'I' -2: Qn km n• n 

~ 9n 'f'nn] m•l 
(93) 

Con el :nodelo de Wilson: 

(94) 
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• ex < -Ou- ~11) > P RT 

¡-!).u - J.11>¡ ¡J.1J -:l-111 =ÁiJ JÁiJ-Aiil 
Rt RTZ a? 

(96) 

2e) Oens1dad de Liq.Jidos Puros por la Correlación de Goyal y Ooraiswany. 

Goyal y DJraisw.my obtienen una correlación para el cálOJlo de la de!:!_ 

sidad de 11qu1dos p.Jros en el rango en que es despreciable el Efecto -

de ta presión. 

su trabajo se basa en la definición del factor de expansión de Watson 

(97) 

con errores pranedio de un 2M. Después, Lyder"sen. Greenkorn y ·Hougen 

notan que el factor de canpresibtl idad crítico es el parinetro QJe co

rrige las deficiencias de la inexactitud del modelo de Watson, elabo-

rando unas tablas deJ'r• Tr Y Pr" 

Con los antecedentes mencionados, Goyal y Ck>raiswany se dedican a en-

centrar la función 

(9B) 

obteniendo después de correlacionar 

FE = k - D. 09 T r 
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y cano k = f(Zc)• entonces obtienen 

k .. O. 0653 Zc -O, 773 

(J.le al sustituir en la ecuaci8n anterior 

FE • o. 0653 
Z o.773 - o,09 Tr 

e 

sustituyendo en la ecuac10n (97) y despejando a la densidad 

I pe M [ 0,0653 
.. Te z D.773 

e 

(99) 

(100) 

(l 01) 

La correlac18n se probó con substancias de diferentes grupos funcion~ 

les, en el siguiente rango: 

O.$:. T :S, lSO"C, para Tr < 0,8 

obteniendo un error pranedio del 1.5%, lo que es satisfactorio en cál 

culos de ingenier1a, adanás de ser una funci6n ex.pl'lcita y fácil de -

progrCJTiar. 
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3) SOLUCION DE ECUACIOltES ALGEBRAICAS. 

En la Ingenierla QJ\:nica cono en las den&s ciencias. uno de los proble

mas mas frecuentes y dif1ciles q.ie se presenta es el resolver el siste

ma de ecuaciones q.ie resultan de modelar un fenóneno, equipo 6 proceso; 

por lo que a través del tienpo se ~ dado la necesidad de crear proeedi 

inientos lógicos auxiliados por las leyes de las maten&ticas para obte-

ner una ó varias de las soluciones. 

En lo siguiente se mostrarán las técnicas usadas para resolver las ecu!._ 

cienes q.ie se presentaron en la simulación de la colllnna. 

3a) Hétodo de tietiton-Raphson. 

Es una de las técnicas de convergencia en una variable usada con mayor

frecuenc1a, con un acercamiento hacia la solución real en fonna aiadrá

ttca respecto al minero de iteraciones; y aún cuando es un método muy -

socorrido, no sienpre garantiza convergencia cano es el caso de q.Je exii_ 

ta un máxlno entre el valor de la funciOn en el punto 'k' y la solucic5n 

bJscada, cano lo muestra la fig. 18. en donde el algoritno conduce a -

una divergencia ó a una solución indeseable. 

f(X) 

Fig .• IB 
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~a fonnulación del método es cano sigue: 

sea una eo.iación algebraica en una variable de grado •n •. de la fonna 

f(X) • O (102) 

y x0 el pr1mer valor sup~esto de la variable independiente. luego el

siguiente valor será en aquel punto en donde la tangente de la función· 

e-1aluada en X0 intersecta el eje de las abscisas x11 cano se observa -

en la fig. 19 1 es decir 

flX) 

Tan Q 

rearreglando 

X1 '"Xo-~ 
o 

x• X 

Fig. 19 

{103 l 

(104) 
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en donde :<1 resulta ser una mejor aproximación y por lo tanto se conti 

. nua con el misno procedimiento. La generalización del método es 

)( k.+l. )(k - ~·~:1 (105) 

alcanzando la convergenci~ OJando 

1 xk+l :xk 1 < E (106) 

en donde 1t 1 es tan pequei"io cano grado de exactitud se requiera. Ade

más, la derivada de la función se ?Jede evaluar en fonna analítica Q -

nt.mérica 

(107) 

(1 OB) 

en donde 

(109) 

Por Ülti.no, wando la convergencia es estable, se alcanza la solución

real en pocas iteraciones. 

3b) Hétodo de Muller. 

El método que propone Muller para encontrar las raíces de una eCJación 

algebraica de grado 'n 1
• tiene las ventajas de que no requieré el cal

OJlo de la derivada de la función, obtiene todas las soluciones tanto-
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las reales cano las canplejas y adenas convet'1le en .forma cuadrática -

en la vecindad de cada raíz; de ahi que tenga un éxito notable. 

El procedimiento propuesto es una ex.tensión del método de la Secante

ya q.Je mientras en este Oltimo se dan dos aproximaciones a una solu-

ctón f(X) .. O y la siguiente es el punto de intersección de la recta

que pasa por los dos puntos anteriores con el eje de las abscisas; en 

el de Muller se parte de tres aproximaciones y la siguiente correspo!.!_ 

de al cero de la parábola que pasa por estos puntos, y ast se contt-

núa desechando el punto 1nás alejado de la raiz de los OJatro actua- -

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

f(X) 

f (X) 

X 

p O<) 

Fig. ZO 
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El desarrollo ana11t1co es: 

Sea 

f (X) • - -:--•O . (110) 

la función a- resolver, y 

p (X) • ªo+ ª1 x + ª2 x2 (111) 

la parábola de rea.irrencia. Luego, Xk-l, Xk y Xk+l son las primeras

suposic1ones, por lo tanto la parábola que pasa por el las será aque-

lla a.iyos coeficientes corresponden a la solución del siguiente sist!,_ 

ma de ecuaciones. Una vez que se t1ene la 

f (Xk-') 
2 

ªo + ª1 xk-1 + az )( k-1 (112) 

f (Xk) ªo + ª1 xk 
2 

+ ª2 xk (113) 

f (Xk+l)• ªo + ª1 Xko 
2 

+ az xk .. (114) 

ecuación de la parábola requerida, se iguala a cero y se resuelve por 

la fónm.1la general 

2 ªo 
X • -,,.-,.--.,.,,....----

- ª1 ~ -Ja¡ - 4 a0 ~ 
(115) 

en donde la raíz que sirve es la real y se recanienda tonar la de me

nor valor absoluto. 

Mediante un arreglo a conveniencia, t<\uller lo plantea de la siguiente 

.nanera. Sean x1 , x2 y x3 los primeros puntos y la fórmula de conver

gencia 

n~ 4 (116) 
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en donde 

dk -2 f(,Xk-1) ll + dk-1) 

• b !. lbz - 4. r0<k-l > dk-1 ll + dk-l > c'f 12 
. (117) 

b • f lXk_3 J dL1 - f lXk_2 l (1 +dk_J• f lxk_1 l ll + 2 dkl lllB) 

e• f (Xk_,) dk-1 - f (Xk-2) (1 + dk-1) + f (Xk-l) (119) 

para n ~ 4. y 

d:i -
X3 - X2 
Xz - X1 

(120) 

con convergencia en 

xk - xk-1 ~ E (121) 
k 

OJando esta técnica fue aplicada en problanas de destilación por Yang 

& Henke y después pos 9.Jzuki en el cálOJlo de la tanperatura de bJrb! 

ja de cada plato, se modificó úniCM1ente limitando la región de tils-

q.ieda a los tres ültimos puntos más cercanos entre st. obteniendo b.J~ 

nos resultados. 

3c) Hfttodo de Thanas ó El 1minación Gaussiana Aplicada a una Matriz Tridi!_ 

gonal. 

Un sistet1a de 'm' eOJaciones lineales con 'n' ineógnitas se represen

ta por una matriz, la o.tal debe ser no singular para C1Je tenga solu-

ción. Q.lando las entradas ó elenentos de las tres diagonales princi

pales son las únicas diferentes de cero, la matriz recibe el nonbre -
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de matriz tr1diagonal, peo.tliaridad que se presenta en la expresiOn 

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

Entre los métodos que ex.isten para resolver un sistena de ecuaciones

lineales, se enOJentra el de Eltninación Gaussiana el wal consiste -

en obtener una matriz equivalente de forma escalonada por renglones a 

partir de hacer operaciones de cí.lftbio, multiplicación por un nÜllero -

real y SUJ!.a de renglones en la matriz original; de tal manera que la

matriz resultante se resuelve directanente por substitución en fonna

regresiva. 

Bruce (1953) y más tarde Lapidus {1962), Varga (1962) y Wang & Henke

(1966) aplican esta técnica a la soluciOn del balance de materia por

canponente en una colUillna de platos, llooiándole 1Hétodo de Thanas' y. 

caracterizándose por proceder con la substituciOn regresiva mediante

una previa 10gica de cálculo. La se01encia es la siguiente: 

Sea el sistana en estudio 

B¡ , o o o 

[ 
'1 11¡ 

Az 82 C¿ '2 "2 
OAjBjCj 'J "J (122) 

o AN·l 8N-l CH-1 Xn.1 WN-1 

o AN BN •11 llN 
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simbol ~zado por 

A•X = W · (123) 

en donde el vector •x 1 constituye la solución del sistena y 'A' es la 

matriz a tratar. Luego, el m~todo de Thanas dice que si 

(124) 

(125) 

pj • 
Bj 

el 
- Aj pj-1 

(126) 

qj • 
WJ - A¡ q!-1 
.j - AJ pj-1 

(127) 

para 2 ~ j ~ 11-1. Entonces la solución está dada por 

.1 ~ j ~ f{-1 (120) 

canenzando con 

XN" qN (129) 

y regresandóse con la ecuación (f2s) hasta j=l. 

El algori1mo es muy eficiente. f!cil de progranar y orupa poca meno-

ria en la canputadora. 
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- 145 -



tlCMENCLATUAA 

Variable Concepto y Unidades 

S: Flujo retirado por el fondo de la colunna, g mol/min. 

Concentración del cc:rnponente 'i', g mol/1. 

Capacidad calorífica a presión constante del conponente 'i' callo gas 
ideal, cal/gmol ºK. 

O: Flujo destilado, g:nol,hnin. 

Fj : Flujo alimentado al plato 'j' gmol/min. 

Gj: &.tracción en fase vapor del plato 'j', gmol.Anin. 

G.L: Grados de libertad de un sistena, adim. 

Hfi Entalpia de fonnación del canponente 'i' en el estado stándar,cal Jgmol. 

Hi Entalpia del canponente '; . en fase vapor, cal/g;nol. 

Hº i Entalpia del ccmponente 'i' en el estado de referencia, cal/gnol. 

"J Entalpia del flujo de vapor que sale del plato 'j', ca\/gmol. 

lM Entalpia de la mezcla en el estado de .referencia, cal/g:nol. 

Ki,j: Constante de eq.iilibrio liqutdo...vapor del canponente 'i' en el plato 
1 j 1 , adim. 

Lj FluJo de liquido que sale del plato 'j', gmol¡min. 

Hp ~mero de platos, incluyendo el condensador y el rehervidor, adim. 

Hc ttú."llero de Conponentes, adf.l'I, 

Pj Presión de operaci6n del plato 'j' de la columna, aún. 

Pe 1: Presión crftica del conponente 'i', atn. 

Pi Presión de vapor del cooiponente 'i', atm. 

Qc Carga ténnica transferida en el condensador, cal/min. 

Qj Carga ténnica suninistrada ó atraída en el plato 'j', calj.nin. 
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Variable Concepto y Unidades 

QR 

R 

Ri,j 

Tci 

Tj 

Tr i: 

uj 

vj 

fl 
i 

fs 
i 

fv 
t 

'1 

hj 

V 

VL. 
i. 

W; 

xi,j 

Carga ténnica transferida en el rehervidor. caltnin. 

Constante en la eOJación de ']as ideal, on3 -atm/g.nol-ºK. 

Flujo molar reaccionado del canponente 'i', en el plato 'j', g:nol /min. 

Tenperatura cr1tica del canponente 1 1 1 , "'K. 

Temperatura en el plato 1 j 1 , "'K. 

TS11peratura reWcida del ccmponente 'i', adi:n. 

Extracción líquida del plato 'j', gmolf,nin. 

Flujo de vapor que sale del plato 'j', g:nol/min. 

Fugacidad del canponente 'i 1 en la fase lqiuida, atm. 

Fugacidad del canponente 'i' en condiciones de saturación, estando -
puro a la temperatura del ststS11a, atm. 

Fugacidad del cOllponente 'i' en la fase vapor, atm. 

Entalpia del COllponente 1 i' en fase 1 lqJida, cal /g:nol. 

Entalpia de la corriente líquida que sale del plato 'j', cal/g;nol. 

Volu.nen molar. on3 /gmol. 

Volumen molar del canponente 'i 'cerno líq.¡ido puro, an3 /g:nol. 

Factor acéntrico del canponente 'i', adim. 

Fracción mol del conponente 'i' en la fase líquida del plato 1j'. 
adim. 

Yi,j Fracción mol del ccmponente 'i' en la fase vapor del plato 'j 1 ,adi:n. 

Z Factor de conpresibilidad, adtn. 

Zv Factor de canpresibilidad del vapor, adim. 

z1 ,J Fracción mol del canponente 'i' alimentado en el plato 'j •, adim. 
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Variable Concepto y Unidades 

1:.. Hj Calor desarrollado por 'el sistena reaccionante en el plato 'j', 
cal ,tnin. 

fl~ Canbio neto en las moles reaccionadas en el plato 'j', gmol/;nin. 

q i Coeficiente de fugacidad del canponente 'i' adim. 

~ 1 Coeficiente de actividad del canponente 'i •. adiin. 

~ ~ Parte canbinatorial en el modelo de UN IQUAC para el cálOJlo del co

eficiente de actividad del canponente • i', adim. 

'?f ~ Parte residual en el modelo de UNIQUAC para el cálculo del coefi- -

ciente de actividad del canponente 'i', adim. 

A.vi calor latente de vaporización del ccmponente 'i', cal/gmol. 

J p Densidad molar de la mezcla, moles/t. 
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r~O·IENCLATURA Erl RESULTADOS 

Variable Concepto y Unidades 

B Flujo retirado por el fondo de la columna, gmol/.nin. 

D Flujo destilado, gmol/illin. 

o H R Calor generado por el sistena reaccionan te cal /min. 

H G Entalpia de la fase vapor, cal/gmol. 

H L Entalpia de la fase liquida, cal/gmol. 

I T .T NLlnero de iteración en el perfil de tenperaturas, adim. 

L Flujo de ltqutdo que sale de cada plato. gmol/min. 

N C tUmero de canponentes, adtn. 

N ET llCmero de platos que tiene la torre, incluyendo el condensador y 

el rehervidor, adtn, 

I~ P Plato nllTiel'o, adim. 

P P!'esión de operaclon en cada plato de la columna, atm. 

Q e Carga ténnica tl'ansfe!'ida en el condensador, cal/min. 

Q R Carga t~nnica transferida en el rehel'Vidor, calf,nin. 

RE F Relación de reflujo de condensados a destilado, adim. 

S D T ~atoria del aJadrado de la diferencia de tenperatura entre las 
dos últimas iteraciones en cada plato, a través de toda la.cohq 
na, .. .¡.., 

S X I 9.lmatoria de la fracción mol de los conponentes de la fase 1 lqu! 
da, adfm. 

S Y I 9.lmatorta de la fraccfdn mol de los conponentes de la fase vapor, 
adfm. 

T Tenperatura en cada plato, "K. 

V Flujo de vapor que se transfiere de un plato a otro, g.nolf.nin .. 
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V RE 'leloctdad de la reacción del reactivo limitante en el sistena, -
g.1\ol /min. 

V R L Volu.1\en de llquido en cada plato de la torre, litros. 

x1 , x2 , Fracción mol de los can ponentes 1, 2, etc., en la fase l tqu ida* -
adim. 

v1 , v2 , Fracción mol de los canponentes 1, 2, etc., en la fase vapor, -

adi.n. 
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CAPITULO XI 11 

MANUAL DEL USUARIO 
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El propllsito de este capitulo es dar una explicaciOn clara del uso del si

mulador a cualquier persona, sin la necesidad de conocer los programas¡ es 

decir, que el usuario conozca la fonna de alimentar los datos, las varia-

bles que se pueden io11prirlir, y el alcance de apl icaciOn. 

La simulaciOn es controlada desde el progr¡rna principal, en donde se leen

datos, se llama a las subrutinas en uso, y se tnprtmen resultados. Para -

hacer una corrida, primero es necesario elegir adecuadanente los elementos 

de cálculo a utilizar, lo cual depende de si se dispone O no de correlaciQ_ 

nes para el cálculo de propiedades del sistena en estudio. En el caso de-

tener correlaciones, se podrán implenentar al si.llulador a traves de la -

elaboración de subrutinas que coincidan con el nanbre, argtlllento y ccrto!OO

(posterionnente se hablará de ellos} q.Je se usan en el prograna principal¡ 

ade'llás, se debe elaborar una subrutina que contenga la velocidad de reac-

ción para cada conponente, taTibién con el nanbre de variables que se usan

en el prograna principal. 

El control de uso de ;nétodos de cálculo de las propiedades se lleva a cabo 

a través de indices, los cuales aparecen a continuación con el significado 

q.ie tienen. 
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INDICE 

F C C· 

1 C A 

1 C A 

1 C A 

1 C A 

1 H 

l H 

l K · 

t K 

l D 

D 

1 L 

1 V 

1 R 

1. R 

1 T E 

l T 1~ 

1 w 

VALOR 

o - 0.1 

o 
l 

2 

3 

o 
l 

o 

D 

l 

l 

l 

o 

l 

cualquiera 

cualqutera 

D 

SlGNlFICAOO 

. Tolerancia en el Criterio de Convergencia. 

Coeficientes de Actividad igual a 1. 

Coeficientes de Actividad por CorrelaciOn
Lnplenentada •. 

Coeficientes de Actividad por el Modelo de 
Wilson. 

Coeficientes de Actividad por el Mi!todo 
U<HFAC. 

Entalpta de Soluciones ideales. 

Entalpta calculada por Correlaciones Jmpl~ 
mentadas. 

Constante de Equilibrio LiqJtdo - Vapor -
calculada Idealmente. 

Constante de Equilibrio Liquido - Vapor 
calculada por correlación 111plmientada. 

Deosjdad de Liquidas Puros constante. 

Densidad de L1quidos Puros por la Correla
ción de Goyal y o. 

Soluciones Liquidas Reales. 

Soluciones en Fase Vapor Reales. 

St11ulación sin Reacciones QJi:nicas 

Sinulactón con Reacciones ()Ji:nicas 

Iteración de Inicio de blprestón 

Húmero i1áxtmo de Iteraciones 

Sin Impresión Parcial 
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INDICE VALOR SlGfllFlCADO 

1 w 1 Escribe i, i y Ki 

' w 2 Escribe i ,j y Tj 

' w 3 Escribe Ri 1j 

¡ w 5 Imprime los Resultados de la Ulttna Itera-
ciOn. 

La alimentación de datos se divide en tres partes: 

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

tnpresión y se alt11entan de la siguiente manera: 

a) Los nanbres de los canponentes con un fonnato libre. 

b) El encabezado del perfil de conposición.de la fase liqu~da, con 

un formato 4Al5• al igual que el de la fase vapor. 

2a.) Indices y Variables Alimentados en la Stnulaci6n.- Los indices son 

los mencionados anterionnente, y los variables sen: 

VARIABLE 

B 

o 
Fj 

Uj 

Gj 

SlGUIFICAOO 

Flujo molar retirado por el fondo de la -
Torre. 

Flujo molar destilado. 

Flujo molar altnentado en cada plato 

Flujo molar de 11quido que se extrae del
plato 1 j 1 • 

Flujo molar de vapor que se ext~ae del -
plato 'j'. 
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VARIABLE. 

llC 

llET 

p 

DPP 

Qj 

REF 

RVL 

TFJ 

TJll'l( 

TMIN 

DT 

VRLj 

FAT 

PFJ 

ZF1,j 

SlGlllFICADO 

lliSnero de canponentes 

Húmero total de etapas, incluyendo condens!!_ 
dor y Rehervidor. 

Presión en el Condensador. 

Caída de Presión por plato. 

Carga Ténnica transferida en cada Plato. 

Relación molar de reflujo de lfq.Jido a des
tilado. 

Relación molar de vapor a líquido en la ali 
mentación para el inicio de la vaporización 
'flash'. 

Tenperatura de cada al tnentación antes de -
la expansión isoentálpica. 

Tenperatura su¡;::esta en el dono 

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

Diferencia ó increnento de tenperatura en -
el cálculo de la tenperatura de b.JrbJja, y
acotcmiento de esta variable. 

V~l1.1t1en de líq.iido de cada plato. 

Factor de amortiguir!liento en el control del...( 
ca;nbio de te.ilperatura mayor a OT, 

Presión de la alimentación, antes de la ex.
pan sión. 

Conposición de la alT.lentacit5n, en fracción 
mol. 

- 165 -



La alimentación de variables en la hoja de datos se efectúa mediante 

la opción fUi.,ELIST del lenguaje FORTRA.'I, que consiste en la lect:Jra

de datos de variables identificadas en la declaración tlf\1ELIST, solo 

es necesario alimentar las variables C1Je tienen valor diferen~e de -

cero y se puede hacer en cualquier orden. Los NA.,ELIST q.ie se usan

en el prograna principal del stnulador son: 

fl~4ELIST/DSIM/NET, NC, P, OPP, DT, REF,.TMIN, T:·,AX, l¡HlN, LMIN,FAT. 

l~N.,ELIST /IUO/IR, IK, lH, ICA, 10, ITF. rm. lTE, FCC, IW. 

H~4EL1ST /ALIM/0, B,F ,ZF, TF, PF ,RVL,G ,U ,Q,VRL. 

3a.) Constantes y Par.i.T1etros.- Se refiere a las constantes de las corre

laciones iinplementadas, de la eo.zacilln de estado de Soave, de la 

eo.zación de presión de vapor de Anto1ne; asl cano los parámetros 

utilizados en el modelo de Wilson y en el metodo UfUFAC. Todos ellos 

se al tnentan al simulador a "través de un Block Data, que se elabora

para cada sistena. La fonna de transferir esta infonnación es por -

medio de Ct'Mi·10i~. us.3ndose los siguientes: 

Cllt.,ON 

OAT! 

DAT2 

DAT3 

VARIABLES 

AH,BH,CH,OH,EH 

AK, BK. 

TC, PC, ZC, FA 

uso 
Entalpia de Gas Ideal 

Correlación fmplrica para calcular 
constantes de Equilibrio Llquido -
Vapor. 

EOJación de Estado de· Soave y Densi
dad de Líquidos Puros por la Correl!_ 
ción de Goyal y O. 
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COOION VARIABLES uso 

DAT4 TBN, CLVN Calor Latente de Vaporización en Fu_!!_ 
ción de la Tenperatura. 

OATS P A W Partmetro de la Ecuación de ~/il son 

OAT6 APV, BPV, CPV Constantes de la Ecuación de Pr"esión 

de Vapor de Jlntoine. 

OATll O L P Densidad de Liquides Puros, constan-
te. 

La 'impresión de resultados se inicia con la escritura del nanbre de los can

ponentes del sistena y su mlnero correspondiente, luego i:npri.11e algunos da-

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

prestón de algunas variables durante el proceso de cála.110, de todas ellas ó 

de solo las de la última iteraciOn; finalmente imprtne los perfiles de: tan

peratura, flujos, canposición de la fase liquida y vapor, presión, volumen -

de liquido, entalpias, velocidad de reacciOn del reactivo limitante. cal~r -

de reacciOn, sunatorias de la fracción mol de la fase líquida y de la fase 

vapor; el valor del criterio de convergencia, las cargas tén11ica transferi-

das en el condensador y en el rehervidor y el minero de iteraciones requeri

das. 
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CAPITULO X IV 

LISTAOO DEL SIMULADOR 

- 168 -



•. 

-:.uu.~ • .;.=e { 1) • CESH1¡ l '"/) 
1 ''"' f'llo~1.¡ .. ••¡\ ,..,l~l•;CU·i·L , •"'• 

~ ~.1 \;Ul.,,c ta1; r:t:- L'IO.\ r.CJt 1Jv1;:: c.t rL.A10S 2 

~; C.· 
e 

::i: ~ • .e 
. 7 e 

" e 
:-•); •C ,,, e 

. -t~· ! ·C 
e 

13 e 
'" e 
15 e 
lb e 
17 e 
1" e 
19 e 

. 20 e 
21 e 

- ~:?. e 
23 e •• e 
25 e 
26 e 
27 e 
2ó e 
2• e 
30 e 
31 
32 e 
3~ .. e 
3' e 
35 "' 30 e 
31 e 
30 e 
39 e 
"º e 

"' e 
•2 e 

"' e .. e 

" e 

'° e 
'7 ' ... < .. e ., e 
~H. e 
'jG e •• e 
51¡ e 
55 e 
tiu 

' 57 ' ,, 
' =i.- e 

••• ... .... -
• :u!,·.~ St1: ·O\F,-tc101, Clll'·'.Ic1o. ·-POR Lt. 
;rtll TR:o:tnúr~h',\., 

:Y.... . 

--f'!rStn ..... cir.t~ 
1iCTC¡.;!) t:E lit.~ 

:~: :. ~.:1.-·t.;v.1 :.;!'. ;:C .;:O',f.~'.T!Z.S • 
.,. i.t.f ,:: t1 ."Li<r ;;i:: f.T(l.i: ,S. '.'I PL!T0'5 fli :..A C.:;1.IJ"t,r,, 
~ P : P¡.,t:~lCtr C'I t;L t'.":J"C !'C L:. COLi..;11,·,e. 1 l\tlo'. 

- • Cl1P ·= C,;10,\ uf: Fr.ESt·:to "01•. PL.'\TC., tiT~'. 
·,. UT ·:O •Jk!lé:,Y(,;TO Ol: TC:~lf', CN i:L C.,:."t.c11LO DE. LA, TE¡.IF. nE 
... íl\J;ni'.'J/I., "<'. 

• •• ... 
••• 

• • • • • 
• OTL :::.: •• ~l'tr. UE T¿:MP, f'E'H~'lTIC:O Etl Cfl.Ufl PLAT\.11 K. • 
• f/,T.: F,'\CT•lt1 !..E M1c,11TtC.ll.\'<l(l+TO E'• \. ... TFJ-'PEt., .. iURA, •· 
• REF = fl.:,L.~c1a11 t•OLArl OE"L PEFLUJO r.F co~1.1s. A. Lti COL11tlt.(I. ... 
... Vll \ = rLL;.JC 1-'ClLAR e=: 'lt.POR r..C.Tl11ACO 0E1 c01.o •• "'C\..,tt'lt.,• 
• t: : FLU.;Q "'OLflR 0EST1\./1'10r vOLl"'tN. 

Lt""i'Tl = FL1j,JU 1~ETlR1.oc DEL i:cn.;o ::E LA COLW"1Nll1l.P,CL11"IN.• 
• f' : FLU_,o !-':C-Lf,P ALll>'ENT~\Jt' F.t; CAD'\ PLATOt "OL/"'H1. • 
.• Z.F :; C01.c. F.n F1:ACClC~l VOL nE. C.t.OJ\ ~LI'lf"NTf.ctoM, 

TF :.: Tf. --Pr:Hr.TU1,, CE e 'e .'l. M .. p:ctlT ,\e ICI~. ... • .. 
ff•IL = •ic.L/IClt.;11 ·\OLl\I; CE Vo\.Pc.- ;. LIO. f"N c.-.rA ALII<'.. .. 
G = FLU.,.¡O '-'l"'Lt,P. C¿ \l,,POR !CXTkAJLiú oc CAU/I PLATC':r "'0L/!o!lu• 

... u = íLU.,O {J')i..r.n CE L¡r:. EXf;t:,~oo CE CAD:i Plt.TO• f-\CL.t"'ltl,• 
V = CMIGI\ TE¡1!-!tc,1. rR.-1:'.$FE'-l I~r. f:L, CAC•\ P¡_,1.1r., CllL/Vll'., • 
VRL = '/~Luui:r. ce: '"<E54:.E'~C~ ... t.EL Lt<:UinO El: Cf-,;)A PLl\T01L,• 

• RH =CTE.. Ed La. ECU>ClCll :'E Gr.s ¡OE.1L1 1.~ri7 C.'.L/G?'cL-1( • 
• ¡.,K = Pl\11f.~CTHC .~e AJVSTE Et• L~, C.C'RilEL, ni: 'i<ttl 1 It-'FLF.lol.,• 
, ~I( : PAR.'\i1ET1\l1 ~E 0:.Jl..oSTC E;, LA CC;pR!:L, üE 1Kttl• tll,-'LF.11.• 

Te = lE:·Pf;;'lJ,TJn ... ;Kll te' roe C/\~;. cc~-P111'.t::tllí' K. • 
• PC : PHF:Sl•l·-· Cr.1T:C.,\ ~E Cr1l:,, Cn"P~l.f~·TE, i<.• 
• le = Fl\c1Ct\ .;C. cOvPR;;:S1n::LIC::úü C.i.[TlC:l l~E CACA CCt''P, 
• FA ;: F.,cTCil ,\CE:~Tr~1cv ce c,.o,.. cci.·t"r.1,1;..r.;Tr. • 
• TaN = Ti;:l~PEíl,;TllHA OE EelJLLlClO~; UORl-l,\L DE CACA 
• Ct..V1. = ,:,'\t.OH L~.1E~.TE or vr.PonIZ!CtCI_ ~.Ortl"l\l CE 

• 
COf<IP.rrc. • 
Cf\CA • 

• ..,c.vPc1.E.tltE.. e ·.t../~:.\CL, 
Rrt .: p,\1d11,ETr~r. \JSl\t.:O Et. !::t.. t·í.lOl:t,; 'lJt.1F .• c•' (:\Jf REP1;E- • 

SE,,l t EL VcL•J!~E:, 01'."L GRUPC '"·'. • 
CK. ::: P/\;<.~"'CTl~C ..... s,,,oo Et: EL ¡.iETOlJo •1:~.1F .. Ct1 tJUE REPnE- • 

• Sé:r.T:. E:L L'IUEr. Su?(.QFtc1,\L Cl'.L (,to'UP.~ '""'• • 
.¡\•.•¡¡ = P,,Rn:~rrRo u::..~o:i E'l EL '·'ETOr.c •LiNlFAC'' OUE PEPRE- • 

• St:til,\ Lft.5 I:;TEí-,\CC!OllrS t:l·.TrtE LOS GPLPOS '"°' Y N'• • 
• NG! = Nu~EHO llE' fHllP:.iS ~r: EL CO~'PCl~El'ITE •t' - ~NIFt.c-, • 

11:3:: t.Ur•El·U~ ;.;E c;RhP~'i ~EL TIPO 'to.' Et•.r.., cc:1-1P.•1• - Lt.lF• 
• tlGr;.. = ll;:"EHC r:¡:: &;1UF.:..s !~lí'E11c1-TE.5 E~ \.f. "'C2C.LA - lJfl1Fl'C.• 
"' T.-.lt;.: '!'E.:.-p¡:1-.• ;T1.'<i. 1o·:,·.:";, :.iL:i••.'F:5T:o.1 ,..., ,.. 

T.·:,,A : -;"é.!.-i,Frtl\T,,Rti ~·:~t•~.\ ~1-r~1.¡::'.i.T.lt "• t 
~ l.q = l·~::tci:: ¡;E 1..A fl?C.S(•:i:1ti :::r.: "C.,Cctot:¡:.-5 ... Ll.,!C¡.S • 
• IC'l = tJFCl·~h ~r~ ··ET..:.--:~! rO"VEPGr·.-cv·• Pr.""· •Y(J,J1• •• 

l·•P = t:ntr.: (JEL. cc.L::.t:L" :Ll .• •OL.u•1r~ cE Ltt.utnc. 
1-: ~ Ot-',:lC.• t;i: :'..f,; .. c•.,;_i; o::'!!. L,:.- CTt;. cr E0o1t!..• 1..-v. • • lr1 ;. OP,:.~'l:I ~~. Cf\LCC-·~ ~E 1.,\S ~l•T~ll'!!IS .. 
ICA = !J!'"'CIO•¡ üC. C .. LC..;LV Jr.L c.cr.r1c1E111F. DE /l.t:Tl\IIíJ~f;, 
lCF = Ot·C!'.)•¡ l.:E c.~LCVLC orL COEf-!ClE"-TE OF.: ru&ACit:~c. 
li;; = t1c:.;_.,r.1•1t• t¿L ::.1r.:1.: r.r: rsc1•1r..ir.r., · 

• • • 
lTT = 11i:.i'::·r.~r;n F.:. r~~1Pf:fl,Tl1\f¡ Ct:L í•L4Tr •• 
1 ... ::; V?c.10:1 vf. rS,;Kt ::r< A\.'3;¡:..:,S 'J¡\l~Ir.~LFS T~.Pt)Rf;..~iTFS. • 

~ lT" : f·;_ ... E.lt' !•l\.c,l'."u , f"" t!-·!.~C.;•'!,f:5, 

• • 
••• :'~Cl•;; f":i ~;:: ..:AL(.l:Lci ••• • 

- 169 -



"º .:.1 
02 ., 
f:I¡,· -

.óS, 
bb .. 
67> 

.-6d'· 

~ t.9 -
.70_ 
71 
7Z 
73--.. -

'7q 
·1S. 
7h"· 
77. 
78-' 
79 ••• 
01 
U2-· 
83 
Bit.
OS 
Ol• 
07 •• 
º" 9U 
91 
92 
9J 

•• 95 .. 
97 
9J .,. 

100 
101 
102 
10-~ 
10• 
lO::i 
101) 
107 
10• 
lf\q 
110 
11 !. . 
1 l2 

. l.L.3 
11 11 
11~ 
llú 
ll "/ 
110 
i;.9 

"; • lH:.-, P;;E,5!:1.c!r, DE RO::.,CC!l·rlF'S •ll:I'•tc;.s. • . 
:, • 1Y.:;,h C'~E.. ~¡;: Fi..UU .. IT~lllft LI~~.-llllPCH t::.L1·UL~UA IDE.AL11 0 • 

• 1K:11 c-:E •. CE- E<.U1L. l .. Ja.-ll,.1POR Pe!' coRuELl\CION lfAPLE,... ... 
O: • ln':i,. E:;T,,Lpj,,\!; Cl\LCl;L1\0f,~ CON COpPf'.LS •. IJ.l"LEllEf~Tf·DAS " 
C . ..o.c·lri:;.-, E;,TAl.11 11.!=i CJ1LC•~LAQt,S TER!-'OtJtl~.\lltCA~S.l•'TE. • 
e • IHE:l• ¿lil.\Lf>IA (~¡- E:t.crc;o ci:- UllA S0LUCl011 LIGUlCA. • 
e·'. ··'lCF:l•. :-.OEF. r.r. FuG~CIC:J\D Pon Ec. CE Er.íO. CE SOAVE. • 
C ..• lCA:l• CflF'.F.· r.i~ AcTIVICAO Pon COfiRELl\ClOll ll~PLE."-Et;Tt>CA •• 
C.· ' 'ICA::.?• r.OEFtCI'Er;TE. OE ,\CTIVIDr.O POR MCCELO LlE ~1lLSCr1. • 
e-'·: - .. 'IC_t.:3• cOEF. r.E r.c1IV!CAO Pr.R EL "'E1'000 •l!f;IFf.C'. • 
e;;:.'.' • ··1o=i,; C.',LCULA LA UErlS!CAD DE LIQUtcos P1.¡RCS POR EL ¡,1(.. • 
e' -.. . - T .1CO l:E GoY ;,L y DOHA!:SAAf'.'f. • 

- t::. •--lL=;,, .5,tLt!CtU~l 1-I'r,UiúfJ. TDIO:!l.Lo • 
C --.>1V:1.,·-S_LllC\OI.; •JAPOR ICF.,,L. • 
e. • ICXi=l• c;~PL.:-:. EL :.tEToco •TET:.-t-tOLLAr..:o• PAR'· CQl(\/ERGER •• 

'"··,C'."·'• Efl L•'S 1 '-1.llrJl 1 o •. 
e .... 1'1:\1 E~.CHll'lE LaS 1 C,\'r 1 CF•1 •Kt•. • 
C: •. ti:: .... , LSCkir.iL L~S •lC•r •ft.• 0 • 

C -. I_,.;:~, E:iCKli1~ L,.S •Ví<Clo -t 
e .. It;::--,, E.sCl-llf'~ LOS t-tEsuLT,,cas l1E. LA ULTt°MA lTERACicit-1.-_ .. 
e, •••-- ••• e 

e 
e 

í•¡.~_.l"fTE.H NCto\=15r t¡P:~:t5 
CHA.~.'\CTt:R•i?O C.Or.1P, Cl<CX ·-. 
Ol\ollf".'151Qt¡ F u.ri~~) 1 7F lllCI' .~lP'J 1 • VPL (tlPt!J oL rNPt--1). V fr..;P•n • T1 ( tiPI>\) ' 

l A(t;Ct.'oNPP"l oKI(fj(.~.1.p•.u 0Gl~1PMI .ut1JP"'1 •Ttl(l'ip[1) o 
a x.11,c1.• ,ru•o.n o'iX 1 tl!P:.1.t r Y l?iCl·"o llPf.'1 rOr!ii lt~Ptl > of'v (f¡p,. 1 , 
z, ·' t;1P'~. r;p~ 1, ·,.; ¡uP·q , ti'! <liCY 1 ,P.tc C1,;cv 1 ,K l U•P'"' 1 .K211.PtJ 1 , 
iJ HGI IU¡;l,J rC .... VlllCf'.J oCAlt•Ctl) ohLlr~PM) 1H,:;C1;P!.I!) ohLPINCMI r 
S 5Yl Cl-~pMJ oTi-:'(t-:f"lMJ r11FCHP!oll tOINf'i-1) ,SES (t"P!>IJ •Xfl l"'t:"> r 
ú PF lfiP:.tl o(JTP ct.Pfo!) o \.'R¡;: ltiP~ 1 ,SR le NP!-') o PP l!lPY 11SR1t<PY.1 r 
1 CFVl'lt"l"l 0Clfll'IC»1,co~·P1r.:c·~1.EroC)(IHCY) 1FL<t;Ploll, 
e 111..;tt!cMJ 1K1att:c1~> 

co•.t,,Of;/PP1/ l¡CrttP 
· C0!1:<10tl/pP:?/ IL1;V,¡l':o!C~, 

COtJ·,.'Jt\/r;Al2/ f,K,B~ . 
C')r•,.o~./f¡\lt1/ C1..P 
f•,\l-'F_L 151 I PlO¡ t·~' !V.:, ¡i.o' 1Cr •• ICF' to. tc1'. 111'. I 1 F ,FCC. I lE, 1-.. 
NA.'"'¡· l.. tS; 1PS I!-· / :.C f ,t:c ,11 ,0PP ,CT oPEF 1 r:-· ¡H, T1•r.1, r ..¡•1 IN ,1_:,U1. of'/IT 
~'"'·' ,:l.15 r / llL IM/ ,__,• H, F, Zr r Tr r t'F o JL •¡V ,,;VL oG, 1.• ,.; , 'if\L 
NCAL L~!~•L1~l·K~o~2oKI~ 



1..::0 
lZl 
122 
12.J 
12• 
12ti 

"" 127 
128 
1;!\:} 
¡.;O 
1:\ .. 
1;3°? 
43.; 
13'• 
135 
13tl 
137 
lJ<l 
13Q 
1<.tO 

"' ... 
143 
L4'< 
l ttS 

••• 147 
l•• 
'"" '"" l!:#J 
l~? ... 
15'' 
!S~ 
156 
1!">7 
¡<;¡, 
\.'.i? 
luO 
l..: l 
lui 

'"' 11.•U 

lf>h !_,,, 
lro 
le. .. 
lfO'· 
1 j" 
i'f::' ,' 
17.5-

··111t 
~ 7S 

"" 177 
• 7(• 
l;"il,' 

e 

i: 
e 

C,\(tl : 1.0 
CFVtll .::: l.() 

:o cot:r11JUE 
si:s,11 = tJ.D 
PP!t) : P 
u:J "º J:2 .r~~T 
PP{..iJ ·:: .flP<..:-.1) •. éJµp 
SES1.J> .::: 'SES(J .. 1J +' F.IJ) 

~n .;o~. r ll"Uc: 
•111, :: ,, - ·utl> 

't.<l 1 :: nEF • IJ_· 
\ll~) :o: .. L.<1) .+ _\) 

••• l:-"PRtS?OtJ ·OE DATOS .,.,. •. 
:;,qJTE(6.!00QJ. 
lll'ttZ¡·Ct6,1020J 
'111\t;t:(6,l01f(!') 
DO ~1C l:l•flC 
"«t1Ecfi,111so.> c:cr.i:p·cr1,z ~··-

!:t. C_Ol~Tlt-.Ut ·_- :;,: · .... 
~kl rc.tt..lOC 01 ·t1;;:.T ,/jC, zR,P .o.LtNETJ 1 REF. 
::c·::?O~-.J::J.r!':E.l 

••• ;::_t.TAL,PJJ\ ilE L/\5 l\l.I~t:hTAClOHES ,.·*•• 
lFl~ {,J) .e:c, <J,u) 'to.O TO. 200 ••. 
lFt Hi .r!'J. ti T¡1Et1 - , _ , • ~ 
C.~l..¡_ CORH (Nl':t TF f~J t lF ( 11.JJ r ZF 1l•.J)111Ht..pft¡F IJ) 1tiG 1..1) l 
HFt..1)';:: l='C.Jt • rF'(.JJ . .-". . ·. · 

'Ft.t_.f:Fi.J) .. , , - ~ " . 
E~S.E. . . . . : 
C ."1L1. VFLI'" t:? ,;¡C •F ( ..-> t!F l lt J1 , TFl~J ,PF 1...,1 .PPt:_i1 , ílVL, ~l~ ~ .. 

1 Fl.t .. lti::Vt..,1•1--~<J>> ' · .. · · .'". 
i:~.D lF · 

~º•' CON, ¡r;llr 

...... _,.'\Jtl !.lll.Cs :st!PUEST .A_S Iu_1ci~t..ME:~1!:' ..... 
TTc,1:Tv1r. 

. D.J 21.Jll ,1::?rt.1~T 
Ll..:; :: .._,.; ... ti ~ Ft.l.JJ - U.<.-!~::. 
lFI..;. .Ec-:. 21 60 TQ 0::1c: . 
Vl.J1 .: ,1{.,;-11 ... F'IJ(.J) '"'GLJI 

i:!lr1 CC~lTl"IUf'" .·· > .. ·, ·.,., ·:·' _.,.--. 
1T(JI = Tr-·z: ... ;;T1/í-L.(J/,T_cne:·r1 ;•. FLO;olf.J,.'.,,. _-" .. • 
lF(Jio.. .e':l. ,\11 l:¡tLL K!!..V(ftC,_TT(J),P?'fJJoKitt;,.q¡ 
lFttK_ !:::.~ ... )l c ... L:..·:c1:1: ... ·1NC•Ai<:1aK,TT_(jJ,Kil\,;.l)l:··· · .. : 
lF t J t. ,;.:e;.; ti lipl TE ú;¡ 11. I _, -~!( T 1 T J;._1 • .--lli'. I'I T~JJ ,·'. _I::-11t:c"> 

ii~ '. ~~Ó .;;;i ·,·~¿· -Gt: ·ro .-2.6~ ... , .~. '·~.:i:)~i,;;_~~;~:-~_;t-~;';~~~~\~-~-;;< :.:;~-:::__· .. ~.o· 
.HIJ, .. l .. =· ~l.1l :·.>,.;:-:~' ·::;, 

2011 c¡;.t.,'TLtilJF. _ . '··' _ _. .!·w, __ , .... -'-~:-'.. ''.':·_·_:·::· 
IF lst! r •Gr .<::1llC: · .• /lfj(;.' tTT .L "[:·1 TE); GO :To~·7bl .- -·/. 

,··¡f'_ 11,.,.E,", ~5 ~;.ti('.-'·~!::.~~ GT ~CP_;.~_1 _,·.G:C'c T_C :_761, 

. •**-=_-: ;_MPRi:_:i.IOr;-i:E.-J\ESÜ\.:TAOOS ·_;• •. ~;·.-::·~·'. -~"·· - .:_:::_ ·:-- .. -·--. 

:~~;'•.~t~~:~~~~¿T ... -::--_ '.e_.:;:.>_-:::~·~:.:-· - ·.'···.-· ·: ·, ,' 
-,.,;. I¡t.\ú~ 11tt.]I _ .J~ TrlJ1 .í'p(.Jt oÜT~t.J) •vlJ1 ,L(JJ •'/~Lf.J) 

~Hit ;..~\.1 lf;U€ _: .: :: ,- -.''. _ .. ,. .. _ .'. · • . . ' ' 
".'.tr¡ ¡-E(t. llé:11 IEt.C,(t l¡ • !:t1N~} 
i,;~ '.\:JO -~:::t,1,t.;T . 



lbO 
IBI 
!UZ 
¡u.< 
18• 
¡as 
186 
107 
1•• 
169 
J90 
191 
192 ,., 
"" 195 
196 
!97 
19S 
199 
~• .. Hl 
<:IJ l 
202 
~n:i 
ZU'f 
205 
í?.Ub 
Z07 
20!i 
O!U'J 
21u 
2U 
212 
213 
<::l:J 
•15 
2)6 
2!.7 
21e 
21•;, 
~2:1 

O:~l 
2.2Z 
2Z3 
·:24 
<25 
2Zi> 
Z27 
ZZI:! 
2~" ... 

' ,'.?31 
:!.;.2 
2J.J 
4~C. 
;.:.;,5 
l;:Jb 
.;37 
2311 
~.!9 

e 
e 

t 
t 

1'i1~f1El6,ll~.o> J, lo.l t1JJ • !?"t •::cf:· 
.3o;l tON; L:'Ot.IE 

··~n1:1Elb11170J 
DO 757 ~=1·;·:-.1E.-T 
Wíl:tr¿10,75UJ J, tY11f-!f_f_~ l:;:l,Nt>,_\ 

·757 COtlritlU( ' _.- _ _ _ . 
. 't.H.lTEC6,1~00L --- · .. _·:.:- ... '- _'." ' . . .. 
00·1;;,u .• ,=l•Nt.T" . -·--·-· :- <. _._·· .. ·."· _'. ··-
-;.n1 r¿ tú 0 1:?2C J JoHG l.JJ ;,f,L lJJ 1 VílE lJI iCMR_f ,f) ,.~XI IJI • SY T lJ1 

76,l CON¡lt-.U¿ , -''), ,;_ . 
l'li'~:trElb,'j6Sl .JCOGRoITT; ._--t.;._-;;:''.·~---::<r~1-, 

. 7b1 COtu J.1,IJ¿ 
lF< ;TT .E-::. U) ~O TO 32.0 ·" _:·:':-~. · · 
1i:: lsUT .Le:. CM te • CR_•/IT-1;_:--.·_GT ~--;,~t,1~_-!]~C':~r~.: :~u 

J2o COrlTlfl\JE -.; ,. ;:¡,·: 
lTT : ITT ._ l <<·~;: ·" 3;.~:· ,\:F 

••• t.CCT;ClC:1 ll!Z. FL)..:JOS .~~~--~~''.- ¡.,;.,:" 
DO :.111-:,:::-1,~.::;:T ·· . ", < ::.' ·.--· • 

t~!~ ~~~ :t +: ~ :~} ~:jf~:;·t~~·~·;::~:~Ü~· _-·~"' 
Jl11 COU;Jl:\..I,. - - - 0

-- cc·t:;-~ .'-~·.-;.:~:\'.> 

• ... c.OEF;.::s. - <>E 1..A-·· ~;;7·~fz~;Cf·L~ 0 6fF~ ;·~e ~·~¡:
0

f ~::/ 
ne .. in -:.=t•"' _ .. •" ... ,.-..... , 
.1.ll.11 =-u.e.ti+ Vf1>•KltlitJ:•·•.!i111 
rlll • .?l:: ',,'12)- 1- Kt([,~J ' .... ._. 
h<l1: -R~l,11 . 
DQ .i6V .,;:2~r.;~TR ., .. _. . .. ,. 

~- ~ : : i - " .. " "/ :'.-__ ,_- _-. ;_ ·. ·, 

\ 

••• 

At.J,,u : Vt.:1 .... SES(.;-1)· ·n: .. ·•.SR(-S-1) 
Al •. :,'-'I : -\v~ .. l.,.G(,jtJ-..Klfl•.J) _;... .,¡¡:.~; .. ;,{.;~ - <;E.~f.J)··• 

··AtJ,Jo'l : Vl'-'1 " Kttl-i:--1' . 
'fi(J¡ :: -.i-1 .• n•l!F\l,._.) _.; fHl1'.11 

3b:i cor~ 11r.u:' · 
r. = 1.~r - 1 
Ath~t ,¡.· . .: Y<'1!:"·1'J 1- _L.ltl~T} - ':;Ql_\t<E'TJ. 
~ 11.~-r •rit: T) =· -v t H¡; (J •'.'<': f 1 ¡.•;(r ,'.---·--t ( t-.ET1 
r.(llff) .= -;dl•''~Tl . 

" t; • ... ':>r;l,:r? e:: 1:F.L B ¡LA~-~i: Ot":.,·•1-.'f°eR1~1 "F·'f<" ¡i·c1.~:if...r.:E:.;1E ... ... 
e .... ,.:)f~ ;.·1..1:"'!••<\CfC•, >;..:.t.:S~!/ll•A - f-'t:TO~J (')¡;_ . .,.~·c1 .. :,s. ... .. 

t:l\Lt.-T">.1).'t,S.tt.r.·r,1.,w,~?I . 

~~;:~? ;~!;.'!·~; .:. '" >:::·-:-_.· 
!i(:ctl1.1J .r..r. l•tll ,;1~llE:(ti.•.1- 1 ... t.Ci .. >_:::.•_·,_.'.,1l•.J1 
iF"t1;; .:-..-. 71 :,.;-~1rrh,;,•1•_~c:.;.:1=_,,:~x_tr • ..,) 

e ..... ,,.:;,T·, .. ri:::ri1 :r; l~ f"P.r,cttoto_;.~cr..---· . .;. ... ~-
JF1.1tl.• ... I .l."f· úqJt .((J1.J) :: Lo!JOOC! 

!HJ11 CONr z;-..;u,- ., .. , 
e 
e -•• ;,;.:!r~'. .• t..r:~..:tr:t:, .:& •xi!,,JI • ........ 

t:::i 1o11Q •. ::10;.~"!'" 

SXJ .... : ~ 0,1 

~:I~=> ~=~x~~.1f 
C·l~!l H.L.;: 
~CJ .. •\• ~:: L' r.I.. 
.'\lt ... 1 = :t(t .... J 

• "/.( l 1.JJ . 
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2'lt..i 
241'· 
242 
2 1•3 
24• 

,¡:;:; 
246 
2 1t7 
2•a 
;!49' 
2~i) 
2>1 
Z52 
253' 
<5' 
:?55 
<:,~V 

257 
e.se 
.:?.5q 
~r~o 
í!f.1 
;::e¿ 
203 
2t• 
26ti 
.:bO 
~t:J7 

266 
209 

. . 

11~ .. 1-· cCth·1u.iJi~:. 
. '· __ DTL-:::_.,Oy·/ FLO~·yf¡T-'TJ 

. so_T =-o.o:·· .·:'--
. CIJ. &50: .J:l ,t¡ET 

.. ---~·. :: ;:~~. ~:~;:.UEV.{.:; ~r r:.:1 ,-: . ··~-
.r1 c =·. t.t 1J1 . -- . 
tF t tK·:-.Eo.- · 01 C~LL:_"Kit.\i'u1c. T'i~PP e j)' ;.'K i\ · 

:~,- ~~-~-~~-~i~Z-~ DiL 'C~l.~-1-~~l.if1~; __ 1-~l~~':~.-~.-:~-K·?·l' t<:~;>,i _', 
lF 1 Il(~ ·.e_a ~ :O)_ CALL ~ KlL.V_trlC r .TirPP-lJ) rl\2) 
IF l.lK- ."o(O ··:·11 ·cJILL' -clJRl< INCP :.K rBK r T2rl':2 J-
1F (' fT-,-.LE..- -_z •oR_~ - IL .• ~9--,-u 1-. __ GO _.TO:' 540_. 
lFliCl\--~EQ.,'_ lÍ _.CALL ,CORCA1X11,JJ,CAJ.:.:. '.'.:; __ ._,_ --. _:
lF 1 fCi\" ;EG.---z 1-- CALL:~ tl ll.SOt1tt1C rTli'll: t 1,'JJ .;CA• UrHEX 1 :'-
lF t ICI\ .C:::O • .3 > CALL" UlllFAC-tNCr T 1, ;< 11 r\Jl •O rCA rl--\EX ) .. ' 
LO ;:.zo 1=lrMC_ . . ' . ··_ . - . . .•:. . ... ~ 
KlC11·: Kl{t) •""Cr,(11/CFV(IJ 

~211 C'JN'!'INUf-"" ·" ·._ -- . --- .. _. --· . ..-·· 
IF ( 1 CA -0 El'il • _, Z I" C~L.L:"-1<1 ILSOl·i<uC1 T2; :o< t l • J) ,CAfO •~l:iE,X 1 . 
¡ft1CA .c:r.._ JI C.l\L.L ,t;?!lFACtt-;C1T2ol((11J1,·o;CA1'4EX)'.' 
OC. ~~:.c. -•:lr•.C 
i\i!lt1: t::2ttl ·,-Ctr.-lllÍCFV-11)-· 
COtif lt•VF. 

_.-..• '- .o,LC!1LO ·et L,,_ TE>IPEP .o,TUR.A .CE BURhUjÁ Ell 
C;.!,.L Tnoll\ ( 2. NC. T \., T z' Kl 1K21·X ( L•'JI •Tfll J) 1 
lFli~ .~~. 2l ~:lTElbr•l'TM1J1:•, TrilJI. 
Slll : S:;il '" lffl1J1.-TTlJI I••?." . 
OTP¡~l ~ SOT ··. 

C:AÓ_I\ PLATO ····-
27J 
211 r; ....... cCT\CJo;: !lÉ LA ·r"E:~FE!tP.Tt.JPI\ Pe? '."A~t.11c1c1.; Lll-'JTAr.ti ••• 
<:7<! IFl.li?StJh(.J)-1TtJI) ,Gl.·CTL) T!-!Ett · 
27~ TTl,:J : 'TTIJI + FAT•llli(J)-TTtJll. 
¿7~ E!..S~ 
.:.7"> lll..I : ThtJl 
Z.7ú E~.n 1r 
277 Ssn CV•q ¡~.U¡· 
;;·.-ti r. 
é::"."l ::io ,,i:!'I ..,:11t.:c:·r 
2!:J e ••• ,:;il.C.i.LC' OE LAS Et.T.\LPIAS y oEL CilLOR DE'' iÚ~ACc.1r.t1 ..... 
~u1 1Ft¡1• .,c. 11 i::;o re_ ~bO 
ZB¿ C.:¡L._ l•GH)li1C1TTt.J) oliGt) 
~.:-3 CALL CL ... l lt.coTTtJJ oCLVJ 
~ti~ l~t1L .~c. º' Oc TO ~5d 
;.::l5 IFl:CA .~:c. !I CALL COl'Cl\tX1lr•.lltCl\

0

1 
.?tb i;c;;,;¡. .•. -... 2l ,::,\:.L dL';Otll•CoTTt.;),.1,(\,.Jl•\:A,l1t-'E'<1 
¿&1 lFtl~A .rr:. ,;1 ::.t.1..1. UHlFACt>:C.T11.n.:<c1 • .J1•11ClloHC~¡ 
&:Od 1Ft1.1 .r'1. 11 'llr,:'?Elbo•l •Cn.tll=•·ICACll•. t:1,;-fC) 
o::.~lq 55p. C':lt• ¡ Il.\lF 
2'>f0 Ci\L,, tL.;l).(1o..l1,l--iGlt.:L.•J,HLP,tlEXrHLIJ11 
¿e,. l Gu , O 5 .. ll . 
.;, ry;.: !3l•il C:J"', 1 ·,11~· 
;!93 CllLL Cor111lUCoTT (J). J(l 11.J) 1't t l r •. U • l•1--<LP•t1LCJJ lt--\GIJ) 1 
~oi;iu !:tu11 co: , , :>:IJ,: · 
.;.9:• lFI t~ • -'1• ' ' G~, '?Q ~•'.10 
~·•o e 
;:q; e ••• ~-.14E•. 4E,t,CCtvl~t.f•Tt"S .,E C.•.0/1. CO!.'f'. EM cr.rA (O:lf,P¡\ ••• 
c..'1'J lFI,;; .,_:;·.ti c,-,L,_ CiNL(llCtTTt.Jl1nl.Pl 
e-J'-i C;.L, i: 11.!it. u.e' TT (J).: 11 •• n '\ll<L l ..i) ,HLr. R¡ .J. r¡,j~ l ..i 11 
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300 
301 
302. 
303 
J_O'+ 
31)5 
JOO 
30? , .. 
309 

: 310 
•311 
312 
313 
31' 
315 
31& 
_31 i' 
31~' 

31• 
320 
321 
322 
3.i!.!o 

·3:q 
,ie,5 

·3 .. 5 
327 

-328 
329 
330 
3>1 

- 3J.2., 
··333 ,,. 
335 
336 
337 
3Jll 
330 
.514(( 
31¡ 1 
342 
3lf:5 
,!il;:.0 

j· 34~ ••• 
3"7 
311!i ,., 
350 
351 
.'3!;;: 
3SJ 
~5'1 
35:) ,.. 
357 
Z51J 
~so; 

e 
e a•• ~¡OR~r.l.I;a',1:(;lOr. .fil:: '1 t l.•-!J ••• 

O.:> l't.110 1=l•fiC 
YIJ • .J):: 'f(tr•.11 I SY?(J1 
LFttl\ •tG.. 2} 'ri¡¡I¡i;:tót•I •Y<l1.J):::;1-,Ytl1;j) 

b1.t11 :.:-:;1.,1~.IJE' . 
lFf lh •E:'°• 1, Gtl TO n55 
!Fil~ .~Q, "oi R~ TO ii•E 

·C:O.l.1 .. ~o_:,VEP(f~p (,,¡1 1 TT t.J1 ,Yf l ,.J) rAl'lrPP.- 1 
zv =·l.u · ~ _ · · · 
C~lt. r.c:l'l'nAto._no~)·z·-1•rzv1 

.-.i CMl.C:iLV ::-e;L. C0Ef:lCJE.Mfl: ;-,( f'UG:..C}ü:.~ ••• 
C~Lt.. so_,V('.f'(0°rf"'Pf.,)1't(l,..n,z•1,cFV,F1·•.1. -
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