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RESUMEN

Se establece el modelo matemdtico para columnas de separacién
de etapas de equilibrio vapor-lidquido al estado estacilonario,
en funcidn de NP(2NC+1l) ecuaciones independientes. Los balan-—
ces se hacen alrededor de cada plato, ¥ las ecuwacicnes se -—--
agrupan por etapa. El sistema no-lineal resultante se resuel

ve por aplicacién del Método de Broyden-Schubert.

La solucién de los sistemas lineales que se tienen entre
iteraciones, Se obtiene aplicando eliminacifn Gaussiana con -
pivoteo parcial por tamafo. ELl manejo de las matrices jaco--
biano, se hace utilizando técnicas adecuadas para matrices -

dispersas.

Esta formulacisfn se aplicd a 24 problemas tipicos selec-—
tos, de donde se obtienen conclusiones importantes sobre la -
aplicabilidad, estabilidad y convergencia del m&todo. En to-
dos los casos se presentan los enunciados de los problemas ¥

los resultados obtenidos.
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cAPITULO 1
INTRODUCCIGN

,I.f._Objétiuo.

: El desarrollo de este trabajo tiene como objetivo la --
programacifn y anflisis del comportamiento del algoritmo -—-
"Almost-Band", con aplicaciin del método de Broyden-Schubert
{Schubert, 1971), para resolver las NP(2NC+1l} ecuaciones si-
multlneas que resultan del modelado de columnas de sSepara-
citn vapor-liquido, cuando se aplican eﬁ forma exacta m&to--
dos del tipo Newton—Raphson a problemas cuyas relaciones ter
medindmicas dependen de las composicicnes.

Se hace una descripcifn ¥y andlisis breve de los mé&todos
propuestos hasta la fecha. Se desarrcllan las ecuaciones --
del modelo general de columna y se reportan los valores de —
referencia utilizados para escalar variables y funciones, --
asi como el criterio de convergencia utilizado.

Se Incluye un capitulo donde Se muestra el planteamien~
to.del MEtodo de Broyden (1965) para resolver sistemas de --—
ecuaciones no-lineales, y la modificacitn de Schubert (1971)
en la aplicacifn de este métode cuando sejobtienen jacobia~-
nos de estructura dispersa. Se presenta tambi&n la técnica

utilizada para evaluar el jacobianc y el criterio para selec
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cilonar un tamano de pasc adecuado para prevenir la divergen-—
cla.

El sistema de ecuaciones lineales que resulta a cada --
iteracién, se resuelve por eliminacibén Gaussiana usande la -
variante de Cholésky {Stewart, 1973} con pivoteo parcial por
tamano, como lo recomienda Wilkinson (1965). Previamente se-
escalan los  renglones para reducir los errores de redon--
deo. Adicionalmente se reportan las técnicas de almacena-
miento usadas, asi como un algoritmo para obtener la trans--
puesta permutada de matrices dispersas almacenadas en forma
empacada.

Finalmente se presentan 24 problemas resueltos con este
método. Estas pruebas se seleccionaron de dos fuentes: a) -
de la literatura, y b} de una coleccifin de problemas de apli
cacidn industrial dificiles. Estos problemas incluyen colum
nas de destilacifn con condensador parcial o total, sin con-
dengador, con o sin rehervidor, con alimentaciones mGltiples
¥y extracciones laterales; cclumnas de absorcifn y agotamien-
to, con o sin rehervidor, con intercambios t&rmicos y extrac
ciones laterales, y con presaturador. Tambi&n se probaron -
problemas con soluciones altamente no ideales como son lgs -

de destilacién extractiva.

En los apéndices se muestra la forma de inicializar las

variables de iteraci&n.



1.2. Significade.

En este trabajoc se muestra la aplicacién satisfactoria
de métodos del tipo cuasi-Newton, para resolver problemas -
de destilacifin, cuyas relaciones termodindmicas dependen —-
fuertemente de composicicnes, evitindose el cflculo analliti
co de las derivadas parciales y la evaluacién del jacobiano
a cada iteracidn. Este algoritmo, come otros que aplican -
el Métodec de Newton-Raphson a las formulaciones NP {2NC+1l},
requiere un gasto excesivo de memoria, scobre todo en casos
que ge tiene un gran nfmero de compohentes. Encuentra su -
mayer aplicacisn en problemas de convergencia diffeil, como
son los de destilaci6n azeotréplca y extractiva, manejo de
sdluciones cerca del punto critico comc son las separacio—-
nes criogénicas en columnas desmetanizadoras y desetanizado
ras, ¥y cierto tipo de columnas agotadoras.

Por otra parte, estos esquemas son competitives con -~
otros planteamientos, cuando se tienen columnas con muchos
platocs ¥ pocos componentes, debido a la forma de agrupar --

las ecuaciones del modelo matemitico.

1.35. Nomenclafuna.
NC - Nimero de componentes.

KP - Nfmero total de etapas de equilibrio, incluyendo

condensador y rehervidor.



capfTuLl I1
ESTUDIO DE LA LITERATURA

Lés columnas de separacifn de etapas de equilibric son los
equipos empleados mis frecuentemente en plantas de refina--
clén y petroquimica, ya sean de destilacién, absorcién, ex-—
traccifn u otras operaciones similares. Para su disefio ade
cuado es de gran importancia poder evaluar varias alternati
vas en forma répida y precisa, requiriéndose entonces de mg
todos de cflculec rigurosos y confiables. Esto presenta un
problema de cierta complejidad, vya gue las ecuacionhes gque -
constituyen el modelo de una columna de separacifn son de -
naturaleza no-lineal, siendo entonces necesaria la aplica--—
citn de tEcnicas numericas de tipe iterativo.

Gracias al gran desarrollo gue se ha tenido en el cam-—
po de las computadoras en los dltimos afios, y a su extensa
aplicaci®n como herramienta de cilcule, ha sido posible la
aparicifin de una variedad de mé&todos, capaces de simular --
las columnas o arreglos de columnas mis sofisticadas. Esto
se ha logrado también gracias al progreso cobtenido en la —--
prediccitn de propiedades termofisicas, emple&ndose actual-
mente correlaciones rigurosas y complejas.

Los procesos de separacifn vapor-lIiguide al estado es-
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tacionario, est&n descritos por cinco conjuntos bisicos de
ecuaciones algebraicas independientes, las gue deben satis-
facerse simultineamente para cada etapa. Estas gon: ecua--—
ciones de equilibrio (EQ), restricciones de suma de las -
fracciocnes molares, para las corrientes de ligquidec y vapor
(FML ¥y FMV), balances de material por componente (BMC) y ba
lances de enpergla (BE). Frecuentemente se utilizan otreos -
conjuntos de ecuaciones en combinacifn, o en lugar de algu-
ﬁoa de los anteriores, como son: balances totales de mate-~-
rial (BM), y restricciones de temperatura de burbuja (TB) ¥y
de rocfo (TR). Como variables independientes se manejan --
los fluijos totales de liguido y vapor: para ambos ceonjuntos,
sus composiciones respectivas, y las temperaturas. También
se utilizan ampliamente los flujos individuales por compo--
nente en lugar de las composiciones.

Los algoritmos para resolver problemas de separaciétn -
de mezclas multicomponentes en columnas de mGltiples etapas,
yvarfan en los métodos aplicados para resclver las ecuacio—-
nes de medelado. Los planteamientos mids simples usan con--
vergencia del tipo secuencial, es decir, las ecuaciones se
van satisfaciendo por grupos. Se suponen temperaturasgs y -—
fluijos de vapor para toda la columna, y se calculan las ==
conatantes de equilibrio en cada etapa. Con esta informa--

cifn se resuelven las matrices tridiagonales gue resultan -
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de los BMC, para encontrar un conjunto de composiciones. --
Con &stas se corrige el perfil de temperaturas. Finalmente
8¢ calcula el nuevo perfil de flujos de vapor por medio de
los BE.

Si las relaciones termodinfimicas son independientes, o
aproximadamente independientes de composiciones, las ecua-—-
ciones se reducen rigurosamente a 2NP ecuaciones simulti--
neas no-lineales, rasoclviéndose alguna funcifn modificada -
de TB y los BE, para corregir al mismo tiempo un conjunto -
de los flujos totales © su relacilfn, y temperaturas. Estos
planteamientos aplican también los BMC para encontrar nue--
vos conjuntos de composiciones, resultando un esquema de --
c8lculo muy similar al anterior.

El planteamiento mis general resulta cuando se elimi--
nan de la formulacifn los flujos totales, obtenifndose un -
sistema de WP(2NC+1l) ecuaciones no-lineales y lineales. Si
losg balances se hacen por etapa y las ecuaciones se agrupan
también por etapa, al aplicar el Método de Newton—-Raphson,

se obtiene un jacobianc con una estructura ficil de resol--

vVer.

11.71. Algondlimes que Usar Conveagencia Secuencial.
En la década de los treinta aparecieron los primeros

métodos sistemidticos para el cilculo de columnas de destila
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cifn. Lewis y Matheson (19%32) propusieron un métodco para =~
resolver el problema de disefin. Posteriormente Thiele y —-
Geddes (1933) hicieron ver la necesidad de disponer de méto
dos de cilculo que permitieran evaluar el comportamiento de
una columna dada.| Con este enfoque, propusieron un método

que difiere del primerc en variables de iteracifin seleccio-
nadas. En el perer caso, las wvariables a converger son —-—
las contaminaciones permitidas en los productos, y en el se
gundo el perfil de temperaturas de la ¢olumna. Ambos méto-
dos hacen los cdlcules plato a plato, desde los dos extre—-
mos de la columna hasta el puntc de alimentacifn. Su imple
mentaciin en computadora los hace susceptibles a problemas

de tipo numérico, haciéndolos inestables. Holland (1963) -
pPropusc la aplicacifén de un multiplicador, 8, seleccionado

de forma tal que!se cumpla el balance global por componente
a cada iteracif6n, ademds de otras té&cnicas numéricas adecua
das para eatabiﬁizar ambos mEtodos. Con estoc se obtuvieron
métodos adecuadas para resolver problemas de destilacibn. -
Sin embargo, prgsentan los sigquientes problemas: al manejar
varias alimentaciones deben seleccionarse los puntos donde

5e van a juntar|los balances de material,_hechos desde am=-
.bos extremos de|la columna, gue normalmente se hacen en los

Platos de alimentacién. S5Si se desea reducir los problemas

deé redondeo,. no| se deben usar el mismo punto para todos los
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componentes. Las extracciones laterales ocasionan probhlemas
similares, asi como los componentes no distribuidos. Final-
mente, para problemas del tipo absorcifn se observa gue con
wvergen lentamente, o no lo hacen en muchos casos.

Amundsen y Pontinen (1958) sugieren gue el problema se
reduce a resolver un conjunto de ecuaciones algebralcas, -—-

las cuales se pueden expresar en forma matricial. Las ecva

ciones gue hay que resoclver en forma secuencial son leos BMC
y los BE para corregir X y ¥, conteniendo T como parimetro.
En el c8lculc de ¥ se Iinvierten las matrices que resultan -

de los BMQ, ¥ para ¥ se invierte la matriz de BE. Para cal

cular las T se aplica el MBtodo de Newton-Raphson a las

ecuaciones TB. Estos autores al invertir las matrices ex~~
plicitamente no aprovechan sus estructuras tridiagonal y bi
diagonal para resolverlas. Esto los lleva a regquerir una -
gran cantidad de memoria, un alto consume de tiempo de cil~
culo y problemas de redondeo, lo gque en ocasiones conduce a

predecir composiciones negativas. Por otra parte, esta for
mulacifn permite manejar ficilmente varias alimentaciones y
extracciones laterales.

Friday y Smith (1964} establecen que la solucifn se en
contrar$ de la toma de seis decisiones principales. La pri-

mera y segunda se refieren a la forma de agrupar las ecua——

ciliones y la secuencia de solucifn de 8stas., La tercera con
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giste en definir qué conjunte de ecuaciones se va a aplicar
para determinar cada conjunteo de wvariables. En esta parte

seé hace ver que para problemas de destilacién las ecuacio—-
nes adecuadas para calcular Ty ¥V son TB y BE, respectiva--
mente. Este arreglo recibe el nombre de método BP {(ecdlculc
de temperaturas por puntos de burbuja). Para problemas de

absorcifn es mds conveniente calcular V por suma de los flu
jos individuales y T con los BE. Ezte esguema lo propusie-
ron independientemente el primero de los autores, y Sujata

(1962), recibiendo el nombre de Método SR (cflculo de los -
flujos totales por suma de los flujos individuales). La -~
cuarta decisifn se refiere al m&todo numfrico aplicado para
resolver las matrices resultantes de los BMC y obtener X o

£. En esta parte se sugiere un método que involucra una se
rie de productos de lcs factores de agotamiento para cada -
etapa, donde no se efectfia ninguna resta en todo el plantea
miento, elimisndose los problemas de redondea, y donde no —
hay ninguna deficultad al manejar varias alimentaciones y -
extracciones laterales. Las decisiones gquinta y sexta son

la seleccifn de los mEtodos num@ricos necesarios para resol
ver las ecuaciones seleccionadas en los arreglos BP o SR, ¥
encontrar los nuevos perfiles de V ¥y T. Finalmente presen-
tan un estudic de la regifn de convergencia de ambos méto--

dos, observando que el m&todo BP es estable y convergente -
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cuando se manejan soluciones con una ADB<150°F (ADB es la -
diferencia entre las temperaturas de rocfo y de burbuja de
las alimentaciones). El m#todo SR es estable cuando el nfi-
mero de etapas es menor a 9. Ademds se dan argumentos de -
tipe ffsico, explicando por gu& el mé&todo BP no funciona pa
ra absorcifin y el m&todo SR para destilacifn.

Wang y Henke (1966} plantearon un algoritme en gue las
matrices tridiagonales que se obtienen en los BMC, se re--—
suelven aplicando f&rmulas recursivas gue resultan al utili
zar eliminacibn Gaussiana. De esta forma se aprovecha la -
estructura de las matrices tridjagonales, reducié&ndose el -
tiempo de cflculo, el gasto de memoria y eliminando los prg
blemas de redondeo. Las ecuaciones de TB se resuelven uti-
lizando el método de Muller para evitar el cilculo de las -
derivadas necesarias en el algoritmeo de Newton—Raphson ya
que la seclucifn se obtiene ajustando una serie de ecuacio--
nes cuadriticas para cada temperatura.

Billingsley {(1966) propuso un método donde los BMC se
plantean en la forma propuesta por Ball (1961), en la gue -
se calcula ¥y, aplicando tambifn eliminacifn Gaussiana. De -
un anfligis de la exactitud numBrica de este cilcule, basa-
do en log OGrdenes de magnitud de las cantidades involucra--
das, este autor concluys$ que el error de cflculo computacio
nal no es significante, obteniéndose un algoritmo estable y

muy preciso,
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Loa dos m&todos anteriores se aplicaron al arreqleo BP.

Buritingham y Ctto (1967) aplicaron el mismo algoritmo para

las matrices tridiagonales gque resultan del arreglo SR,
lerando el clleculo.

ace

La parte esencial de estos esguemas es el cilculo de -

las composicicnes (o flujos individuales) a partir de las

1

matrices tridiagonales resultantes de los BMC. Cuando se -
aplica eliminacifn Gaussiana a matrices tridiagonales, se -
obtienen f6rmulas recursivas, necesitando s8lo dos vectores
del tamafio del orden de la matriz, para almacenar la infor-

macifn. Estas f£6rmulas se conocen como algoritma de Thomas

Este algoritmo, generalmente evita errores de redondeo, ya
que en ningunc de los pasoB se restan cantidades préctica--
mente iguales.

Boston y Sullivan (1972) demostraron que la Gnica posi
bilidad de error en el cfilculo anterior surge cuando se ma-—
nejan columnas con un gran nfimero de etapas, con componen—-—
tes cuyos factores de absorcién son menores a la unidad en
una seccién de la columna, y mayores gue uno en otra sec—
cifn. Cuando se presentan estos casos dificiles, los mig-—-—
mos autores proponen un nuevo arreglo del algoritmo de Tho-
mas, donde no se hace ninguna resta en todo el proceso, ni

se tienen que calcular productes del tipo propuesto por --—

Friday y Smith.
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Billingsley (1970a) aplica el concepto de volatilida--
des relativas para evitar el proceso iterativo en el cSllcu-
lo de T (M&todo Kb) y usa el multiplicador © propuesto por
Holland (1963} para poner en balance por componente la co-=-
lumna entre iteraciones. Este mismo autor {(1970b) estable-—
cis matemfticamente las propiedades de convergencia del mul
tiplicador 9. Reporta haber resuelto problemas con solucio
nes moderadamente no-ideales, y otros con una ADB hasta de
300°F. Para problemas muy diffciles aplica el M&todo de —--
Newman (1963} para calcular T, aclarando que &stos represen
tan s8lc el 2% de los casos probados, lo que demuestra la -
efectividad del m&todo Kb.

El algoritmo de Newman para el célculo de T, es una --
aplicacifin del M&todo de Newton-Raphson a una funcién modi-
ficada de TB, en el cual el nuevo perfil cumple con las s8i-
guiente condiciones: a) se satisfacen los balances de mate-—
rial por compenente y las relaciones de equilibrio, ¥ b) la
suma de los flujos por componente en cada etapa es igual a
los flujos totales supuestos.

Holland y Pendon (19%74) propusieron una técnica muy si
milar al planteamiento de Billingsley.

Estos aldoritmos obtienen una convergencia ripida y es
table para preblemas cuyo comportamiento de las soluciones

es aproximadamente ideal. El arreglo BP resuelve satisfacto
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riamente problemas de destilacién. Sin erbargo, reguiere un
nmero excesivo de iteraciones para problemas con mezclas —
altamente no-ideales, o con muy amplios rangos de ebulli-
citn (ADB>3DD°F), asi como absorbedores y agotadores; El -—-
arreglo SR se aplica a problemas de absorcifn que no conten
gan ni condensador ni rehervidor. Por otra parte, estos —--
planteamientos se restringen a un limitado nGmero de especi
ficaciones para la ceclumna, como lo hacen notar Henley y -—
Seader {(1981). Otra caracteristica de estos planteamientos

es el bajo consumo de memoria de computadora.

11.2. Atgonlimos que Resuelven ZNP Ecuacdones
Simuftdneamente.

Debidoe a que los métcodos de solucitn eran distintos -~
para resolver problemas de destilacifn y de absorcién, sur-
gis la necesidad de desarrollar nuevos planteamientos que -
pudieran manejar indistintamente ambos casos, asi como ca--
lumnas con rehervidor solamente. Friday y Smith sugirieron
en su articulo corregir simultineamente T y V, resolviendo
TB ¥ BE por el Mé&todo de Newton—-Raphson.

Tierney, Bruno y Yanoslk (1967, 196%) reportan 1la apli
cacifn del M&todo de Newton-Raphson para corregir simultf--
neamente T y V, usando cdlculoe de matrices para evaluar las
derivadas parciales. La matriz resultante de tamaiio 2NP se

considera que esti formada por cuatro submatrices, cada una
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de las cuales representa procesos lImites. Por ejemplo, lia
Primera submatriz representa la variacifn de una funcifn —-
del balance de material con respecto a temperatura, a £iu--—
Jjos constantes, lo que ffsicamente serifa un problema con --
flujos molares constantes. Esta parte es pricticamente -~
igual al mfétodo de Newman para calcular temperaturas. La =--—
submatriz (1,2) representa la variaci®n de la funcifn de ba
lance de material con respecto a flujo, a temperatura cons-
tante, lo gque fisicamente se aproxima al problema de extrac
cibtn l1fiquido-liquido. Las otras submatrices son variacio--
nes de los balances de entalpia con respecto a i ¥ V. En to
dos los casos estos autores observaron convergencia cuadrfi-
tica cerca de la solucifn. Reportan haber resuelto satis—-
factoriamente problemas de destilacién, extraccifn liquido-
liguido, absorcifn y agotamiento.
Tomich {1970) basado en el esquema de c8lculo de Wang

y Henke, propuso un algoritmo para corredir simultineamente
T ¥y ¥V en base a las ecuaciones TB y BE. Sugiere gue para -
mejorar el comportamiento del M&todo de Newton~-Raphson se -~
aplique el Mé&todo de Broyden. Esto permite tener las si-
guientes ventajas: no se necesitan las expresiones analiti-
cas de las derivadas parciales, no es necesario resolver a
cada iteracifin un =istema de ecuaciones lineales, y lejos -

de la solucifn se puede evitar la divergencia del método.



=15~

Otra variacifn de estos mé&todos es el aldoritmo pro-
puesto por Orbach, Crowe y Johnson (1%72), en el que se --
aplica el mB&todo modificado de Newton-Raphson para resolver
las 2NP ecuaciones que se obtienen en el Mé&todo de Tomich.
Los autores reportan que la seleccifén de este método de con
vergencia se basa en el hecho de que Tierney y Yanosik ob--
servaron gue en la regifn de convergencia, el jacobianc ca-
sl no cambia. Aproximan el jacobkiano numéricamente y defi-
nen un Indice de comportamiento para detectar si un jacobia
no estf prediciendo una buena direccifn de bfisqueda. Ademds,
acotan el cambiode las variables entre iteraciones, permi--
tiendo una variacién m&xima de 10%. Reportan también la --
aplicacifn satisfactoria de este algoritmo a un problema de
destilacién, que obtiene un producto de pureza alta, en el -
cual el M&todo de Tomich falla.

Boynton (1970) resuelvye las 2NP ecuaciones resultantes
de la siguiente manera: se hace T dependiente de L ¥y se re-
suelve TB primeramente, por aplicacifn del Método de Newton—
Raphson. Esto resulta igual al Método de Newman. Enseguida
se corrige L utilizando BE, tambifin por el Método de Newton-—
Raphson, tomando en cuenta la dependencia implicita de T. -
En ambas etapas Se aplica c8lculo de matrices para evaluar

las derivadas parciales,.

Billingsley y Boynton {1971) plantean, en forma general,
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una serie de métodos que son aplicaciones del Mgtodo de ———
Newton-Raphson para resolver 2NP ecuaciones, dentro de los
cuales el M8todo de Boynton es un caso particular, Sugieren
que para mejorar este método se usen derivadas aproximadas
numfiricamente, y utilizar L/V en lugar de L.

Holland, Pendon y Gallun (1575) aplican una té&cnica si
milar a la de Boynton, perc para satisfacer los BMC definen
un multiplicador ¢ para cada etapa (m&todo multiteta). Sus
variables de iteracifn son @ y T. En la primera parte se -
calcula @ y en la segunda T. Este planteamiento cae tam-
bi&n dentro de los propuestos por Billingéley y Boynton, re
comendindolo para problemas de absorcifn.

Estos dos ltimos métodos resuelven matrices de tamafio
NP. Ambos trabajos reportan su aplicacifn a todo tipo de -
problemas de absorcifin, demostrando estabilidad y convergen
cia.

Hess y colaboradores (1977 a,b) propusieron resolver -
la matriz completa de tamafio 2NP que resulta de la formula-
cifn del m&todo multiteta. Estos autores aplicaron tres —-
t8cnicas numéricas distintas para resolver las 2NP ecuacio-
nes, gue Son: el M&todo de Newton—Raphson con expresiones -
analfiticas de las derivadas parciales, el Mé&todo de Broyden,
¥ la implementacifn del M&todo de Bennett (1965) para actua

l1izar las matrices triangulares gue se obtienen en la inver
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8ifn del jacobiano en el M&tode de Broyden. Presentan re—-
sultados gue demuestran su estabilidad y rapidez, en parti-
cular cuando se aplica el tercer método.

La aplicacifn de este esquema de cilculo es la formula
cifn exacta del Mé&todo de Newton—Raphson para el caso en —-
que las constantes de equilibrio no dependen de composicifn
(Kkolland, 1981). Cuando 8&stas dependen fuertemente de com—
posiciones es8 necesario introducir otro ciclo internc para
irlas actualizando, lo que en ocasiones hace lenta la con—-
vergencia del m&todo.

Estas formulaciones que manejan matrices de tamafio 2NP,
se recomiendan para resclver problemas de columnas gue no -
tengan ambos, condensador y rehervidor, como son absorbedo-
res, absorbedores con rehervidor, agotadores, etc., {Holland,
1981). Tambi&n se recomiendan para problemas de destila-
cisn con muy amplio rango de temperaturas de ebulliicifin --
{King, 1981). Estos planteamientos requieren un &rea de al

macenamiento mayor que los mé&todos BP Y SR.

11.3. Algoritmos que Resuelven NP[ZNC+]) Ecuacdlones
Simulitdneamente, y Modificaciones.

Los dos planteamientos anteriores tienen el inconve--
niente de no tener las composiciones de lae corrientes en -

al puntoc en gque se hace necesaric calecular las constantes -
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de equilibric. Cuando &stas dependen fuertemente de 1as”-—
composiciones, como en el caso de destilacifin azeotrfpica y
extractiva, ambas formulaciones convergen lentamente o no -
convergen (Holland, 1981).

Los mftodos m8s generales son los algoritmes conocidos
como "Almost-~Band", los cuales resuelven rigurosamente las
ecuacliones de modelads, y aumentan la velocidad de conver—-—
gencia de problemas diffciles. En segquida se describen los
métodos mis importantes de este tipo.

Naphtali y Sandholm (1971) propusieron el siguiente es
quema de cllculo: por sustitucifn adecuada de las restric—-—
ciones de suma, se eliminan de la formulacifn los flujos to
tales (L vy V), reduciendo el sistema a NP(2HC+1l) ecuaciocnes
aimultineas (BMC, EQ, BE} con las variables independientes
£, ¥+ ¥ T. Este sistema se resuelve por aplicacifn del Mé-
todo de Newton—-Raphson, empleando expresiones analfticas pa
ra el cfilculo de las derivadas parciales. Las ecuaciones -
del modelo se agrupan por etapa, de donde al hacer los ba-——
lances para cada plato, resulta un jaccobiano de estructura
tridiagonal a bloques. Esto permite aplicar un algoritmo -
an&logo al método de Thomas, perc donde los elementos de la
matriz son submatrices. Con este planteamientc se maneja -~
la eficiencia de pilato en forma rigurosa, y las constantes

de equilibrio se calculan con las composiciones de la itera
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cifn actual. Su desventaja es el gasto de memoria de compu
tadora, v 1o complejo de las derivadas parcialeé. particu-—
larmente las que se hacen con respecto a composicifin. Pero
se ha demostrado ampliamente la convergencia del método en
todo tipo de problemas.

Gallun (1979) aplicael planteamiento anterior, pero in
troduce una variaci6n en la forma de manejar los balances,
haciéndolos desde el fondo de la columna. Por una particisn
de matrices reduce el tamafio de la matriz a NP(NC+l). Para
resolver estasg matrices usa t#cnicas para matrices disper--
Bas.

Otra variante a la formulacin propuesta por Naphtaldl
y Sandholm, e8 la aplicacifn del método de Broyden-Schubert
{Schubert, 1971) para resclver el sistema de ecuaciones (Ga
1llun, 1979). Adem8s se propone otra modificacién al mé&todo
de Broyden para aplicarlo al mismo caso (Gallun y Holland,
1980). Estas t&cnicas evitan evaluar analliticamente las de
rivadas parciales. El manejo de las matrices se hace en la
misma forma gque el caso anterior.

Bruno, Yanosik y Tierney (1972) aplicaron el Mé&todo de
Newton-Raphson con expresiones analiticas, a un sistema de
ecuaciones de tamafio NP{NC+2), (gﬁg, FML, BM), con las va--
riables independientes X, T y V. Reportan su aplicacifn a
un problema de destilacibn extractiva, mostrande convergen-

cia en pocas iteraciones.
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Gallun y Holland (1976) propusieron resolver simulti--
neamente EQ, FML y BE, con %, L ¥y T como variables indepen—
dientes. En este caso tambifn plantean los balances desde
el fondo de la columna, y aplican el M&todo de Newton-Raph
son. Para las ecuaciones lineales se aplican t€cnicas pa-
ra matrices dispersas. Esta forma de plantear los balances
pierde su atractivo cuando se tienen extracciones laterales,
apareciendo bandas en el jacobiano.

Christiansen y colaboradores (1979} plantean los balan
ces plato a platc, ¥ resolviendo BMC, TB y BE en funcifn de
éJ T ¥ V simultineamente, resulta un sistema de ecuaciocnes
cuya matriz es tridiagonal a blogues al hacer los balances
por plato.

Las formulaciones gue manejan matrices de tamafio -
NE(HC+2}, son rigurosas cuandc el comportamiento de las co-
rrientes en fase vapor es ideal o aproximadamente ideal. EY
tiempo de cbSmputo se reduce a 1/4, en relacifn a la formula
cifn exacta de NP (2NC+1l} ecuaciones. Sin embargo, cuando -
la fase vapor presenta un comportamiento no-ideal, o cuando
se manejan eficiencias de plato, la convergencia se ve afec
tada adversamente, por lo que sSe hace necesario resolver -—-—
las NP(2NC+1l) ecuaciones simultineamente (Christiansen, -—-

1979}.

Un planteamiento muy interesante es el propuesto por -
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ighi y Otte (1973), el cual resuelve simultineamente -
NP {NC+2) ecuaciones (BMG, TB, BE) por aplicacisn del M&todo
de Newton-Raphscon, para corregir X, T y V. En el plantea—-
miento de las ecuaciones se toma en forma rigurosa la depen
dencia de composiciones de constantes de equilibrio y ental
plas, pero en el cllculo de las derivadas parciales, supo--
nen que la composicidn de la fase vapor no afecta las cons-
tantes de equilibrio, y gque lam entalpias son s86lo funcién
de temperatura Yy presifSn. Esto permite tener un jacobiano
con una estructura adecuada para rescolverse por eliminaciSn
en blogques, de una serie de matrices diagonales, bi- y tri-
diagonales, con lo que se reduce el tamafic de la matriz has
ta 2NP. Presentan resultados donde se observa gque es muy -
ripido y estable para columnas de destilacién, absorcidn -—-
con y sin rehervidor. Sin embargo, Se espera que este méto
do falle cuando se aplique a soluciones altamente no idea--
les, debido a las simplificaciones introducidas en las deri
vadas parclales {(Gallun y Holland, 1976).

Goldstein y Stanfield (1970f proponen una técnica muy
similar a la anterior, y la recomiendan ﬁara resolver pro--
blemas con muchos componentes y pocos platos, como son los
problemas de tipo absoreifn.

Egstas formulaciones pueden resolver cualquier problema

de separacifin vapor-liguido, sin importar el comportamiento



22

no—jdeal de las soluciones, o el rango de temperaturas de -
ebullicibn. Su gran desventaja es gue no obstante la apli-
cacibn de té&cnicas gue han permitido reducir el consumo de

memoria, sus requerimientos siguen siendo grandes.

I11.4. EL ARgonitmo de Boston-Sullivan (1974).

Este planteamiento usa una serie de variables defini-
das por los autores como par&metros de volatilidad y ener--
gla {parfmetros EVP}. Estos parSmetros sSse usan como varia-
bleg de iteracifn. Una caracteristica importante es su fun
cionalidad poco dependiente de otras wvariables, para las --
gue las suposiciones iniciales pueden ser muy alejadas de -
la solu¢ibn, como son temperaturas de etapa, flujos y compeo
.siciones de lfigquido ¥ vapor. Los EVP son realmente varia--
bles independientes, en el sentido de gue sus valores actua
les dependen solamente de los valores supuestos en la itera
cién anterior, afin para sistemas no-ideales.

Bl algoritmo consta de dos ciclos principales. En el -
ciclo mfis interno se manejan como variables de iteracifn --
unas variables denominadas parfimetros S relativos (SR), que
son factores de agotamiento normalizados por otro parimetro,
Sb' Este filtimo se selecciona de forma tal gque entre itera
clones siempre se tenga la columna en balance de material.-

Los parimetros SR pueden visuvalizarse como combinaciones --
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Ginicas de temperaturas y flujos totales de wvapor vy liquido,
_10 qué en esencia elimina las interacciones entre estas va-
riables. Cuando se manejan condensadores parciales se defl
ne otra variable adicional con el mismo objetivo que Sb. -
Dentro de este ciclo se calculan leos £ usando el m&todo mo-
dificado de Thomas (Boston-S5ullivan, 1972). Las composicio
nes X se obtienen por normalizacifin aplicando £. Por ia --
restriccisn de punto de burbuja se calculan las T, aplican-
do las volatilidades relativas que se usan como parfmetros

de iteracifn. Para esto se usa un modelo para 1la Ky (compg
nente base), parecide a la ecuacifn de Antoine, cuyos coefi
cientes se van actualizando junto con los parfmetros EVP. -
Con BE se corrige L ¥y con BM se calcula V. En este punto -
se calculan nuevamente los parimetros Spe si su diferencia

con los valores supuestos es menor que una tolerancia, se -
obtuvo la convergencia en este ciclo. De no ser asi se --
aplica un mé#todo modificado de BProyden para corregirlos.

En el ciclo externo se calcula ¥ aplicando los valores
de £ y las volatiljidades relativas. Se evalfian las constan
tes de equilibrio y entalpias. Se calculan los nuevos pard
retros EVP, vy si no estin dentreo de una tolerancia dada, se
usa el método de sustituciones sucesivas con un coeficiente
de relajacifn seleccionadoe entre 0.5 y 1. Con este esguema

se obtiene convergencia en forma riplda, ya que se minimiza
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el tiempo total de cbmputo, debido a gue las constantes de
aequilibrio y entalpias se evalfian s6lo una vez por cada ite
racisn externa.

Este algoritmo estd planteado en base al arreglo Bp, -
pero se puede establecer un arreglo similar al SR, utilizap
do los mismos criterios {(Boston, 1970}).

Este métodeo es estable, convergente y muy ripide para
todo tipo de problemas de separacifn vapor-lgquido, inclu—-
yendo soluciones altamente no ideales y absorcifn (Gupta ¥
Gallier, 1979). ﬁoston y Sullivan reportan tambif&n que es
posible utilizar estas mismas variables para problemas de -

extraccidn liguido-liquido y egquilibric en tres fases (11~
quido-liguido-vapor}.

I1.5. Nomenclatuna.
K, - Constante de equilibrio del componente base, pa
ra obtener volatilidades relativas.
L = {tij}%=1,Nc Flujos individvales por componente
i=i,ne para las corrientes ligquido.

L = {Lj}j=1,NP Flujos totales de liguido.
NC - HNfimero de componentes.

NP - NGmero total de etapas, incluyendo condensador

¥ rehervidor.
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p3
]

{Tj}j=l,NP Temperaturas de etapa.

T£g = {Vij}i=1,uc Flujos individuales por componente

I=1,me para la$ corrientes vapor.

<
.

{vj]j=1,NP Flujos totales de vapor.

o= X, Y. Composiciones en fracclones molares
Xi4ti=1,nc

i=1,np para las corrientes liguido.

; = {Yij}i=1,NC Composiciones en fraccilones molares
3L/ NP .ra las corrientes vapor.
QDB - Diferencia entre las temperaturas de burbuja y

de rocic de las alimentaciones combinadas.

j}j=1,NP Maultiplicadores seleccilonados de ma-—
_nera que se cumpla el balance de ma-

terial para cada etapa.



~26=

capfTuLo 111
MODELADO MATEMATICO

En esta parte se presenta el modeladc de columnas de separa
cifn, haciéndose hincapi& en las etapas gue tienen alguna -
modificacién como son, condensadores parcilales y totales, vy
rehervidores, en los que se hace un intercambio de varia-
bles, para calecular otras gque tradicionalmente Se tienen £i
jas en etapas intermedias.

Las ecuaciones de modelado de columnas de etapas de -~
equilibrio al estado estacionario son los balances de mate~
rial y de energia, asi como las relacicnes de equilibrio va
por-liquido planteados para cada etapa.

El modele general de columna ée muestra en la figura -
3.1 .Una colurtna tiene NP etapas de equilibrioc incluyendo -
un condensador, ya sea parcial o total, y un rehervidor., --
Las etapas se numeran de arriba hacia abajo, siendo el con-
densador la nGmereo 1, y el rehervidor la Np.

Cada etapa puede tener una alimentacifn, ya sea ligui-
do, vapor, o mezcla de ambos. Se considera que las extrac—-
ciones laterales tienen la misma composicién y condiciones
térmicas que las corrientes de donde se extraen. Las corrien~

tea de 11quido ¥ vapor que Salen lo hacen en equilibrieo. Fi
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nalmente, se considera mezclado perfecto en 1la fase 11--
quida.
Los casos particulares de columnas se consiguen hacien

do cero las corrientes o cantidades gque no existen.

111.1. Modelado.
La columna mostrada en la figura 3.1, qgueda especifi
cada por las siguientes ecuaciones:
Relacicones de Eguilibrio.
Yij = Kij xij i=1,2,--,NC

= - j=1,2,--,NP (3.1)
donde Kij Kij (Tjr Pjr xij. Yij) .

NC

= =]’ - N 3.2
151 xij 1 3=1,2,~--,HNp { )

NC

I ¥gy=l ' J=1,2,-=,8p  (3.3)
‘1=1

Balancez de Material por Componente.

FAy Zy4% Vg ¥, 941 Dyon Ry 901 7 i=i'§'“"'“°
- = 3=1,2,--,NP
(vj+wvjl xij (Lj + WLj) xij 0 s g)

Balances de Energfa. .

FA O HEy + Vi 4 By o+ Tyy Ry - (Vv Hy 3=1,2,--,NF

- (Lj+ WLj) hj+Qj =0  ' . - €3.5)
donde hj = hj(Tj, Pj' xij)f Hj f Hj ‘Tj' Pj' Yij)
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En total se tienen NP({2NC+3) ecuacilones independientes.

Fijando las siguientes variables:

Alimentaciones, FAj: Flujo, composicifn y condiciones

térmicas.
Extracciones laterales, WLj, ij: Flujo.
Intercambios té&rmicos, Qj: Carga.
Presifn de la columna, P

3

Nfimerc de etapas, NP

se obtiene un sistema de ecuaciones consistente con las si-

gulentes variables independientes:

X4y t=1,8C, J=1,NP
¥4 i=1,8C; J§=1,NP
Ly j=1,NP
vy j=1,NP
Ty 3=1,NP
) . Total NP (2NC+3) (3.6)

Escribiendo ahora las ecuaciones en funcifin de flujos
individuales por componente, ¥ sustituyendo las ecuaciones
(3.2) ¥ (3.3) en el resto del sistema con el fin de elimi--
nar del planteamiento los flujos totales, se cobtiene:

v L
i i - = . 4=
—‘EEL - Kyy 'WL' 0 i=1,NC; j=1,NP (3.7

v oy 4
i=1 11 i=1 13
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WL '. : . . X DR . - .: - - . .
- gging + Qg = 0 j=1,Np _ ' (3.9

oy
i=1 13

De esta forma se obtienen NP({2NC+l1l) ecuaciones en fun-
cién de NP{2KC+1l) variables independientes:

T i=1,NC; j=1i,NP {3.10)

vij' Lij' j

Las 2NP ecuaciones restantes permiten calcular los flu

jos totales una vez conocidos los flujos individuales por -

componente:
NC
= L[ £ 1,NP 3.11
Lj io1 id i=1, 7 { )
NC
v, = E =1,NP 3.12
j 1=1 vij j ' { )

Si1 se escriben las ecuaciones en forma de funciones de dis-

crepancia se obtiene:
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£44° ot - Ky =&t 4=1,NC; J=1,NP 0 (3.13) 0
L Vi3 Rt
m.. = £a. v e
ij ij ilj+l WL n T
(1 ———3—-—) £ ITh o i'_="1-:~1*7"C=" J=1,NP 0 (3.14)
t=1 1
e . . _ W
CyTERJHESC L vy, jeal :|+1+‘ El £y gmadhyog (e i)
. L vy
1=1 11
NC NC‘. '
(T vymy - u.+———i—)( £y 0040y 3=1,NP (3.15)
i=1
T 2, &
o2 b

La solucifn de este sistema de ecuaciones se encuentra
por aplicacifn del M&todo de Newton-Raphson, o por un Méto-
do cuasi-Newton como en este trabajo. Ordenandc adecuadamen
te las varlables y funciones, se obtiene una matriz jacobia
no de estructura dispersa y tridiagonal a bloques. Este or-
dan es la secuencia en gue se tomardn las derivadas parcia-
les en el m&todo de convergencia seleccionado, y es el si--

guiente:
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{3.16)

E= {(:lj Ezj... fneg G4 ™1y Mo mNCj)j=1,NP}

doﬁde el subindice j=1;NP, quiere decir que el argumento --—
dentro del paréntesis se repite para j=1,2,...,NP.

En el cdlculo de las constantes de equilibric y las en
talpias, las fracciones mol. deben sumar la unidad, esta

condicién se satisface usando las siguientes expresiones

en
tre iteracibn e iteracifn:
A v
= et = 34
X3 e Yi4 = NG (3.17}
L £ L v
i=1 1 =1 13

Para las etapas en que se tienen extracciones latera--—
les, es conveniente introducir una nueva variable y una nue

va funcifn de discrepancia:
NC
o R Lij
Fo, = —3 i=1 4
3 WLj
y/o (3.18}
NC
v, F Vg
FY, = —Ji=1 - 4
5 WC

Esto hace que las ecuaciones de balance de material ¥y
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energla sean mis lineales al no aparecer los flujos indivi-

duales en el denominador. Cuando este es el caso, el orden

de las variables y funciones para el plato p en gue se hace

la extraccidn es:

————l F

ne-1p fwep %p Vipt1iT T T " "

(3.19)

- - - - -™ic-1p ™ucp ¥ f1,prim-m - -

En algunos casos esg conveniente intercambiar variables
ﬁo especificadas por el mismo nfimerc de variables especifi-
cadas. Por ejemp;o. fijar el reflujo en el caso de destila
cifn, permite usar la carga térmica como variable indepen--
diente, ¥ 2l mismo caso se tiene para el rehervidor cuando
se fija el producto de fondos. En seguida se plantean las
funciones de discrepancia para los condensadores parcilal y

total, rehervidores, vy el caso de presaturadores en el caso

de absorcién.

T111.2. Casos Especlales.
Condensador parcial.
a) Especificaciones: Ql' FAl, WLl

Variables: ¢l(6 Ly si WL1=0). Zil' Vgt T,

Total: 2NC+2
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Funciones:
v 2 S . ‘ Sl
o 11 il . : : R .
It L K11 e oo ARle2en NE o A3e20),
=1 .11 _i=1_il, = - fi."'
My =fay, 4 -V (e 0L, 1=1;2;-—,QC'1 321y

NC o ST
G,=FA, HF, +( Slvﬂm —_(iilvnml—(lw ( E "‘11”‘1"91 (3.22).

-1 (3.23r

Total: 2NC+2
NC
L
1§1
L,

51 HLl = 0, se introduce &, =

1 = =1 : {3.24)

El orden de las variables y funciones es:

T
X= {0y 613 V11 Va1 - Vner Ta P faac dnere?

(3.25)°

T
E = {F¢y 6 5) Fyy Fpy-v Fyey Gp i1 ™oa - Mycatee!
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b) Especificaciones: Ll' FAl, WLl

Qyr L5390 vyyr Ty
Total : 2NC+2

* Variables:

En este caso ¢ .= Llwal esti especificada, por tantoc -
F¢, nunca existird, en su lugar estari siempre 8,- Las fun
ciones son las mismas que en el caso anterior, con 5, en el

1

primer lugar, y Q, tomari el lugar de Ll'

cendensador Total.

a) Especificaciones: Ql' FAl Y WLl por balance total -
de la calumna. )
variables: L1/WL1, Lil' ¥i90 Ty
Total : 2NC + 2
El modelo de condensador total impone la restriccifn -

de que el destiladec se obtenga en su punto de burbuja.

v I3
£54 % REe—— - Ky —-NC-A— i=1,2,--,NC {3.26)
T Y Tt
G, Y Z ta
le
myy=Eag vy pm (g Ly 1=1,2,--,NC (3.27)

NC

WL, NC
Gl=FA1HE'1+(i£1v12)H2—(1+—LI) (iilzn)hl -Q (3.28)
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NC o
'S, = L ¥,,-1 _ . {3.29)
17 g2, e _ . .

Total: 2ZNC+2

;Ei_orden de las variables y funciones es:

L e
R = Ly /MLy Yy Yogee¥yea Ty f1a f21- o fncat-? .
. S (3.30)

= {5, £11 Fa1++Fyc1 ©

o]

T
1 My1 Mpye - Mygyee-}

b) Especificaciones: L1/WL1,F31 Y WL1 por bhalance gio-

bal de la columna.

variables: Ql‘ 511, Yil' Tl
Total: 2NC+2

Las funciones de discrepancia son las mismas que en el
caso anterior, sflo el vector de variables se ve afectado -

por el cambio de L1/WL1 por Ql'

c} Reflujo subenfriado.
Cuando se tiene este caso sSe restan los dgrados de -~
subenfriamiento a la temperatura de saturacifn, y la ental-

pia del reflujo se calcula con la temperatura resultante.

d) Reflujo con temperatura fija.
Si se fija la temperatura del reflujo, se eliminan
de la formulacién las relaciones de equilibric, y se intro-

~ duce la funcién de discrepancia.
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%1 = Ty T Trefiujo 3.3 -
El orden de las variables y funclones es:

= —_— ) e T
X=1Q; 249 L34 =~ Lyey Ty Vyo )

o .
CE = {8; myy myy == Mygy Gy £5 )

-51 se fija la carga t&rmica, se reemplaza &sta con el

‘reflujo en el vector de variables.

Presaturador.

a) Especificaciones: Tfija' FAl, WLl

Vvariables: zil, vil, Tl, Ql (¢l si HLl# 0).
Total: 2NC+2

{si WL1?D, se tienen 2NC+3 variables).

Este caso se modela como una etapa de edquilibrio con -
un intercambio térmico, por lo gque las funciones de discre-
pancia son iguales a las de un condensador parcial, con la
excepcibn de 51, gue en este caso Se reemplaza por la ecua-

cidén (3.31).

b} Especificaciones: Qs FAL' WLl

Total: 2NC+2

Variables: £

(3.32)
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Este es el caso de una etapa normal, per lo gue no se

repetirdn las ecuaciones.

Rehervidor.
a} Especilficaciones: QNP' FANP, WV,

NP
Variables: LNP' -e-iNPJ Vint TNP' ‘YNP

Total: 2NC+3 ( 2NC+2 si WV, = 0)
v £
iNP iNp _
£ine = e K np W 1=1,2,-=,NC (3.33)
- i=1 iNP i‘l iNP

minp~faynp*tEinp-1" LinpT (P*¥yp) Vigp 1= 12— (3.34)

NC - NC
Cnp~FAnpfupt( E Linp-2)Pypa1™¢ 5 Line!Pur

NC
"1+wup)‘i£1 Vine' Hyp * Oup (3.35)
NC
v
¥ iNp
NP {i=1

NP
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NC

iiltﬁ“? . o
e (3.37)

Total: 2NC+3 (6 2ZNC+2 si WVNP = 0)

el orden de las variables y funciones es

. T
X= {--vyxp Vane™" Ynene Twp Linp Lonpcc - fwcwe Yne Dnpl

. T
B= {—-finr fone~Fncwe Snp ™ine Manecc Pnesefyne Snp?

(3.38)

b} Especificaciones: Ly., FAgn,, W,

Variables: Qup’ LiNP' Vinp' Tnp’ wNP

Total: 2NC+3 (6 2NC+2 sl WVNP = 0}

Este casc se cubre reemplazando LNP por QNP en el vec-

tor de variables independientes.

T11.3. Estnructura del Jacobdiano.
El M&todo de Newton-Raphson esti dado por
g(K} AE(K) - 'E(K)

(3.39)
a{_t1<+11 - zc_(x)+u(x) Az{_(x) o
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donde J estd dado por

o 1
Bfl afl - afl
§x1 5x2 ﬁxN
5 - af, afz af2
= axy sz 5xN
bl '
b ]
BfN afN BfN
*axl axz axN_

Para el caso particular en que X v F estén dados por las ex
presiones en (3.16), la estructura gue toma el jacobiano se

muestra en las figuras 3.2 y 3.3.

T111.4. Proteccidn Contre FLujos Negatfivos
Escalamiento de Variables y Funcionea.

Algunas veces cuando la suposicifn inicial de las va
riables se encuentra lejos de la solucifin, el procedimiento
{3.39) predice fluios negativos, lo gue no tilene significa-
do fisico, entonces se-usa la siguiente técnica para delimi
tar la regi6n factible. Se selecciona u{x)=l, si la condi--
cién anterior no se cumple, entonces u(K) se va reduciendo
sucesivamente por un factor de 1/2, hasta que todos los flu
jos scn positivos., Es decir, u(K)=1, i/2, 1/4, 1/8, =——.

Los errores de redondeo ocasionados por el manejo de -
las matrices se mantienen a un nivel bajo usando escalamien

to de variables y funciones. Para esto es conveniente utili
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Mo 1. 3 % B : HP-1 NP
. ) T :

NP1

| AN DUNU RN NN NNNUU SNURNN AN SN NS

flutas: 1t ~ Todos los elementos fuera de la zona cuadriculada
20n cero.
2 = El tamainc de los bloques es {2NC+1) por (2HC+1),
axcepto para las etapas 1, Py HP, que as (2NC+2)
por (2KC+2).

figura 3.2, Hatriz lacobiano para una columna que tiene condensador, -
rehervidor y una extraccidén lateral en el plato p.
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. N R
NP N
L___,lw,m R VUV VRIS U VEIDIUR (S W | 1 1 H

Motas: 1 - Todos los elementos dlferentes de cero estfn
contenidos dentro de la banda simétrica.
2 - Algunos de log elementos contenidos en ess
- zona tambi&n son ceros.

Flgura 3.3. Matriz jacobiano para una columna de separacién mostrando
la zona donde se encuentran los elementos diferentes de -
cero.
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zar potencias de dos, con lo que se elimina el redondeo du-
rante el proceso de escalar y des-escalar (Forsythe y Moler,
19267).

La idea para el escalamiento es manejar cantidades de
forma tal gue se alimentara un mol. a la ceolumna. Ademis, -
los términos gue aparecen en los balances de entalpia deben
ser de orden 1. Las variables se escalan dividiendo entre
un valor de referencia.

Los factores de escalamiento utilizados son:

Entalpias 8192 BTU/lbmol.

Temperaturas 256°F

Cargas t&rmicas {8192) (Esc. de Flujos) BTU/h
Flujos Alimentacif6n mayor, lbmol/h

Un flujo se considera negativo si el valor absoluto de
l1a variable escalada es mayor de 0.0l1. De otra manera se ha
ce igual a cero.

El criterio de convergencia seleccionadeo es:

z {
e = z £
n=1 n

(K)}Z < 10°5

donde N es el nlimero total de ecuaciones, vy f;K’ es al -—--
n-&simo componénte del vector E(K), definido por (3.16), es

qalado.
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111.5. Nomeneclatuna.

F

fij

_faij

th
Ft:-j

Vector de funciones de discrepancia.

Funcién derivada de las relaciones de eguili—-—
brio para el componente i en la etapa j.

Flujo del componente i en la alimentacién a la
etapa j.

Flujo de alimentacifn a la etapa j.

Funcifn para la extraccifn lateral de liquido
a la etapa j.

Funcistn para la extraccifn lateral de wvapor a
la etapa 3.

Funcifn derivada del balance de energfa en la
etapa j.

Entalpia de la corriente liguido de la etapa j.
Entalpia de la corriente vapor de la etapa j.
Entalpia de la alimentacién al plato j.

Matriz jacobiano.

Constante de equilibrio vapor-liquido para el
componente 1 en la etapa j.

Flujo del componente 1 en la corriente de 1f--—
guido en la etapa j.

Flujo de liquido en la etapa j.

Funcién derivada del bhalance de material por

componente para el componente i en la etapa J.



NC

NP

Py
Q4

-4 55—

Nimero total de funciones de discrepancia.
NGmero total de componentes.

Nimero total de etapas de equilibric incluyen-—
do condensador y rehexrvidor.

Presi6n en la etapa j.

Carga térmica intexcambiada en la etapa j.

SL'SNP Funciones de suma en las etapas 1 y NP.

Ty

vij

(K}

ax

Temperatura de la etapa j.

Flujo del componente i en la corriente de va--
por en la etapa j.

Flujo de vapor en la etapa j.

Extraccifn lateral de lfiquido en la etapa 3.
Extracecifin lateral de vapor en la etapa j.
Vector de variables independientes.
Composicitn en fraccién mol, del componente i
en la etapa j.

Composicién en fraccifn mol,.  del componente

i en la etapa j.

ComposiciSn en fraccién mol, del componente

i en la alimentacifn a la etapa 3.

Tamafio de paso en la iteracifn K del Mé&todo de
Newton-Raphson.

Incremento de las variables X en la iteracifn

K del ME&todo Ade Newton-Raphson.
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Variable asociada con la extraccién lateral de

" liguido de la etapa J-

Variable asociada con la extracciftn lateral de

vapor de la etapa Jj.
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CAPITULD 1V
SOLUCION DE ECUACIONES NO-LINEALES

La solucifn de las ecuaciones de modelado de columnas de —-
deatilacidn al estado estacionario, se obtiene resolviendo

finalmente el sistema de ecuaciones simultéineas no-lineales
¥ lineales. Para el esquema propuesto se ha aplicado el Mg
todo de Newton—-Raphson con muy buenos resultados (Gallun, -
1979). Este mftodo requiere de las expresiones analiticas

para las distintas derivadas parciales, lo gue es un proble
ma serioc debido a la complejidad de las funciones termodini
micas, requeridas en las relaciones de equilibrio y las --
ecuaciones de balance de energia, ademss, su evaluacifn pue
de cansumir una gran cantidad de tiempo de miquina. Este --
problema se puede evitar aproximando numéricamente las derdi
vadas parciales requeridas en el Método de Newton-Raphson,

o usando un métcodo cuasi-Hewton. Una técnica de este tipo

se debe a Broyden (1965), en donde se uga una aproximacisn

al jacobiano o a su inversa. En las iteraciones subsecuen-
tes se va revisando esta aproximacifin en base a la informa-
cién generada durante la iteracifn en la direccifin de la co

rreccién.

Cuandeo el jacobiano es una matriz dispersa, su actuali



~48-

zaclén se hace en forma més eficiente usando la modificacisén

de Schubert (1971), el M&tcdo de Broyden. La principal des-

ventaja de estos mftodos con respecto al de Newton-Raphson -

es una reduccifn en la velocidad de convergencia cerca de la
solucifn.

En esta parte se presenta el planteamiento del MEtodo -
de Broyden y la modificaci®n de Schubert, para la solucidn -

de las ecuaciones del modele planteado en el Capftulo III.

V. L MéEtodo de Brogyden,

El problema de resolver un sistema de ecuaciones no-11i

neales es encontrar una solucifn a
F (X) =0 {4.1)
Sea EFK] la K-8sima aproximacién a la solucidn de (4.1},
Y E(K' definido por

E(K) o - {g(K) }-1 E(K) (4.2}

Entonces una modificacifn simple al mBtodo de Newton-
Raphson para obtener EKK) es:

(KL L 0 ) (R (4.3

El escalar ofR) se selecciona de manera que se reduzca

alguna norma a cada iteracifn.

Q(K*l) ge selecciona de manera gue se satisfaga la ecua

cibn
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z(lc) = E.‘Uc+1) _ F_(K) = ofK g(1<+1) E(K) A (4.4)

y ademfs se requiere gue E(K+1) prediga el mismo cambio en

F, en una direccifn g(K) ortogonal a E{K), que el jaccbiano

g(K). SimbSlicamente esto es

K+1) (K X K &Y (K
e S P B L

[i[2]

(4.5}

Estas dos condiclones son suficientes para definir -

g(K+1)

en forma finica de la siquiente manera:

(8- oK) g(KI (K} o (RO

(K+1) {K)
G =G + (4.6)
= = u(l(] R(Kj’l' E(KT

Si se almacena la matriz ELK)’ es necesarioc resolver =
un sistema de ecuaciones lineales para calcular E(K+1) en -
{4.2), pero si se almacena la inversa de la matriz, esta —-
operacifn se reduce a una multiplicacifn matriz-vector. Por
esta raz6n es mis conveniente ir actualizando la inversa de
g(K+1) a partir de la inversa de g(K}. Para obtener la ex-—
presifn que permita actualizar la inversa, se aplica la £6r
mula de Householder (Broyden, 1965). FEsta establece gue si
4 es una matriz no-singular y 2 y W son vecteres de orden —

W, v si (p+ 2 wT) es no singular, luego

A 2 W
¢ T -l ==

it

+E

1€

(4.7)
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Aplic&ndola a (4.6), y definiendo

[+

K)o o g™y Claeey

se gbtiene

AR (R (R KD Ky K
(Rel) | LK) _ ™ p ™ g™y ™ 1p Y (4.9)
g = pxiT g &

V.2, Modificacién de Schubent,
Cuando g(K, es una matriz dispersa, es mis convenjien—

te actualizar g!¥+%) (R+1)

que H debido a que generalmente
la inversa de una matriz dispersa es una matriz llena. Esto
hace necesaric resolver a cada iteracifn el sistema lineal
{4.2), aungque cuando se tiene un jaccbianc bandeado, como -
es el casc de torres de etapas de equilibrio, esto no consu

me mucho mis tiempo que la multiplicacifn

B = § E (4.10)

Por otra parte Schubert propone ademis que g(K+1) ten—
~ga el mismo esquema disperso que Q(Kl manteniende la disper
sidad del jacobiano original. De esta forma se ohtiene una

actualizaci®dn anfloga a (4.6), pero renglép por renglén.
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' (KAL) g (K)o o (K) 3 o (KIT

gl = g/ 4 {4.11)
K Ky K
oK) @_( ¥ QE )
donde giK+1) es 91 renglén i'de Q(K), E(K) es un vector co-

lumna derivado de E(K’, pere en el gue se hacen cero los ~-—
elementos de E(K) que correspondan a un elemento de gix) -
gue sea una constante conocida, ¥y fiK) es el i-&simo compo-
nente del vector E(K). Nftese gque si Q(K) es el vector cero,
el renglén géx) no se cgorrige.

IV.3. Aproxdimacién al Jacobiano,.

rara el estimade inicial del jacobiano se hace uso de
la expresiSn
9f, £, (X + h_gj) - £, ®)

axj = h (4-12)

para aproximar los elementos afi/axj de la matriz. La selec
citn de h se tom® en este caso comoc 0,001 xj+0.001.
Claramente de (4.12) se ve gque para evaluar el jacobia
no es necesarico evaluar N+l veces las funciones. Pero cuan-
do se concce la forma de la matriz, como en este caso, en -
que se sabe que el jacobiano es bandeado, se puede economi-
zar el nfimero de llamadas a F, como lo sugieren Curtis, Po-

well y Reid (15974).
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n"gi J e5 una matriz bandeada con un ancho de banda ---
m=2p~1, luege la diferencia (4.12) es cero si |i-jlpp; de -
esto se sigue que podemos encontrar simultineamente aproxi-

maciones a las columnas j+¥Km, ¥K=0,1,2,--, de J, usando la -

diferencia g{ﬁ*—%h §j+Km)-F(§)‘ De esta manera el nfimero to

tal de llamadas a la subrutina gue calcula ¥, se reduce de

N+1 a m+1". Esta estrategia se muestra grificamente en la

£igura 4.1.

Iv.4. Seeccion de ol K

Para la seleccifn de este esacalar se sigue basicamen-

te la estrategla propuesta por Broyden.

gsea ${o) el cuadrado de la norma euclideana de E(K), o

sea el error en el punto inicial de la iteracibn, y $(1) el

cuadrado de la norma euclideana de E}K+1I.O sea @l error pre-

dicho con u(x‘=1, que es el valor tomade en forma natural -

en el M&todo de Newton-Raphson. 51 se tiene ${1l)<é(0), el -

error disminuye, y de esta forma se procede a actualizar el

jacobiano g(K+l) para predecir un nuevo paso.

8i se tiene ¢(1)3¢(o), entonces se ajusta el valor de

(JK) de acuerdo con el sigduiente criterio. Si el error pre

sentara un minime en :}K)=1, se puede suponer que tuviera -

una funcionalidad cuadr&tica en (fK), teniendo el

cero en U-( K)

valor de

=1. ¥ como esta funcifn no puede ser negativa,
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Ancho de banda m

n=1

Notas: 1 - Todos los elementos fuera de la zona bandeada son cero.

2 - Las columnas correspondientes a las zonas sonbreadas se
evallian simultineamante.

Figura 4.1, Evaluaclén numérica del Jacaoblano.
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" debe tener pendiente cero en G(K,=1.' Denotando esta funcio
nalidad cuadrftica ideal por ¢q(u(K)) se tiene para el casc

que se cumplan las condiciones anteriores:

¢q(a‘“’) = (1-20K) 4 (a K1y 2} 4 (o) (4.13)

En la prictica por supuesto, el cuadrado de la norma cucli-

deana en u{K]=l casi nunca es cero. Se supone ahora gue es

to se debe a la presencia de un término ciibico adicional. -
" De esto se propone ahora que la funcifn ¢ se aproximari con

la siguiente exXpresibn:

¢e

¢q + C {G(K)}B (4.14)

(K}

8i a =1, entonces C = $(1) y de agul

oo = (122 4 @2} 40 + 83 {4.15)

y ahora se tomard para G(K) el valor gue minimice ¢c. Dife-~
renciando (4.15), igualando a cero y seleccionando la raflz

que cae entre cero y uno se obtiene

ol . (1+sg‘):f= -1 (4.16)

donde

n = (1} /4 (o} (4.17)

Es necesario hacer notar que la segunda derivada de --
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{4.15) es positiva, con lo que se predice un minimo en el -
error.

S1i el nuevo error predicho con aéx) resulta mayor o -~
igual que ¢ (o}, se ap;oximarﬁ ahora una funcifn cuadritica

con loa puntos (0,¢{0)), (1,4(1)), (uéK), ¢(uéR)}):
{K) (K},2 (K)
¢(aq } = a (uq 1“ + b uq + c (4.18)

Si a*»o, se calcula el minimo de (4.18). S8i ago 6 a>o, pero
el error no disminuye, entonces gse evaluarf nuevamente el -
jacobiano en el punto con el menor error.

Aguf es necesario aclarar gque, como la estrategla se--
guida cuando en alguna iteracifn se presentaron flujos nega
tivos, es reducir el tamafio de pasc a la mitad en forma su-
cesiva hasta que todos los flujos sean positivos, entonces
es necesario escalar el valor de uéK), cuando no se obtuvo
disminucién en el error. Es decir, el valor obtenido por -
{(4.16) se debe multiplicar por el primer valor cbtenido pa-

(K) {K)

ra o {o =1, 1/2, 1/4, --, etc.).

iV.5. Nomenclatuna.
ﬂj Columma j de la matriz identidad.
f; i-ésimo elemento del vector F.
F

Vector de funciones de discrepancia.
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L+ -

ooz

(o]

(L

I+

u(K)
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i-&simc renglfn de la matriz G.

Aproximacién al jacobiano.

Perturbacisfn para las variables,

Inversa negativa de la matriz G, ecuacifn (4.8)
Matriz jacobiano.

Nfimero de variables independientes.

Vector de incrementos de las wvariables, ecuacifin
(4.2).

Vector derivado de p, en la modificacifn de
Schubert.

Vector de variables independientes.

Ecuacibn (4.4)

Tamafio de paso en la ilteracién K

Error = L f£2
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capiTULO V
SOLUCION DE ECUACIONES LINEALES

Cuando se aplican métodos del tipo Wewton-Raphson a la solu
cifn de sistemas de ecuaciones no-lineales, es necesario ge
neralmente, resolver el sistema de ecuaciones lineales que
se obtiene a cada iteracifin.

En este trabajo, la té@cnica utilizada para resolver -~
los sistemas lineales es, eliminacifn Gaussiana usando la -
variante de Cholesky con pivoteo parcial por tamafio (Wilkin
son, 1965). Previamente a la eliminacifin Gaussizna, se es-—
calan los renglenes. Finalmente, se aplica un procedimiento
iterativo para obtener mayor precisifn en el cilculo.

Estas técnicas son Gtiles cuando se manejan matrices -
llenas; sin embargo, por su exactitud y rapidez se reconpien
dan ampliamente para manejar matrices dispersas (Tewarson,
1973).

Los mé&todos aplicados, as!il como otros también importan
tes, estin contenidos totalmente en dos textos excelentes -
que cubren ampliamente las t&cnicas de eliminacifn Gaussia-
na (Wilkinson, 1965; Forsythe y Moler, 1967),.

Unicamente para claridad de esta parte se describe a -

continuacitn el planteamiento utilizado.
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V.1. ELiminacifn Gaussiana.
La solucitn al sistema de ecuaciones lineales
AX=Db (5.1)
.se encuentra en forma r&pida y precisa, por aplicacifn de -
las técnicas de eliminacifn de Gauss. La idea bisica de es
tos métodos es encontrar dos matrices, una triangular infe-
rior, L ={“ij] épn {mij}=l. ¥y otra triangular superior -
U= {Uij}' tales que L U = A,
Entonces el sistema (5.1) se puede reescribir
LUX=hb (5.2
¥y de esta manera la scluciédn se obtiene resolviendo los dos

sistemas triangulares

LY¥=b v §x=¢¥

{(5.3)

Los elementos de la solucifn intermedia ¥, pueden obte
nerse directamente del primer sistema, Ya que la primera —-
ecuacién involucra s&lo ¥y la segunda ¥, e Yy, ¥ asi suce-
sivamente. En forma similar se obtienen los componentes de
X del segundo sistema, en el orden L xN—l' ~— ¥;.

El cilculo de L ¥ U junto con la solucifsn del primer -
sistema se llama eliminacién hacia adelante. La solucifn --
del segundo sistema recibe el nombre de sustitucibn hacia -
atr8s. Por Gltimo, la obtencifn de L ¥ U es lo gue se lla-
ma descomposicifn triangular.

La matriz U se obtiene por triangulacifn de la matriz
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B, es decir, resulta de hacer cerc los elementos bajo la —=
diagonal de la matriz. Para esto se usan operaciones ele-
mentales de hilera. La matriz L, resulta de almacenar los -
multiplicadores {mij} necesarios para hacer cero los elemen
tos bajo la diagonal de A. Conforme se avanza en la elimi-
naciédn, los elementos bajo la diagonal {mij} de L, se alma-
cenan en el lugar de los elementos bajo la diagonal de A, Y
los elementos mij de U se almacenan en el lugar de los ele—
mentos de la diagonal y arriba de la diagonal de A. Final-
mente Se tienen las matrices L y U almacenadas en el lugar
de A. La solucibn intermedia ¥, es simplemente la actuali-
zacifn de los lados derechos, al aplicarles las mismas —

transformaciones que se hicieron sobre A, para obtener U.

V.2. Pivoteo Pancial por Tamafo.

Para estabilidad del cilculc se deben evitar pivotes -

agg, que sean pequefics en valor absoluto. Es por esto que
se seleccionan come piveotes, el mayor en valor absoluto de

(xr

loa nmeros ai; {izr), o uno de los mayores si hay varios.

Entonces, a cada etapa de la eliminacifn se determina el —-
elemento é:; que sea mayor en valor absoluto, y se intercam
bian los renglones r e 1i.

En una computadora no es necesario intercambiar los --
renglones de A ¥ b. En su lugar se crea un arreglo de ente-—

ros IP, {i=1,--,N}), ¥y se llama por a en lugar de aij‘

IP4,9
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Por tanteo, estos valores del arreglo IPi reemplazan el in--

tercambio real.

V.3. Eacalamiento de Columnas y Renglones.

El manejar cantidades del mismo orden de magnitud du--
rante el procesc de eliminacifin, permite reducir los erro--
res de redondeo. Se ha demostrado gue los mejores resulta-
dos se obtienen cuando a cada etapa, el elemento de mayor -
valor abscluto simpre esti acotado per la unidad (Wilkinson,
1965) .,

El procedimiento aplicado, aunque no es el Sptimo, es
el siquiente: se escalan las columtas y renglones de forma
tal que el elemento de mayor valor absoluto en cada columna

y cada renglfn sea uno.

V.4, Descomposicidn Trlangulan.

En general no existe una factorizacifn LU finica de una
matriz. 6i A = LU es una factorizacisn de A, ¥y D es una ma
triz diagonal no singular, luego L*= LD es triangular infe-
rior y U'= g’lg es triangular superiox. De agul

B=LU=LRD U=1 ¥ (5.4)
¥ ' U' es tambifin una descomposicidn LU de A. Esto sugiere
la posibilidad de normalizar las descomposiciones LU de una

matriz, insertando una matriz diagonal. Es decir
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A=LDU {5.%)
es una descomposicifn LDU de A, puesto gue L es triangular
inferior unitaria, D es diagonal ¥y U es triangular superior

unitaria.

S1i se maneja la matriz diagonal en distintas formas en
la descomposicifin LDU, se obtienen tambifn diferentes compo
siciones. Hay tres variantes importantes. La primera aso-
cia D con la parte triangular inferior de la factorizacifn.

A=L'"U= (DY (5.6)
Esta se conoce como descomposicidn de Crout. La segunda se
llama descomposicifn de Doolittle, y asocia p con la parte

triangular superior

B=LU =L (@

ne

} (5.7
Cuando p es simétrica y tiene una descomposicidn LDU Gnica,
la descomposiclfn debe tener la forma
A=LpLT (5.8)
Si los elementog de la diagonal de D son positivas, --
luego se forma la matriz g"z= diag (6‘{21,---. 6;{;;) .
Entonces A puede escribirse como
a=p 'T = (¥ @¥ph {5.9)
Esta varilante se conoce como descomposicifin de Choles-
ky de A (Stewart, 1%73}.
Cuandoc A no es simétrica, se puede obtener una descon-

posicifn anfiloga en la forma:
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A=1"U' = (zp®™) ¥ (5.10)
y donde D % ¥ __I:!"f2 difieren en que si algfin elementc de D -~
tiene signo negativo, la ralz cuadrada se efectfia sobre el
valor absoluto, pero el signo negativo se asocia al elemen-—

to correspondiente de g"f‘ -

V.5. La Varianie de Caocut.

Una forma eficiente de efectuar la descomposicién ——-
triangular es usando la variante de Crout (Forsythe y Moler,
1967). La finica diferencia con eliminacifin Gaussiana es el
orden en que se hacen las coperaciones, yva gque finalmente -—-
son las mismas en ambos cascos. Se tiene la ventaje de que
nunca se tienen las matrices intermedias, y cuando se pue--—
den acummlar los productos internos, este método es béstan—
te precisgo (Wilkinson, 1965).

A continuacin se describe el Método de Crout., La ma-
triz U que se forma en este caso tiene sus elementos urr=1'
r=1,2,--,N. Si suponemos gque se tienen ya los primeros r-1
renglones y columnas de L y U respectivamente, luega en vis

ta de que A = L U, y el hecho que mip=° para p>i, u r=0 pa-

P
ra p>r y “rr=1' tenemos

r-=1
= m + L

ir {(5.11})
ir p=1

mip upr
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de donde se obtiene

r=1

my,. = a;. - pil mip uPr i»r {5.12)

Entonces se conoce ahora la columna r de L. Similarmente -

para u . partiendo del hecho que mrp=0 para p>r; tenemos:

r=1
a =m u + LI m u j>k (5.13)
rj rr “rj p=1 TP Pl
de donde se obtiene la expresisn deseada:
r-1
vy = (arj - pzl L. upj)/mrr ik {(5.14)

La primera columna de L esti dada por Mgy = By4¢ i=1,

--, N. El primer renglén de U, es también ficil de calcu-—-

lar:

ulj = alj/mll i>1 (5.15)

Es necesario aclarar gue con este m&todo los elementos
de L son (ordinariamente) diferentes de 1.

En la figura 5.1 se muestra cfmo se almacenan las ma-—
trices al inicioc de la etapa r. N&tese qgue no se almacena
la diagonal de U. En sintesis, para determinar L y U com--

pletamente el orden de cflculc es como sigue: primera colum
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Figura 5.1. Esgquema de Almacenamiento para el Método de Crout.
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na de L, primer renglfin de U,-setfunda columna de L, segun-

do renglén de U, y asf sucesivamente.

V.6 La Variante de Choleshy.

La variante de Cholesky para el caso en que la matriz
no es simétrica se obtiene en forma andloga al Método de -
Crout. Se tienen las siguientes diferencias.

1. Es necesario almacenar los elementos de la diago—--

nal de D°'.

2. A cada etapa de eliminacifn, los elementos de la -~
columna de L' correspondiente, se obtiene dividien
do por la rafz cuadrada del pivote seleccionado pa
ra esa etapa.

3. Los elementos de la matriz U' se cobtilienen en forma
an&loga al M&todo de Crout, peroc con el elemento =

m.. modificado en la forma descrita en el punto 2.

V.7. Procedimiento Ttenativo.

No obstante que los errores de redondeo en los mEto--—
dos de eliminaciSn con intercambios para una matriz bien -
escalada son pequenos, algunas veces se desea una preci-
sién mayor en la solucifn, particularmente cuando la ma-
triz A es mal condicionada., Se pueden tener tales solucio

nes para la mayoria de los sistemas lineales con s6lo un -
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modesto incremento en el tiempo {alrededor de 25%), después

de haber encontrado la primera solucifn para X (Forsythe, -
1967) .

Esta técnica se aplica de la siguiente manera:

E{.o) =g £(o) = b (5.16}

aE— b3

pga k-1 o L1 (RY | (R-D) g (K1)

El procedimiento termina cuando se ha alcanzade la pre

cisién deseada.

V.8. Nomencfatuna.

A& Matriz de coeficientes del sistema de ecuaciones 1i

neales 5.1

b Vector de lados derechos del sistema 5.1
4 Vector de residuos, procedimiento 5.9

L Matriz triangular inferior.

N nNimero de variables independientes.

£ Vector de errores, procedimiento 5.9

U Matriz triangular superior

X Vector de variables independientes

¥ Solueifn intermedia, procedimiento 5.3
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capfTuLo wviI
TECMICAS PARA MANEJAR MATRICES DISPERSAS

Las matrices jacobilano resultantes se resuelven aplicando
algoritmos adecuados para matrices dispersas (Holland, -—
1981), La literatura sobre este tema es abundante; sin em
bargo, las t&cnicas aplicadas agqui se tomaron de dos traba
jos gque cubren ampliamente el &rea de aplicacifn para Inge
nierfa Quimica (Tewarson, 1973; Gustavson, 1980}.

Los dos puntos principales sobre los gue se enfocan -
estos algoritmos son: a) almacenar solamente los elementos
diferentes de cero, y exclusivamente hacer operaciones con
&stos, ahorrando de esta manera memoria de computadora y -
tiempo de edecucifn; b) minimizar el llenado de las matri-
ces durante el procesc de eliminacifin de los elementos ba-
jo la diagonal. Esto filtimo se puede hacer antes de la --
eliminacifn, simulando el procesc con matrices Booleanas,-
lo gue permite usar almacenamiento con localidades £ijas,
llamado estitico, minimiz&ndose el almacenamiento requeri-
do (Gustavson, 1980). La otra forma de hacerlo es a cada
etapa de la eliminac¢ibn, seleccionando como pivote aquel -
~elemento que permita un llenado minimo. BEsto Gltimo re--

quiere un esquema de almacenamiento que permita adilcionar
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elementos que van apareciendo como consecuencia de opera--—
ciones con elementos diferentes de cero, sobre la misma co
luma ¥ sobre el mismo renglén del elementc en cuestifn. -
Un esquema de este tipo se conoce como dinimico.

En este trabajo se usan ambos esgquemas de almacena-
miento, estitico y dinfmico, pero no se controla en forma
alguna el llenado de las matrices, como consecuencia de la
eleceifn de pivoteo por tamano.

Como los mé&todos directos de solucibn de ecuaciones =
lineales destruyen la matriz original, en la aplicacién -~
del MEBtodo de Schubert es necesaric guardar una copia del
jacobiano que se va actualizando. Para esto se usa almace
namiento estitico. Durante el proceso de eliminacién Gau-
ssiana se usa un esquema dinSmico.

La forma de evaluar el jacobiano, descrita en el Capfl
tulo IV, cbliga a guardarlo por columnas en forma permuta-
da, ya que se evalfian varias columnas al mismo tiempo. Co-
mo eg mis {itil en este cago tener la informacidn almacena-
da por renglones, se aplica un algoritmo para obtener la -~
transpuesta permutada de la matriz en forma Sptima (Gustay
son, 1980).

En sequida se presentan estas técnicas, usando una ma

triz de 4x4 tomada del texto de Holland (1981).
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VI. 1. Afmacenramiento Esatdiico.

La informacifn se puede guardar por renglones o por
columnas, En este caso se harf por renglones. Toda la in
formacifn se tiene almacenada én tres arreglos. Renglén a
rengl6n se van colocando los valores de los elementos dife
rentes de cero en el arreglo A. Los Indices de las colum-
nas correspondientes a cada elemento se van almacenando en
el vector JA. En el tercer arreglo se tiene un conjunto -
de sefialadores de renglones (IA), donde el i-€aimo elemen-—
to de IA es la direccifn en ambos, JA y A, del primer ele~
mento diferente de cero del i-€simo renglén de la matriz.

5i denotamos por H el nﬁ@ero de renglones y por HA el
némero de elementos diferentes de cero, las dimensiones de
In, SA ¥y A, son N+l, NA y NA, respectivamente. En total -
se requieren ZNA+N+l localidades. Como ejemnplo se almace-—

nari la matriz MA en foxma compacta.

‘|

o]

i
"
a ;e oNow
N e w e
W

1
6
8
4

-

La representacifn dispersa por renglones de MA es:
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I
no
T

-9

)]

11

+ 4 + ' +
Ja = 1 2 3 1 2 "2 4 1 3 4
A = 1 3 1 2 5 3 4 2 9

El cuarto renglén de MA comienza en la posicifn IA(4)=8
Y termina en la posicién IA(4+1)-1=10 de los arreglos JA ¥
A. Por tanto el cuarto renglén de MA tiene tres elementos

diferentes de cero en las posiciones {(4,1), (4,3) y (4,4).

V1.2, Afmacenamiento Dindmico.
Para ilustrar este esquema se almacenard la matriz MA

y se mostrari la forma en gue se modifica al ir haciendo su

factorizacidn LU,
Definiendc los siguientes arreglos:

IA: vector que sefiala las localidades de los primeros

elementos de cada renglfin.

JA: vector gue contiene los Indices de las columnas -
en que se encuentran los elementos de MA.
A vector que contiene los valores de los elementos

diferentes de cero en Mh.

N5L: vector que contiene las direcciones de los siguien
tas elementos diferentes de ceroc en cada renglén.

Para significar que es el Gltimo elemento de cada
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renglén, se almacena en ese'lugar el valor de
Cero.
NASL: indica la siguiente localidad wvacia en A.
Los arreglos A, JMA y NSL debhen tener localidades dispo
nibles para almacenar los elementos, producto del llenadec -

por las ovperaciones de hilera.

Ia
3
1
8
7
localidad 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16
Ja 1 14 2 1 2 3 2 4 3
A6 1 9 3 4 5 1 2 3 2
NSL 12 11 6 ¢ # 10 16 15 2 ¢ 14 p 513 ¢ 4
NASL = 9

El segundo renglén de MA comienza en la localidad 1, -
el primer elemento se encuentra en la columna 1{(JA(1l)=1) ¥
su valor es 6(A{1)=6), el siguiente elementc se encuentra -—
en la localidad 12{NSL{l1)=12), se encuentra en la columna -
2{JA(12)=2} ¥ su valor es 2{A(12)=2), y es el (ltimo elemen
to de este renglfn. El renglSn 3 comienza en la localidad

7, ¥ en la forma descrita anteriormente se localizan los --
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elementos de ese renglén. Una vez que se han llenadc las -
localidades necesarias para almacenar la matriz MA el pri--
mer elemento que resulte como llenado se almacenarfi en la -
localidad WASL = 9, y a esta variable se le asigna el valer
NSL{NASL}=2. En esa misma forma se van guardando todos los
elementos adicionales.

Este esgquema necesita INA+N+1 localidades de memoria.

Para efectuar la factorizacifn LU se define el siguien
te arreglo adicional:

IPV: vector que almacena el orden de pivoteo durante -

la factorizacisn.

Para encontrar los factores LU se aplicari el algorit-
mo de Crout, descrito en el Capitulo anterior.

En primer lugar se muestra la matriz original MA con -
su correspondiente vector IPV:

IFV

1

1
2
3
4

& | ;M P
| NN W
N & | e
O W ow mw

Se selecciona el renglfn 2 como primer pivote, y se de
terminan la primera columna de L, ¥ el primer renglén de U.

Enseguida Se muestra la matriz resultante. Los nfimercs en—-
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tre paréntesis, son los multiplicadores necesarios para ha-
cer ceros los elementos que se encontraban en esas posicio-

nes, ¥ que son elementos de L.

IPV
2 (y 3 1 9 6 1/3 9 ¢
1 6 1/3 § @ (1) 3 1 ¢
3 (8) 5 6 3 = ¥y 5 g 3
4 {4) @ 2 9 4w o 2 %

Los elementos de IPV denotan el reordenamiento de los
renglones de MA en la matriz transformada. A la derecha se
muestra cfmo serfia la matriz si se hubieran hecho realmente
los intercambios.

Se actualiza la segunda columna de L y se selecciona —
el renglfn 3 como segundo pivote para determinar la segunda

columna de L y el segundo renglén de U.

Ipv

2 (1 (8/3) 1 ¢ 6 173 @ @
3 6 1/3 a 9 L} 5 @ 3/5
1 @ 5 sasl lwoem 1o
4 (4) 43 2 9 () 4/ 2 9

Notese que aparecid un elemento diferente de cero en -

la posicidsn (4,2).
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Se actualiza la tercera columna de L y se selecciona -
el renglén 4 como tercer pivote para encontrar la tercera -

columna de L y el tercer renglén de U.

1PV
2 lw e/ @ e & 13 9 ¢
3 6 13 o 8 || 5 B 35
a @ s 8 35| |4 (~4/3) 2 49710
1

4y (-4/3) 2 49%/10 (1) (8/3) (1) ¢

Por (ltimo se actualiza el elemento (4,4) para termi—-

nar la triangulacién, obteniéndose:

ipv

2 !W(:L) (8/3) (1) -13/2 's 13 8 -9

3 6 1/3 ¢ J @ s @ 3/5
4 &y s ® 3/5 = (-4/3) 2 49/10
1 l_(d.){—a:/a) 2 49710 (1) (8/3) (1) -13/2

N&tese gque aparecid otro eiémento diferente de cero en
la posicién (1,4).

A continuacifn se muestra cfmc se van almacenando es—--
tos matrices en forma empacada, y cfmo se acomodan los ele-—

mentos gue aparecieron:
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IAIFV Iocalidad 1 2 3 4 5 6 7 8 971011 12 1314 15 16
-3 2 I 1 14 2 12 2. 3 2. 4 3
1 3 A 6 19 872 4 5474 1 173 s 2
8B 1 NSL 1211 6 ¢ 9 10 915 16 #14 # 513 8 4.
7 4 NASL = 2 .
IAIPVIotalidad @ 23 4 5 6 7 8B 9 1011 121314 1516
3 2 an 1 1 4 212 2 3 2 4 3
12 A 6 149/10 8/34 5-4/3 1 173 s 2
8 1 KL 12116 ¢ P 10915 16 #14 € 513 B 4
7 4 MSL= 2

IAIWIocalddsd 1 2 3 4 5 6 7 8 9 1011 12 13 14 1516
3 2 JA 1 4 1 4 212 2 3 2 4 3
T 3 A 6 -13/2149/10 B/34 5-4/3 1 1/3 s 2
3 1 NL 12 @ 6 @ ¢ 10915 16 214 ¢ 513 g 4
7 4 MNASL= 11

Vi.3. Algoritme Pana Obtlenexn La Taanspueata
Peamutada de una Matriz OLspensa.

Una representacifin de A por renglones es ignal a una -
represeihtaciﬁn de _}__\? per columnas. En seguida se describe -
brevafente el algoritmo, en términos de calcular una repre--—
sentacibn ordenada de QT a partir de una representacién no-

ordenada de A.
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Primeroc se reserva espacio para cada columna de A (ren
glén de QT) en un arreglo de tamafic A, definiendo para es-
to un arreglo de m sefialadores (m es el ntimero de columnas
de la matriz A). Este arreglo se denomina IAT, y se obtie-
ne de contar los indices de lqs coltmnias de A que aparecen
en cada renglfn y convertir la informacisn en sefialadores -
por renglones de g - El arreglo IAT sirve para partir el -
espacio de NA localidades en espacio para m listas; cada --
lista tiene espacio para una columna de A. En seguida, pa-
ra !.=1,$I se pasa sobre los renglones de j en orden secuen
cial. Justamente antes de procesar el renglén i de A, cada
ligta contiene un subconjunto ordenado de los enteros de 1
a i-1, y cada sefialador tiene la informacién del préximo --
elemento libre en el arreqlo de tamafio NA. La Jj-&sima lis-
ta, 1lgj<m contiene los Ifndices de log renglones de la colum
na j de A hasta i-1. Cuando se procesa el renglbn i, cada
elemento aij diferente de cerxro hace gue i se sume a la lis-
ta j, ¥y el sefialador de la lista j se incremente. Cada una
de las m listas recibe los Indices en forma ordenada y se--
cuencial, independientemente del orden original de los Indi
ces de las columnas de A. Lo importante es que se recupe——
ran los Indices de los renglones de R en grupos ordenados.
ror Qltimo, es tan f£&cil calcular (P Q)T como lo es =AT: simple
mente se accesa el renglén P{i} en lugar del rengiln i de A

en la etapa i.
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En sequlda se presenta la codificacifn en FPORTRAN del

algoritmo, donde se usa la siguiente nomenclatura:

ic

ia

s

Vector de permutaciones, de tamanho N

Vector de direcciones del primer elementoc de cada
renglSn en A.

Vector de indices de columnas de B.

Vector de valcores de los elementos diferentes de

cerc en la matriz A.

IAT, JAT, AT, contiene informacifn an8loga a IA, JA Y

A respectivamente, para la matriz transpuesta.

Ip,

IAl, IAZ, JPT, son variables enteras auwxiliares.

DO 1 1=, M

IAT (1) = O

DO 2 JP=1,NA

J = Ja(IP)

IAT(J) = IAT(I)+1
IAT(M+1) = NA+1-IAT(M)
DO 3 I=M,2,-1

IAT(I) = IRT{I+1)~IAT(I-1)
Do 4 t=1,N

IP = IC{I)

IAl = IA(IP)

IA2 = Ix (IP+1)-1
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DO 4 JP = AL, IAZ
J = JA{IR)

JPT = IAT{JI+1)

JAT (JPT} = I

AT {(JeT)

ALJIP)
IAT(J+1) = JPT+1l
IAT(1) = 1

END

Al aplicar el algoritmo anterior a la matriz MA con

I

IAT

{matriz identidad}, se obtiene:

1
%
1
1

11

7 ]
+ +

2 4 1 2 3 1 4 3 i
1 3
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capfTuLO VI
PROBLEMAS RESUELTOS

En ésta parte se presenta el conjunto de problemas resuel--
tos. La Tabia 7.1 muestra informaciSn con el nombre del -—-—
problema, el nGmero de componentes y de etapas, asl como --
las caracterfisticas de las ceolumnas en 1o gue se refiere a
existencia y tipo de condensador, existencia de rehervidor,
extracciones laterales e intercambios t#rmicos, asi como elr
ntmero de alimentaciones. FEn seguida se presenta el plantea
miento de los problemas y los resultados obtenidos en cada
caso, reportindose los perfiles de liguido, vapor y tempera
turas de la columna, asl como las composiciones de los pro-
ductos. Tambi€n se reportan las cargas térmicas de condensa
dores y rehervidores en los cases en gue se calculan. Adi-
cionalmente se presentan los perfiles iniciales y los mé&to-
dos de c8lculo de propiedades utilizados. En los casos en -
gue se tomd el problema de alguna referencia, se indica la
fuente.

La Tabla 7.2 muestra el nfimero de iteracilones regqueri-
das, para el grupo selecto de problemas, el error £f£inal al-
canzado vy el tiempo de CPU en segundos.

Todos los problemas se corrieron en una computadcra -

UNIVAC 1100/82.
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.Finalmente la Tabla %.3 presenta informacién concer--
niente al manejo de las matrices, para el conjunte de pro--
blemas anterior. Se muestra el nfimero de ecuaciones resuel
tas, el nGmero de elementes diferentes de cero, el llenado
ocasionado por el proceso de triangulacién, reportade como
veces el nimerc de elementos diferentes de cero originalmen
te. Adicionalmente, el nlmero de veces gue se evalub el ja-
cobiano ¥ el ntimero de iteraciones gque se mantuvo constante
cerca de la solucién. Finalmente, se reporta el nlmero mi-
ximo de iteraciones requeridas en cada caso, para afinar la
precisibn de las variables obtenidas en el proceso de elimi
nacifn Gaussiana, hasta gue el valor de cada uno de los re-
siduos Sea menor gue (10)-9 ror el valor de la variable.

Para el cilculo de propiedades termofisicas se utilizé
el paquete de c8lculo de propiedades del simulador de proce
sos SIMPROC, del Instituto Mexicano del Petréleo.

La inicializacifn de las variables de iteracién, se hi
zo en todos los casos usando la té&cnica descrita en el Apén
dice A, excepto para el problema 16, que se utilizé la for-

ma del Apé&ndice B. -
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VIT.1. Comentardics Adicionales.

El escalamiento de renglones durante gl proceso de -
solucifn de ecuaciones lineales se implementS en la siguien
" te forma. Antes del proceso de eliminacién se escalaron —--
los renglones entre 0 y 1/8.

En el esquema de almacenamiento compacto usado se guar
d6 en una misma palabra, informacién para dos elementos de
los8 vectores JA y NSL, para ahorrar memoria. 7

Una vez que se resolvit en la primera iteracién el pri
mer sistems de ecuaciones se ha almacenado suficiente infor
macifn para resolver en forma mis répida los sistemas de --
ecuaciones lineales de las siguientes iteraciones., Es decir,
8l se utilizan los mismos pivotes que en la primera itera--
cifn, se sabe donde van a aparecer elementos diferentes de
cero durante el proceso de eliminacién.

8i cerca de la solucién el jacobiano no cambila, esto -
permite acelerar el c8lculo, ya que se tienen almacenados =
los factores LU y el problema se reduce a hacer la sustitu-
cifn hacia atr&s con el nuevo vector de lados derechos. Es—
to se detecta fAcilmente, ya que al actualizar la matriz ja

cobiano se observa si no cambié ningdn elemento.



TABLA 7.1 EJEMPLOS RESUELTOS.

Tipo de Reher- No. Ali- Inter- Extrac-
pescripcidn del Problema HC NP Conden~ vidor. menta= ca_ln'bio cidn
Ho. Titulo sador. ciones, Térmi- Lateral
co,
1 Amplio rango de T. da Eb. con un comp. intermedio 1 20 Total st 1 - -
2 mmplio rango de T. de Eb. con comps. intermedios S 20 ‘fTotal s1 1 - -
3  Columa desmetanizadora 1 B 15 - sf 2 -
4 Columna desmetanlzadora II 1 1 - si 2 - -
5 Columna desmetanizadora IIX it 21 - st 2 - -
6 Desatanizadera 1 B 22 Parcial s{ 1 - -
T Desetanizadora Il 10 18 Total st 1 - -
8 Separaclfin etano-etileno 5 50 Total st 1 - -
9 Despropanizadora 4 31 Total s{ 1 - -
10 Desbutanizagora 8 31 Total sg 1 - -
11 Eetabiilizacifn de gasolinas 11 13 Parcial s{ 1 - st
12 Separacifn acetona-zgua 2 38 Total - 2 - -
13 Metanol pure. 3 15 Total s5 1 - -
14 pestilacifn altamente no-ideal 4 10 Total s{ 1 - -
15 Separaciln metanol-agua 2 49 Total 14 1 - -
16  bestilacién extractiva. 4 50 Total 14 3 -
17 Destilaclén extractiva con furfural B 15 - s1 2 - -
18  Absorbedor I 14 2 - e 2 - -
19  Absorbedor II 20 8 - - 2 - -
20 AbsorciSn de propanc 21 6 - —_— 2 - -
21 nbsorcifn con intercambio térmico 12 7 - - 2 si -
22 Absorbedor con presaturador 15 6 - - 2 8% -
23  pbsorbeddr con rehervidor 6 11 - 51 2 - -
24 Columna agotadora 13 14 - sf - 2 -

-Z8-



VIi.2. Efemplos 1-71,
Problemas de Destilacidn, Sofuciones de Hidrpoecanbunos.

1. Mezcla de amplio rango de temperaturas de ebullicifn
con un componente intermedio.

Fuente: Gupta y Gallier {1979).

Ndmero total de etapas: 20

Condensgador: 51, etapa 1, total,
Rehervidor: si, etapa 20.
Intercamblo tE&rmico: No.
RelaciSn de reflujo: 200:31, liguido saturado.
Presitn de la columna: 100 psia
Alimentaciones:
Presitn, psia: ic0
Temperatura, °F: Liquido saturado
Flujo, lb-mol/h: 100.0
Etapa: 1o
composicitn: (fraccifin mol)

CZHG 0.30

CyHg 0.30
R=CyaH,¢ 0.40

Producto de fondos: 69.0 lb-mol/h
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor y ligquido.

Etapa ‘Temperatura Vapor Liguido
(°F) (1b-mol/h) {1b-mol /h)

1 -45.379 - 200.000
2 -38.433 231.000 185.029
3 -17.936 216.029 165.324
4 11.143 196.324 157.911
5 © 30,279 188.911 158.581
6 38.122 189.581 159.682
7 40,792 190.682 160.153
8 41.649 191.153 160.314
9 41.919 191.314 155.017
10 53.493 186.016 268.286
11 61.708 199.286 274.584
12 64.752 205.584 277.098
13 65.805 208.098 277.991
14 66.162 208.991 278.295
15 66,281 209.295 278.398
16 66.321 209,398 278.431
17 66.335 209.431 278.421
18 66.3B0 209.421 277.573
19 67.970 208.572 248.047
20 130.464 179.047 69.000



-85~

Destilado lfiguido: 31.00 lb-mol/h

Productos
Composicidn Destilado ligquido Prod. de Fondos
(£raccisn mol) {(fraccién mol)
C2H6 0.96774 -
C3HB 0.03226 0.42029
n—CIZH26 - 0.57971

Carga térmica del condensador: -1,304,394.9 BTU/h-
Carga té&rmica del rehervidor: 1,710,447.8 BTU/h

Comentarios:
Perfiles iniciales.
Temperaturas: Tl = —-45.4; '1‘20 = 130.5; perfil lineal -

entre éstas.

Vapor: Vj = 231y 4 = 2,20
Ligquido: Lﬂ = 200; 4 =1, 9; Lj = 300; j=10,19;
LZO = 69,

Métodos de cilculo de propiedades.

Entalpia Ecuacién de Soave

Constantes de equilibrio Ecuacifin de Soave
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2. Mezcla de amplio rango de temperaturas de ebulli-

con componentes intermedios.

Fuente: Gupta y Gallier

Nmero total de etapas:
Condensador:
Rehervidor:
Intercambio té&rmico:
Relacifn de reflujo:
Presitn de la columna:
Alinmentaciones:
Presibn, psia
Temperatura, °F
Flujo lb-mol/h
Etapa
Composicién
n=C4Hy0

n-Cghyo
n—CyH; g

n-C9H20

n—C;gHaz

Producto de fondos:

(1979}

20

S1{, etapa 1, total
51, etapa 20

No

4, ligquido saturado
14.7 psia

1477

Vapor saturado
100

9

{Fraccién mol}

0.300
0.100
0.200
0.100
0.300

50. 1b=-mol/h
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor vy liguido.

Etapa Temperatura Vapor Liquido
{°F} (1b-mol/h) {1b-mol N}

1 53.220 - 200.00
2 135,126 250,000 166.427
3 186.575 216.427 183.029
4 196.252 233.029 187.746
5 197.822 237.745 188.481
6 158.147 238.481 188,299
7 198.579 238.299 186.165
8 201.267 236,165 173.434
9 217.591 223.434 145.364
10 227.652 95,364 151.043
11 22%.113 101.043 i51.06894
i2 229.347 101,894 152.026
13 229,393 102.026 152.040
14 229.424 102.040 152.019
15 , 229.511 102.019 151.917
16 229.845 101.917 151.499
17 231.181 101.499 149.901
i8 236.352 99.901 144.984
19 253.318 %4.984 137.029
20 288.540 87.029 50.000
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Destilado lfiqguido: 50.000 lb-mol/h

Productos
Composicibn Destilado liguido Prod. de Fondos
(fraccin-mol) (fraccifn-mol)
n-C4H10 0.60000 -
n—Csﬁlz 0.20000 -
n--C.lI-IlG 0.2000 0.20000
n-CgH, g ' - 0.20000
l’l-'ZZ'.lnﬁ22 - 0.60000

Carga térmica del condensador: -3,416,810.0 BTU/h

Carga térmica del rehervidor: 1,662,721.6 BTU/h

Comentarios

Perfiles iniciales

Temperatura: T:L = 50, '1'3 = 190, T:LB = 240, '1'20 = 290,
perfil lineal entre é&stas.

Vapor: Vj = 250; 4 = 2,8; Vj = 150; § = 9, 20.

Liguido: I"j = 200; 4 = 1,19; Log = 50,0

ME&todos de cllculo de propiedades.
Entalpila Ecuacién de Soave

Constantes de edquilibrio Ecuacibn de Soave



Y- 1- Y8

3. Columna desmetanizadora.

Nimero total de etapas: 15

Condensador: No
Rehervidor: S1, etapa 15
Intercambio t#8rmico: No

Relacibn de reflujo: -
Presifn de la columna: 469.7 psia en el domo, con —w—-

una c¢alda de 0.2 psi por etapa.

Alimentaciones: 1 2
Presifn, psia 469.7 471.3
Temperatura, °F -77.69 -54.40
Flujo, lb-mol/h 16 ,864.537 6121.773
Etapa 1 4
Composicitn (Fraccisn mel) (Fraccifin mol)

CH, 0.92915 0.42859
CyHg 0.05830 0.24231
CyHy 0.01124 0.20968
i_c4H10 0.00051 0.02750

7 n-—C4H10 0.00071 0.05821
i-CgH, 5 0.00005 0.01221
n-CcH,, 0.00004 0.01340
n—Csﬁl4 0.00001 0.00809

Destilade vapor: 19509.0 lb-—mol/h
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor y liquido.

Etapa Temperatura Vapor Liquido
- (°F) {1lb-mol/h} {1b-mol /h)

1 -74.848 19509.0 174.418
2 ~58.503 2818.881 159.656
3 -56.253 2804.119 145.759
4 -54.513 2790.222 5360.284
5 -54.494 1882,973 5361.228
6 -54.467 1883.918 5362.143
7 ~54.413 1884.832 5362.952
8 -54.265 1885.642 - 5363.404
9 -53.788 1886.094 5362.744
10 -52.187 1885.431 5359.617
11 -46.916 1882.307 5359.930
12 ~31.379 - 1882.620 5429.667
13 3.300 1952.357 5767.381
14 53.252 2290.071 6351.313
13 109.204 2914.003 3477.310
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Productos
Composicibn Destilado wvapor Prod. de Fondos
{fraccifn-mol) (fracecifn-mol)
CHQ 0.92946 0.04617
C2H5 0.05599 0.37275
CSHB 0.00990 0.36812
i—C4HlD 0.00031 0.045918
n—-C4H10 0.00033 0.10407
i_c5H12 0.00001 0.02168
n—C5H12 0.00001 0.02375
n-C5H14 - 0.01429

Carga térmica de rehervidor: 19,293,009, BTU/h

Comentarios
Perfiles iniciales:

Temperaturas Tl = =75; T15 = =5; perfil lineal entre -

éstas.

Vapor: . Vl = 19509.0, vj = 2814.437, 3 = 2,4;
v, = 1912.898, j = 5, 15.

Liquido: Ly = 169.974, § = 1,3; Ly = 5390.208, i = 4, -
14; 1, = 3477.310.

Métodos de cllculc de propiedades
Entalpia Ecuacifn de Scave

Constantes de equilibrio Ecuacifn de Soave
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4.VColumna desmetanizadora.

Ndmero total de etapas: 11

Condensador:
Rehervidor:
Intercamiyio t&rmico:
Relacifn de reflujo:

Presisn de la columna:

Alimentaciones:
Presifn, psia
Temperatura, °F
Flujo, 1ib-mol/h
Etapa
Composicién

N2
CO2

4

CaHe

C

CH

~ Caflg

1-C H, o
n—CQH10
1-CgHyp
n—csn12
n-CgH,

n—C7H16

No

5S4, etapa 11

No

414.7 psia en el
calfda de 0.2 psi

domo, con una

por etapa.

1 2
414.7 . 41i5.1
-130.04 : -84.29
T7400.7 7080.8

3 1

(Fraccifn mol) (Fraccifn mol)

0.00187
0.00111
0.95701
0.03266
0.00580
¢c.00082
0.00055
0.00010
0.00005
0.00002
0.00001

Producto de fondes: 2300.0 lb-mol/h

0.00030
0.00442
0.70027
0.15070
0.07643
0.02246
0.01984
0.00779
0.00439
0.00492
0,00850
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor y ligquido.

Etapa Temperatura Vapor Liguido
(°F) (1b-ms1/h}) {(1b-mol /h)
1 ~119.508 12181.500 845.925
2 -100.059 5626.725 542.955
3 ~86.211 ' 5323.755 3693.973
C 4 -86.,167 1393.974 3694.979
5 -86.107 1394.978 3695.365
6 -85.932 1395.385 °  3694.184
7 -85.239 1394.184 3686.746
8 -82.323 1386.746 3658. 382
9 -70.722 : 1358.382 3601.769
1o -34.151 1301,.768 3628.005
11 41.191 - 1328.006 2300.000
Productos
Composicibn Destilado vapor Prcducto de Fondos
{fraccifin mol) {€raccifn mol)
N, 0.00131 -
co, 0.00106 0.01159
CH, 0.96840 0.10626
C,He 0.02818 0.41978
C,Hg 0.00101 0.24861
i-C,H, 4 0.00004 0.07160
“-C4H1IJ 0.00001 0.06277
1i-CgH,, - 0.02430
n-CgH, , - 0.01367
n=C_H, . - 0.01521
n—c7H16 - 0.02620

Carga térmica del rehervidor: 10,148,195, BTU/h
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Comentarios:
Perfiles iniciales

Temperatura: ST, =200, = ~70; T
o 1 : 9

_ 11 = 4%
perfil lineal entre &stas. L
Vapor: Vv, = 121B1., V, = S865.79, 3 = 2,37
vy = 1976.569, 3 = 4,11 ST

Liquido: Ly = 1084.99, § = 1,2; L =4276.569,
‘j = 3,10, L

11 ™ 2300.

Métodos de cilculo de propiedades..- :

~
Entalpia Ecuacilén de Soave
Constantes de equilibrio Ecuacifn de Soave

ke
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5. Columna desmetanizadora.

Ndmero total de etapas: 21

Condensador: No
Rehervidor: S1, etapa 21
Intercambio t&rmico: No

Relacidén de reflujo: -

Presifn de la columna: 284.7 psia en el

domo, con una

calda de 0.2 psi por etapa.

Alimentaciones: 1 C 2
Presibn, psia 284.7 . 285.7
Temperatura, °F -127.45 -67.6
Flujo, lb-mol/h 1006.8 2600.3
Etapa 1 5
Composicién (Fracci&én mol} (Fraccidn mol}
N, 0.00102 0.00051
CO2 . 0.00855 0.00686
CH, 0.052024 0.41195
C, Hg 0.36632 0.31652
C,yHg 0.09720 0.19811
i—C4H10 0.00360 0.02347
n—C4310 0.00293 0.03192
i--CSH12 0.00009 0.00436
n—C5H12 0.00005 0.00405
n—‘Z:GH]_4 - 0.00129
n-C.H, - 0.00056

Producto de fondos: 1906.8 lb-moli/h
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Perxfiles finales de temperatura y flujos de vaper y liguido.

Etapa Temperatura Vapor Ligquido
) (°F) {ib-mol/h) (lb-mol/h}
: 1. ~114.097 1700. 300 932.042
2 -99.714 1625.543 892.743
3 -88.954 '~ 1586.243 876.477
4 -82.006 1569.977 840.228
5 ~70.620 1533.728 2680.945
6 —65.534 774.145 2650.575
7 -52.653 783.775 2732.6023
8 -28.362 825.803 2862.309
9 0.199 955.509 3084.368
10 20.675 1177.568 3294.100
11 31.178 1387.301 3421.188
12 35.798 1516.388 3482.088
13 37.731 1575.288 3508.770
14 38.545 1601.970 3520.441
1S 38.914 1613.641 31525.957
16 9,117 1619.157 3528.969
17 39.289 1622.170 31530.571
hR:} 39.573 1623.771 3529.51:
19 40.384 1622.711 3518.085
20 43.378 1611.285 3461.542

21 55.7598 1554.742 3906.800



Productos

Composicitn

Ny
co,
cH,
C,H
C3Hg
i-C4H,y g
n-CiHyg
i-CgH,,
n-CgH,,
n—CgHy4
n=CyH, ¢

-97

Prod. Vapoxr Prod. de Fondos
{fraccién mol) (fraccitn mol)
0.00138 -
0.00177 0.01229
0.93805 -
0.05713 0.57466
0.00165 0.32001
0.00001 0.03390
0.00001 0.04507
- 0.00599
- 0.00555
- 0.00176
- 0.00076

Carga térmica del rehervidor: 7,887,154.8 BTU/h

Comentarios.

Perfiles iniciales

Temperatura: T, =-117.646; Toy = 69.523, perfil lineal

Vapor:

Liguido:

'Vj = 1700.3; § = 1,5;: V

entre &stas. Posteriormente se afiné por
cllculec de la temperatura de ebullicién -
del 1fquido en cada etapa.

5 = 955,3944;

j =6, 21.

Lj = 1006.8; 4 = 1,4; Lj = 2862.1944;

3 =5, 20; Ly, = 1906.8,

Mé&todos de cilculo de propiedades

Entalpila

Ecuacién de Soave

Constantes de equllibrio Ecuacién de Soave
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6. Columna desetanizadora.

NGmero total de etapas: 22

Condensador: Si, etapa 1, parcial.
Rehervidor: s1, etapa 22

Intercambio té&rmico:  No

Relacifn de reflujo: 2.07

Prasién de la columna: 414.7 psia en el domo, con una

calda de 0.2 psi por etapa y 5

psi en el condensador.

Alimentacicnes:
Presién, psia 414.7
Temperatura, °F 113.
Flujo lb-mol/h 2363.4
Etapa 10
Composicisn {Fraccin mol)
C,Hg - 0.49545
CyHg 0.27114
1-54H10 0.07804
n-C41-110 0.06846
i-—CSH12 0.02659
n-CgH, 5 0.01494
n-CcH, , 0.016G5
1'1-C.7i'!_.l_6 0.02873

Destilado vapor: 1183.2 lb-mol/h
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor y ligquida.

Etapa Temperatura Vapor Liquido
{°F) {1b-mol /h) {1b-mol/h}

1 47.489 1185.200 2449.224

2 52,044 3630.424 2383.556

3 57.211 3566.756 2284.470

4 63.836 3467.670 2186.037

5 71.342 3369.237 2101.531

6 78.878 3284.731 2034.048
1 85,849 3217.248 1974.310
8 92.335 3157.510 1899.471
9 99.472 30682.670 1737.310
10 112.036 2920.910 3891.576
11 119.056 27{1.376 3906.323
';2” 127.885 2726.123 3945.342
13 137.933 2765.143 4015.222
14 148.225 2835.022 4113.680
15 157.805 2933.480 4229.132
16 166.089 3048.933 4345.598
17 172.986 3ﬁ65-389 4448.380
“18 178.822 3268.180 4525, 843
gfis, 184.264 3345.643 4564.539
20  190.484 3384.330 4529.433
21 © 200.058 34a9.233 4291.509
22f 221.127 3111.309 1180.200
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Productos.,

Composicibn Pestilade Vapor Prod. de Fondos

{fraccibn mol) (fraccifn mol}
CoHg _ 0.98081 0.00885
CaHg 0.01917 0.52375
i—c4ﬂlu 0.00001 0.15627
n-C,H,, - 0.13709
i-CgHy, - 0.0532§
n—c5H12 - 0.02992
n-CSH14 - 0.03334
n~CyH, o - 0.05753

Carga t&rmica del condensador: -8,964,887.8 BTU/h

Carga t&rmica del rehervidor:

Comentarios.

Perfiles iniciales,

15,887,791, BTU/h

Temperaturas T1 = 47.50, Tyy = 220.70, perfil lineal en
tre @&stas.

Vapor: Vl = 1183.2; V_, = 3632.424, § = 2, 10;
Vj = 3443.524, j = 11, 22.

Liquido: Lj = 2449.224, j = 1, 9; Lj = 4623,724,

§ = 10, 21; L

22

= 1180.2

Métodos de cfilculo de propiedades

Entalpia

Constantes de equilikrio

Ecuacibn de Soave

Ecuacibfn de Soave
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7. Desetanizadora.

Fuente: Shah y Bishnoi (1978)

Nfimero total de etapas:

Condensador:
Rehervidor:
Intercambio t&rmico:
Relacién de reflujo:

Presifn de la columnac:

Alimentaciones:
Presifn, psia
Temperatura, °F
Flujo, lb-mol/h
Etapa
Composicisn

Ny

CO2

CH4

CHe

C3Hg
1-CyHyg
n-04H10

i—Csﬁlz

n—CSH12

n—C7Hls

18

51, etapa 1., total.

5%, etapa 18

Ne

1.6, liguido saturado.

460.06 psia en el domo con una

calida de 0.3336 psi por etapa.

460,06
Liquido saturado
4450.6203
7
{1lb-mol/h)
0.0003
78.31
56.37
3576,20
604,74
32.00
52.00
13.00
14.00
24.00

Producto de fondos: 779.07 lb-rol/h
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor ¥y ligquido.

Etapa Temperatura vVapor Ligquido
(°F}) {lb-mol/h) (1b-moi/Mh)

1 47.608 - 5874.480
2 51.766 9546.0230 5934.936
3 53.620 9606.486 5891.361
4 55.290 9562.911 5802.812
5 57.336 5474.362 5674.348
6 60.067 9345.898 5463.278
7 64.318 9134.829 9991.999
8 65.814 9212.929 9976.454
g 67.694 9197, 384 9885.41¢6
10 70.842 9106, 346 9704,102
11 76.364 8925.032 9424.448
12 85.537 8645.378 9091.968
13 99.077 8312.898 8824.496
14 116.011 8045.426 8733.632
15 133.762 7960.563 8842.701
16 150.121 8063.632 8987.476
17 165.196 8208.406 8764.105
18 184.146 7985.035 7719.070

Destilado 1ligquido: 3671.550 lb-mol/h



Productos

Composicitn

Ny

CO2

cH,
Colg
Cillg
i-CyHyg
n-C,H,
1-CoH, 5
n—csu12
n=Cqoly¢

Carga t&rmica de
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Pestilado liquido Prod, de Fondos
(1b-mol/h) (1b-mol/h)
0.0003 -
78.208 0.102
56.370 =
3513.285 , . s2.918
23.635 N 581.105
0.035  31.965
0.016 o 51.984
- _ ~ 13.000
- ' 14.000
- 24.000

1 condensador: -31,537.526 BTU/h

Carga térmica del rehervidor: 33,604,347 BTU/h

Comentarics:
Perfiles inie

Temperatura:

vapor:
Liquido:

iales

Tl=41.61, T18=184.17, perfil lineal entre -~
€stas, Posteriormente se modificS por cilcu
lo de la temperatura de burbuja en cada eta
pa, utilizando las composiciones obtenidas
con el m&todo del Apé&ndice A.

Vj = 9546.031, 3 = 2, 18.

|
I

5 = 5874.481, j = 1,6; L, = 10325.101;

3

3 =7, 17; LlB = 779.07.

Mé&todos de cilculo de propiedades

Entalpia

Ecuacién de Soave

Constantes de eguilibrio Ecuacién de Soave
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8. Separador etano-etileno

Fuente: Gupta y Gallier (1979}

Niimero total de etapas:

condensador:
Rehervidor:
Intercambioc t&rmico:
Relacibn de reflujo:
Presifn de la columna:
Alimentaciones:
Presién, psia
Temperatura, °F
Flujo, lb-mol/h
Etapa
Composicitn
CH4.
C2H4
CZHG
C3H8

Catyg

50

51, etapa 1, total
£1, etapa 50

No .

3.0, lfquido saturado
150,0 psia

150.0
Ligquido saturado
25.0
25
{1b~mol /h)
0.5
10.0
11.0
3.0
0.5

Producto de fondos: 14.5 lb-mol/h
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor y lfguido.

Etapa Temperatura Vapor Liquido
(°F} {lb-mol/h} {lb-mol/h)

1 ~75.326 - 31.500
2 -61.127 42.000 32.176
3 ~58.763 42.67¢6 32.186
4 -57.780 42.686 32.086
5 -56.839 42.586 31.958
6 -55.784 42.458 31.817
7 -54.615 42,317 31.669
8 - -53.368 42,169 31.521
9 =52.091 42,021 31.379
10 -50.838 41.879 31.249
11 ~49,656 41,749 31.134
12 -48.584 41.634 31.036
13. ~47.643 41.536 30.954
14 ~46.841 41.454 30.888
15 -46.175 41.388 30.B35
16 -45.633 41,335 30.793
17 -45.,198 41,293 30.761
- 18 ’ -44,.855 41.261 30.736
19 -44 .587 41.236 30.717
20 -44.,378 41.217 30.702
21 -44.,213 41.202 30.688
22 -44.069 41,188 30.665
23 -43.861 41.165 30.585
24 -43,.181 4i.08% 30.163
25 -39, 650 40.663 55.663
26 -38.881 41.163 55.747
27 -38.633 41.247 55,752
28 -38.451 41,252 55.740
29 ~-38.244 41.240 55.722
30 -37.989 41,222 55.699
31 -37.670 41.199 55.670
32 -37.272 41.170 55.634
33 ~-36.780 41.134 55.592
34 ~36.18S 41,092 55.544
35 ~35.478 41.044 55.488
36 -34.645 40,988 55.427
37 -33.693 40.927 55.362
38 =32.627 40,862 55.295
39 -31.467 40.795 55.229
40 -30.241 40.729 55.167
41 -28.985 40.667 55.111
12 -27.738 40.611 55.064
43 ~-26.536 " 40.564 55.025
44 -25.412 40.528 54.994
45 -24.386 40.494 54.969
46 ~23.466 40.469 54.945
47 -22.618 40.445 54.893
48 -21.626 40,393 54.661
49 -19,322 40.161 53.457

50 - 9.403 38.957 14.500
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‘Destilado liguido: 1¢.5 l1b-mol/h

Productos:

Composicifn Destiladeo liquido Prod. de Fondos
{1b-mcl/h) (1b-mol/h)
CHy 0.500 -
C2H4 9.733 0.267
CZHG 0.267 10.733
CSHB - 3.000
C4H10 - 0.500

Carga tE&rmica del condensador: -206,035.97 BTU/h
Carga t&rmica del rehervidor: 21i1,464.32 BTU/h

Comentaxios:

Perfiles iniciales.

Temperatura: T, = -43.85, Tgo = 9.56, peéfil lineal entre
E&stas.

Vapor: vy = 42.0, J = 2, s0.

Lifquido: Ly = 31.5, 3 =1, 24; L, = 56.5, j = 25, 49;
Lgg = 14,5.

MEtodos de cilculo de propiedades
Entalpia Ecuacién de Soave

Constantes de equilibrio Ecuacifn de Soave
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9. Despropanizadora.
Fuente: Orbach (19693)

Nﬁme:b total de etapas: 31

Condensador: 51, etapa 1, teotal
.Rehervidor: S1, etapa 31
Intercambic t&rmico: No

Relacin de reflujo: 6.0, T = 75.0°PF

Presifn de la columna: 290 psia

Alimentaciones:

Presién, psia 290

Temperatura, °F 195.

Flujo, 1lb=mol/h 200.

Etapa 14

Composicibn {1b-mol/h}

C3H8 50,

i-C4H, 4 50.
n-C4H10 50.
n—csﬂlz 50.

Productoe de fondos: 150. lb-mol/h
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor y lfguido.

" Etapa Temperatura Vapor Liguido

' (°F) {(1b-mol/h) {1b-mol/h)

1 75.000 - 300.000
2 134.644 350.000 415.633
3 135.308 465.633 414.098
4 136.366 464.098 411.719
5 138.024 461.719 408.168
8 140.555 458.168 403.152
7 144.271 453,142 396.667
8 149,401 446.667 389,067
9. 155.985 439,067 381.183
10 163.747 431.183 373.742
11 172.223 423,742 366.597
12 181.148 416,597 358.382
13 190.689 408.382 347.090
14 201.795 397.090 575.767
15 205.578 425.767 578.968
16 209.349 428.968 582.703
17 212.962 432,703 5B6.778
18 216.299 436.778 590.960
19 219.262 440.960 595,020
20 221.883 445,020 598_771
21 224.104 44B.771 602.084
22 225,981 452.084 604.880
23 227.568 454.880 607.115
24 228.936 457.115 608.749
25 230.174 458.749 609.697
26 231.409 459,697 609.765
27 232.835 459.765 §08.540
28 234.785 458.540 605.268
28 237.848 455,268 598,820
30 243.020 448.820 588.218
31 251.756 438.218 150.000
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Destilado ligquido: 50.0 lb-mol/h

Productos:

Composicifn Destilado Liquido Prod. de Fondos
{(fraccibn mol} (fraceifn mol)
C3H8 0.92176 0.00275
i-C4H10 0.00776 0.33075
1—64H1° 0.00048 0.33317
1--C5H12 - 0.33333

Carga térmica del condensador: -

Carga té&rmica del rehervidor:

Comentarios:

2,466,887.6 BTU/h
2,682,658.1 BTU/h

Perfiles iniciales

Temperatura: T, = 75., Tyy = 215.4, T3y = 251.7,
pexrfil lineal entre &stas.

Vapor: Vﬁ = 350.0, j = 2, 31

Liquido: Ly = 300.0, j = 1, 13; Ly = 500, j=14, 30;
L31 = 5070

ME&todos de cAlculo de propiedades:

Entalpia

Constantes de equilibrio

Ecuacifin de Soave

Ecuaciin de Soave



-110-

10. Desbutanizadora.

Fuente: Shah v Bishnoi {1978)

Nﬁméro total de etapas:
Condensador:
Rehervidor:
Intercambio t&rmico:
Relacifn de reflujo:

Presifn de la columna:

Alimentaciones:
Presifn, psia
Temperatura, °F
Flujo, lb-mol/h
Etapa
Composicibn

CZHG

CBHB
i-C4Hyp
n=Cslyo
i-CgHys
n-CgHy

n-CgHyy

TBP241
(TBP=240,8,API=70.6}

Producto de fondos:

31

S1i, etapa 1, total

Sf{, etapa 31 .

No

1.7235, T = 82.04 °F

103.47 psia en el domo con una

caida de 0.49313 psi por etapa.

110.
150.8
6657.
15
{1b-mol/h)
8.
45.
1603,
2098.
810.
682,
876.
535.

2925. 1lb-mol/h



Perfiles finales de temperatura vy flujos de vapor ¥ liquido.

Etapa

W o awms W N R

W NNNNRENNRNNRBRRRRHMHEER B
P aNabildnNpn8benblbEbRRE

Temperatura

(°F}

82.040
137.490
139.148
140.2286
141.045
141.746
142.4314
143.123
143.941
'144.966
146.324
148.211
150.990
155.648
166.422
168.488
170. 564
172.916
175.842
179.706
184.861
191,469
199_268
207.530
215,367
222.180
227.918
233,115
239,033
248.576
268.999

~lil=-

vapor
{lb-mol/h)
10164.100
11705.521
11695.528
11687.201
11680.716
11674.288
l1665.814
11652.789
11631.924
11598.58%
11545.4099
11458.644
11298.383
10895,218
11714.776
11720.699
11712.432
11688.442
11644 .856
11581.396
11508.064
11448.566
11431.586
11470,.769
11551.996
11640.689
11695.592
11665.403
11444.493
10776.235

Liquido
{1b-mol/h)
6432.101
7973,522
7963.528
7955.202
7948.717
7942.289
7933,.815
7920.790
7899 ,935
786€6.590
7813.500
T1726.645
7566.3983
7163,.219
14639.776
14645.,700
14637.432
14613,442
14569.856
14506.396
14433.064
14373.566
12356.586
14395.770
14476.996
14565.689
14620.592
14590.403
14369.493
13701.235
2925,000
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Destilado lfiquido: 3732.0 lb-mol/h

Productos:

Composicién Destilado liquido Prod. de Fondos
{lb-mol/h) (1b=mol/h}

CZHG 8.000 -

C,Hg 45,000 -
i—C4H10 1602.642 0.358
“'04“10 2075.212 22,788
i_CSHlZ 1.087 808,913
n—c5H12 0.059 €81.941
n-CSH14 - 876.000
TBP 241 - 585.00

Carga térmica dél condensador: -99,870,589. BTU/h
Carga t&rmica del rehervidor: 109,506,920. BTU/h

Comentarios:
Perfiles iniciales

Temperatura: T, = 82.04, T31 = 257 perfil lineal en-

tre éstas.

Vapor: Vj = 10i64.102, 4 = 2, 31

Ltquido: L, = 6432.102, J = 1, 14; L, = 13089.102,

3
4 = 15, 30; L3l = 2925,

" M8todos de cilculo de propiedades

Entalpia Ecuacién de Socave

Constantes de equilibrio Ecuacidn de Soave
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11. Estabilizacifn de Gasolinas
Fuente: Holland (1981)

Nfmerc total de etapas: 13

Condensador: sf, etapa 1, parcial

Rehervidor: 51, etapa 13

Intercambio t&rmico: No

Extraccifn lateral: 51, etapa 10, liquido
Flujo = 25.0 lb-mol/h

Relacifn de refluio: 2.25

Presisn de la columna: 300 psia

Alimentaciones:

Presibn, psia 300
Temperatura, °F Liquido saturado
Flujo, lb-mol/h 100
Etapa €
Composicisn {1b-mol /h)
Cty 2.0
CaHg 10.0
CaHg 6.0
C3Hg 12.5
i-CaHy10 3.5
n-CaHip 15.0
n-CgHio 15.2
n=CgHy4 11.3
n-CHj ¢ 9.0
n—CgHig 8.5
TEPA00 7.0

{(TeP=400 ,API=56.5,=175.008)
Producto de fondos: 42,702 lb-mol/h
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor y liquido.

Etapa Temperatura Vapor Liguido

) (°F) . (1b-mol/h {1b-mol/h}
1 118.07Q 32.298 72.670
2 145.994 104.969 71.821
3 163.309 104.119 69,604
4 177.140 101.902 65,562
5 192.439 97.860 54.531
6 224.480 86.830 179.047
7 245,852 111.345 193.470
8 262.447 125.768 202,636
9 278.238 134.934 207.816
10 296.693 140.114 183.950
11 322.269 141.248 180.213
12 i357.576 137.511 167.556
13 413.524 124.854 42.702

Extraccibétn lidquida, etapa 10: 25.0 1lb-mol/h

Productes:
Composicifn Prod. Vapor Prod, de Fondos Ext. Lateral
{1b-mol/h) {(lb=mol/h} {1b-mol/h}

CHy 2.000 - -
CpHg 9.9870 0.001 0.029
Calg 5.703 0,037 0.260
CyHg 11.547 0,135 0.818

1-C4Hy g 1.206 0.643 1.651

n-CsHyq 1.856 4.469 8.675

n-C5H12 0.017 8,632 6,552

n~CgHyq 4 - 8.218 3.082

n=CqHy ¢ - 7.273 1.727

n-CgH, g - 7.172 1.328

TBP400 - 6.122 0.878
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Carga té&rmica del condensador: -452,558.24 BTU/h

- Carga t&rmica del rehervidor: 1,368,8%8.0 BTU/h

Comentarios:
Perfiles iniciales

Temperatura: T, = 120, T13'= 420, posteriormente se -

1
afindé por c&lculo de la T de eb, del 1I-

quido en cada etapa.

Vapor: Vl = 32.298, Vj = 104.9685%, 4 = 2, 13.
Ligquido: Lj = 72.670, §J = 1,5; Lj = 172.670,
i =6,12, L13 = 42,702

MBtodos de cilcule de propiedades.
Entalpia Ecuacién de Scave

Constantes de equilibrio Ecuaci&n de Soave
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Vil.3. Ejemplos 12-17,.
Problemas de destifaeifn, soLuciones altamente no-
Ldeales.

12. Separador acetona-agua.
Fuente: Gupta y Gallier (1979).

Nfimero total de etapas: 38

Condensador: Sf, etapa 1, total
Rehervidor: No
Intercambic t&rmico: No
Relacifn de refludjo: 1.3, liquido saturado.
Presifn de la columna: 16 psia
Alimentaciones: 1 2
Presifn, psia 16 80
Temperatura, °F Liquido 315.3
saturado
Flujo, lb-mol/h 77.025 - 35.0
Etapa 27 38
Composicitn {(lb-mol/h) (lb-mol/h)
Acetona 21,159 -

Agua 55,866 35.0
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Perfiles finales de teﬁperatura y £lujos de vaper y liguido,

Etapa Temperatura Vapor Liguido
{°F) ' {1b-mol /h} {lb-mol/h)
1 137.543 - 26,308
2 137.548 46.545 26.306
3 137.554 - " 46.543 26,303
4 '137.56 46.540 26,299
5 . - 137.575 46.536 26,294
6 - 137.593 - 46.531. 26,285
7 . - 137.618 465.522 26.273
B 137.655 46.510 26.256
9 137.708 46.493 26,232
-10.7 - 137.783 46.469 26.198
11l -137.889 46.435 26.150
RIS .5 - 138.039 46.387 26.083
13 ----138.248 46.320 25.990
14 e . - 138.538 46.227 25,883
15 .. °138.937 46.100 25,691
18 . 139.475 45.928 25,465
17 - 140.187 45.702 25.175
18 141.103 45.412 24.817
-19 142.244 45.054 24,392
20 143.616 44.629 23.91¢0
21 145.207 14.147 23.385
- 22 146.990 43.622 22,837
23 148.935 43.073 22,276
24 151.031 . 42,513 21,712
25 153.303 41.549 21,134
26 155.875 41.371 20.497
27 155.172 40.734 97.472
28 155.172 40.684 97.472
29 159.172 40.684 97.472
3¢ 159.172 40.684 97.472
31 159.172 40.684 97.472
32 159.172 40.684 97.472
33 159.172 40.684 97.472
34 159.173 40.684 87.471
35 159.182 40.683 97.457
36 159.272 40.669 97.303
37 160.292 40.515 93.983
3e 188.200 37.195 891.788

Destilado liguido: 20.237 lb-mol/h
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Productos:
ComposiciOn Destilado Liguido Prod. de Fondos
{1lb-mcl/h) {1b-mol /h)
Acetona 20.235 0.%24
Agua 0.002 90.864

Carga térmica del condensador: -614,057.73 BTU/h

Comentarios:
Perfiles iniciales

Temperatura: T, = 140., j = 1, 25; T, = 149,

J
j = 26, 35;

3

TEB = 188.6, perfil lineal

entre T35 M4 T38'

Vapor : vy = 46., § = 2, 38

Liguido: Lj = 26., j = 1, 26;']’..j = 103,025,
J =27, 37, Lig = 92.025.

Destilado liquido: 20. lb-mol/h

M8todos de cdlculo de propiedades.

Entalpia UNIFAC

Constantes de equilibrio UNIFAC
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. 13. Metanol puro.

Nimero total de etapas: 15

Condensador: sf, etapa 1, total
Rehervidor: si, etapa 15

Intercambio t&rmico: Ho

Relacitn de reflujo: 2.06, liguido saturado
Presifin de la columna: 17.42 pesia en el domo con una

calida de 0.1422 psi en el con
densador y de 0.0976 psi por

etapa.
Alimentaciones
Presibn, psia 17.42
Temperatura, °F - 166.67
Flujo, lb-mol/h 1613.064
Etapa 12
Composicifn {(Fraccifn mol)
Metanol 0.803986
Etanol 0.00051
Agué 0.12553

Destilade liguido: 1289.561 1lb-mol/h
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor y ligquido.

Etapa Temperatura vVapor Liquido
(°F} {1b-mol/h) {1b-mol/h)}

1 155,644 - 2656.496
2 156.067 3946.057 2656.205
3 156.388 3945.767 2655.210
4 156.74i 3944.771 2653,623
5 157.145 3943.184 2651.089
6 157.635 3940.650 2647.042
7 158.264 3936.603 2640.601
8 159.114 3930.163 2630.444
9 160.321 3920.005 2614.683
10 162,085 3904.244 2590.898
11 164.705 3880.459 2556.597
12 168.586 3846.158 2897.648
13 176.217 3574.145 2817.972
14 123.081 2494.469 2748.281
15 214.802 2424.777 323.503

pestilado lIgquido: 1289.561 lb-mol/h

" Productos:
Composicibn Destilado Ligquido Prod. de Fondos
(£raccién mol) (fraccitn mol)
Metanol 0.99871 0.02766
Etanol 0.00060 0.00014

Agua 0.00069 ¢.97219
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Carga t&rmica del condensador: f63,160,703..BTﬁ/h

Carga t&rmica del rehervidor: 43,207,891. BTU/h

Comentarios:
Perfiles iniciales

Temperatura: Tl = 156, T = 169, T =

215,

12 15
perfil lineal entre &stas. _ . -
Vapor: vy = 3946.057, 3 = 2, 127 Vy°= 2715.591,
4 = 13, 15.
Liguido: Lj = 2656.496, 3 = 1, 11; I.j = 3039.095,

j =12, 14; L = 323.503,

15

M&todos de cilculo de propiedades.
Entalpia UNIFAC

Constantes de equilibrio UNIFAC
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14, Mezela altamente no-ideal.

Fuente: Baston (1970)

Nfimeroc total de etapas:

Condensador:
Rehervidor:
Intercambio t&rmico:
Relacién de reflujo:
Presifn de la columna:
Alimentaciones
Presifn, psia
Temperatura, °F
Flujo, lb-mel/h
Etapa
Composicibn
n—-Hexano

Etanol

Metileciclopentano

Benceno

Destilado liguido:

10

si, etapa 1, total’
51, etapa 10

No

2.0, liquido saturade
15.0 psia

1s5.0
Liquido saturado
100.0
5
{Fraccifn mol)
0.30
0.10
0.30
0.30

50.0 1b-mol/h
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor y lfgquido.’

Etapa Temperatura Vapor Liquido
(°F} (1b-mol/h) (lb-mol /h}
1 141.556 - 100.000
2 147 .956 150.00 112.941
3 153.831 162.941 117.8G7
4 155,232 167.807 118.656
5 155,551 168.656 225.201
6 158.408 179.201 233.450
7 159.074 183.450 234.6A49
8 159.325 184.649 234.720
9 159.581 1684.720 233.543
10 159,977 183.543 50.000

Destilado 1iguido: 50.00 lb-mol/h

Productos:

Composicifn - Pestilado Liquido Prod. de Fondos
(fraccidn mol} ‘{fraccifin mol)
n=Hexano 0.34156 0.25844
Etancl 0.20000 -
Metileiclopentano 0.26551 0.33449
Benceno 0.19294 0.40706

Carga t&rmica del condensador: -1,586,257.5 BTU/h
Carga t&rmica del rehervidor: 1,599,453.6 BTU/h
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Comantarios:

Perfiles iniciales.

Temperatura: T, = 140, Ty0 156.2; perfil lineal en-

1
tre é&éstas.

Vapor: Vj = 150.0, 3 = 2, 10
Liguido: Ly = 100., 3 = 1,47 Ly = 200., i=59;
L, = 50.

ME&todos de célculo de propiedades
Entalpia UNIFAC
Constantes de equilibric UNIFAC
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15. Separacifin metanol-agua.

Nimero total de etapas: 49

Condensador: i, etapa 1, total
Rehervyidor: Si, etapa 49

Intercambio térmiceo: No

Relacibn de reflujo: 4.9583, 1fquido saturado

Presidn de la columnas 22.21134 psia en el domo con una
cafda de 0.45329 psi por etapa.
Alimentaciones:

Presifin, psia 29.0107
Temperatura, °F 102.7382
Flujo, lb-mol/h 15300.081
Etapa 10
Composicisn (Fraccifn mcl)
Metanol 0.62529
Agua 0.37471

Destilado 1liquido 9566.9894 lb-mol/h
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor y liquido,

Etapa Temperatura Vapor Liquido
(°F) {(1b-mol /h) (1b-mol/h)
1 166.659% - 47435.981
2 167.679 57002.965 47455,715
3 168.693 57012.699 47451.861
4 169,711 57018.845 47451.306
] 170.754 57018,290 47438.089
6 171.860 57005.073 47400.890
7 173.100 56967.875 47318.536
8 174.612 56B85.521 47152 .,442
9 176.655 56719.427 - 46835.526
10 179.716 56402.510 63510.661
11 1B0. 604 57717.564 63534.232
12 181.480 57801.136 63557.444
13 182.344 57824 .348 63580, 309
14 183.1585 57847.212 63602,836
15 ~184.036 57869.741 63625.039
16 184 .865 57891.943 63646.927
17 185. 684 57913 .32 63660.507
1B 186.492 57935.411 69689.794
19 187.290 57956,699 63710.796
20 188.078 57977.701 63731.517
21 188.857 57998.422 63751.970
22 189,626 58018.875 63772.157
23 190, 386 58039,062 63792.093
24 191.137 58058.999 63811, 780
25 191.880 58078.686 63831.229
26 192.614 58098.135 63850.443
27 193,340 58117.350 63869.426
28 194,058 58136.333 63888.190
29 194,769 58155.096 63906.733
30 195,471 58173.638 £3925.061
31 196.167 58191.967 63943.172
32 196.855 5821.0.077 63961.043
i3 197.536 58227.,950 63978.639
34 197.211 58245.546 63995.857
35 198.881 58262,765 64012 .462
36 199.547 58279.369 64027.897
37 200,213 58294 .805 64040,.909
39 200,887 58307.817 64048.632
39 201.590 58315.541 64044.567
40 202,366 58311.475 6§4014.0523
41 203,314 58280.961 63978.639
42 204,665 58191,.271L 63995.857
43 206.947 57970.844 63204 .046
44 211.407 57470.956 62159.684
45 221.020 56426.591 60411.012
46 240.738 54677.920 59223.544
47 262.4492 53490.453 59465.848
48 270.250 53732.756 59665.374
49 272.104 53932.283 5733.0917
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Destilade 1Sguido: 9566.9894 lb-mol/h

Productos:
Composicibn Destilado Liquido Prod. de Fondos
{fraceisSn mol) {fracecifn mol)
Metanol 0.99972 0.00047
Agua 0.00028 0.99953

Carga t&rmica del condensador: -908,622,620. BTU/h

Carga térmica del rehervidor: $37,322,060. BTU/h

Comentarios:

Perfiles iniciales.

Temperatura: Tl = 166.94, T = 265.92, perfil lineal

49
entre &stas.

Vapor : vy = 57002.992, § =2, 49

Liguido: Lj = 47436.003, j = 1, 9; Lj = 62736.084;

j = 10, 48; L49 = 5733.0917

Métodos de cileculo de propiedades.
Entalpias UNIFAC

Constantes de equilibrio UNIFAC
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16, Destilacifn extractiva.

Fuente: Gallun (1979)

Nimero total de etapas: 50

Condensador: 51, etapa 1, total
Rehervidor: 51, etapa 50
Intercambio té&rmico: No

Relacibtn de reflujo: 2.5, 1lfquido saturado

Presifn de la columna: 14.7 psia

Alimentaciones: 1 2 3
Presifn, psia 14.7 14.7 14.7
Temperatura, °F 100. 170. 100.
Flujo, lb-mol/h 5. 203.25 100.
Etapa 4 6 21
Composicisin (l-mol /M) (lb-mol/h) (1b-mol/h)

Metanol - 0.25 65.
Acetona - 0.5 25.
Etancl - 5.0 ‘5.

Agua 5. 197.5 ) 5.

Producto de fondos: 285, 1lb-mol/h
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor y liquidao.

Etapa Temperatura Vapor Ligquido
(°F) {(ib-mol /h) {1b-mol/h)
1 134.371 - 58,126
2 136.969 81.376 56,123
3 140. 705 79.373 53,315
4 146.221 76.565 56,195
5 151.166 74.445 53,181
6 160.140 71.431 253,825
7 160.149 68,825 253.817
'8 160.170 68,817 253.817
9 160.193 68.817 253,810
10 160.230 68.810 253.801
11 160.284 68.801 253,709
12 160.36Q 68.789 253.768
13 160.476 68.768 253,740
i4 160.645 68.740 253,703
15 160.887 68.703 253,652
16 161.237 68.652 253,591
17 161.733 68,591 253,539
18 162.379 68.539 253,570
19 162.842 68.570 253,885
20 161.401 68.885 255,183
21 150.455 70.183 355,437
22 150.455 70.437 355,437
23 150.455 70.437 355,437
24 150. 455 70.437 355,437
25 150.455 70.437 355.437
26 150.455 70.437 355,437
27 150.455 70.437 355,437
28 150.455 70.437 355.437
29 150.455 70.437 355,437
30 150.455 70.437 355.437
31 150.455 70.437 355.437
32 150.455 70.437 355,437
33 150.45s5 70.437 355,437
34 150.455 70.437 355.437
35 150.458 70.437 355,437
36 150.455 70.437 355,437
37 150.45s 70.437 355,437
3B 150.455 70.437 355,437
39 150.455 70.437 355.437
40 150.455 70.437 355,437
41 150.456 70.437 355.436
42 150.457 70.436 355,435
43 150.463 70.435 355.431
44 150.480 70.431 355,417
45 150.536 70.417 355.374
46 150.514 70.374 355.238
47 151.287 70,238 355,844
48 153.061 69.844 353.935
49 157.817 68.935 352.612

50 168.241 67.612 285.000
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Destilado ligquido: 23.25 lb-mol/h

Productos:

Composicitn Destilade Ligquido
(lb~mcl/h}
Metanol 0.140
Acetona 21,421
Etanol 0.782
Agua 0.906

Prod. de Fondos
{1b-mol/h)

65.110
4.079
9.218

206.594

Carga t&rmica del condensadeor: -1,113,177.5 BTU/h

Carga té&rmica del rehervidor. 1,179.368.4
Comentarios:

Perfiles iniciales
T

Temperatura: = 130, T

1 50
&stas.
Vapor Vj = 81.375, 3 = 2, 50.
Liquido: Lj = 58,125, j = 1,3; L
Lj = 266.375, § = 6, 20;
3°= 21, 49, Lg, = 285.0

Se supuso la

BTU/h

= 17¢, perfil lineal entre

L., =

63.125, j = 4,5;
366.375,

siguiente distribucitn en el fondo

Composgicién {lh-mel/h}
Metanol 65.
Acetona 6.
Etanol 8.
Agua 206,

Se us® la inicializacif6n del Apéndice
Métodos de cdlculo de propiedades.
Entalpia

Constantes de equilibrio

UNIFAC
UNIFAC
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17. Destilacifin extractiva con furfural.

Fuente: Gupta y Gallier (1979)

Nimero total de etapas:
Condensador:
Rehervidor:

Intercanbioc t&rmico:
Relacidn de rafiujo:

Presidn de la columna:

Alimentaciones:
Presién, psia
Temperatura, °F
Flujo, lb-mol/h
Etapa
Composicifn

1,3 Butadieno
n-Butano
i-Buteno

Trans 2 Buteno
Cis 2 Buteno
1-Butenc

Agqua

Furfural

Producto de fondos:

is
No
51, etapa 15
Mo

64.977 psia en el domc con una
calda de 0.3626 psi por etapa.

1 2
64.977 67.5
122, 149.
100. 10.
1 8
{(Fracciftn mol) (Fraccién mol)
- 0.35
- 0.03
- 0.03
- 0.07
- 0.07
- 0.45
0.1 -
¢.9 -

104. lb-mol/h
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- Parfiles finales de temperatura y flujos de vapor y ligquido.

Etapa Temperatura vapor Liquido
{°F)} {1b-mol/h) (1b-mol/h)
1 148.966 6.000 110.621
2 150.377 16.621 111,178
3 150.854 17.178 111.363
4 151.203 17.363 111.491
5 151.583 17.491 111.616
6 152,182 17.616 111.794
7 153.448 17.784 112.159
8 155.618 18,159 ©113.414
9 156.558 9.414 113,793
10 157.034 9.793 113.985
11 157.465 9,985 114.147
12 158.154 10.147 114.315
13 161.915 10.315 114.551
14 191i.340 10.551 117.664
15 302.840 ' 13.664 104.000
Productos:
Composicifn Vapor Liquido
{lb-mol/h) {1b-mol./h}
1,3 Butadieno - 3.500
n—-putano 0.300 -
i-Buteno 0.299 0.001
Trans-2-Buteno 0.692 0.008
Cis-2-Buteno 0.688 0.012
1-Buteno 3.839 0.661
Agua 0.144 9.856

Furfural 0.039 89.961
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Carga t&rmica del rehervidor: 604,294.10 BTU/h

Ccomentarios:
Perfiles iniciales

Temperatura: T, = 149, T,, = 162, T;g = 262, perfil

lineal entre T, y_?14_

vapor Vl = 6, V:i = 20, j_=_2,.8;_vj = 10,
§ =9, 15 _
Liquido: Lj = 114, 4 =1, 14; Ll5 = 104.
Métodas de cflculo de propiedades.
Entalpia UNIFAC

Constantes de equilibric UNIFAC



 -134-

V11.4. Efemplos 18-24,

18. aAbsorbedor.
Fuente: Holland (1981}

Nfmero total de etapas:
Condensador:
Rehervidor:
Intercambio térmico:
Relacifn de refluijo:
Presibdn de la columna:
Alimentaciones:
Presifn, psia
Temperatura, °F
Flujo, lb-mol/h
Etapa
Composicifn
Coz
N2
CHy
CaHg
C3Hg
i-C4Hip
n—-C4Hig
i-~CgH12
n—-C5H}2
n—-CgH14
n=-C7H16
n-CgHjlg
n-CaHzQ
n-C olyp

8

B800. psia
1
800.
2.9
6.3092
1
{(1b-mol/h)
0.0015
0.0006
0.0013
0.0067
0.0061
0.1495
0.5736
1.8214
1.6866
2.0861°

Probfemas de absorcifn y agotamiento.

800.
0.
1a0.
8
(lb-mol/h)

0.4703
0.1822
§8.7000
6.6747
2.7786
0.6375
0.3655
0.1158
0.0505
0.0146
0.0081
0.0020
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor ¥y liquigdo.

Etapa Temperatura vVapor Ligquido
(°F) {lb-mols/h)  (1b-mol/h)
RS 28.350 88.111 10.825
2 27.135 ' 92.626 11.358
3 24.880 93.159 11.771
a 22.640 93,573 12.175
5 20.461 93.976 12.630
6 18.144 94.437 13.273
7 15.247 95.076 14.447
8 10.577 96.247 18.198
Productos
Composicibn vapor Liquido
{1b-mol/h} (1b-mol/h)
co, 0.376 0.095
N, 0.179 0.003
CH, _ 82.343 6.357
CoHg 4.643 2.032
CyHg 0.518 2.262
i=C4Hyq 0.003 0.635
n-CyH, o 0.001 0.366
1-CgHyH _ 0.002 | 0.121
n-CgHys 0.001 0.056
n-CeHqyy 0.009% 0.156
n-CqHy g 0.013 0.569
n-Cgi, g 0.015 1.808
n-Cgiyq 0.006 1.681

n-CyqHs, 0.003 2.059
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Comentarios
Perfiles iniciales

. Temperatura: T4 =25.,.9%=1,8.

Vapor: = vy 99.548;"j_§-ij§.'

Liguido: . Ly .= 6.3092, 3 = 1;7; Ly = 6.761
Métodos de cdlculo de propiedades.

Fntalpia ' Ecuacifn de Soave

Constantes de equilibrio Grayson-Streed



-137-

19. Columna absorbedora.

Nimero total de etapas: 8

Condensador: No .
Rehervidor: No
Intercambio t&rmico: | No
Relacitn de reflujo: -
Presifn de la columna: 254.7 peia con una caida de
0.2 psi por etapa.
Alimentaciones: 1 2
Presifn, psia 254.7 254.7
Pemperatura, °F H=-8882.5 yPil— H=4434.15 ;pBile
Flujo, lb-mol/h 3141.497 76000.02
Etapa 1 a
Composicifn (fraccisn mol) (fraceifn mol)
Ha - 0.69728
CH4 - 0.09720
CoHy - 0.0%482
CaHg - 0.05739
n-C4H1Q 0.00004 0.03381
i-CgHi2 0.00275 0.00680
n-CgHi2 0.00504 0.00339
Benceno 0.17712 0.00266
Metilciclopentano 0.01666 0.00026
i-cgHi4 0.09527 0.00291
n-CgH1ig 0.04731 0.00091
Tolueno 0.33830 0.00175
n-C7H16 0.00591 0.00004
Etilbencenc 0.04805 0.00010
para=-Xileno 0.04492 0.00009
mata~Xileno . 0.10425 0.00020
orto-Xileno 0.05738 0.00010
TBP 112 0.00131 0.00001
(TBP=112.6,API=54.9 ,P4=99 . 668)
2-metil-Hexano 0.02094 0.00025
Aromiticos 0.03475 0.00003

(TBP=314., API=311.8,P=120.19)
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor ¥y lIguido.

Etapa Temperatura Vapor Liquido

(°F) {1b-mol /h) {lb-mol/h)

1 125.797 710,734 3408, 187

2 131.371 7368.423 3476.970

3 134.327 7437.206 3511.928

4 135.865 7472.164 3534.968

5 136.210 7495.204 3552,407

6 135.189 7512.644 3568.326

7 132.141 7528.563 3590.817

8 125.173 751,054 3639.783

Productos:

Composicibn Producto wvapor Producte Liguido

(fraceibn-mol) (fracecidn—mol)
Hy 0.74247 0.0072%9
CH, 0.100702 0.00648
CyHe 0.08%44 0.02349
C3H3 0.04087 0.04009
n—cqﬂlo 0.00462 c.06162
1-CSH12 0.00053 0.01554
n-CgH,, 0.00076 0.00996
Benceno 0.00517 0,14833
Metilciclopentano 0.00060 0.01375
1—06314 0.00689 0.07487
“‘c5H14 0.00232 G.03821
Tolueno 0.00369 0.28845
n-C.,H16 0.00011 0.00498
Etilbenceno 0.00022 0.04124
para-xileno 0.00020 0.03857
meta=Xileno 0.00044 0.08954
orto-Xileno 0.00022 0.04931
TBP 1i2 0.00018 0,00081
2-metil-Hexano 0.00054 0.01755

Aromidticos 0.00006 0.02994



-139-

Comentarios: -

Perfiles iniciales

Temperatura: T = 85.,94., 101.,°107., 112., 116.,

118., 117, .
Vapor: vj“= 7596.0121, § = 1,8
Liquido Ly = 3141. 497, 4 ='1,8

M2&todos de cilculo de propledades.
-Entalpia Ecuaciéin de Socave

Constantes de equilibrio Gayson-=Streed
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20. Absorcifin de propano.

Fuente: Diab y Maddox (19B82)
Nfmero total de etapas: 6

Condensador ¢ No
Rehervidor: No
Intercamblo té&rmico: No

Relacién de reflujo: - o
Presifn de 1la columna: 1000, psia

Alimentacliones: _ 1 . 2
Presisn, psia 1000. - lo00.
Temperatura, °F 1] 0 .
Filujo, lb-mol/h 128 7 1846.12
Etapa 1 6
Composici&n (1b-mol/h}Y (lb-mol/h)

N - 23.020
CH4 - 1435.970
co, - 125.5%0
C2H6 - 183.730
CaHg - 60.490
i-CyH, - 5.930
n-C4Hy g - 8.400
i~CgH, 5 - 1.480
n-C5H12 - 1.020
n-CGH:IA - 0,420
n-CqH, ¢ - 0.070
Corte 0-10% 18.710 -
Corte 10-20% 15.020 -
Corte 20-30% 13,330 -
Corte 30-40% 12.480 -
Corte 40-50% 12.140 -
Corte 50-60% 11.940 -
Corte 60-70% 11.690 -
Corte 70-80% 11.370 -
Corte 80-90% 11.060 -

Corte 90-100% 10.260 -
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Caracterizacién para.el aceite absorbedor.

Datos por Fracciones

Rango, % Rango de Ebull. Puntc de Ebull. APIL PM
°F Prom., °F
0-10 163-290 231.5 59.53 99,91
10-20 290-376 338.0 50.62 132.11
20-30 376-420 400.3 46.11 153.13
30-40 420-447 435.8 43.73 166.06
40-50 A4T=455 450.4 42,79 171.60
50-60 455-465 459.7 42,20 175.19
60-70 465-478 471.1 41,49 179.69
70-80 478-495 486,2 40.56 1B5.76
80-90 495-517 501.4 39.65 192.01
90-100 517-578 542.7 37.27 209.72

Perfiles finales de temperatura y flujos de wvapor y liquido

Etapa Temperatura Vapor Liguido
(°F) {1b-mol/h) {lb-mol /h)

1 27.300 1502.045 245.163

2 25.972 1619.207 263.681

3 22.891 1637.725 280.449

4 19.348 1654 .494 302,224

5 15.213 1676.269 340.810

6 9.491’ 1714.854 472.075
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Productos
Compesicién Producto Vapor Producto Liquido
{1b-mol/h} (1h-mol/h}
NZ 22.355 0.665
<'.1!'I‘1 1270.608 165.362
CO2 89.398 36,192
CZHG 110.544 73.186
CBHB 8.734 51.756
i—C4H10 0.050 5.880
n-C4H10 0.013 8.387
i—C5H12 - 1.480
n--CsH12 - 1.020
n—CGH14 . - 0.420
n-c1H16 - 0.070
Corte 0-10% 0.293 18.417
Corte 10-20% 0.029 14.991
Corte 20-30% 0.008 131.322
Corte 30-40% 0.004 12.476
Corte 40-50% 0.003 12,137
Corte 50-60% 0.002 11.938
Corte 60-70% 0.002 . 11.688
Corte 70-80% 0.001 11.369
Corte 80-90% 0.001 11.059
Corte 90-~100% - 10.260
Comentarios

Perfiles iniciales

Temperatura: Tl = 12.44, T6 = 38.77, perfil lineal en-—-
tre éztas,

Vapor: Vj = 1812,2775, 34 = 1,6

‘Liquido: Ly = 128., j = 1,57 Lg = 161.84241
Mé&todos de cllculo de propiedades

Entalpia Ecuacién de Soave

Constantes de equilibrio Grayson-Streed
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21. Absorbedor con intercambic té&rmico.

Fuente: Gupta y Galliler
Nﬁmero total de etapas:
Condensador:
Rehervidor:
Intercambio té&rmico:
Relacifén de reflujo:
Presifn de la columna:
Alimentaciones:
Presisn, psia
Temperatura, °F
Flujo, lb-mol/h
Etapa
Composicifin
H,S

 Coly
CoHg
CqyHg
Cytg
1-Buteno
n-—C4H10

n-CSH:L2

n=CyaH6

(1979)
7
No

No

-99803 BTU/h en el plato

91.37 psia
i
91.37
56.282
107.5
7

(fraceifn mol) (fraccisn

0.0369
0.3587
0.0707
0.019

0.0422
0.2112
0.0652
0.1072
0.0292
0.0349
0.0247

2
91.37
55.796
84.5

1

mol)
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor y liguido'

Etapa Temperatura Vapor Liquido

{(°F) {1b-mol /h} (lb+-mol /h)

1 65.277 77.150 96.395

2 67.958 89.045 99,192

3 68.118 91.842 100.772

4 58.222 93.421 104.345

5 60.767 96.995 106.202

6 64.375 98.851 108,384

7 70.218 101.033 114.851

'Productos
Composicién vapor Liquido
{1b-mol/h) {1lb-mol /h)

HZS 2.628 1.339
CH4 36.928 1.632
Nz 7.530 0.070
H2 2.033 0.010
C,H, 3.892 ° 0.655
CZHG 18.244 4.460
C3H6 2,599 4,410
CSHB 3.284 8,240
l-Buteno 0.003 3.136
n—C4H10 0.002 3,750
1'1—C5ﬂ]_2 - 2.655
n-Cc, ., H Q.006 84.494

12726 ...
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Comentarios:
Perfiies iniciales . ) _
Temperatura: T, = 55,796, Ty = 56.282, perfil liﬁeal -

entre &stas.

Vapors Vj 99,038, j = 1,4; Vj = 107.5, j = 5,7

Liquido: Lj 84.5, j = 1,4; Lj = 92,962, j = 5,7

M&todos de cilculo de propiedades.

Entalpia Ecuacién de Soave

Constantes de equilibrio Grayscon—-Streed
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22. Columna de absorcifn con presaturador.

Fuente: Burningham y Otto (1967)
NGmero total de etapas: 6

Condensador: Presaturador, etapa 1, T=20°F
Rehervidor: No
fntercambio té&rmico: s1, -5.8{10) 6 BTU/h, etapa 6
Relacifn de reflujo: -
Presifn de la columna: 1310.0 psia
Alimentaclones: 1 2
Presitn, psia 1310.0 1310.0
Temperatura, °F -5, 45.
Fluio, lb-mol/h 362.5 11808.7
Etapa 1 ' 6
Composicién {1b-mol/h} {1b-mol /h)
Ny - 206.7
co, - 152.5
CHy - 8721.5
CoHg - 1767.8
CaHg - 686.8
i'C4H10 - 72.8
n-CysHy g - 136.7
i—c::sﬁ12 - 15,7
“'05“12 - 19.5
n-CgHy 4 - 13.1
TBP 200 . 0.7 8.4
{TBp=200,APT=63, 2, PM=09.6) R
TBP 265 2.9 2.5
(TBR=265,AP1=57.3 ,F14=103.6) :
TBP 325 129.9 0.5
(TBP=325,APT=52.8,PM=127.) .
TBP 380 204.3 0.1
(TBP=380,APT=47.3,P=145.)

TBP 425 24.7 0.1
(TBR=425,APT=44, 6, EM=166. ) :



-147.

Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor y liguido.

Etapa Temperatura vapor Licuido
(°F) {lb-mol/h} {lb-mol/h)
1 20.000 8866.323 1139.133
2 29.926 9642,956 1237.465
3 31.157 _ 9741.286 . 1346.938
4 30.487 9850.762 . 1513.491
-5 29,050 10,017;314 1859.623
6

26.619 - - -10,363.446 3304.876

Productos:

Composiﬁiﬁn "_ . - V;por Liquido
. _ " (1b-mol/h} {1b-mol/h)
N, 195.144 11.556
co, 104.667 47.833
cHy - 7325.721 1395,798
- €, He 1055.156 712.644
XA 175.911 510.889
1-C,Hy 0o 4.596 68,204
n-C,H,, 2.831 133.860
. 1-CgHy, 0.034 19.666
n-CgH,, 0.008 19.492
n-CgH, , 0.000 13.100
TBP 200 0.058 9.042
TBP 265 0.087 5,313
TBP 325 1.285 129.115
TBP 280 0.802 203.597

TSP 425 0.043 24,757
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Carga t&rmica del presaturadro: —2.297,515.4 BTﬁ/h

Comentarios:
Perfiles iniciales

Temperatura: T = 20., 29,, 25., 25., 25., 2p}

Vapor: v = 9398.6, 9500., 9750., 10.000., -
10,500., 11,000. N

Ligquido: L-= 500., 1000., 1500., 2000., 2500.,
3308.7 : '

M&todos de cdlculo de propiedades.
Entalpia Ecuacién de Soave

Constantes de equilibrio Grayson-5Streed

- a—
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23. Absorbedor con rehexvidor.

Ffuente: Holland (1981)
Ntmerc total de etapas:
Condensador:
Rehervidor:
Intercambio t&rmico:
Relacidén de Reflujo:
Presifn de la columna:
Alimentaciones:
Presibn, psia
Temperatura, °F
Flujo, lb-meol/h
Etapa
Composicibn
CH,
CZHG
CBHB
1=C4Hyp
n=Cglys
n-CgHig

11
No
st,
No
300 psia
1
300
Vapor
Saturado
100
4
{1b-mol/h)
65.0
13.0
1.0
1.0

20.90

etapa 11

300
50.36
100
1
(1b-mol/h)

Carga térmica del rehervidor: 3.0 Uﬂ)s BTU/h
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Perfiles finales de temperatura y flujos de vapor y liquido.

Etapa Temperatura Vapor Liquido

(°F} (1b-mol/h) {lb-mol/h)

1 63.993 75.735 123.312

2 69.677 99.047 127.362

-3 81.551 103,097 130.455

4 120.726 106.189 148.700

5 129.851 24,435 161.716

e 139.484 - 37.451 175.964

7 147.982 51.699 184.979

a8 168.778 60.714 192.412

9 241.771 68.147 216.290

1o 364.920 92,025 292,367

11 453.261 163.101 124.265

Productos
Composicisn Producto Vapor Prod. de Fondos
' (1b-mol /h) (lb-mol/h)

CH4 64.998 0.002
C2H6 10.597 2.403
'CyHg . 0.032 0.968
i—C4H10 0.001 0.999
“'Csﬂlz - 20.000

n-CBH18 0.007 99.893
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Comentarios:
Perfiles iniciales _
Temperatura: T, = S¢., T = 200,, Tll_gzaso., Pgrfil.E_

iineal entre &stas.

Vapor: vy = 75., vy = 150., 3 =2, 43 vy = 50,
3 =5, 10, vy, = 77.928 '
Liguido: Ly = 175., 3 = 1, 9, L,5 = 202.93,
Lll = 125.
Mé&todos de chlculo de propiedades
Entalpia Ecuacidn de Soave

Constantes de equilibrio Grayson-Streed
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24. Columna agotadara,

N&émero total de etapas: 14

Condensador: Ho
Rehervidor: 51, etapa 14
Intercambioc tfrmico: Na
Relacidn de reflujo: -
Presisn de la columna: 314.7 psia, con una caflda de
0.2 psi por etapa.
hlimentaciones: 1 2
Presibn, psia 314.7 . 315.3
Temperatura, °F 88.45 124.5
FPlujo, lh-mel/h 667 .557 2002.671
Etapa 1 4
Composicisn (Eraceibn mol) (fraccifn mol)
HyO D.00073 8.00073
002 0.00034 G.00034
CH, ' 0.11147 0.111247
CZHG 0,.10473 (0.104723
CBHB 0.14613 0.14613
i—CQHlU 0.04068 0.04068
n—CqH10 0.12128 0.12128
i—csﬂlz 0.06575 0.06575
n—csﬂlz 0.07524 0.07524
n-CGH14 3.11971 0.11871
n—C7H16 0.06474 0.06474
n--CBH18 0.04852 0.04852
n—C9H20 D.10068 0.10068

Producte de fondos: 2285.0 lb-mol/h
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Perfiles finales de temperatura ¥ flujos de vapor y liquido,

Etapa Temperatura Vapor Liquido
{®F} {l1b-mol /h} {1b-mol/h)
1 21.306 385,228 654.119
2 96,240 371.790 665.267
3 103.020 382.938 675.003
4 119,099 392,674 2499.308
5 119.098 214.308 2499.979
6 119.099 214.979 2500.525
7 119,102 215,525 2501.,001
B 119.111 216.001 2501.495
9 119.141 216.495 2502.276
10 119.256 217.276 2504.366
11 119.753 219.366 2512.083
12 122,220 227.083 2544 .816
13 136,182 259.816 2677.342
14 202.73s 392.342 2285.000
Productos:
Composicifn Producto Vapor Prod. de Fondes
{fraceibn mol) {fraccidn mol)
H20 0.00506 -
CO2 0.00108 0.00022
CH4 0.63469 0.02326
G, Hg 0.21067 ) 0.0B687
CSHB 0.090561 ' 0.15465
1-C,H, 4 0.01145 0.04561
n—-C,H,, 0.02528 0.13747
i-csﬂlz 0.00625 0.07578
n—CSHLZ 0.00559 0.0B69B
n-CGHl4 0.00323 0.13935
n-C.H, o 0.00070 ) 0.07554
n-CBH18 0.00021 0.05667

n—Cgﬂzo 0.00019 0.11762
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Carga t8rmica del rehervidor: 9,313,121.8 BTU/h

Comentarios:
Perfiles iniciales _
Temperatura: T = 98.8, 1l11.6, 1i8.7, 126.4, 1ﬁ9.2,
135.2, 138.7, 142.9, 148.2, 155.2,
164.9, 17%.2,
Este perfil fue el gue se logr6 obtener
con el error wmehor, usande la té&cnica de

matriz tridiagonal {arreglo BP).

vapor: V1 = 385.228; Vj = 360.7%4, 4 = 2, 43
vy = 182,475, § = 5, 14

Liquido: Ly = 643.123, § = 1,3; Ly = 2467.476,
1=4,13; L, = 2285.0

M&todos de cidlculo de propiedades.

Entalpia Ecuacifn de Soave

Constantes de egquilibrio Grayson=Streed



TABLA 7.2 COMPARACION DE RESULTADOS.

Descripcidn del Problema Nimero de Error CeUu

No. Titulo Iteraciones x 10° seq.

1 Amplic rango de T. de Eb. con un comp. 16 0.03436 124.277
2 pmplio rapngo de T. de Fb. con comps. 1 0.62264 -

3 Columna desmetanizadora I 15 1.02785 228.019
4 Columna desmetanizadora 1I 11 ©.28001 147.586
5 Columna decmetanizadeora IIT 1 0.55860 -

& Desetanizadora I 5 0.54223 60.386
7 Desetanizadora II 9 0.28985 122.074
8 Separacidn etano-etileno 18 0.51801 322.87
9 Despropanizadora 7 0.65239 -

10 Desbutanizadora B 0.02588 103.131
11 Estabilizacifn de gasolinas 5 0,12243 42.170
12 Separacidn acetona-agua -] 0.76603 13.407
13 Metanol purc B 0.51053 14.354
14 DestilaciSn altamente no-ideal 14 0.56425 15.434
15 Separacifn metanol-agua 15 0.94764 32.358
16 Destilacién extractiva 14 0.94413 109.283
17 Destilacidn extractiva con furfural 11 0.17607 212.202
18 Absorbedor I 1 0.76433 56.978
19 Absorbedor 1I 7 0.49481 136.377
20 HAbsorcidn de propano 10 0.47864 175.682
21 BAbsorcibn con intercarbio térmico 3 0.24801 -

22 Absorbedor con presaturador -3 0.74510 57.710
23 pAbsorbedor con rehervidor 7 0.14072 -

24 cColumna agotadora ) 0.B85536 97.397

-SeT-



TABLA 7.3 INFORMACION SOBRE EL MANEJO DE LAS MATRICES.

Descripeién del Problema Densidad Llenado
Ho. Titule NEC HR () {vaces MNh) BIRC  JCTE  ITPI
1 Amplio rango de T. de Eb con un comp. intermedic 142 933 4,63 1.6849 2 - 3
2 Amplio rango de T. de Eb. con comps. intermedios 222 1940 3,94 1.9144 1 2 3
3 Columna desmetanizadera I. 256 3020 4.6% 2.0245 1 ] 3
4 Columna desmetanizadora II. 254 3750 5.81 2.1229 1 4 3
5 Columna desmetanizadora ITI 484 7190 3.07 2.3658 1 - 4
6 Desatanizadora I 376 4450 3.15 1.9238 1 - 4
7 Desetanizadora II 80 5234 3.62 2.0210 1 - 4
8 Separacifn etanc-etileno 852 4880 1,60 1.9174 1 - 4
9 Despropanizadora 277 2146 2.80 11,7805 1 - 3
10 Desbutanizadora 524 6118 2.35 2.1436 1 1 3
11 EstabilizaciSn de gasolinas 304 4474 4,94 2.159 h] 1 3
12 Separaclifn acetona-agua 191 1091 2,958 1.5655 1 - 2
13 Metanol puro 107 708 6.18 1.7429 2 - 2
14 Destilacién altamente no-ideal 92 694 8.20 1.8612 h] 3 2
15 Separacifn metanol-agua 247 1413 2.32 1.5725 3 - 3
16 Pestilacifn extractiva 452 3534 1.73 1.8090 1 5 k!
17 Destilacifn extractiva con furfural 256 ic20 4.61 2.4646 2 - 3
18 Absorbedor I 232 4130 7.64 2.1277 1 4 2
19 Absorbedor II azs 7782 7.23 2.2345 1 2 2
20 Absorcién de propana. 258 G35B 9.55 2.1876 2 1 3
21 pbgoreidn cen intercapbie térmice 175 2743 8,96 2.0678 1 - 2
22 nbsorbedor con presaturador 187 3468 9.92 2.1860 1 1 2
23 hAbsorbedor con rehervidor 144 1400 €6.75 1.9786 ] - 3
24 Columna agotadera 379 €372 4.44 2.5018 1 1 2

NEC = No, de Ecuaciones.

MA = Ko. de el difer
RIAC = No, de evaluacionas del jaccbiano
JCTE = No. de iteraciones que se mantuwo conatante el jacobiano,

de cero.

ITPL = No. de iteracionas requeridas en el procedimiento iterativo.

1

~95T~
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cAPITULD VITL
CONCLUSIONES

‘Se ha demostrado satisfactoriamente la aplicacién del plan-
teamiento de un algoritmo "Almost-Band", con la aplicacifn
del MEtodo de Broyden-Schubert, propuesto originalmente por
Galliun {197%). ©De su aplicacifn a 24 problemas tipicos de
separacifn multicomponente en columnas de etapas de egquili-
bric, se concluye lo siguiente:
1. Este m&todo es capaz de resolver una gdama am-—

plia de sistemas y tipos de problemas, entre

los gque se incluyen: destilacifn, absorcién,

absorcifn con rehervidor, destilacifn extrac-

tiva, varias alimentaciones y extracciocnes,

condensadores parciales y totales, soluciones

gue tienen un comportamiento altamente no-ideal,

y sin importar el rango de volatilidades de los

componentes.

2. Cuando se manejan muchos componentes ({(>20),
combinado con muchas etapas {(>20}, el tiempo
de cOSmputo &3 excesivo.

3. Requiere un fArea de almacenamiento muy grande.
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4. Es muy sensible a la suposicisn inicial del
perfil de T, observéndose que en aquellos ca-~
508 &n que el perfil inicial esti demasiadoc
lejos de la solucién, se requiere un gran nfi-
mero de iteracjones, © en muchos casos se ob-
tiene divergencia. Sin embarge, en la mayoria
de los casos es relativamente ficil seleccio-
nar suposiciones iniciales, para las gque se

aobtenga convergencia,

5. Las técnicas aplicadas para manejar las matri-
ces demuestran una eficiencia alta en cuanto a
precisidn y estabilidad, como se observa en el
nfimero de iteracicnes erequeridas en el proce-
dimiento iterativo. Pero, en cuanto al llenado
de las matrices en el procesc de descomposi-
cibn triangular, el nfimerpc de elementos dife-

rentes de <ero que aparecen €s excesivo.

ViIT.1. Recomendac.iones.
Sobre la aplicabilidad de este procedimiento se
comienda lo siguiente:
1. Cuando se manejan soluciones altamente no-idea
les este mé&todo es superior a otros plantea-

mientas, dada la caracterf{stica de estos pro-
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[+
blemas de poseer pocos componentes, sin impor-

tar el ntmero de etapas, por lo gue debe usar-
se en estos casos,

Para aquellos problemas en gue se tengan mu-~
chos componentes, usarlo s&lc en los casos que
no se obtenga convergenclia con otros métodos,
y en esta situacifn, utilizar el mejor perfil
de T obtenido con &stos, con 1o gue se minimi-
za el nfimero de iteraciones y el tiempo de cfm
puto.

Se recomienda aplicar este m&todo para el nt-
merc de ecuaciones (NEC) menor o igual que 700
{NEC = (2NC+1l) NP+2), o que el nfmero de ele-
mentos diferentes de cero en la matriz origi-
nal (NA) sea menor o igual dque 10,000 (NpA =
2-NP-NC2 + (9+NP=-2)«NC + 3NP), con lc gque el
requerimiento de memoria es aproximadamente de
75 K palabras. El tiempo de cSBmputc es del or-
den reportado en el Capitulo VII.

Dado que el consumo de tiempo por iteracifn es
alto, es conveniente saber si con una suposi-
eifn inicial va a converger un problema o no.
Esto 8e hace fdcilmente de la observacifn del

errox en cada iteracifn y del tamafic de u(K).
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5i el problema va a converger, el error dismi-
nuye entre iteraciones y el tamajio dg u(m va
aunentando hasta gque cerca de la solucifin su

valor siempre es 1. Si el error y/o u(m og-
cilan, no se cobtendri convergencia. En proble-
mas faciles um) siempre es 1, vy se obtiene

convergencia en cinco iteraciones o menos. En
problemas diffciles a(K) puede llegar a valer
hasta 0.78125 {10)™% y requerir hasta 20 ite-

racicnes.
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APENDICE A

‘Inicializacifn de las variables de iteracifn £+ ¥ ¥y T, como

una modificacifn del m&tado propuesto por Boston y Sullivan

{1974).
1.

Se supcnen las temperaturas del dome y del fondo. -
51 no se tiene un estimado de é&stas, se aplica la -
siguiente técnica:

Se obtiene una alimentacifin compuesta, adicionando
todas las corrientes de alimentacifin. Se determinan
sus temperaturas de burbuja y de rocio a la presifn
del plato medio. Estos valores se asignan al domo
¥ el fondo,respectivamente.,

El perfil inicial de temperaturas se obtiene inter-
polando linealmente entre ambas.

Se calculan las condiciones de equilibrio de la ali
mentacifn compuesta a T:L h' TNP ¥ a las presiones co
rrespondientes, con ocbjeto de obtener wvalores de —-
las constantes de equilibrio a dos temperaturas. Si
se usb la opci6n de estimar T por puntos de burbuja
v de rocilo, se ahorra este paso y directamente se -

toman las constantes obtenidas en estos cilculos.
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Se obtienen las constantes de equilibrio para toda
la columna y todos los componentes interpcl&ndolas
directamente con los valores obtenidos a las dos --
temperaturas conocidas, y aplicando el perfil de T
supuesto. Para esto se supone una funcionalidad de

la forma

£n K = a + %
Se suponen flujos molares constantes para obtener -
LyV.

Se aplica el algoritmo modificado de Thomas para —--

calcular £.

Se utilizan las ecuaciones de equilibrio para cobte-—

ner v.

Se calculan las constantes de equilibrio como

= i=]1,NC
Rig™8eg Ty PyeXaye¥ay)  geline

utilizande las composiciones calculadas en (5) ¥ (6).

51 el cambioc entre dos lteraclones sucesivas es me-
nor ¢ue una tolerancia, se cobtuvieron las composi--
ciones deseadas; de no ser asi, se utiliza sustitu-

¢ibn directa ¥ se va a (5).
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APENDICE B

Inicializacifn de las variables de iteracitn £, ¥y ¥ T, para

el caso que se tenga un condensador total, propuesta por ——
Gallun (1979).

1. Se suponen £lujos molares constantes.

2. Se suponen las temperaturas del domo y del fondo.

(’I‘NP - TW@ -1
3. Tj = Tl + TN = 1) j=2,3,—,NP-1
4. desll = FTil - tiNP i=1,2,—,NC
ol
FTr = I FA
n=1
L, :
5. Vg = (1L + ﬁEI)‘ desli i=1,2,—,NC
desli
6. Y9 % Fe—— i=1,2,~—,NC
I desl '
=1 k
£
iNE
WC - ¥y
kflz_m?
T. DELi = i=1,2,—-—,NC
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APENDICE C

Algoritmo modificade de Thomas (Boston y Sullivan, 1972).
Para un componente particular, los BMC, en forma gene-—

ral, para el modelo de columna presentado en la figura 3.1,

son:
blll - Cl L2 = fa:L
B4y + by by - Cy Ly, = fa (3=2,3,—,NP-1)

-£ + b L

NP-1 nefup = foyp

donde
by = Ry + 5

bj = RLj + Rvj sj {j=2,3,—,NP-1)

(:j = Sj+1 (j=1,2,—,KP-1)

Lag cantidades RLj Y Rvj se definen eg funcibn de las

extracciones laterales.

Rpq = 1+ Oy (j=1,2,—,NP-1)
RVj =1+ ij ‘j=2’3l-'—lnp)
Qg = Why/Dy

Q,

= WY/
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s:i se define como

Sj = Kjvj/Lj

EliminacitSn hacia adelante.

Py = 5 % Qpy

by = 1 + by

£, = falfbi

€3-1 = €4-17Ppy

by = S;(Ryby 4 + Qud /by + 0y | 3= 1,3,—,Np
By = i + by

£5 = (fay + £1_,)/b

Sustitucibn hacia atris.

Lup = fyp

Lj = fé + Cj Lj+1 (j=NP=-1, NP-2,—,1}

Heta:

S8lo es5 necesario almacenar los vectores C' y £°'.
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