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RESUMEN. 

Un simulador de procesos de estructura f i j a  en estado esta 
c ionario  basado en la  d a  modular secuencia1 es usado para  rea- 
l i z a r  un estudio comparativo d e l   e f e c t o  que t i e n e   e l  emplear d i  

ferentes  ecuaciones de estado para  el cálculo  de las propieda- 
des  termodindnioas. El proceso  seleccionado  ea e l  de l a  obten- 
cidn  del  nitrógeno y oxígeno a p a r t i r  d e l   a i r e  p o r  medio de su- 
des t i lac idn  y las ecuaciones de estado  son  del t i p o  cúbicas y - 
multiparadtricas. E l  t r a b a j o  consta de simulaciones  completaa- 

del  proceso para cada ecuacidn de estado y de >ruebas limitadas 

del  u s o  de coef i c ientes  de interaccibn binaria y de corrientes-  
de recirculacibn.  Se. concluye que las ecuacianes  cúbicas  suelen 
m o s t r a r  un patrdn de conducta  distinguible al de las multipara- 

métricas,  aunque las desviaciones  dentro de cada grupo son fre- 
cuentes. En forma general t o d a s  las ecuaciones  ofrecen  resulta- 
dos con solo pea.ueffis a i ferencias   entre  si según se  observa en- 
cargas tdrmicaa de cambiadores de calor y productos de  domo y - 
fondo en t o r r e s  de destilacibn.  Entre las ecuaciones de estado- 
generalizadas y las desarrolladas para un sistema  especifico no 
existen  diferencias  notables.  La inclusión de coeficientes de - 
interaccidn  binaria  en una ecuacidn de estado  t iene  efectos --- 
principalmente  sobre l a  torre de d e s t i l a c i j n  de baja presibn, - 
incrementando la  cant idad y pureza d e l  producto de l  fondo, com- 

parado con l o  obtenido sin l a  c m s i d e r a c i h  de tales  coeficien-  
t e s .  -La intr3duccibn de corr ientes  de rec irculación en e l  proce - 
so, tanbie'n  afecta  nrincipalmente a l a  torre ci tada;  por l o  que 
es  p o s i b l e  d e c i r  nue este  eruiyo  re2resentz e l  de azyor grado - 
de sensibi l idad a modificaciones en l a  solución  del  modelo del  
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&EL simuhuibn de prooeaos en estado estacionario ha l legsdo 
a 8or una herramienta ampliamente aceptada  para el diaeflo y corn- 
pmnsibn de procm808 qtlimiaas. y easí '11p requerimiento en l a  e h -  
oacidn de l a  ingenieria quimica. US proglp8p388 de siwtlsoibn ne- 
oasitan de una pmdiccidn precisa y consistente de c & l m l o s  de - e 

qui l ibr io  y propiedades terplodinámices, a8í como de l a  prepara - 
cidn de unidad88 da procesamiento  quimico adecuadas para poder - 

' cubr ir  ' u n  m p l i o  -o ae las plastas de tratamiento mas comunes. 
Los sinmladores de procesos pueden 8er e s t m t u r a d o s  de ai8 .... 

tfirtas formaa (Westerberg e t  al. ,1979), siendo las formas m o d u "  

lar y l a  de e0u&cionea simult&eaa las que han tenido la mayor - 
d i f u d n ,  ya sea por su f&il manejo y nmpliacidn o por sus vez 

tajas an el c h u l o ,  E3smplos (Le simuladores de eetos  t ipos son- 
los presentados por Brannock e t  al. (1979), Boaton y Mathiaa - 
(1980), Grenier y Cabre (1980) Quijano y Chapela  (1983), trvrn - 
(1976) , Chapela e t  al. (1970) y Baboock y Stuteman  (1982). IEn to- 
dos  eatoa programas e l  grado de complejidad varia, yendo desde - 
l o s  m88 simples (QuiJano' y Chapela) hasta los m88 complicados - 
(Brannook e t  al ,  g Boston-Wthiae) que incluyen e l  manejo de 86-  

l i do s  y t ipos  de equi l ibr io   d i ferentes  a l  liquido-vapor. Cuando- 
se trata princtipalmente con e s t e  t i p o  de  equil ibrio,  l o s  m&to&oa 
posibles  para su prediccitíri han llegado a s e r  numerosos desde l a  
aparicibn Be. l a  ecuaoidn de V a n  der Waals y posteriormente l a  de 

Benedict-Webb-Bubin, Mas recientemente l a  correlacidn de Ohao- - 
Seader mostró s e r  adecuada para la evaluacidn de las propiedades 
termodidmicas  en l a  slmulacibn (Chapela e t  al .  , 1970; Ishii  y - 
O t t o ,  1973), sinembargo este  mfjtodo a condiciones  criogenicas r e  - 
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sultaba inapropiado para e l  oaloulo de l a 8  propiedades de las - 
808 fases (Shah y Biahnoi, 1978). Hiroae y Funada (1974) emple- 
an exit¿samaente e s t a  o o r r e m i b n  (8010 para la faae l i q u i d a )  - 
aombiwkdola 0011 la emactih de soave (farre vapor) parer la rea2 
lucih de un modelo de t o r r e  de dest i laaidn para reouperar o d -  
geno y nitrdgeno del  aire, 
Shah y Bishnoi (1978) muestran por medio de la  comparaeih en - 
prooeaos de separacib maltietapa multioomaponente  que ecuaoio" 

nea. oomo la8 de Soave y PePg-Bobineon ofrecen  resultado8 muy se 0 

mejantes para diversas  condiciones de opera.ai6n. 

Ectuacioaes oomo las de Soam y Peng-Robinson ( t i p o  cdbieas) 
y las de Lee-Kesler y Starling (%ipo multiparamétrioaa)  entre - 
otras ,  han sido ursada8 para predeoir  confiablemente las paopie- 

dades termodin&nicae de f lu idos  puros y sus mseclae en tm am - 
pl io  rango de aondieione& Bn eapeoial el sistema formado por - 
nitrdgeno, origen0 y arg6n ha requerido espeoial   atenei6n dada- 

aft importancia en la industr ia  qufmiaa, Para la evaluación bel- 
e q u i l i b r i o  liquido-vapor de esta mesola han sido propuestas - 
prinoipalmente doe eauaeimes de estado, la de bar me^ y la Be-- 

Bender, aiendo la primem oúbioa y la segunda n w l t i p a d t r i o a ,  

Cada ecuac ih .   t i ene   carac ter i s t i caa   espeoia les  que la hacen xuaa 

oonveniente p a r 8  emplear en c i e r t o  rango de wntlioiones de ope- 
rack& o para un conjunto de sustanoias en espec ia l ;  sinembargo 
ea posible decir que tanto las eouaciones  cúbicas como las mul- 

tiparamétricas provienen de una io- generaliza¿ia  eapecifica - 
de cada grupo, 

U s  ecuacionea de estado  usadas son s i e t e  en t o t a l ,  las - 
cuales por medio de un programa general (Leiva et  al., 1981# - 
Lira e t  al., 1982) eon acopladas a un simulador de pracehlos -- 
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h a  resultaaos aloansadoe demuestran que ecuacionee de fd- 
oil manipulaeibn como 80n lee cúbicas, llegan a aer tan wmfia- 

bles  como b e  faloaas m~tipamudfr icas .  ISS ecusoionea  de esta- 
do generalinrailas muestran un grado de precis ih  oomparable a l  - 

’ aluansado cop laa eepecffíuaa (Harmens y Bender). 

Is oomparacidn favorable e m  datos r8pOrtadO8 en l a  literatura- 

par8 di ferentes  condiciones de operacibn, ofrece un medio para- 

asegurar l a  confiabilidad be los resultados  obtenidos. 



1. ECUACIONES DE ESTADO Y CALCUIA) DE PROPIEDADES TEBMODINAMICAS. 

INTRODUCCICRI 

El. poder  contar  con una forma e f i c i e n t e  y confiable de ca& 
cular las propiedades  Zermodinbicas para d i s t i n t o s   f l u i d o s ,  ya 

~ e a n  puros o meeclas, ha requeriflo de la  constante a t e n c i h  Be- 

investigadores  tanto en centros de ensefianea  e i n w e t i g m i 6 n   c o  
mo en la  industria.  Is aparici6n en l o s  últimos &os de nuevas- 
ecuaciones de estado y d t o d o a   n u d r i c o s  ha contribuido en gran 

parte a que,  mediante la implementaci6n en computadora de e l l o s  
el avance para alcanzar los ci tados  f ines 88 h a l l a  v i s t o   f u e r t e  

mente impulsado.. 

- 

.I, 

E1 UBO de una e o u a c i h  de estado es e l  procedimiento  termo 
dfnámioo mas riguroso y racional para calcular el e q u i l i b r i o  1í 

quido-vapor, ya que no son necesarias relaciones emp$ricaa oomo 
en  caso de usar c o e f i c i e n t e s  de actividaa, M e d a  las composi- 
ciones de las fases coex is tea tes ,  los volú~nenea, entalpias, en- 

t r o p i a s ,  e t c , ,  de los  estados  l iquido y vapor eon t a m b i h  d i r e 2  

tamente dados por la ecuaci6n de estado. 
Bs p o r   e l l o  que no obstante l a  limitada capacidad que pueila te- 

ner m a  c i e r t a  ecuación para predecir las propiedades menciona- 
das su uso ha ido en aumento. 

- 

El program CKIX construido de fonna modular, e s t 6  disefia- 
do para  poder realizar estudios  comparativos de predicción de - 
propiedades entre las diferentes ecuaciones de estado; las usa- 

das en este  estudio se pueden clasificar en dos t i p o s :  c6bicaa- 

1 
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en e l  volumen y multipam,m4tricast siendo las primeraa m88 fá- 
cilmente manipulable8 sobre todo en cuaarto a economía de tiempo 
de cbmputo en cdlculoa  f terativos.  

tos t i po s  de cálculo  po8ibleS  con.  e l  programa cMI]c abarcan 
desde e l  equflibrio liquido-vapor hasta e l  cdlculo de v o l b n e e  
presiones y e n t d p f a s  as$ como d e d s  propiedadea relacionadas - 
para la fase l i q u i d s  o vapor. 

1.1 E l  prograpa CMIX, 
1 

E l  programa ha sido diseÍiado para e l  cdlculo y compa- 

r a c i h  de propiedades v o l d t r i o a s ,  termoiiinamioaa y de eqai l i -  
brio de fases de f luidos puros y sus mezclas, a p a r t i r  de diveg 

88s Condicione8 be alimentaci6n. su estructura modular lo hacre- 
de un f á c i l . a c c e s o ,  tanto para la aotualieaoi6n de subrutinas - 
exiatentes, como para l a  implementacich de nuevos subprograma8- 
conteniendo d i f e r e n t e s   e c w i o n e s  de esta40 o d t o d o s  numérico8 

de s o l u o i h ,  

Est6 const i tu ido de f o k a  que e l  p r o m  prinoiTal  s ~ l o  - 
se encarga de leer  las  datoa de entrada, o se8 padmetros de - 
control  y de i d e n t i f i c a c i h  como 809: tipo Be cálculo ,  ecuación 
de estado, m6todo num6rico de convergencia, ntimero de componen- 
t e s  y su ident i f i cador  respectivo en el banco de datos, nbero- 

&irno de i t e rac ionee ,   contro l  de impresiones, de estimacionea- 
inicialea y e l  de se lecc idn de evaluación de la desviaoión iso- 
térmica de la entalpfa a n a l i t i c a  o numérica, en caso de s e r  ea- 

t a  Últlma eo necesario a d e d e  d a r  el cambio en l a  variable inde 

1 Este programa ha s ido elaborado entre el IMP y l a  UMI como- 

- 

c - 
parte de u11 convenio de fivestigación, 
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pendiente para l a  evalumión de la  derivada y el n b r o  da in” 

tervalos psra la integral,  Todo e l l o  junto c m  las ooa8ioianes- 
de operaci6n oomo son l a  presibn, l a  temperertura y l a  -poai- 
c i h  de l a  mezcla. Is inoorporaoibn de los   padmetros  de -te- 
racoi6n binaria es opoi+. ma ves l e ída  to- l a  iniormaoih- 

pertinente, se  proceae a llamar a las 8ubmtinRn de control y - 
de leotura de  propiedades e impresida de resultados finales, - 
las cuales cumplen las s igutentes  funciones: 

- De leotura de propiedades y escr i tura  de resultados finales. 
B1 banco de propiedades fisicas e s t a  elaborado en baae a l a  in- 
fo rmao ih  presentada  por Reid e t  aL(1977). Los oomponentes son - 
tenido8 en dl son del t i po  convencional; e l l o s  son comprxestos - 
que pueden ser caracterizados en t h x b o e  de propiedades estan- 
dar como e l  pee0 molecular,  factor  acéntrioo, propiedaaerr o d t i  0 

cas, ets. Para facilitar su manejo, e l  banco de dato8 e s  Be ao- 

e880 direoto por l o  que oada suatanoia ea idantif ioada mediante 
un krdioe n d r i a o ;  uoasta ade& de la  ventaja de  poder ineor- 
porar las propiedades de nuevom oomponentes de manera senc i l la .  

Is i m p r e e l h  f inal  consta de las oondiciones de alimenta- 
c i h  y de los resultado8 obtenido8 mediante  cdlculos. 

- ~)e ~ ) o n t r o ~ .    st as subrutinas distribuyen l a  in formacih  ali- 

mentada a l  programa, a las  de ok!ilculos termodinamicos y a las - 
de convergencfa numdrica, de acuerdo a los parámetros de con--- 
t r o l ,  Para l o s  cdilculos de equi l ibr io  se  establecen la s  estima- 

ciones i n i c i a l e s  para e l  mdtodo numérica, ya sea calculándolas- 
internamente o por medio de un archivo de lectura extra.  E l  -- 
cálculo de l a s  fugacidades para l a  fase l íquida y vapor e s  rea- 

.*.. , 
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l iaado  por e l  mismo conjunto de submrtinas l o  cual trae oonsigo 
una diamiaucibn en e l  tamafIo del  programa y por l o   t a n t o  en la- 
cantidad de eapaoio  requerido para  su almacenamiento. 

;tos cdlculos en una fase 8021 de uha s o l w i 6 n  mas aeneilla- 
a l  hmer la evaluacith de la  propieihd  requerida en forma direc - 
ta en la mayoda de l o s  CBLIOB. 

m a  descripeih mas amplia eobre la o r g a n i s a c i h  de p r o p  .I 
mas de este  t i p o  puede aer e w n t r a d a  en e l  mantaal be utilisa- 

cidn del programa CFLUID (Leiva e t  al., 1981) 

1.2 Clas i f icacidn de ecuacriones de estado. 

Desde la aparioibn Be la ecuacibn de Van der Waals, ha ha- 
bido una continua publicacih de ecuscionee de estado para re- 
presentar e l  czoarportamiento preeiba-voltmen-temperatura de flui - 
dos puros y BUS mesolaa. Bstae han ido desde expresiones aim-" 

ples con una o dos oonstantes haeta f o r m a  oompliaadaa o m  ve9 
t e  o mas aonstantes. Por lo t a n t o  para aeleooionar que t i p o s  de 

eouacianes han de emplearse, es oonveniente t e n e r  en ouenta -- 
c i e r t o s   a s p e c t o ~  que ayuden a formar un c r i t e r i o  ¿le dec is i th ;  - 
e l l o s  am (Boston y Mathias, 1980)s 

- Precisidn en e l  cdlculo. 
- Rango de condioiones de operaczih. 
- Eficieneis  computacional, 
- Disponibilidad de padmetros. 

Cumpliendo con  estos  requerimentos se logró que e l  progra- 
ma C!blIX, a( feds  de ser e f i c i e n t e  computacionalmente, fuera de - 
una gran generalidad ya que cubre un amplio Cango de la8 sustan - 



d a s  ma8 frecuentemente encontrada8 en la industria química, 

A pesar del gran número de ecuaoiones que han eido augeri- 

dsa,solo do8 t i po s  de ellaa han demoetrado 8er apropiadas para- 
el cálculo be equilibrio de iaaes a altas presiones (Wiohterle, 
1978) : 
- Bcuaciones cÚbicaa en e l  volumen (tipo Van der Waals 1 
- Ecuacionea  multiparamétricas ( t i p o  Benediot-Webb-Rubin) 

primem familia de ecuaoianes corneneó jwtamente  con la 
ecuación original de Van der Waals h a m  aproximadamente un si- 
glo. Las ideas b&icas  de Van der Waals relacionadas a la b p o r  
tancia de los  efectos de repulaibn  causados por e l  tamaño mole- 
cular y los  efeotos  cohesivos  causados por la atracción moleotr- 
lar, as$ como la  validez be que una ecuación sea capaz de repre 

sentar los estados  liquido y vapor 88 han mantenido en todaa - 
laa  ecuacionea  desarrolladas posteriormente (Leland, 1980). 

- 

- 

P = Pr 4 Pa 

Ecuaciones como las de Van 8e.r Waals, Redlich-Kwong, Soave en-- 
tre otros  son ejemplos de e l l o  y todas tienen 1s p r e s i d n  de re- 
pulsibn expresada por  la  relación propuesta por Van der Waals 

P r =  m 
V-b , 

mientras que la presión de atracción puede ser expresaaa como 
I 
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donde b ea una oanatanfe  relacionada a l  tamnffo f i n i t o  de las- 
moléculas y a es e l  t b b o  de a tracc ih  intermolecular, - 
g(v;b) es una funcibn  del volumen molar v y de  b. Loa parhe- 

t r o s  a y b pueden s e r  obtenfdoe resolviendo la eouauih (1.1)- 

(para una sustanoía en partioular) si be toma en cuenta que en- 
e l  punto c r i t i c o  la primera y aegunda derivada de l a  preaidn -- 
o m  respecto a l  volumen son cero. Ea oonveniente mencionar que- 

Martín(1979) muestra un pmuedimiento sin l a  u t i l i zac ih  de las 
derivdae para obtener las miamas caaetantea; adeds  de presen- 
tar una forma general de e c w i t h  cúbiaa a partir de l a  cual e s  
poaible derivar l o s  tipos de ellas mas coammee. De t a l  forma 88 

obtienen las expresiones para a y b en t6rminos de propiedades 
or i t i ca s ,  junto  oon e l '  fac tor  de oompreeibilidad critico inhe- 
rente a cada ecuacrión. Fuera de las oondkoimes criticas e l  pa- 
&tro b ha s ido  usualmente tratado oomo independiente de l a  
temperatura ya que BU funcionalidad con e l l a  no ayuda a mejorar 
las prediccimea de  equilibrio(Peng y Robinson,  1976; &srmene,- 
1977); no asf.can a, cuya funcionalidad de l a  temperst- y - 
del   fac tor  acentric0 mejoran  notablemente l a  prediccith del e-- 
quil ibrio.  

Como es conocido, l a  capacidad de e s t e   t i po  de ecuaciones- 
no l l ega  a descr ib i r  e l  comportamiento  presión-volumen-tempers- 
tura (PVT) en un amplio rango Be condiciones, por l o  que se ha- 

buscado  aumentar t a l  rango en varias formas, ya sea por medio - 
del   a jus te  de padmetros, por cambios en las  reglas de mezclado 
o aún modificando l a  ecuacibn. Una descripci6n sobre t a l e s  es-- 

fuereos puede s e r  encontrada en e l  ar t icu lo  de Wichterle  (1978). 



US ecuacianes multiparamétricas. 

E l  i n t e n t o  de me3orar la contr ibwión  de r e p u l e i h  de Van 
B e r  Waals para efectos de agregación molecular, ae i  como e l  t6g 
mino de atraccih provocd la  aparicidn de una nueva forma Be e- 

ouacih  sustancialmente  diferente a la de Van der Waals y que - 
aunque era  mejor a densidadea bajas y moderadas, no lo era ad- 

a densidades mayores y en la regidn d e l  liquido. 
La ecuacidn de Benedict-Webb-Rubin (BWR) introdujo  adicionalmeg 
t e  un término exponencial con e l  cual  se igualaban las fugacida 

des de los   es tados   l iquido  y vapor saturados  logrando adeds - 
salvar en cierta medida las d i f i cu l tades  anteriores, ya que si- 
bien trabajaba correctamente a altas densidades y alta8 tempec 
turas,  v o l d a  a presentar fallas a ba ja8 temperaturas, L8 gran- 

canfianea alcanzada en l a  p r e d i c c i h  Bel  comportamiento PVl! con 
la ecuacidn BIRR, tiene que ser pagada a l  precio de ocho pa&- 

t r o s   a j u 8 t a b l 8 8 ,   l o s  cuales debido a l a  no linealidad de l a  e-- 

cuacih no 13011 f i c i l e e  de evaluar, 

\ 
- 

Varios  iatentos han sido l levados a cabo con e l  f i n  de ex- 

tender e l  rango de temperaturas de apl icación para este t i p o  de 

ecuaciones, la mayoria en e l  sentido de hacer su9 padmetros -- 
función de e l la  e incluyendo  dependencia  (usualmente de la  te- 
peratura) adicional de otros  parámetros como es e l  caso de la- 
ecuación de BWR modificada  propuesta  por Starling y Han ( 1972- 
a). Otraa ecuaciones como las d e l  tipo  Benaer,  están  diseñadas- 
para e l  cá lcu lo  de propiedades  termodinámicas  con  gran  preci--- 
s i ó n  en un amplio rango de presión y temperaturas p o r  medio de- 

20 coef i c ientes  ajustables. 

El poder  extender l a  precis ión de este  t i p o  de ecuaciones- 

1 -- " 
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desarrolladas para cromponentea puro8 a la prediccri6p de propie - 
dades de eomponentea para lo8 oaaalea su8 oonstantes no han si- 

do determinadas, ha representado uno de loa mayom8 av~x1088 en 
e l  odloulo de propiedades  tennodinthicras en l o s  Últímos aflos. 

h 8  e8fUdiO8 de -S z%tlevanc?iS SO11 108 pre"m%ados por S tar "  

ling y Han (1972 a) en tdrminos d e l  faotor  aadntrioo y e l  de - 
Lee y Kesler (1975) que bers&dose en e l  principio de estados - 
correspondientes y wando una ecuación t i p o  BWB adimendonali- 

eada hic ieron un a j u a t e  para dos cromponentes puros de referen- 
cia. Mas detalles sobre éato son dadoe -en la prdxima aecci6n. 

U aelecoibn de laa ecuacianee usadas se hieo siguiendo - 
principalmente los c r i t e r i o a  ya seflsl~~doa, pero aded8 8e eon- 
sideraron las ecuaoionea que pudieran exhibir una aapacidad e8 

- - 
descripoih que 88 presenta a continuaci6a solo pretende moa- 
trar las pr inc ipa les   carac ter ia t iaas  de cada ecuacih y en &- 
gbn momento e n t r a r  en d e t a l l e s  sobre su obtencih. Las ecuaci2 
ne8 cúbicas 8ono Soave(Bo8 versiones), PengoRobinson y Harmsna 
mientras que las lllultiparam6tricas song S t a r l i n g " ,  ~8e-Kea- 
l e r  g BenBer, 

La eczLaci6n de Soave(1972) se  caracteriea p o r   s e r  Be las- 
primeras en su t i p o  en int roaucir  la dependencia Be la tempera 
tura d e l  pardmetro a. La ecuación  es de la forma 

I?=a - 
V-b 

(1.4) 

La evaluación de los >admetros a y b se hace de a c u e d o  a -- 
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los procedimientos aeilalado~ anteriormenW; para el punto c d t i  w 

00 se t i enet  

a(Te) = 0,42747 R211c2 
PC 

b(TFo) 3 0.08664 E C  
PC 

(1.5) 

Para temperafuras di ferente8  de la critica se propones 

a(T) = a(Tc) 4 (Tr ,w)  (le'8) 

donde o<(Tr9w) es una función adimeasional de la temperatura E 
duoida (Tr)  y el faetor  acdntrioo (w) s ien40  igual  a la  anidad- 
en la tempelratura c r f t i o s .  Su  forma fumiaaal est 

o(= 1 +. k (1-Tr ) vr are 
(1010) 

donde k 88 una conatante caracteristica de oatla 8 ~ 1 ~ t a n o i a ~  0 0 "  

rrelacionada en tdnninoa d e l  factor ac6ntrico:  

2 k 0,480 + 1,574 1 0.176 w (1,411) 

las expresiones  anteriorea oorreaponden a la  ecuaci6n original- 
de Soave, U38 motlifioaoiones  hechas a e s t a  ecuacidn est& basa- 
8as en un trabajo desarrollado en el 3cAdp y consisten Únicamente 
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Ia e c ; u s d n  de Peng y Robinam (1976) surge de la mesesi- 

Bad de generar w a l @ r m t  de la aensiQaa del lfquiaa mas satiaQaor 
t a r i o e  que los obtenidas a n t e r i e m n t e  mediante ecaaaczLonea de - 
sete tipo,' La e c u a d n  propuesta es de la  formar 

(10 20) 

Peng y Bobinsom tambidn usan las expresiones dadas por las ecua 

c5ones (1.8), (1.9) y (1.10), salo que la constante caracteds- 
tica k Is definen como: 

- 

k = 0.37464 + 1.54226 w 0.26992 w 2 (1.22) 
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Para  extender l a  ecuaei6n Be ests8.o de un mmponente puro- 

a mezctaaa; s e  r e q ~ i e r e  expresar sus parámetres aim0 f u n c d n  (e- 

la  compcmiai6n. Para ohoulam Be equilibriu lfquido-vapor &st.- 
debe aer heafio de t a l  manera que preaiga l a  Qependencia Be l a  - 
oxmposid6n de la  raezcla @on s u f i c i e n t e  precisih para permitir 
una c o r r e c t a  aifereneiaci¿b &e BUB prepiedade.' eon reepeots a - 
l a  composioibn 8 a las moles Be cada componente. Bn las eeuaoie .I 
pes anter iores  88 respetaron las reglas de mezdadlo sugerifiae - 
p o r   l o s  auto re^.^ E l l -  so9 derivada8  desde un punta de vista - 
t e 6 r i w  y son consecuencia de usar una ecuao&6n de estado - 
dbica en e l  volumen o m  dos parthetros sin depender Be la f o r  
ma especgf ica  que tenga( Island, 1980). &o8 padmteros &e l a  mes - 
o l a  eatsin definidos por las aiguientee reglas de mezelabt 

b m - f X. .  bi 

(1.23) 

en  los   cdlculos  de equilibris liquide-vapor y son definidas co- 

mo : 

en l a  ecuacidn  anterior S e s  un c o e f i c i e n t e  de interaccih 
b i n a r i a  determinado  empiricmente  caracterieando e l  bdnario - 
formado p o r  e l  componente i y e l  componente j. Estos  c o e f i c l e n  .I 
t e a  son nulos p a r a  una mezcaa cuyos componentes no difiera31 - 

ij 

i 

grandemente en tamaf5o molecular,  sinembarge l o s  sistemas que - 
involucran cmuponentes teniendo  diferencias  en tamaño mOlect+- 

l a r  relativamente  grandes  requieren  coeficientes de i n t e r a c  - 
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o& PO t r i v i a l e s  a fh de conseguir una buena  preUicciibn en - 
l o s  d l c u l e s  de equilibrio. 

aiin propuesta e m  

las  p a h t r e a  ajustable8 a y b y e l  factor de amupreeibilidad 
oritics a o ~ s  

(1.28) 

i 

esta ecuaoidn presenta una csrac ter is t i ca  eapeaial, e l  v a l o r  - 
de Zc, ya que BU valer es maay parecido a l  f a c t o r  Be compresibi- 
lidail cdtiaa del  nitr6gene ( O ,  2883), argh ( O ,  2912) y oxigene- 

Para temperaturas diferentes a la critica 88 proponer 

a ( T )  = n a  B Te 2 2  

PO. 
b(T) b(Tc,) 

los coeficientes J, L, N, N,  son característicos de cada compo- 
nente y son mostrados en el a r t í c u l o  ya  referido, 
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En esta   ecuacih   se   emp1earon:reglas  de meaclado diferen- 
t e a  a las: citadas anter iormente ,   e l las  son las propuestas p o r  - 
Chueh y Prauanite (Reid et  al. 1977) en baae a prepieQadea cr í  .I 
t i c r a s s  

Una b r e w  comparacih entre las primeras reglas de mezcla& y - 
e s t a s  Últimas reveld una p e q u e 5   n e j o r i a  de las segundas en l o s  

or5ilcuI.o~ de e q u i l i b r i a ;   e l l s  .motivadla, porque son propuestas pa- 
ra moléculas cuyo tamah no d i f i e re  grandemente. 

Otra ecuacibn empleada fue la  prapuesta por Iiu e t  al. (1977) 
pero les resultados sbtenides  mostraron una def i c iente  predicb- 

oi6n de las entalpías  para ciertas condiciones de operadbn por 
lo que hubs de s e r  desechada. 

Debids a que en la8 eouaciones ffultiparadtricas sus p a d -  

metros no t ienen una relacidn  Únioa, n@ hay bases   te6r icas  para 

la formulaoibn de sus  reglas Be meeclatlo. La dependencia de la- 
cmrposici6n  es  edificada de una manera empirica. E s t o  t r a e  como 
emsecuenoia que las eouacimes no Ben una dependencia Be l a  - 
compoaicidn satisfactoria para toaas las mezclas. 

Entre las ecuacionea  multiparadtricas,  la de Starling y - 
Han(1972 a,b) ha s i d o  desarrol la8a .para  ser  ut i l izada  pr incipal  
mente en hidrocarburos l igeros  y en sustancias comunmente encoE 

tradas en l o s  yacimientos  petroliferoa;  8u rango de aplicabili- 

.I 



(1.48) 

Donde Boi , Aoi, e t c ,  son las ecuaciones de l o s  padmetres ?ara- 

e l  componente puro i. Estos son expresados en tdrmisLos  de las - 
propie¿iades criticas, e l  factor ace'ntrico y de coeficientes  de- 



terminados empiricamente para cada relaci6n.  Irrs ecuaciones y - 
los   coef i c ientes  pueden s e r  encontrados en el a r t í c u l o  de Star- 

Lee y Kesler  (1975)   Qeearrollartm una c@rrelac ibn analiti- 
ca f;unbamentada en el. prinaipie  (le estados  correapondientea de 

tres parr'unetroe (temperatura y preaidn  reducidas y fac%or adn- 
trim) cubrieado un aapl io  range &e T r  y Pr de interés  p r b t i c s  

en e l  procesamiento &e hidrooarburee y 8uatanc.ias polares y li- 

geramente polare8.' El t r a b a j o  se basa en l a  reprelsentacidn  del- 

factor de csmpresibilidad de cualquier f lu ide  en t6rminors del - 
fac.2or de cmpresibiliitad be un f lu ido  simple 2 ("'y el de up - 
f l u i d o  Be referemia Z'I'; oome aiguer 

Ita8 funoianes E, C, e t a ,  son depenaientes de .la temperatura  reau 
cida. Los datos  usaQis  para determinar las constantea  fueron,' - 
para e l  f luida .simple Ar, Kr y CF$; mientras que para el f l u i a e  
de referencia  n-ectaso, Todos &stas funciones y valores eat& - 
repor tados  en e l   a r t í c u l o  ya c i tado .  

Las reglas  de meeclada son las propuestas p o r  Pltkker e t  al. 

(1978) para tener  m cuenta la ?resencia de mezclas  asimetricas, 
es dec i r ,  aquellas mezclas que contengan  tanto moléculas peque- 
fías como grandes : 
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.25 

];os aoeficientes o r a a d o s  est& dados port 

P- 



e l  subíndifm i s e  refiere al  oemponen%e puro: i. Bel t o t a l  U - 
n- campansntes y X 8.ignifiea cualquiera de las cantidades da- 

das a la  i&quieriia. b s  coef i c ientes  ai (id, . . 20) son b- 

des en e l  art iou lo  o r i g i n a l  (Bender, 19731, asi c o w  las fun- 

cianea de la temperatura para e l  f lu ido  puro. 

En l o  suoesivo las ecuacliones de eatado serán ident i f i ca -  
das de acuerdo a l  nonbre Be sus autore&$ Para la versidn or i& 

nal &e Seave se w a r d  Soave 1 y p a r a  la modificada Seave 3. 

Crone es de notarse,  l a  ecaaaci6n:ae Iikmens y la de BenQer 
han sido implemetntadaa teniende.ya  en mente e l  t i p o  de proc8se 

que 88 h a b d  Be simular y más en espec ia l  el fluiu invelucrra- 
da directamente: B1 sistema Elp- Aa- 02. Siendo e s t e  temario - 
de gran importancia su estudio s e  rememta hasta hats uno8 35 - 
afh, fecha desae lar eual han apareaido en la literatura t a n t s  
datos experimentales de e q u i l i b r i o  OSLO BU p r e d i c c i h  per me- 
dio  Be oorrelacisnes y ecuaeiones de estado. 
Una amplia lister de dat@s experimentales puede s e r  encontra¿¶a- 

en e l  a r t i c u l a  de gslrang e t  al.:(1980), donde tambith e8 propuez 
ta una c~orrelación.  Correlaciones  adicionales son las presents  

da8 por Latimer(1957) y Har1nens(1970).~ Entre la8 ecuacionee de 

estado  propuestas  se  hallan las dadas por Jacobsen e t  al.j(l973 
a,b). Sinembargo t a n t o  las correlaciones como las ecuacionea- 
de estado no cumplen con l o s  requerimientos ser?alados al ini- 

c i o  de e s t e  c a p í t u l o  gam s e r  incluidas en es te  t r a b a j o ;  por" 

que si bien  muestran una p r e c i s i ó n   a a p t a b l e  en sua cdlculos,-  

~. . ..... ""." I " 
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au mmgo de oondiciones de operacidn es l imi tado  o su tratamien - 
t o  computaoional 8e maelw engorroso al t e n e r  que usar hasta 33 
ooef ic ientea  por componente. 

Laa ecuauioaes de eatado empPeadae ooinoiden con las rem- 
mendadas por *BBrmens( 1980) para la predioci6n Bel e q u i l i b r i o  en 
la  tecnologia  oriog6nioa. 

1.4 Tipos de d l c u l o   p o s i b l e .  

vididos como en p r e d i o c i h  de prOpi8dadeS en una fase ya ma lí - 
quid0 o vapor y cdlaulo en dos fases o sea de e q u i l i b r i o  l i q u i -  

do-vapor, Bstoe 8on erumarirtsdols en la Tabla 1.1. I& forma en - 
que se llevan a cabo los 06lculos de equilibrio (punto de r o c i o  
de burbuja y expaasion iaotdrntkea) ha sido  extensamente  reporta - 
da en la  l i teratura(Smith y Van’ Xes8 , 1980; Balehiser e t  al. , - 
1979; Harmens, 1975;   entre  otros) ,   por lo que s o l o  se preaenta- 
p~ls breve -descripoi& de algunos de eetos cdluulos. Is o b t e n ”  
cidn de la  p r s s i h  y e l  volumen por medio de l a  e c u a o i h  de es- 
tado es realisada en forma d i r e c t a ,  a excepoibn d e l  volumen pa- 

ra h a  ecuacianea m u l t i p a d t r i c a s ,  para e l  cu~ll se requiere - 
u# aolucidn  i terativa.  El cblculo  de las propiedades c a l ó r i c a s  
(entalpia,   enfropia,eto.)  es rendido por medio de  una forma ana - 
l it ica o n m 6 r i c a  en alguno8  casos. !Podo8 estos c&lculos han si I 
do probados  exitoaamente t a n t o   e n   e l  IMP como en la UMI. 

El estado de equilibrio para un siatema de dos fases(1íqui - 



TABU 1.1 

Cálculos del  programa CMIX. 

Tipo de ot&mlo Datos  Resultado8 

Temperatura de r o d a  p, Y T, x 

Temperatura de burbuja 

Presith Be roc io  

Presidn de burbuja 

Plaah i s o t h n i c o  

Conetante de equi l ibr io  

'p, vt = 

2, pt = 

T ,  Y 

Cambio i s o t h n i c o  Be l a  9, pt e 
.entalpía.  1 

K 

E 

1 Para aquellas  ecuaciones que se t i e n e  este t i p o  de cdlculo- 
en forma a n a l i t i c a ,  tambih se calculan las funciones de -- 
d e s v i a c i h  de la entropia, energia interna,   energía   l ibre  - 
de Helmholtz y energ ia   l ibre  de Gibba. 

NOTA: De l o s  primeros s i e t e   t i p o s  de cálculo ya se disponía -- 
con  anterioridad, 

19 
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do-vapor) es descr i to  por e l  eiguiente grupo de ecuacione~), en- 
la8 cuales n e s  el número de oomponentee distribuidos entre- las 

dos fases: 

=i - v i  (1.62) 
1+ i=n 

i d  =i f = 1  

donde K - la  oonetante de equilibrio- es-una funoibn de la pre- 

ai& t o t a l  del sistema, la temperatura y l a  compos ic ih  de US- 
fases, es decir: 

i= 1 ,n  (1.65) 

Teniéndose un conjunto de (a 4 2) ecuacionea eon ( 2 n  4 2)- 
incdgnitss, de modo que para definir  e l  problema hay que especi - 
ficar (a + 1) variables; dstaa BOP (P - 1) fracoiones mol y a- 
temperatura o la presih dependiendo d e l   t i p o  de cdlculo. Is o- 
tra variable es obtenida a partir  de suma de fraccimea mol. 

Is funcrioaalidad milalada de Xi ooasiana que e l  proce8i"- 
miento de s o l u c i h  sea iterative y para fnicialiaarlo haya que- 
establecer eatimacionee de la8 n + 1 inabgnitaa (n fracciones - 
mol y la temperatura o presión), 

CuanUo l o s  valores f i j a d o s  en la definicldn del  problema - 
son l o s  referentee a la fase .liquida para obtener l o s  correspog 
dientes  a l  equilibrio con la fase vapor el c h u l o  es llamado - 
de punto de burbuja; mientras que para el oaso contrario ea co- 

nocido como punto de rocio. Determinando la temperatura o pre- 

aidn a obtener el nombre especif ico del c&lculo. 
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La forma que  Be ha encontrado mas conveniente-desde el pun II 
t o  de vista o'lemputacional- para r e s o l v e r  este t i p o  de prablenas 
es l a  mostrada por King (1980), l a  cual  est6 basaaa en una li- 
nea1i-h &e la  funaida objetiva  en t e a n o s  logaritmicoa; a- 

si par ejemplo para el osc18 de la abtend¿n de l a  temperatura - 
de burbuja,' la f u n d n  ob-nida es: 

que l i n e a l i e a d a  que&: 

(1.68) 

sien80 e l  c r i t e r i a  de equilibrio l a  igualdad de laa fugac&dsdes 
de ISS fases liquiae y vapar. 

si& tle buybuja y de la  temperatura y presi6n de rocío.  

Un proosso de e s t e  tipo es e l  q.ue se presenta al al terar  
la  presi6n de l a  corr iente  Be alimentacibn,   el lo  ocasiona una- 
separación de dos f a s e s  en equi l ibr io .  Para poder realisar es-- 
t o s  ciilculos es necesario tener la cer teza  de aue las condic.io- 
nes de evaporación están acotadas por l o s  puntos de rocso y b F  

buja de la  mezcla, Ia definici6n d e l  problema nuestra a d e d s  de 
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las (n + 2)  eaaaciones  &adas por (1.62), (1.63) y (loa), n - 
ecuacionee  adicionalea  correspondientes a l  balanoe de masa por 
componente : 

(.1..69 ) 
F e i = ?  S % +  5 =& i= l,*.a 

Apliosndo l a  ecuaoidn (1.62) a (1.69) 88 obtienen l a s  e- 

cuacionels para la solucibn: 

x =  
J i + V K 4  

91 = =i =i 

que en t 6 d n o s  l o g a r í t a c o s  es: 

(1.73 ) 

CQlculo de la presibn. 

Debido a que todas las ecuaciones de estado usadas en es- 
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t e  t r a b a j o  son e x p l i c i t a s  en presión, e l  cá lcu lo  de e l l a  se rea - 
l i z a  de forma directa mediante la  evaluación de la función . o o "  

rrespondiente oon los datos sefíaladoa en la Tabla 1.1. 

Cálculo  del volumen. 

Para c a l c u l a r  e l  volumen d e l  f lu ido,  e l  procedimiento de - 
so luc ich  es diferente  para las ecuaciones cúbicas y para las - 
multiparam6tricas. & virtud,  de que en las primeras se cuenta- 
con la  venta ja  de poder llevar a cabo la resolución  en forma a- 
n a l i t i c a ;  ésto 88, la obtencida de tres r a i c e s   r e a l e s ,  la  menor 
correspondiente al volumen del  l i q u i d o  y l a  mayor a l  de l  vapor. 

La t e r c e r a  raiz de la  e c u a c i h  entonces  carece de s ignif icado - 
f h i a o  a l  encontrarse  dentro de la  r e g i h  de equi l ibr io   inesta-  
ble. 

Cuando la  solución arroje como resul tado una aola  r a i z  real, es 

e l  caso de ex is tenc ia  de una fase y s i  las tres r a i c e s   r e a l e s  - 
son iguales, las condiciones  corresponden al punto critico. 

&a forma y no l ineal idad de las ecuaciones multiparam6tx-i- 
cas no hace  posible  obtener e l  volumen Be forma analitica, ha-- 
cieado  necesar io   e l  uso de un método numérico para su búsqueda; 
como é s t a  ha de rea l izarse  t a n t o  en l a  fase   l iquida como en la- 
fase vapor es conveniente f i j a r  estimaciones  iniciales adecua- 
das para  cada fase. Para el l i q u i a o   s e   u t i l i z a  l a  ecuación de - 
Racket  (Reid e t  al . ,  1977);  mientras que para e l  vapor la  ecua- 
c ión de gas ideal.  El método numérico mas conveniente para ha- 
llar e l  volumen deseado e8 el .de Regula Falsi, ya que con 61 88  

posible  garant izar  BU ex is tenc ia  en l a  fase establecida. 
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C¿$lculo de l a  constante de equi l ibr io .  

ta constante de e a u i l i b r i o  e8 obtenida  directamente m d i e  

t e  l a  evaluación de las fugacidades  en las f a s e s  lgquido-vapor 

de acuerdo a la ecuaaidn (1.68), 

Obtención de l a  entalpía ,  

Para la evaluación de la  enta lp ia  en forma a n a l i t i c a  88 si - 
guieron  los  lineamientos  presentado8 por Reid e t  a1.(1977).  Sea 
J el & l o r  de una propiedad  termodindmica de una s u s t m o i a  pura 
o paezcla de composici6n f i j a ,  a P y T f i jas ;  si J0 es e l  v a l o r  
Be J a la  misma temperatura y composición pero en un eatado de- 

gas idea l  y a una p r e a i h  de re ferenc ia  Po, entonoes  se define- 
una funcibn de desviacibn J - Jo, que repreaenta l a  diferenoia- 
de esa  propiedad  en SUB condioionea  actuales (ya sea l iqui80 o- 
vapor) con  respecto al gas ideal. I 

Primeramente s e  desarrolla la funcibn de desviad& para - 
l a  e n e r d s  l i b r e  de Helmhote A, en  virtud de que a partir de e- 
lla las de& funciones de d e s v i a c i k  son fdcilmente derivables. 
Las expresiones de el las  8on las siguientes:  

1 

A - A o = - C  (p - 7 B T ) d v - R T l n z  (1.74) 
V vo 

G - Go = (A - A') + (2 - 1) 

U - U' = (A - A') .c T (S - So) (1.77) 

H - H* = (U - U') +. RT (2 - 1) (1.78) 



donde S es l a  entropfa, G la  energ ia   l ibre  de Gibbs, U la  e n e r  
gia interna,  H la enta lp ia  y 2 (=Pv/R!F) e l  f a c t o r  de compresibi 
l i d a d  obtenido al r e s o l v e r  la ecuacidn de estado para e l  volu- 
men. 

Una vez conocido; los  valorea nume'ricos de las funciones - 
de d e s v i a c i h  y calculando e l  valor  de la propiedad en e l  esta-  
do de- ga8 ideal se llega al v a l o r  de la propiedad .a  8- condi- 

ciones ac tua les ;  hasta e l  momento se t i e n e   s o l o  para la ental- 
pia  y la entropia. 

Bate   t ipo de prooedimiento 80 l l e v a  a cabo para so lo  do8 - 
eouaoianes de estados Una cúbioa, Peng Robinson y una wtltim- 
nwitrioa, Lee-Xesler. Sinembargo en busoa de la  generalitlad que- 

deben tener este t i p o  de programa8 88 ha08 el cálculo n d r i a . o -  
be la enta lp ia  debido 8 que e8 la propiedad termodindmiaa que - 
m819 8e neoea i tar ía  poateriorments (ba1a;noes de energía en e l  s i  

wrlador). Para e l l o   8 e  parte de la siguiente eouaci¿n: 

H - Bo.=  [ E [av- PI dV + RT (2 - 1) (1.79) 

pero debido al  problema que presents BU integraeich numérica - 
por el l h i t e   i n f e r i o r ,  ea transformada  en  términos de la dens& 
dad molar S : 

para la  evhluacidn de la derivada se emplea una i n t e r p o l a c i h  - 
de segundo orden, en  tanto que para la integracidn a8 usa la - 
forma trapeeoi¿ial(Iathe e t  al.,1982). El comportamiento de la - 
derivada es  mostrado en la Fig. 1.1; notándose que en incremen- 
t o s  entre 0.05 y 0,005 es donde Be adopta utl comportamiento es- 

t able. 

. .  .. I " 
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CAMBIO EN La DERIVADA 

FIG.- 1.1 COMPORTAMIENTO D E  LA DERIVADA DE L A   € C .  ( 1.80) P A R A  

DOS SUBIMERVALOS DE INTEGRACION 26 



Is evalusaih de la i n t e g r a l  es mostrada en la Pig, 1.2. En e- 

lla se nota que ea   de spda  de 80 intamaloe cuando BU v a l o r  ya- 

no varia signitioati~amente. para l o s  oa; lo~los posteriores ae - 
adopta un cambio en la d e r i v a b  de 0.05 o m  100 subintervaloa - 
para la integral. 

Para la oontparaoih de los  resultados obtenidoe tanto  em - 
forma analitioa como n d r i o s ,  Ipe U(UI 108 dos artietllos pub=- 
oados por Weber (1980 a,b), en e l los  presenta loa re81iLtado8 12 
grados- a l  oalcrular ombios isot6rmioos de e n t a l p h  para dos e- 

ouacianea de estado$ feng-Bobinaon y BWR; tanto  para fluidos pg 
rot4 oomo p a r a ,  me~olaa. 

En l a  Tabla 1.2 se muestra una comparaoibn de l o s  valores- 
alt?Me&dO8 813 este estuaio aai como los encontrados por el o t t E  

bo autor, para una m e o l a  binaria de meteno-etano. 

ZS espre8idn para la  enta lp ia  be acuerilo a la ecuaaidn de- 

Peng-Robinson usada en este  traba30 dá mejores resultail08 a la- 
empleada por Weber(1980, b); a d e d s  su desviacidn de l o s  valo- 
res experimentales e8 oonsiatente al variar entre e l  8 y el I l k ,  
es te  comportamiento oontrasta con l o  reportado en el articulo - 
refer ido,  donde su8 variaciones van 4esde un 53 hasta un 6960 

Ita evaluación hecha por e l  procedimiento numdrico muestra- 
l a s  miamas c a r a c t e r i s t i c a s  que l a  forma analftica, según s e  ob- 
serva en las ecuaciones de Peng-Robinson y Lee-Xesler; para to- 
dos l o s  caso8 l a  desviación entre las formas a n a l í t i o a  y ndx& 
ca son mayores en la primera ec.uaciÓn, aunque esas  diferenciss-  
sean menores al 3.6%. Para las restantes ecuaciones solo se u-- 
t i l i z a  l a  evaluacióa numérica, dando siempre resultados confia- 
bles .  Si bien las ecuacianes multiparamétricas ofrecen en ca- 
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1 No se incluye Bender y fIsrmena a l  no ser apropiad- para este 

2 Reportado por Weber, (1980.b) 

sistema, 

I 

29. 
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Debido a que el programa Cblff ea c a m  Be r e a l i z a r  algunos 
de los c á l c u ~ o s  termodinámicos mas usualmente  encontradoa en l a  

ingenieria  química, resulta de gran ayuaa en la a o l u c i b  de los 
problemas involucrados en e s t a  área y campos a f i n e s ,  E l  ellfoque 

siatem6tico coa  el que está construido lo  hace aprogiado para - 
llevar a cabo  estudio8  comparativos de l a  evaluacidn de cálcu-- 
l o s  de e q u i l i b r i o  y de una f a s e  mediante diferentes  ecuaciones- 
de estado, las cuales son de una f á c i l  incorporaci6n a l  progra- 
308, 

h s  ecuaciones de las que consta e l  programa son las que - 
han mostrado l a s  myores ventajas  por su . e f i c ienc ia  computacio- 

nal y su  precis ión en e l  cdlculo.  Siendo las cúbicas mejores ge - 
neralmente  en el primer aspecto, a l  poderse  evaluar SI@ propie-  

dades en forma directa. Las ecuaciones  multigaram6tricas  suelen 

mostrar resultados mas precisos que las anteriores(aunque las - 
excepciones  suelen  ser  frecuentes),  sinembargo la  obtencidn nu- 
mérica del volumen requerido, aaf como la funcionalidad mas corn 
p l e j a  de sus padmetros tienden FI aumentar e l  tiempo de c6mpu-- 

t o ,  

Tsa evaluación nwne‘rica de l a  extalpia rnvestra resultados - 
qrie s e  comparan favorablerrente con los obtenido:.  mediante proce .I 
dimientoa analíticos y con valores experimentales, aunque el - 
tiempo de c6m2trto se ve aumentado p o r  el n - h e r o  de subinterne- 
l o s  em?leadoa Fara la evaluaci6n de la derivada y la  integral. 



E l  desarrol lo  de un simulador de procesos en estado esta- 

c ionar io  eat& enfocaao principalmente a la realisación de los - 
balanoes de materia y energjs aorrespondientee, aai como a l  d 
U S ~ E  del  efecto &e posibles Cambio8 en e l  6isefio y operscith - 
de un proceso en particular: teniendo  por  el lo una amplia gama- 

de usuarios  potenciales y8 que pueae ser tan¿% herramienta para - 
ayudar al estuaiante a t r a s l a d a r  sua conocimientos  tejirioos a - 
un cwpo m88 práct ioo o bien a nivel  i n d u s t r i a l  ofrece l a  a l ter  
nativa de obtener buenos diseffos a bajo costo.' 

m 

.I 

?As formas en que Be puede in tegrar  un simulador de prom- 

808 pueden s e r  olasificadas en t r e a  -urna discuci6n mas amplia - 
aobre tales tdpicos puede ser encontrada en Westerberg e t  al.,- 
( 1979 ) * 

1- Sistema  de  aimulaci6n simple- Se   caracter iza  porque las e- 

cuaciones para l a  simlaoibn  representan  directamente l o s  - 
balance8 de materia y energia y l a  re lac i6n  entre la8 c o "  

m i e n t e s  de entrada y salida, I;a especi f icación del  diagra-  

ma de f lujo  de infomaci6n se  hace mediante una lista Be c o  

mientes   interconectadas ,  
0 

2- E l  simulador modular secuencial- Este tipo de alternativas- 
se basan  en que las re lac iones  que describen cada o p e r a c i h  
u n i t a r i a  puedan ser representadas por medio de una subruti-  
na donde l a  accidn es la siguiente: 

3 1  

! 



Dadas: Condicione8 de a l i m e n t a c i h  y pa*- 
t r o s  de equipo 

Calcula: Por balances de materia, e l  f l u j o  - 
por oomponentea d e l  producto 
Por  balances de energia, la qntalpia 

del producto. 

3- Simalaci6n  por  eouaciones  simultáneas- Se fundamenta en la - 
representacibn de un proueso qdmiao por medio de un conjpn- 
t o  de eomcionee no lineales  eimultáneaa, las cuales  i.no~u- 
yen las relativas a l  modelo, las especif icaciones de Bise30- 
y las de conecrci¿n entre  los  equipos,  resolviéndoee  todas - 
las ecuaclonea a l a  ves. 

Iss doe dltimas al ternat iva8 han s ido las ma8 usadas en - 
l o s  últimos &íos debido a su generalidad.  Siendo la forma mod- 

lar l a  de mas fácil  acceso y expsnsidn por su clara diletinoiba- 
entre l o s   d i f e r e n t e s  m6dulos, en t a a t o  que la Última ha demoe- 
trado ser superior  para tratar problemas  con recirculaoianee - 
comple jsa por su s o l u c i h  directa(Babook y Stuterman, 1982): 
Debido a que e l  simulador de procesas empleado se  encuentra corn 
prendido dentro d e l  segundo grupo, en la seocibn 2.1 se hace un 
a d l i e i s  mas detallado sobre dl: 

m 

La c o n j u n c i h  de un simulador de procesos oon un programa- 
oomo e l  CM=, ofrece  un sistema de simulacidn  completo al con- 
tar con una gran variedad de Pomas para l a  evaluacih de la8 - 
propiedaaee  termodindmicas.  Sinembargo e l l o  trae consigo un au- 
mento en la magnitud de l  programa, p o r  l o  que e8 indiapensable- 



33 

2.1 Estruatursr variable y estructura f i j a  en l e a  sinulado- 

Bn l e a  -sfiauladores Be estructura f i j a  e l  programa principal  
es siempre, e l  mismo inatpenaientemente  bel t i p o  dle prooeao a tira, 
tar, per lo que es e l  archivo de d a t o s  e l  encarga&@ de tranafe-- 
Tir l a  infonnacibn de las w r r i e n t e s   e n t r e  los nddulos,estable- 
-cien80 de t a l  modo l a  secuencia Be c6lcul0,~ 

Acerca de es te  t i p o  de programas se han mencionado como SUB 

principales  desventajas e l  hecho de que conforme s e  aumente e l  - 
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número de B U b r ~ t h m ¶  su comlejidad vaya también en aumento (M02 
ard e t . a l . ,  1975) y que oomunmRnte coo8ut~8tl mas tiempo que los- 
sistemas simplea (Westerberg e t  d., 1979). sotsrd e t  a. 11975) 
seflala o t r a  di f icul tad adicional, que ea la newaidad de oargar 
a la memoria de la computadora todo el programa uompleto s in  im II 
portar  que t i p o  de problema Be este' estudiando. 

En este t i p o  de pro@wnas, la derscripción de las corr ientes  em- 

estandarieaba(su  aontenido ae da posteriormente); e l  amhivo de 

datos e8 e l  que reDreaenta la d e f i n i c i b  del problema, ser$ como I 

el que d i r i g e  junto  con el programa principal su solucich, la - 
elaboraeióm del  a ~ h i v o  no requiere mayorea COnOC~8nt08 ,  ya - 
que e8 formado ocm la informacibn  obteniaa d e l  diagrama de flu- 
j o  del procepo, eeta czaraoterístioa haoe.que sea moesible a un 
graa número de usuarios. 

j 

Bn general, 88 puede decir que los simuladores escritos en 
forma modular son oonvenientes porque ae tiene una definioión - 
direota  d e l  problema a l  transformar el 8iagmna de f l u j o  del -- 
proceso en su corresponbiente diagrama de flu30 be informaoibn, 

la incorporaoi6n de nuevo8 miiduloe unitarios ae hace de una 

nera sencilla y por Último, el usuaria puede olaramente saber - 
que informacibn de las corrientes debe a ~ m f n i ~ t r a r ,  a s €  como - 
tambih que p a h e t r o s  de equipo son requeridos. 

k s  ecuaciones de estado han resultado s e r  atractivas para 

el uso  en sirnuladores de procesos porque ellas proveen un con- 
junto  cornpleto de propiedades  internamente  consistentea para aA 
gÚn fluido puro o mezcla usando s o l o  un número relativamente pe - 
queí50 Be pardmetros de entrada. En e l  pasado e l  uso de ecuacio- 
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ne8 de estado en la  sinrulaci6n de proc.esos !se vega restringido- 

por e l  l imitado rango Be aplicación t a n t o  en condiciones de o= 

rac ih  como de componentes, pero  loa  reoientes  avanees  tendien- 
t ea  a ampliar eaoa rangoa han oontribuido a BU creciente empleo. 

X1 simulador  original(Chap8la e t  al., 1970) 88 valga de l a  
a o m l a c i b n  de Chao y Seader(1961) para el calculo de propieda- 

des t e m o d i n b i e a e ,   l o  cual pr080ntaba l o s  inconveniente8 ya 8 5  

fSalados, es p o r   e l l o  que a l  disponer de un programa de las ea- 
racterieticas d e l  CHIX BU unidn con el simulador  repnesentaba - 
una amplia gama de posibilidades para  la simulacida de proee808. 

Para realisar l a  citada unih habia que 'coneiderar variorar- 

aepeotos, primeramente ambos programas debian cop8emr BU es- 

t ruc tura  modular or ig ina l ;  las modifioaciones que tuvieran que- 
hacerse a las 8 u b r ~ t i n a 8  implicadas serian minina8 a fin de no- 
oomplicarlas en exceso; estas modificaciones se harian en e l  me, 
nor  número de subrutinas  posible& 

t 

Forma de la unibn. 
m a 0  8e pens6 en realisar la unih del CMIX con e l  aim= 

lador  Be procesos, se tomaron en cuenta doa requerimientos pr in  .II 

cipalea d e l  simulador: 
1- .El simulador tenía  que poder hacer uso del  banuo de &ato8 -- 

del  CM=. 
2- E l  simulador podría diaponer de cualquiera de l o s  t ipos  de - 

c6lculo de l  CBIIX. 
Para e l l o  se necesita que para cualquiera de lae dos alternati- 

vas la "entradaw a l  CMIX p o r  medio d e l  simulador sea única. Esa 

entrada no puede aer o t r a  que e l  programa principal del  CMIX pe 

" 
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ro ahora convertido en une subrutina xnaa del simulaBor(CM[SUB). 
Ahora bien, l a  submrtipa que sirve Be ipterfase eIltre e l  8-5 

dor y e l  "programa principal"  del  CIllH tiene que 883 diferente- 
orrnndo 80 trata solo de leer propioddtea o cuando m quiere rea - 
=ear algh t i p o  de O ~ ~ C U ~ O ,  dsto motivado porque l o  primero 80 

Woe .a010 una v e s  durante toda la egectacih del  programa, mien- 

tras que l o  segundo puede reqwrirse vasias veces. 

Para la leotura de propiedades 8e c m a  la subnrtina COIOSTI 

que 88 encarga de tranermitir Iss propie¿€ades  f is icas leidas de- 
1- COMMON bel c~ltzx a io8 del  s i n ~ u ~ ~ o r ,  M ~ W S S  00 crea up n ~ "  

vo número asociado a l  t i p o  de cblculo  (ver Cap. l ) ,  el "ICJAIP - 
igual a cero, que aignifica que durante  esta entrada a l  (%DL s o  - 
lo 88 leen las propiedades d e l  banco de datos,  Bata  subrutina - 

dsi por ejemplo, l a  subrutfna pars e l  cdlculo de punto be rocio ' 

queaa como sigue: 
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Cabe haoer  notar que en e s t a  nueva v e r a i h  d e l  simulador - 
es posible seguir haciendo u s o  de la cnrrelaoibn, de Chao y Sea” 

aer(1961) mdiabnte la s e l e o c i h  Be los padmetros de aoatre l .  12 
i d w  &wants e l  W e i o  de l  prograola. 

2.3 Semerrtacibn del  sinuladlsr en l a  Cyber 173 

U m e r a  que se encontrd d s  apropiaaa para salvar eses - 
e b a t t h l s s  fue par meQio Be la segmntaol6n programa aopplylz 
t o ,  CSsto es d i v i d i d d o l o  en partes de m080 que mu tuso sea d m  - 
oenveniente. I;a p a r t i a f h  del programs se ham Be forma tal que 

oa4a segmento tenga  subrutina6 afines, a d  por ejemplo, en una- 
de ellas se t i e n e  exoluaivantsnte e l  programa p r i a d p a l , ’  en o t r a  
lera aubrutinas de prepreoesaniienlYB i h  bates y c o n t r e l  y e& o” 

tra8 10s diversos :  equipos; Be mode similar 88 divide la parte - 

Is aegmentacih en una computadora consiste bdsienmnnw e1c 

elaborar un procedimiento según e l   c u a l  s o l o  se  mantenga en la- 
memoria pr incipal  la fraccidn d e l  programa que está siendo  eje- 
cutada, mientras que las d e d s  fracciones se encuentran en una- 
memoria secundaria p a r a  s e r  transferidas a la p r i n c i p a l  en cu+ 
t o  sean requeridas; t o d o  gato  permite  ejecutar programas Be -UI 
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&t los siguientes segmentos se oolecan las subrutina8 que - 
oontienen a l o s  mdduloa mitariea en base a que alguws de e l l e s  
86 llaman en d a  Be una vea durante la eolucidn  del problema.l;os 
40s Últimos segment08 oontienen las subrutinas que se emplean du .I 

rante la  fase de preproceaamiento de dato8 e impreaiih de resul- 

tados g las necesarias p a r a  reeolver  proceeos  con  recímulacio- 
nes. 

Con la arganieación y segmentacibn de l  program hecha de a- 
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cuerdo a l o  ya mencionado e l  simulador  presenta las siguientes- 
caracteristicas: 

1- El hacer modifioaciones a subrutinas ya existentes o a l  in-- 
corporar nuevas, su compilaci6n puede haceme por  aeparado, 

2- Solo es necesario cargar a la  memoria pr incipal  de l a  compu- 
tadora la parte del  programa que se desee e jecutar ,  

* 
3- LB t ransferencia  de información  entre la memoria p r i n c i p a l  y 

l a  secundaria es minima. 

P o r   l o   t a n t o  se nota que las dificultades seESaladaa para - 
l o s  simuladores de estructura  f i j a  8013 parcial 'o totalmente ev& 

tadas. 

2.4 E1 aimuladolr de procesos (SMII2). 

ivo es- Como ya se d i j o  con  anterioridad e l  programa e jecut 
siempre e l  mismo independientemente &el proceso a simular, y es 
e l  encargado d e l  mneJo de informaci6n desde BU fase de entrada 

(datos) hasta su faae de salida (resultados),  así  como de COOP 

d i n a r  los   cá lculos   secuencialee  tomando en cuenta e l  carácter - 
i t e r a t i v o  de l o s   c i c l o s  de recimulaci6n, Primeramente se lee - 
la .información de las corr ientes ,  l o s  padmetros de diaefio de - 
equipo, las propiedades de los componentes del  banco de datos,- 
los   contro les  de impresih y l a  secuencia de c6 lcu l0 ,   Pos ter ior  - 
mente s e  realizan las llamadas a los m6dulos unitar ios  de acuer I 
do al orden f i j a d o  y por Último se hace la presentacidn de to-- . 

das l a s  corrientes del  proceso. A continuación se abunda sobre- 

e s t o s  puntos. 
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Datos y preprocesamiento, 

~n un programa de estructura f i j a  la informacibn que m su - 
miniatra a l  i n i c i o  de la e j e c u c i h  es de gran importancia ya - 
que e l l a  desempefh un papel preponderante  durante la  aolucidn - 
d e l  problema, &os datos  requeridos son principalmente  loa rela- 

cionados 8 la espeoificacih de las corrientes, l o s  p a h t r o s -  
de diseflo de equipo, los  de control  y e l  número de identif$c&- 
cidn y nombre Be loa  componentes, además de establecer  l a  se-- 

cuencia de cá1cÚt0, 

Antes que todo es conwniente transformar e l  diagrama de - 
fludo del proceso(Fig. 2.1) a una forma mas apropiada para su - 
simulaci¿h, &to se  hace al in tegrar  e l  diagrama de bloques co- 

rrespondiente -diagrams de f l u j o  de información- Fig. 2.2   ve^ 
Seo, 3.4), e l  cual contiene  todos 108 mdduloe unitarios perti- 

nentes y las corr ientes  que los men. IS asigmoibn operaci6n - 
unitaria-  m68ulo unitar io  no e8 necesariamente uno a uno. En ba 
88 a este  Último diagrama e8 posible ir formaado la matrig de - 
corrientes, e l  contenida de esta matrie es un vector reagldn p~ 

ra ca&a corriente cuyo contenido(Chape1a e t  al.,1970) e8 e l . a i -  
guiente: 

1- Número de identif ie-acibn de la corr iente ,  
2- Número del mddulo Bel qua sale, 
3- Número del  rn6du19 al que entra,  
4- Nihero de variable8 a iterar(ao1o para problemas con r e c i r c u  - 

lacibn). 
5- Estado f i s i c o .  
6- Tem3eratura. 
7- Presi6n. 

8- &talpia. 
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C.  COMPRESOR 
I* IHTERCAMBIADOR DE  CALOR 

S* SEPARADOR L - V 
A*  SEMRAOOR 
D. DIVISION DE CORRIENTES 
V. VALVULA DE ESCOMPRESION 
f. tORRE DE DESTILACION 
M. MEZCLADOR 

* FH;r 2.2 DIAGRAMA DE  BLOQUES  DEL PROCESO 
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9- Flu jo  de l iquido,  
10- Fluj  o de vapor. 
11- Arreglo para l o s  flujos por componente en fase l i q u i d a ,  

12- Arregla para l o s  f l u j o s  por componente en fase vapor. 

Esta matriz  salvo las corr ientea  de alimentac-iÓn va siendo 
oonstruida conforms se resuelve cada m¿8ulo unitario. 

De m e r a  semejante es necesario a.anstru5.r una matriz de - 
equipoa en la que se almacenen SUB p a h e t r o a   r e s p e c t i v o s ;  en - 
l a  Tabla 2.1 se dan los equipos  necesarios para el proceso nos- 
t raao en l a  Fig. 2.1 y sus padmetros necesarios.  En e s t a  ma-- 
tris cada equipo va a s e r   i d e n t i f i c a d o  mediante su nombre y un- 
indice num6riao el cual va a s e r v i r  para ordenar la secuencia - 
de ct$ilcúLoe? 

Todos. los datos alimentados como parte de’ la matrie de co- 

r r ientes  y de equipos son almacenados en archivos de acasso di- 
recto. 

Los padmetros de control   le idos  son aparte de l o s  ya ci ta  
dos loa necesarios para el CBIIIX. Tambidn 8on requeridos en  eat8 
archivo de l ec tura  e l  t i t u l o   d e l   t r a b a j o  y su fecha de ejecu-- 
c h .  

- 

Cuando se quiere hacer u80 de coef i c ientes  de interacoi6n- 
binaria  p a r a  M B  ecuacidn de estado es necesario adicionar un - 
nuevo archivo de lectura que 10s contenga. 

E1 programa t i ene  capaciaad pera rnae jar  hasta 5.0 corrien- 

t e s ,  20 componentes y 50 equipos. 

t 



TABLA 2.1 

DESCRIPCIOIV DX EQUIPOS. 

NUMBRE ACCIorS P A W B M  

Compresión i € t O t t h &  
ea reversible 
Intercambio de ca-- 
l o r .  

Divide un8 corrien- 
t e  de alimentscibn. 

1 Meecla m corrien- 
tea.  
Separa una m a c l a  - 
de dos faaes en ca- 
da una de el las .  
Expansi6n a ental-- 
pia  oolzrstante. 
Separa un componen- 
t e  de la  alimenta- 
o i h .  
CQlculo de una c o "  
lumn de desti la-  
ci6n. 2 

Cambio de p r e s i h .  

Temperatura de sali  
da de una corr ientg 
o carga térmica. 
Fracción  correspon- 
diente a cada 00" 
rr iente  de produoto 

Cambio de pres&. 

Número del componen .I 
t e  a separar. 

 mero &e p l a t o s ,  - 
de alimentaciones,- 
de extraocionea del 
l i q u i d o ,  del  v a p o r  
de oargas tdrmicas. 
Localizacibn de l o s  
platos de alimenta- 
citin, extraccidn y- 
cargas t8rmicas. -- 
Vector i n i c i a l  Be - 
temperatura. Ref lu- 
j o  y recuperaciones 

1 número t o t a l  de corrientes. 
2 X m g  y. Henke (1966) 45 



La f a s e  de cdlculo. 

tos cá lcu los  en e l  aimtilador BOII realieados mediante loa - 
m6dulos uni tar ios ,  los  cuales a s u  WE guardan una eetrecha re- 
l ac i ¿n  con la parte correspondienfe a -S aubrutina.8 Bel m, 
&os m6dulos  pueden requerfr  tambidn de la  SUbrUtina de balance- 
de entalpia y por l o   g e n e r a l  de la  de comprobadn de fase  de - 
las corr ientes  de entrada y/o sali8a. Dada la  importancia que - 
t iene  este   aspecto  se emplea una comprobacih mediante e l  cálcg 
lo de puntos de burbuja y r o c i o ,  

E l  hecho de que tmn un simulador de procesos se pera%@ PO - 
der resolver  un gran n b r o  de problemas trae  consigo que e l  - 
programa crezca considerablemente. Por l o  que en los  simulado" 
1-88 de estructura  f i j a  s e  debe t e n e r  un buen diaeflo t a n t o   i n t e r  - 
namente como para su mane30 externo.' En cuanto al primer pun%+ 

en l a  Fig, 2.3 8e afueatra e l  diagrama de bloques  del programa - 
completo, en 61, wequipow 88 r e f i e r e  a cualquiera de loa m6du- 
los unitar ios  y se sefialan los t i p o s  de cdlculos termodinán~icoer 
que pueda requerir.  Cualquiera de l o s  bloquea msroados como -- 
FLASH, PBUR, PROC, ENIIALPI Y EQUILIB, sirven para acomodar sus- 
padmetros a las condiciones d e l  CWIg. E s t e   n i v e l   s e r i a  el co- 

rrespondiente  Únicanente a l  simulador. 'En e l  siguiente nivel 88 

encuentras CMXENL y CONSTl o s e a  las subrutfnas de in ter faae   eg  
t r e  los dos programas,  Por  6ltimo en e l   t e r c e r  nivel e s t a  l a  -- 
parte  correspondiente a l  CMRC, conteniendo sus subrutinas de es  I 
timaeiones i n i c i a l e s ,  rn6todo numérico de soluciÓn y ecuacionea- 
de estado además de l a  de escritura de resultados. En l a  Tabla- 

2.2 se dá una breve  descripción de l a  función de cada subrutina 

En l o  re ferente  a l  manejo externo d e l  programa, l a  segmen- 
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Fig, 2.3 DIAGRAMA DE BLoQUss DEL 
PROGRAIUA DE SIMULACION 
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Tabla 2.2 

Descripcibn de subrutinas d e l  eimulador. 

N i v e l  I 
PROPIED 

corns 
DESPECF 

CONEW 

PBOCESS 

RESUL 

IDEN!l! 

equipo 

ANFASE 
ENTALPI 

EQTJILIB 

PBUR 

PBOC 

F U R  
Nivel I1 

COliJSTl 

ChIXENL 
Nivel I11 

cms UB 

C QNS T 
DIJ 

C o o d i n a  la lectura de propiedades de los compo - 
rientes. 

Forma la matriz de corr ientes  
Poma la matriz de equipos, 
'M&o¿lo nwndrico. para soluciÓn de recirculacio-- 
nea. 
Besuelve el problema de recirculacianes. 
Impresib de resultados f inales.  
Illama y comprueba la ex is tenc ia  de l  m¿dulo a e- 
jecutar. 
Cualquiera de los equipos referido8 en la Tabla 
2 ,I1 . 
Comprobscidn de fase . 
Coordina el cijilculo de entalpías.  
Coordina e l  cá lcu lo  de la constante de equili- 
brio. 
Coordina el c6lculo d e l  punto de burbuja. 

Coordina el cá lcu lo  de l  punto de rocio.  
Coordina e l  cálculo d e l  f l a s h  isot6rmico. 

Subrutina Be unión para l ec tura  de propiedades. 
Subrutina de unión para cálculos con. aJn. 

Llama a las subrutinas de lec tura  de propieda- 
des, control  e impresión de resultados de CT;lIX, 

Lee las propiedades de las sustancias.  

Ama le r a t r i z  de coeficientes  de interacción - 
binaria.  



Deacripoih de subrutinae del 8imulaBor. 

PC1 
TIT= 
MONIT 

ESTINIA 

. TBMP 

PVAP 
INVEB 

CALORIC 

TEBEBIC 

m&Lp 
DZRIV 

MTEG 

IdETCAL 

FUGC 

EVdFUG 
SQLVC 

PARC 
PREC 
NIXRC 

C$loulo Bel punto criticto ideal. 
Iinprerribn de resultado8 de CMlZ. 
Distribuye la informaci6n de aouerdo al cdlca- 
l o o  
Controla e l  cdlculo de estimaciones inicialea. 
Estima temperaturas de burbuJa y r o d o  inicia- 
l e s  * 
Calcula presioaes de vapor. 
Invierte e l  .cdlculo para puntos de burbuja y - 
rocio. lil 

Calcula la entalpia  aeleccioaando la e p a l u a "  
oidn nudrLcs o anal5tioa.  i 

mama a la e c u a c i h  eacogida para la evalus-" 
ci6n a n a l i t i o a  de laa funciones de deaviaoih. 
Calcula la desoiacidn de la e n t a l p i a ( n 4 r i c a )  
Realiza la  derivada nume'rioa. 
Integra según la regla trapezoidal. 
Selecciona e l  método nume'rico de solucibn. 

GvalÚa las fugacidadea de cada faae. 
Calcula factores de compresibilidadb 
Resuelve e l  volumen para cada fase. 
Calcula 108 pardmetros de cada ecuaci6n. 
Resuelve para la presi6n. 
Evalrja las reglas de mezclado. 

I 

! 

'J 

Ill b l i  
! 



ofreoe un medio efic- para su empleo, 

Por Último es conveniente W e r  notar  que debido al o d -  

t e r   i t s r a t i v o  de algunos m6duloe como e l  de la t o r r e  de destila .I 
ci¿n y e l  cambiador de oalor   entre   .otros ,  es posible que en - 
eiertoe casos no s e  llega a la oonvergencia  deseada en al 
ro de i t e r a c i o n e s   f i j a d o ,  dato no va a provooar la  i n t e r r u p d n  
be la ejee.ucibn(solo 80 d a d  en cm08 de una muy maroad& d i v e r  
@&a) s i n o  que e l l a  continúa con  los  valores generado8 en la- 
&tima i t e r a c i h .  Para e l  caao de los   cá lculos   terpodinbíooa - 
i t e r a t i v o s  la situacitSn es s i ~ ~ i l a r .  

Resultados. 

E l  simulador coPsta de tres amhivos de e s c r i t u r a  de resu& 

tados que pueden ser nombrados como e l   p r i n c i p a l ,  e l  de resulta 0 -  

dos i n t e m d i o s  y e l  de los re ferentes  a las propiedadea  terno- 
didmicas. En e l  archivo  pr incfpal   es  donde se  imprimen l o s  da- 

t o s  de c o r r i e n t e  y equipos  alimentados a l  programa, ass COMO e l  
repor te  f i n a l  de todas l as  corr ientes  calculadas, En e l  amhivo 
de resultaaos intermedios  se  hace un mapeo  de loa cálculos mas- 
s i g n i f i c a t i v o s  en la resolución de m módulo uni tar io ,  En e l  de 
cdlculo de propiedades  termodin&micaa, se t ienen  los  resultados 
propios de la  parte correspondiente a l  m. 

2.5 Conclusiones, 

Resumiendo, s e  puede decir que e l  simulador Be estructura- 
f i j a  integrado(SIb1IX) conserva un c i e r t o  grado de f l e x i b i l i d a d ,  
e l l o  provocado porque para problemas sencillos o si s a l o   s e  de- 
sea hacer uso de una ecuación de estado no es necesario emplear 



e l  segmentador,  reservando su uti l i l tac ibn para estudios m88 am- 

p l i o s  como e l  desarrollado en es te   t raba jo .  

La estructura  modular del  simulador l o  hace de una fdcil - 
ampliaoih, tanto  en l o   r e f e r e n t e  a l o s  m6dulos unitario8 ~omo- 

en  cuanto a las ecuacionea de estado. Ls forma final d e l  simula - 
d o r   t i e n e  una importante  ventaja y es que al incorporar una  nue - 
va ecuacidn de estado,   eata pueda ser  previamente  probada en e l  
programa CM= por  aeparado, siendo  su unibn poster ior  a l  simula - 
@or de f o r m  directa. 

La fdc i l   can junc ibn  del  archivo de datos lo haoe acces ib le  
tanto  a alumnoe de l i cenc ia tura  como a investigadores en e l  á- 
rea; permitiéndoles que  un mismo archivo de datos sirva para re  I 
solver un problema con diferentes  ecuacionea de estaao por e l  - 
solo cambio de un c a r á c t e r  numdrico. 

i 
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Icr seleccidn de la planta de d e a t i l a o i h  f’llllsooionada de l  - 
aire psra realisar un eirtudio oompmativo del od&ulo de propiz 
dados terrPoQirrrtaroa8 en l a  sinnalmibn de prooesos, se debe al - 
heoho be que la  naturalesa simple de las eustatwiaa i m o l w 2 ”  
-(a eroepuik bel  COP y HaO presentes aQPp0 impwstarr) perppife 
que e l  equilibrio I*Iquibo-vapoc requeribo sea predioho o m  una- 
gran p r e c i s i h  por el wo de eauacioneer de estado. En partian- 
lar para e l  sistema R2- O*- Ar, la eaPatante a p a r i o i b  de f o r -  
lllz~s de evaluarcribn del equilibrio (Seo. 1.3)‘ revela la grasr i n h  
portencia que reviste mu tratsmiento. 

zia ooniiansa que 80 tiene e a  la eeaecri6ra de eatado para e1 

efstsnra t e m a r i o  wnoioaado, es ta  basado en que su8 eolapapeatos 
8011 fluidos aofllDB1ea, de modo que la8 opolhiI.8m son tl&atin@- 
bles  hicasrente por 8u taaaQIa y forrsa. C o n a l d e ~ b o 8 0  aUe& - 
qw el pequefío número Qe cormti~uyentee faeilita LIP 98ttXdioo A- 
Biolonalmente e l   t i p o  de plrooeeo Be obtencih de O2 y HP por - 
d e s t i l a c i h  presenta la caracteristioa de que lara printripales - 
operaciones unftarias irrvoluursdae como 8ont oompre8ores, e m -  

8ore8, cambiadores de calor(con,o sin cambio de fa8e) g torres- 
de d e s t i l a c i h ;  requieren conatantemente de cdlculos de eqúil i-  
brio liquido-vapor y de la evaluacida de alguna otra  propiedad- 
termodinámica como la- entalpia, proveyendo con dato de un medio 
de oomparacidn bastante amplio entre la8 diferentes formas de - 
p r e a i c c i b  de l a s  propiedades termodindmicas. 

52 
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ComUnmente l a  selección de l  proceso a usar está determina- 

da por l o s  requerimientos de l o s  productos, o aea, su tasa de - 
produccih;  su estado f h i c o ,  ya sea l iquido o vapor y 8u pure- 

za. IJOS diferentes procesos  criogdnicos de este t i p o  son cubier II 

t o s  ampliamente por Latimer(l967) y por Brsh y Abrardo(1977). 
Debido a que la principal finalidsd de este t r a b a j o  no es e l  se II 

leccionar e l  diagrama de f l u j o  con l o s  mejores rendimientos de- 

los  productos,  e l  t i p o  Be proceso se escoge peneando en l a  posi  - 
b i l i d a d  de observar el comportamiento de diversas ecuacicmes de 

estado,  bajo  condiciones extremas de presión y temperatura; por 
l o  que para e l  presente  eatudio se seleccima el primer diagra- 
ma de f l u j o  presentado por Latimsr(l967), ya que oontiene mayor 
inf‘ormaciihr de las corr fentes  de toda la planta, lo cual hace - 
mas viable la  comparaci6n CTOP l o s  resultado8 obtenidos en la  S& 

mulaci&n. 

Antes de oontinuar, ea conveniente hacer algunas advez%sn- 

cias sobre   los  alcances y limifauianes de este trabajo:  

3- La corriente  alimentada consta de c inco componenterer; nitr6ge - 
no, oxígeno, argbn,  dióxido de carbono y vapor de agua. Recg 
perándose como productos de acuerdo a l  diagrama de f l u j o   s e -  
leccionado, solo l o s  dos  primeros, permaneciendo e l  arg6n cg 
mo impureza d e l  oxigeno. El didxido de carbono y e l  agua --- 
siendo  solo impurezas de la alimentscihn son eliminados des- 

de el i n i c i o  d e l  proceso y su tratamiento no requiere mayo“ 
res atenciones. 

2- No s e   i n t e n t a  en ningún caso l l egar  a l a  fase de diseiío pro- 

piamente dicho  del   proceso,   s ino Únicamente establecer las - 
condiciones  propicias p a r a  l a  simulación;  ésto es  por  eje- 
p lo ,  fijar las cargas térmicas de intercambiadores de c a l o r  
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estado ya descritas, 

3- Tambidn se hacen comparaoion6s oon datos repor tdo8  .en eatu- 

dim de la -ma indole,  aunqw laa oondicionea SOM un tan- 
t o   d i f e r e n t e s ,   E s t o  se debe a que a pomar de loa inoonv@nieg 
tee &tadas, loa  r e S U l t a d 0 8  obtenidos de lao colmmae do de8 - 
t i l a o i d n  =eansideradaa ooso la  parte msdulu de1 pro<reso- - 
8011 e a e i  lo8 mismos, independientemente d e l  diagrama de flu- 

j o  U8ado. 

4- ]en t r a b a j o  aq4 desarrollado eat6 netamente orientado a la - 
integraoiih 60 un sUml8dor eon una amplia oariedad de porri- 

bilidades on e l  odloulo de propied8des teTmOdidmína8, a d  - 
como al desarro l lo  de up41 mstodologfa para inerenumtarltm, - 
por lo que al  estudio de problema de conwrgencia por rocif 
oulaoi6n de corr ientes  PO 88 le  brinda dewiada atencrih. - 
&m rac iwulae iones  8032 aoortad8sw g s o l o  se observaa las (L& 
ferenc5as ex is tentee  entre lo olaletxtlado y l o  supuesto, El - 
tratado (le estos a8pectoa es dejado para eatuttios po8terio- 

Para e s t a b l e c e r  laer condiciones Be operaci6n-se hacen prue- 

bas tenaientes a e s p e c i f i c a r  las caracteristicaa Be di86fLo de - 
los cambia8ores de c a l o r  y de las torres de desti lacit jn,Para los 
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primeros se realirtan  cblouloa de sus carga8 thnicas de acuerdo 
a cada e c w i h  de estado. Xn tanto  que en las t o r r e s  de dest i -  
lac ión,   por  medio de la  ecuacib de Peng-Sobinson s e   f i j a n  loa- . 
números de plato8 y looal isacidn de las alimsntacionere. Is si* 
lauiÓn d e l  proceso completo  -sin  incluir Las corr ientes  de m-- 
circulacih-, se l l e v a  8 cabo  con las siete 0cUciOnes de esta- 

do diaponiblea(8in  incluir  su8 c o e f i c i e n t e s  de interacción bina 
ria), Adicionalmeate 86 obtienen  resultados  introduciendo los - 
c o e f i c i e n t e s  de interacoidn binaria para m ecuacih. T a m b i b  
se anal iza  'el caso de considerar dos de las principales   corr ien I 
t e s  de recirculación  del   proceso para ma e c u a c i h  de estado. 

3.1  Descripción  del  proceso. 

IS alimentación suministrada a l  proceso se supuso para so- 

l o  contener   los  tres principales componentes d e l  aire como son: 
nitrógeno, oxigeno y argón; y doa t i p o s  de impurezas agua y dió .I) 

xido de carbono. Is e l i m i n a c i h  de e l l a s  es e l  pr imer  paso a -- 
rea l izar   en  las p l a n t a s   o r i o g h i c a s ,   p a r a ' e v i t a r  su poater ior  - 
congelamiento en los   in tercGbiadores  de c a l o r  o en las torres-  
de dest i lac ión.  

En e l   t i p o  de dia- de flujo usado, llamado de alta pre, 

siÓn(por la compresión del aire a 2500 psi), el agua es retira- 
da en su mayor parte p o r  condensación durante la cornpresibn i n i  - 
c ia l ,  remwiendo las t razas  aún existentes por medio de algún - 
t i p o  de adsorbedor aprogíado. Este mismo medio de separación se 
u t i l i z a  gara remmer el dióxido de carbono de la corriente prin - 
c i p a l  . 
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Iss torres de destilaoión para recuperar  el nitrdgeno y el 
oxígeno eat& acopladas  por  medio de un condensadorrehemidor, 
siendo lo primero para la t o r r e  que opera a 80 pai ,  y lo segun- 
Bo para la que opera a 10 psi. U corriente principal  ea intro- 
duoida en l a  columrma  inferior(Fig. 2.11, usualmente  como una - . 
mezcla de 65s de vapor y 35$ de liauido. Bl nitrdgeno obtenido- 
en  el domo de esta  columna.  es  alimentado a la torre superior - 
(despu6s Be liouarae y separar una fraccidn  oomo produoto),  pa- 
ra hacer las veces  de reflujo; c m  el fin de mejorar la separa- 
cidn e8 sacada una corriente be desperdicio conteniendo una pe- 

ow% cantidad de ar& y oxigeno. El producto del fondo es ri- 
oo en oxígeno. 

Las plantas mioge'nicas que  operan en estas  condiciones se 
caracterizan  por la obtención de productoe liauidos oon bajos  - 
rendimientos. Los detalles de las corrientes espeoificadas son- 
dados en la figura oitada anteriormente. 

3.2 La simulacich  oomo ug medio de  estableo-er condicio - 
ne8 de diseño. 

Para poder  llevar a oabo la simulacidn del proceso comple- 
to, es  necesario  tener perfectamente especificadas cada una de- 
las corrientes de alimentación a la planta(6stas 80x1 la alimen- 
tación  principal y las corriente8 externas para .loa intemambia 

dores de oalor) y establecer las caracteristicas de diseño para 
loa  intercambiadores de calor y las  torres de destilación. 

.I 

Para la alimentación  principal se adopta la siguiente COP 

posici6n molar: 
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componente mol 

O2 
Ar 

76.08 
20-22 

1-17 

H2° 2-49 

P a k  las Corrientes  externas que son requeridas para  los cambig 
dores, se usa un flujo y compoeici6n  semejante a l  obtenido en - 
la corr iente  de deseaho, La e s p e c i f i c a c i ó n   t o t a l  de dstas como- 
de todas las d e d s  corr ientes  pueden ser observadas en las ta- 
blas de resultados de la matriz de corr ientes  dadas p o s t e r i o p  
mente 

Los cambiadores 

Para poder e s p e c i f i c a r  e l  disefio de un cambiador de c a l o r  
es   necesario  conocer 8u &rea de transferencia(8)  y s u   c o e f i c i e s  
t e  t o t a l  de t ransferencia  de calor(U), sinembargo e s t e  conoci- 

miento no es  indispensable, siempre y cuando BU diseño est6 ba- 
sad0 so lo  en el cá lcu lo  Be su carga térmica Q (= A U A t  1 ). E l  - 
cdlculo de Q se hace especificando la temperatura de salide de- 
una de las corrientes  f i jando  entonces su valor  por medio de la  
d i ferenc ie   entre  l a  entalpía de la corr iente  de entrada y la de 
l a  salida, Esta Q se u t i l i z a ,  mediante e l  balance de energfa p& 
ra obtener l a  temperatura f i n a l  de l a  o t ra   corr iente  en e l  cm- 

1 A t  es  l a  diferencia  logaritmica de temperaturas. 



cambiador de calor de acuerdo a l a  siguiente  ecuacibn: 

H = Q + H e  
S 

este balance  se  resuelve  por un d t o d o  de Newton-Raphson(Chap- 

l a  e t  al. 1970). 

En l a  Tabla 3.1 se da una comparacidn de las cargas t d r m i -  

cas para las ecuaciones de estado usadas.  Su  discusidn es deja- 

Ba para l a  secc i6n  3.5. El condensador-rehervidor  especificado- 
bajo e l  mismo prooedimiento ea dado por separado. 

Las t o r r e a  de dest i lac i6n.  

Como ya se mencion6, las t o r r e s  de d e s t i l a c i ó n  est& i n t e r  
conectadas  por medio de su condensadorrehervidor,  por lo que - 
es de inter& hallar una forma de representar esa configuracida 
mediante los mddulos unitarios exis tentes .  ma de ellas es l a  - 
que se muestra  en l a  Fig. 3.1. 

TBP TORRE C€ DEST. A BAJA 
PRESION. 

T A P  TORRE DE DEST. A ALTA 
PRESK)N . 

C R  CONDENSADOR-REHERVIDOR. 

FIG. 3.1- ARREGLO  PARA LA SIMULACION 
DE LAS TORRES DE OESTlLAClON. 



TABLA 3.1 

(3omparac5.h de carga8 t6rmicrre(B!PU/bd 

Hede 4 Ned@ 6 Moas 7 Nodo 12 Nsdo 15 Nodlo 20 

648448 

653516 

664155 

262702 

651475 

642515 

642769 

1206481 

1221227 

1249249 

5633W. 

1225800 

I215162 

1218037 

780424 

792259 

819515 

413975 

801175 

788434 

791885 

3305664 

3391658 

3367413 

2584373 

3348648 

3336605 

3394691 

57.348 

57427 

57466 

51357 

58924 

59204 

59012 

340530 

3 4 m 3  

341283 

340978 

354645 

357600 

354856 

1 Con esta ecuackb las cargas térmicas de l o s  primeros 4 nodas - 
calculaaas solo son _oresenfadas con f i n e s  ilustrativo8 y en nin- 

gún momento se Consideraron confiables debido a que se tr8baj¿ - 
muy por enc3.m de l o s  limites de aplicacih 

59 
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De acuerdo a esta d i s p o s i c i b ,  e l  reherviaor de l a  TBP y el con_ 
densador de l a  TAP son considerados como’un plato  mas -con una - 
c i e r t a  carga tdrmiaa, por l o  que ambas torres y e l  CR son re-- 
sue l tos  independientemente.  Beta  alternativa no e s  la ljnica po- 

s i b l e  por l o  que poateriormsnte se dan los resultados obtenidos 

con otro  esquema propuesto, 

Is especif icaci6n de ambas t o r r e s  hace  indiapensable cono- 

c e r   e l  número  de platos  necesarios y e l  lugar de las alimenta- 
ciones;  necesitándose para l a  TAP tambidn fidar la re lac ión  de- 
re f lu jo .  Para l a  TBP 6s to  Último no es   necesar io  en base a que- 
l a  corriente  alimentada en su segundo p l a t o  desempefia e l  papel- 
d e l   r e f l u j o .  Las p l a t o s  son numerados desde el domo de la  torre .  
Las pruebas hechas a continuaciÓn  se  llevan a cabo con la  ecua- 

cidn de Peng-Robinson por su  econoda de tiempo de  cÓmputo. 

Para la TAP es conveniente  operar  con 30 plato8,alimentasl- 
do en e l  número 28 y 29. Debido a que en l a  simulacidn s e   u t i l &  
za una expansión Joule-Thompson para descomprimir la parte de - 
l a  corr iente   pr incipal  en estado vapor, su enfriamiento no e s  - 
tan  severo como e l  seiialado en el articulo  original(Latimer,  - 
1967) donde se hace uso de  una turbina. La d i ferenc ia  de tempe- 
raturas(mas de 100°P), t i e n e  un fuerte   e fecto  sobre l a  solucidn 
del moaelo de la t o r r e ,  ocasionando que con la temperatura al-- 

canzada p o r  medio  de la  expansión a entalpia  constante  se re- 
quiera una re lac idn de ref lu jo  mayor que si se  emplea e l  v a p o r  

a una temperatura mas baja. 

Para la TBP se  opera  con 49 p l a t o s ,  siendo en es te  caso e l  
lugar de alirnentacidn una variable  muy importante. En e l  p la to -  

2 se  suministra e l  nitrógeno puro aue se obtiene d e l  domo de la  
TAP después de ser  licuado  en e l  CB, E l  estado físico de e s t a  - 
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c110090 
oorrisnte debe mantenerse en estardo l iquido fundamentalmente(- 
au f l w o  aarreaponde a una r e l m i h  de ref l u j o  de a p r o x i d a - -  
mente 0.5). Sinembargo se observa aue su deseompresidn de 80 - 
a 10 pai  causa una vaporisaci6n de alrededor  Bel 2$ d e l  f l u jo -  
t o t a l ,  lo cual no influye  sobre la resoluci6n  del  modeio de l a  
torre .  

Para fijar e l  otro plato  de a l i m e n t a c i b ,  de la corr iente  

proveniente  del  fondo de la  TAP, que 8e conaidera esenc3.almen- 
t e - l i q u i d o  aunque durante su descompreaih un pequefio porcent2 
je 88 vaporiea,  se prueban varias looalieacíones de ea te  pun- 
t o ,  encontdndose 'que la r e c u p e r a c i h   d e l  oxigeno tanto  833 la- 
corr iente   de l  domo como en Is Bel fondo, es bastante  sensible-  
al lugar donde 88 alimente, ya aue si Be hace p o r  debajo  del  - 
p l a t o  20, e l  ostigeno y e l  argbn  tienden a d ia t r ibuirse  prefe- 

rentemente  en e l  fondo, lo cual ocasiona que no sea   posible  re  - 
cuperar en e l  domo la  cantidad  deseada de e l l o s ;  todo dsto  pro 0 

voca que no se  alcance la  convergencia  deseada n i  en 1000 i t e -  
rac.iones, Ahora bien,  si e l  punto de a l i m e n t a c i h   s e  loualinsa- 
mug oerca   del  domo, e l  oxigeno tiende a salir crin e l  producto- 
d e l  domo, disminuyendo su  cantidaa  recuperada como producto de 
fondo. Con pruebas de este tipo s e  fija el plato  14 como uno - 
de loa  mas apropiados, 
Para mantener una buena r e l a c i ó n  de recuperaci6n de oxigeno en 
e l  fondo y un bajo h e r o  de i te rac iones ;  la  resoluciÓn de la- 

t o r r e  s e  hace en alrededor de 20 i teraciones.  Conjuntamente se 

real izan pruebas para conocer l a  máxima pureza d e l  producto - 
del fondo( oxigeno con arg6n como impureza). Se halla que una - 
f racc ión  mol de oxígeno de 0.99 es  alcanzable  solo  con u11 au- 
mento en e l  número de i te rac iones  en comparación con el caso - 
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Como e8 aabiQo en operaciones unitarias uomo 108 interoan- 
biadores de oalor y torrree de destilacibP, se registran caidas- 
de presidn poeo apreuiables a lo largo del  equfpo de t r snefemg 
c i a  de oalor y entre plato  y pla to  em l aa ' torres .  Un ejemplo de 
e l l o  8811 l o s  reaulfados presentados por m w - 0  e t  al. (1978), - 
donde 'para ups t o m  de mas de 50 platos para recuperar n i t r 6 ~  
no y origsno como produotoe, reportan difereneiaa &e presidn 

nares de 0.5 atm. entre ¿lomo y fondo. Fara efectos de este trs- 
bajo no se consideran c s h s  de presibn en ningún equipo; 

LB comprobadn de tase de l a a  corrientes hecham a en- 
t r a d a  y salida de ca&a rn6dulo, al realirtarae por medio de l  -- 
~&dl~ de los puntos de burbuja y rocio, solo  ea poaible por - 
abajo del punto c r i t i c o ;  sinembargo, las condicione6 del prooe- 
so exigian en ocasiones la corroboracidn  del  estado  fisico a - 
condiciones  supercriticas. Procedimiento8 para la determiaacibn 



Condiciones de diseaio Be las torres  de destilacibn. 

Número de Relacibn de Platos de 
platos ref lu3 o alimentación 

TAP 30 3 27, 28 

i 

TABU 3.3 

Temperatura('K) y presibn(bar) criticas de la mezcla 
N2-02-Ar de i n t e d s .  

Fraccih mol Ideal Teja e t  al. Reid e t  al. 
N2-02-dr  (1983 1 (1977 1 

Tc PC T c  PC Tc PC 

63 
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TCa evaluaoibn del punto ori t i co  se hace de acuerdo a l o  - 
que ale;unos autores(Model1 y B i d ,  1976) 3,lmna.n e l  punto o r i t i -  
c o  ideal, o sea que cada propiedad c r i t i o a  de una mz;cla puede- 

ser calculada como la stma de su8 propiedades indiv iduales  port- 

deradas por su fraoci6n mol, & t o  es: 

PC = El eiPci (3.1) 

PC =I z TO i=l i i (3.2) 

~resiones criticas y temperaturas criticas calculadas por- 

este procedimiento aon comparadaa con laa obtenidas por medio - 
de la correlacidn de Teja e t  al.(1983) y por medio de la preaes 

tada por Reid e t  a l .  (1977). Los resultados son dados en la Ta- 

b l a  3.3. Como se  observa l o s  valores  hallados con las t r e s  al-- 

ternativas son similares,  
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3.4 Modificaciones a l  diagrama de flujo propuesto. 

m e r  la atmulacibn  completa de la planta  eon la oonfi- 

guracidn sefialada en l a  Fig. 3.1, ae encuentra que e l  pequefio - 
f l a o  obterrido del fondo de TBP, comparado eon e l  obtenido del- 
domo de TAP, a l  s e r  alimentados a l  OB, ocasiona la completa 8% 

poracich d e l  oxigeno, por l o  que e l  producto en ves de obtene- 
se en eatado  l iquido,  se coaeigue en la fase vapor, o m  l o  que- 

adends 88 elim%na la posibi l idad Be t e n e r  una reoixwiLaci6n de- 

eat8 c o r r i e n t e  a la TBP, por la  pequefla cantida4 Be odgeno. - 

Esto provooa que se proponga o t r a  a l t e r n a t i v a  que pueda so - 
luoionar e l  inconveniente referido.  Para e l l o  86 propone saca- 
una c o r r i e n t e  l i q u i d a  del  Último p l a t o  de T U  y msmlarla c.on - 
BU pra4ucto del fondo antes de pasar al  GR. T a l  d i s p o s i c i h  88- 

muestra en la  Pig. 3.2. 
! 

TBP TORRE DE DEST. A BAJA 
PRESION. 

T A P  TORRE M Om. A ALTA 
PRESION. 

C R CONDENSADOR- REHERVIDOR. 
n: 

FIG: 3.2 ALTERNATIVA USADA PARA L A  SIMULACION 
DEL PROCESO. 

.. . _-.. .. x," . I 
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Con esta disposic idn  se  l o g r a  e l  objetivo  deseado, a l  evaporar- 
s e  solo una parte de l a  corr iente   or ig ina l ,  permaneciendo e l  - 
r e s t o  como e l  producto liquido, siguiendo esta alterastiva es g 
parente que Be alcanza una representacibn mas realista d e l   s i e -  
tema 'or ig ina l  a l  tener  en el CB una cantidad de l iquido aproxi- 
mada 'a l a  exis tente   en el Último p l a t o  de la  TBP, en caao de - 
que e l  CB estuviera  acoplado en las t o r r e s .  

;Las espec i f i cac iones  de l o s  productos, o Bea su f racc idn - 
molar y s u  temperatura, no se ven alterados por las m o d i f i m i o  
nes  l levadas a cabo, en  general la  s o l u c i h  del modelo de l a  tg 
r re  de d e s t i l a c i d n  es afectada  en forma dnims; en comparacih-  

a la  configuración mostrada en l a  Fig. 3.1. 

3.5 Ia simulación del  proceso de: produccidn de odgeao 

y nitrógeno  líquidos. 

Los resultados que se  presentan a continuacidn para l a  si- 
m l a c i b n   d e l  _oroceso  oompleto s in   conaiderar  las corr ientes  de- 
rec i rcu lac ión  y sin i n c l u i r   c o e f i c i e n t e s  de in teracc i6n   b inar ia  
en ninguna ecuación de estado-aunque l a  de Bender, hace u80 de- 

c o e f i c i e n t e s  de este t i p o  para una regla de mezclado-, son di< 

didos  en t r e s   p a r t e s ;  primero se muestran cuatro tablas(Tab1as- 

3.4, 3.5, 3.6, 3.7) conteniendo l a  matrie de c o r r i e n t e s   f i n a l e s  

para o t r a s  tantas  ecuaciones de estado y se  discute  bdsicamente 
sobre  algunos puntos relacionados a las corr ientes  y operac io"  
nes(como compresiones y expansiones) que no son t ra tados  poste- 
riormente. En seguida  se  discute  sobre las cargas térmicas de - 
los cambiadores  de'calor(Tab1a 3.1). Y por Ú l t i m o  se   t ra tan  l o s  

aspectos concernientes a las t o r r e s  de des t i lac ión  y condensa- 
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dor  m,hervidor(Tablas 3.8, 3.9,  3.10). 

&I la8 Tablas 3.4, 3.5, 3..6 y 3.7 s e  muestra la matriz de- 

corr ientes  finales para dos ecuaciones  oÚbicas(Peng-Robinson y- 

Soave 1) y do8 multiparame'tricas(Lee-Kesler y Bender). Para la- 

alimentacidn -principal las entalpías  halladas con las cuatro e- 
cuaciones son aemejantes aunque la  de Bender  muestra una  mayo^.. 

d e s v i s c i h ( 3 $  ) provocada  por l a  ausencia de agua y didxido de- 

carbono. En e l  nodo 1 como un e f e c t o  de la  compresión de l a  co- 
r r i e n t e ,  l a  mayor parte   del  vapor de agua e s  condensado; las -- 
tres ecuaciones donde se considera l a  presencia de agua y dibxL 
do de carbono  rinden la misma cantidad de condensado. Una vez - 
que es  eliminada a l  agua liquida(nodo 2 ) ,  las enta lp ías  par8  - 
las ouatro  ecuaciones son bastante similares, a l  reducirse l a  - 
desviación de l a  ecuaci6n Be Bender a aproximadamente 0.1$. 

Antes del  segundo paso de la  compresi6n (nodo 3 ) ,  l a  ecuacith - 
de .Peng-Robinson es l a  que presenta l a  -nor  entalpsa y l a  de - 
Lee-Kesler l a  mayor, despuds de l a  compresi6n a 2500 p s i  l a  pfi, 

mera ecuación  mantiene la  enta lp ia  mas baja, pero l a  ma8 alta - 
e s  dada ahora  por Soave 1. En este  punto(corriente  5), l a  dife- 
rencia de entalpías   entre  las ecuaciones  multiparamétricas PO - 
es tan  severa como en las ecuaciones cÚbicas, 

l 

i 

En e l  nodo 9 s e   l l e v a  a cabo una expansión a enta lp ía  con- 
tante  de l a  f r a c c i ó n  de la  corr iente   pr incipal  que permanece en 

estado gaseoso; l a  baja entalpía que posee e s t a   c o r r i e n t e  de a- 

l Porcentaje de desviación  re lat ivo  entre  las  ecuaciones de es- 
tado.  



1 0 1 0 2  68.  14.7 9868042 O. 
2 1 2 O 3 68, 314.7 0440798 63, 
3 2 O O 1 68, 314e7 .981103 . 63, 
4! 2 3 O 2 68, 314.7 9421901 o* 
5  3 4 O 2 68, 2514m7' 8425413 Om 
6 O 4 '  O 2 55. 24.7 5566880 O m  
7 . 4  O O 2 ? e 1  24.7 6215343 Om 
8 4 5 O 2 40. 2514e7 7776965 Om 
9 5 B O 2 40. 2514e7 8524 Om 

10 5. 6 O 2 40,. 2514.7 ' 7768441 O. 
11 6 7 O 2 - 10, 2514.7 6561960 O, 
12 O 7 O 2 -282,  24e7  .2429482 O ,  
13 7 O O 2 0226.7 24.7 3209930 o* 
14  7 8 O 2 40.  2514m7 5781535 O m  
15 8 1& O 2 40, 2514e7  2312614 O, 
16 8'. 9 O 2 40, 2514m7 3468921 O m  
17 9' 10 O 2 -136e7 9407  3468937 Om 
18 10 .  O O 2 -136m7 94.7 1439 O, 
19 10 14 O 2 -136.7 9407  3467498 Om 
20 U. O O 2 40. 2514e7  959 Om 
21  11 12 O 2 0 40, 2514.7 2311655 Om 
22 12 13 O L -287. 2514m7 994009  1033, 
23 13 14 O 3  -280e6 94.7 994023 1025. 
24 14 17 0 -  2 -284e4 94.7 1379736 O m  
25 14 15 O 1 -276e-9 94e7  -1471623  1367, 
26 15 16 O 1-279.8  94e7  -1528972 1367. 
27 16 23 O 3 -305.8 24e7  -1528972 1162, 
28 17 20  O 1 -285. 9407 -1070A30 12x6, 
29 17 18 O 3 -288e.5 24e7  156056  465, 
30  18 O O 1 -288.5 24e7  802312 465. 

O m  
O. 
O. 
Om 
Om 
Om 
Om 
o. 
O. 
Om 
Om 
O. 
O, 
O. 
Om 
0.- 
O. 
O m  
Om 
O, 
O, 

8060 
799. 

O. 
800, 
800, 
635. 

1216, 
Om 
Om 

Om 
O m  
O m  
O. 
O. 
O m  
O. 
O. 
O, 
O. 
O, 
O* 
Cm 
o* 
o* 
O. 
O. 
Om 
Om 
O m  
o* 

215 m 

214 
O m  

536, 
5366 
499. 

O m  
459. 
459. 

Om o* O, 
o* Om 63 
Om o. 63. 
Om o* o* 
O, Om O m  
O m  0.- o* 
o* O, Om 
Om O. O. 
O m  O m  Om 
Om Om O m  
O, Om Om 
Om O. Om 
O m  O. O m  
O m  . o. O, 
Om Om o* 
O. o. O. 
Om O. O, 
O ,  !O, Om 
O. 'O . Om 
O. O. Om 
o* Om O, 

12,  . 0, o* 
12,  . Om O m  

o* O, Om 
31. Om . O m  
31. O m  Om 
28, Om Om 

Om O. O m  

6,  ' O m  0. 
6. O m  Om 

2016 m 

2016 
Om 

2016. 
2016 e 

1833 . 
1833 
2016 m 

Om 
2016 
2016 m 

18336 
1833. 
2016 e 

806 m 

1210. 
1210, 

Om 
1210, 

O. 
806 m 

o* 
7. 

1216, 
o* 
Om 

165, 
o* 
O, 
o* 

1, 
1, 
Om 
1, 
1, 
Om 
Om 
1, 
O, 
1, 
1, 
Om 
Om 
1, 
Om4 
Om6 
Om 6 
Om6 
o* 
0*4  
Om 
O m  
o* 
O m  
Om 
O, 
O. 
O m  
O, 
Om 
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3 m  
Om 
3 m  
3. 
o* 
O, 
3. 
3. 
o* 
Om 
Om 
O m  
O. 
O* 
O m  
O, 
O, 
Om 
O m  
O, 
O m  
O, 
o* 
O. 
O, 
0. 
Om 
Om 
O. 



@trig Be corriente8 fioslea para la ecuacih Be Peng-Robinson 



Matriz de corrientes finales para la ecuacidn de Soave 1 

I 
NC SN EIV VI FA . T P H F. LIQ F, V A P  N2 L I Q  O2 LIQ Ar UQ coz %o 82 '2 Ar 'AP "2 H20 

O F PSIA BTUA rnol/h mol/h UQ I UQ VA2 vu 

O, 
O, 
O, 
O. 
O. 
O. 
O, 
O. 
O, 
O. 
O. 
O, 
O, 
O. 
O, 
O. 
O. 
O. 
O. 
O. 
O ,  

806. 
796, 
O, 

800, 
800 
630. 
1216, 

O, 
O. 

O. 
O, 
O. 
O. 
O. 
O, 
O, 
O, 
O, 
O. 
O. 
O. 
O, 
O. 
O. 
O, 
O. 
O, 
O, 
O. 
O. 

215 
213 

O, 
536, 
536, 
490, 

O. 
470, 
470, 

O, O, 
0, 63. 
O. 630 
O. O. 
O. O, 
O. O. 
O. O. 
O. O. 
O, O, 
O. O, 
O, O. 
O. O. , 
O, O, 
O. O, 
O. 'O, 
O. O. 
O, O. 
O, O, 
O,  O, 
O, * o, 
O, O, 
O. O, 
O. O, 
O,' O, 
O1 O, 
O, O. 
O, O, 

O. O, 
O,' O, 

o b  O, 

2016 
2016 

O. 
2016. 
2016. 
1833 0 

18330 
2016, 

O. 
2016. 
2016. 
1833 
1833 
2016. 
806 
1210, 
1210, 

O* 
1210. 

O, 
806. 

O. 
10. 

1216. 
O, 
O, 

176, 
O, 
O, 
o. 



. 
Matriz de corrientes f ina lea  para la ecuacik de Soave 1 

MC SR EN VI FA Ti P H P. J Z Q  F e  VAP N2 LIQ 02 UQ br LIQ Coa x20 N2 VAF o2 VAP Ar VA2 c,o* 
O H2° F PSIA B T U h  mol,& m o l h  tIQ I LSQ VAP V U  

31 18 23 O 2 -288 
32 20  19 O 1 -302.9 
33 19 2 1  O 1 0309, 
34 21 O O 1 -309, 
35 21 22 O 1 =309, 
36 22 23 O 3 - 3 u 0  
37 23 24 O 1 -288.1 
38 O 17 O 1 -288,8 
39  23 O O 2 -310s3 
4 0  O 20 O 2 -309e'S 
4 1  20 15 O 2 -286, 
42 15 O O 2 -282, 
43  O 12 O 2 -282.' 
44 12 O O 2 - 36.3 
45  O 6 O 2 - 55.  
46 6 O O 2 35.3 
47 23 24 O 1 -288e1 
48  24 O O 1 -288.1 

852, 
O* 
O. 
O. 
o. . 
21, 

O ,  
0. 

1937. 
1933 0 

1933 
1933. 
1933 
1933 
1933 
19330 

O. 
O ,  

o* 
1216, 
1216,  
182 

1034 
1013 

O. 
O. 
O. 
O,  
O. 
O. 
O. 
O. 
O ,  
O. 
O. 

. O. 

O. 
O. 
O ,  
O, 
O, 
O, 
7 .  

20, 
o* 
O, 
O, 
O, 
O. 
O. 
0. 
O, 

15 0 

220 

O. 
O, 
o* 
0, . 
O, 
O, 
00 
O, 
O, 
O ,  
O, 
O* 
O* 

O,  
O,  
O. 
O, 

0, 

O, 
O, 
O. 
O, 
O. 
O, 
O. 
O, 
O ,  
O,  
O ,  
O, 
O, 
O .' 
O, 
O ,  
O, 
O, 

838. 
O. 
O* 
O. 
O,  
O. 
O, 
O. 

80, 
75 
75 0 

75 0 

75 
75 0 

75 0 

75 
O, 
O. 

O, 
O, 
O. 
O, 
O, 
O, 
o* 
O. 
0. 
O, 
O, 
O. 
O* 
O 0' 

O. 
O, 
O. 
O ,  



Matrie de oorrientea f inales  para l a  ecuaoi6n de he-Kesler 

IOC Sbl BN V I  FA T P R' LIQ F e  TAP H2 LXQ O2 LIQ & UQ C02 H2Q N2 YAP O2 VAP Ar V A 2  CQ2 
O H2° F PSIA BTU/h mol/h mol/h * Q  UQ V U  VAP 

o, 
o. 
o, 
O, 
o. 
O* 
O. 
O. 
O. 
o. 
O. 
O. 
O. 
O. 
o. 
O, 
O, 
O. 
O, 
O, 
O, 

215 
213 

O, 
536 
5360 
499 0 

o. 
466 
466. 

O, 
o. 
O, 
O, 
O. 
O, 
O. 
O. 
O. 
O ,  
o. 
O, 
O, 
O, 
o m' 
o. 
O ,  
O. 
o. 
O. 
o. 

12. 
12 ,  

O, 
31. 
31. 
28. 

O. 
60 
6 ,  

o. 
o. 

O. 
O. 
O. 

~ o* 
o. 
O. 
o. 
9. 
o. 
o. 
O;' 
O, 
O. 
O, 
O, 
O, 
O, 
O, 
O, 
O. 
O, 
O, 
O, 
O, 
o, 
O. 

o b  

04 

O, 
63. 
63 

O, 
O, 
O*. 
o, 
o, 
O, 
O, 
o, 
O, 
O, 
O. 
O, 
O. 
o. 
O. 
o. 
O ,  
O. 
O. 
o. 
O, 
O,  
O. 
O. 
o. 
O. 
O. 

2Ol6. 
2016 

O. 
2016.. 
2016, 
18330 
1833,' 
2016 

O, 
2016 
2016 
1833w' 
1833 
2016 , 
806, 

1210, 
1210. 

o. 
1210. 

O. 
806 

04 
16 e 

12184 
O, 
O. 

167. 
O, 
O, 
O. 

1, . 66. 
1, 3. 
OL o b  

1, 3. 
1, 3. 
O, O, 
om o, 
1, 3. 
O,  3. 
1. O, 
1. O, 
0,  O. 
o m  O. 
1, O, 
Om4 om 
0, 6 O. 
0.6 o.. 
O. 6 o. 
O. O. 
0.4 O. 
o. O. 
O, O, 
o, o. 
O, O* 
O, O. 
O, O, 
0. O, 
o. o. 
O. 00 
O. O, 



31 n8 23 O 2 -288, 
32 20 19 O Z -305.. 
33 19 21 o 1 -309. 
34 21 O O 1 -309. 
35 21 22 O 1 -309. 
36 22 23 O 3 -3110.8 
37 23 24 O 1 -288.2 
38 O 17 O 1 028848 
39 23 O O 2 -369*7 
4 0 .  O 20 O 2 -309.5 
41 20 15 O 2 -286. 
42 15 O O 2 -282. 
43 O 1 2  O 2 -282, 
44 1 2  o o 2 - 40.4 
45 O 6 O 2 55, 
46 6 O O 2 35.7 
47 23  24 O 3, -288e.l 
48 24 O O 1 -288.3 

O. 
1218. 
1218.- 
183. 

1035. 
1016. 

o. 
0. 
o. 
0.. 
O. 
O: 
O. 
o. 
O, 
O. 
O, 
O, 

O. 
o. 
O. 
o. - 
o, 
O, 

458, 
1308. 

O, 
o. 
o* 
O e  
O, 
O. 
o. . 
O. 

844. 
1302, 

O, 
O. 
o. 
o. 
o. 
O e  
7. 

20. 
0. 
O. 
o* 
o* 
O ,  
O. 
O. 
O, 

15 
22, 

O .' 
O .' 
0.; 
O. 
o. 
o. 
O e  
o. 
O. 
0. 
o. 
O. 
o. 
O. 
O. 
O. 
O e  

O. 

O. 
O.' 
O. 
O. 
O. 
O. 
O, 
O. 
o, 
o. 
o. 
O. 
O, 
O, 
o. 
o. 
O. 
O. 

o. 
o. 
O, 
O, 
O, 
19 
u. 
O, 

1833 
1833 
1833 e 

1833 
1833. 

1833 
1833. 

o. 
O, 

2833. 

O.  O. 
0. 0.' 
O. O. 
o. 0.' 
O. O. 
O. O, 
O, O. 
O, o* 
O. o. 
O, O. 
o. O. 
O ,  0. 
O. 0. 
O. O. 
O. o. 
O. o. 
O, O. 
O, O, 

73 



AT UQ R2 VAY o2 VAP Ar vu 
VAP 

Om 
O. 
O. 
O. 
O. 
O. 
O. 
O. 
Om 

, Om 
Qm 

Om 
O m  

O. 
O m  
O m  

O m  

Om 
O. 
O. 
O. 
12, 
12, 
Om 
31. 
31. 
27 
O m  

6, 
60 

Om O. 
O. O. 
O.  O. 
O. Om 
O m  Om 
O m  Om 
O, O. 
o. O m  
O. Om 
O m  Om 
Om  Om 
O. Om 
Om' Om 
O m  Om 
O m  O. 
O m  O m  

O m  O. 
o. O m  

O. O m  
Om O, 
O m  Om 
Om O ,  
O, Om 
O m  O. 
O m  O. 
Om O. 
O. Om 
Om Om 
O. O. 
O. Om 

O. 
O. 
Om 
O. 
Om 
O. 
O. 
O. 
Om 
ow 
O. 
Om 
O m  

O. 
O. 
Om 
O. 
O m  

O. 
Om 
Om 
O. 
Om 
Om 
O m  

O. 
Om 
O. 
O* 
O. 

B2° 
VAP - 
O m  

O. 
O. 
O m  
Om 
O m  

O m  

O. 
Om 
o m  

O m  

O m  

O. 
O, 
0:. 
O m  
O m  
O m  

O. 
O m  

O m  
O. 
Om 
Om 
O.. 
O. 
Om 
Om 
Om' 
Om 

7.4 



I 

76 

cuerdo a la  ecuacidn de Peng-Robinson provoca una mayor dismíng 

c i h  en l a  temperatura que l a  predicha  con las res tantes  ecua- 
ciones,  Contrariamente l a  ecuación de Soave 1 que presenta la - 
mayor e n t a l p i a  da un enfriamiento menor. La di ferenaia   entre  - 
las temperaturaa de l a  corr iente  descomprimid's(corriente 17) e8 
del  556 para las ecuaciones cúbicas y del 1s para las mult ipara-  

dtricas. 

La fracci6n de l a  corr iente  principal que es  licuada(co-- 

m i e n t e  22) es  descoqmimi8a tambih isentalpicamente  en el no- 
do 13. El comportamiento de esta   corr iente   durante  l a  expansih 

contrasta con el de l a  a n t e r i o r ,  al sufrir un aumento en su teg 
peratura en vez de una disminución. E l l o  e s  motivado por un c+ 

b i o  en la  ps-ndiente de la cuma isentdlpica(M c O),  el &m0 - 
de e s t a  c m  (M=O) es conocido como e l  punto de inversión y es 

apartir d e l   c u a l  una expansitjn a entalpia  constante supone un - 
calentamiento d e l  f lu ido ,  &as cuatro  ecuaciones citadas descri-  

ben e s t a   s i t u a c i ó n ,   d i f i r i e n d o  Únicamente en l a  temperatura fi- 
nal(3$ de desviacidn  entre e l  grupo Be cúbicas y e l  de multipa-  

r m 6 t r i c a s )  y de la cantidad de l íau ido( l$  de d e s v i a c i h   e n t r e -  
los dos grupos). 

1 

En las dos restantes  expansiones  isentdlpicas(nodos 16 y - 
22) ,  las c o r r i e n t e s  descomprimidas tienden a e n f r i a r s e ,  habien- 

do variaciones Únicamente en l a  temperatura y cantidad de l í q u i  - 
do finales, Estas di ferenc ias  son d e l  orden de las citadas p a r a  

el nodo 13 y no se nota  un comportamiento claro que distinga a- 
un grupo de ecuaciones del o t r o .  

1 Coeficiente Joule-Thompson. 
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LOB cambiadores de calor. 

&a la Tabla 3.1, oe nofan do8 t ipo8 &e eomport"ento dis- 
tintos para Iss eatawlones de eatado. B1 primero repreaentsrbo - 
por 108 cuatro oambiedoree i n i e W e a ,  ¿lands probablsrpsnte I aaz 
88 de la alta preoi¿n de 186 eorrient88 o m  lam auales 80 oatlog 

laron Iss oargaa t&mlcas, no 88 obeema UM clanr d i f 8 m m C i 8  - 
entre loa o b l W o 8  heohos con lam eouauionea odbicas y las mulo 
tiparandtriaaa. l!htre osda grupo de eoumionea, ainenrbargo, hay 
un oomportamiqto eo& em am prediccrionem, ga que en &sa o&& 

ea8 la versida de Pextg-Robinnon naaeetra loa W P O F B ~  valore8 de= 

Q y 108 mayorea 8011 loa dados por l a  de Soare 3. Para les malt& 

p a d t r i o a s  es U eoua&n de starl ing"  que meatra la+ 
menoma cargaa tdrraioas y & de bee-Ke8ler la que obtiene 108 - 
mayor88 ValOX'e8. 'Ilsta o-mduota e8 observable eo10 en los nodos- 
4,6 y 7 ,  porque en e1 nodo 12 hay UM a l t e m i &  dentro de oads 

gruw de eeuacioma a l  ser l a  de Soave 1 y la be Bttnaer Ism que 

oalculan las cargas t d d c a a  BIBB grandes dentro de 8u rtsspeoti- 
m oategoria. Mcha altexkt&n e8 atr%bdble al eambio de fase- 
murrido-en este equipo y por l o  tanto a la capaaidad  de oada .I. e 

cuauibn de estado para la prediccidn de Z88 p ~ ~ p i e d a d e 8  tenmod& 
n h i c a e  en el estado l iquido.  El segundo t i p o  de oomportajmiento 
es  el comprenditlo por l o a  nodos 15 y 20, donde se trabaJa a pre, 
miones moderadas y ba3as temperaturas. En e s to s  cambiadores el- 
grupo de ecuaoiones m~t iparad t r i ca s  muestra oargaa t6rmioar~ - 
mayores al de las Oúbica8( incluyendo Hazmeas) para  todos l o a  0% 

8080 En las w r l t i p a d t r i o a s  8 diferencia  de l o  aeiSalado para- 
loa  nodos 4.6 y 7, La e c u a c i h  de S t a r l i n g "  predioe las car- 

gas mas grande8 y l a  Be Be-Kealer las menores. En las cúbicas- 
88 mantiene l a  conducta anotada par8 los 3 primeros  cambiadores 
a l  aer  l a  versi& de Soave 3 l a  que conaexva las cargas de ma-- 

1 
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de Ise - 

Ipn e l  producto del domo(corriente 24), las ecuauionea oÚb& 

cas predicen oondwtas muy semejantes a l  d i f e r i r  S O 1 0  en 0.4 - 
lbmol la wnt idad  Be nitrdgemo  reouperada, La temperatura e8 - 
tambih   baatas te  parecida al variar 8010 en OJ°F entre la ecua - 
cidn Be &nnens-que es l a  que alcanza la menor temperatura y l a  
menor recuperación de nitrógeno- y la de Soavs 3. Con la8 ecu-  

clonea multiparamétricm se  alcanzan mayores cantidabs de W p  - 
en el domo que laa encontradas con las cúbicas. Is temperatura- 
e s  muy semejante  entre dos de ellas: Lee-Keslsr y S t a r l i n g ,  -- 

I 



TABLA 3.8 

Torre de alta p r e d n  (80 p s i )  

- 
Alimentaoioaes Domo Fondo; 

Plato 27 n Plato  28 Flujos (16mOl/h) Flu3 os ( lbmol/b) 

4 lo4 

o x lo4 
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siendo en ambos 0880s mayoms que la de las cúbicas; la ecua- 
cidn de Bender se aparta de eeta amduofa, a l  s e r  su temperatu- 
fa m88 pareeAda al primer grupo que al segundo. Los otros pro-- 

duo308 en el ilorpo(o4pno y argbn), est& preeantes en una pro- 
porcibn muy peqwfla sienda la emumi& de Fm&-Robinaon la que- 

S e f h b  la m o r  cantidad de ellos y la de Beder la menor. 

Bn el fondo(corriente 25) la situacidn e8 similar al tener .... 
se que 1- scutrciones dbicars reportan una difersmia kipla de 

O,S0F entre ellas, en tanto  en 188 BnultipardtricaB esta Bife- 
rencia es Ue solo 0,2*F, nothdo8e que en t d o s  l o s  casos la8 - 
temperaturaa son menor88 para e l  primer  conjunto de eeuaciones. 
z;oS flujos molares son una oonsecuencia de las fraceiones ret- 

peradas en e l  domo. 

# 

Tanto en e l  domo como en e l  foMo la d e s v i m i h  &cima en- 
temperaturas y flujos ea menor d 0.5$ entre laa siete eouacio- 
nes. 

para todas la8 eouaciones se emplea el mismo número a8 %te .... 
raciones a exoepcidn de la veraidn de Bender donUe auxnenta oon- 

aiderablemente, debido probsblemente a una alta senaibilidad de 

la e c w i d n  de eatado de la8 condiciones  inicialee,  lo cual pro .... 
voca una c o n h e t a   o a c i l a t o r i a  en e l  recalculamiento del p e r f i l -  
de temperaturas . 

t 

En l a  Tabla 3.9 s e  muestran l o s  resultados Bel CB(noUo 17), 
las comparaciones entre laa cargas tdrmicas s e  hacen  en forma - 
preferentemente c u a l i t a t i v a ,  debido a que ellas dependen  Be la- 

temperatura d e l  domo de la  TAP (corriente 24) obtenida de acuer - 
Bo 8 cada ecuacibn. Sa temperatura que se f i j a  para la  salida - 
de e s t a  corriente es -285’F, lo cual es suf ic iente  para  asegu- 
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rar su total  condensacibn.  Aunque el gradiente de temperaturas- 
p a r a  esta  corriente  es  diferente en la mayoria de las  ecuaoio- 
nes, las ecuaciones de Soave  predicen  las  cargas  térmicas de ma - 
yor  magnitud,  la  versión de Soave 1 tiene  una oar@ aún  mayor - 
que la fijada  con  Pew-Bobinson,  donae de acueflo a la  tempera- 
tura  inicial y final de la corriente 24 se podria esperar una - 
carga  térmica mas grande para la 6ltima  ecuacibn. 

 as ecuaciones  multiparamétricaa  muestran como caracterís- 
t ioa  general oargas térmica8 de menor q i t u d  que  las  cúbicraa, 
aunque p o d d a  esperarse lo contrario por la  observacidn de la - 
temperatura  inicial de la corriente a enfriar, A d  por ejemplo- 
la8  ecuaciones de Soave 1 y Bender  que  tienen  iddntico  aambio - 
de temperatura  en  la  corriente 24, tienen  cargas  térmicas que - 
difieren  en  forma  apreciable.Nbtese  adicionalmente  que la magal 

tud de sus cargas sigue estando en un punto  intermedio  dentro - 
de su respect ivo grupo, 

Para la corriente  caliente  aue  entra a este  nodo(corriente 38)- 

su temperatura f inal  y la  cantidad de líquido que contiene  son- 
muy semejantes para todas  la8  ecuaciones y no se nota una cori" 

ducta clue distinga a un grupo de ecuaciones de 'otro,  Para  este- 
equipo  el  grado de discrepancia  en  temperaturas y entalpías se- 

encuentra  dentro  del  rango  citado  anteriormente  para l o s  cambia 
dores de calor. 

- 

En la TBP -nodo 23- (Tabla 3.10) las condiciones de alimen 
tacidn  son  pr6cticamente  las  mismas al no registrarse cambios - 
significativos ni en las temperaturas ni en la relación de IC-- 
quido, En esta  torre'es  conveniente hacer notar m e  la alimenta - 
ciÓn  al plato 2 (aue hace las veces de reflujo se& se mencio- 
nÓ anteriormente), en principio debía estar en f a se  líquida, -- 

- 

\ 



TABLA 3.10 

To- de baja p r e a i h  (10 pai)  
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1 

sinernbargo e l l o  está influenciado por dos aspectos: e l   e n f r i a -  
miento de l a  corr iente  (28) en e l  e n f r i a d o r  y l a  pos ter ior  ex- 

pansi6n  isent&lpica(corriente 35) .  El enfriamiento  hecho a l a  - 
corr iente  en e l  nodo 20 ea de suma importancia, ya que de este- 
modo se  . logra que durante l a  expansión (nodo 22) l a  cantidad va .I 

Forieada s e a  mínima y no afecte la operación de la torre. Esta- 

88 d e l  orden d e l  2$ de la alimentación  original.  
lb e s t a  t o r r e  las moles totales alimentadas son diferentes para 

cada ecuación ya que dependen de la  cantidad de liquido obteni- 
da como un resultado  del  CR (ver  Tabla 3.9). 

En e l  producto del  domo (c,orriente 39), la i raocidn mol- 
del   e f luente  PO sufre ninguna a l t e r a c i ó n  de c o n s i d e r a c i h  p a r s  

una cierta ecuación,  siendo casi l a  misma para ltodas ellaS. Las 

moles de nitrógeno  alimentadas son recuperadas  en su total idad- 
en e s t a  parte; para el oxigeno y e l  argón hay una variación de- 

menos de 6 moles. En la  temperatura d e l  domo la s i t u a c i b  es a- 
náloga a l a  hallada en l a  TAP, ya que en las ecuaciones cdbicas 
hay un cambio de 0.5 F; siendo nuevamente l a  versión de &armens O 

la que muestra l a  temperatura mas baja, mientras que es ahora t 

la de Soave 1 la de l a  ma8 alta. &I las ecuaciones  'multiparard- 
tricas I;ee-Xesler y Bender  rinden t e m p e r a t m s  casi iguales 5. - 
nuevamente mayores a las cúbicas, siendo ahora Starling quien - 
no. se apega a e s t a  conducta dando resultados maa parecidos a - 
l o s  encontrados  con las cúbicas. 

En e l  fondo (corr iente  37)  se   nota  que el producto  (oxíge- 
no l iquido  con argdn como impureza), mantiene en todos  los ca-- 
50s la raisma composición(.98~) a excepción de l a  ecuación de - 
Bender donde desciende  en forma muy peauefia; esta  ecusci6n jun- 

t o  con Harmens son las que .rinden menor cantidad de ef luente ,  - 
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contrastando  considerablemente con l o  reportado con Soave 3. En 
l a  temperatura del  fondo ya no es posible hacer la  separacidn - 
de l o s  resultadoa  obtenidos  por grupos de ecuaciones como 88 e 
b i a  hecho anteriormente, a l  no haber diferencias  apreciables en - 
tre e l l a s .  

Para domo y fondo, con todas las ecuaciones  estudiadas, no 
hag mas de 1.2oF de diferencia.  En e s t a  torre  ya se   nota  un 8- 

f e c t o  acumulado a trave's de todo el proceso  para cada ecuacibn, 
porque s i  bien, en las temperaturas de domo y fondo e l  porqentz 
j e  de desviación As d e l  orden de '0.446, en los f l u j o s   e s   d e l  or- 
den del  125.El n b e r o  de iteraciones  requerido para la  solución 
ya no e s  el mismo como en la TAP aunque se mantiene  en el mismo 
orden, dando l a  versión de Bender e l  mayor número  de i t e r a c i o -  
nes. IPsta d i f e r e n c i a  en e l  número de i t e r a c i o n e s   e s  atribuible- 

8 aue en la t o r r e  de baja presidn l a  separacidn de l o s  conponq 
te8  ya no es t a n   f g c i l  como en la de alta pres ión ,  por  l o  que - 
la ecuacibn de estado va a i n f l u e n c i a r  en forma notable la solu .... 
ciÓn del modelo. 

3.6 Comparación  con resultados dados en la l i t e r a t u r a .  

En la  l i t e r a t u r a   s e  han encontrado dos t raba jos  donde s e  - 
reportan l o s  resultados hallados en l a  simulación de las torre8  
de des t i lac ión  para procesos  semejantes al aqui.estudiado. Las- 

diferencias  mas notables  entre las condiciones usadas por Hiro- 
se y Funada(1974) y por Biddulph(1975) en comcaraci6n con las - 
aquí empleadas, estriban  en l a  espec i f i cac ión  de las t o r r e s  de- 
d e s t i l a c i ó n   ( l l e g a  a haber hasta 10 platos  de d i ferenc ia ) ,  en - 
l o s  modelos emnleados para el cá lcu lo  de las propiedades termo- 

"""._"""." - -" 
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dinámicas y en e l  modelo  usado para r e s o l v e r  l a  t o r r e .  

Hirose  y Fmada(1974) u t i l izan  un método  combinado de -- 
Chao-Seader, Redlich-Kwong y ooef icientee de actividad( Utimer 

1957) para el c r j l c u l o  de l a s  propiedades termodínthicas, Su mo- 
d e l o  p a r a  las t o r r e s (  20 p l a t o s  para TAP y 50 para TBP) incluye- 

l a  e f i c i e n c i a  de p l a t o  y caídas de presión, 

Biddulph(l975) emplea modelos de mezclado para describir  - 
el comportamiento en cada p l a t o  de l a  t o r r e  (50 p l a t o s  para - 
TBP, no incluye a TU), En amboa casos el producto d e l  domo de- 

TBP es n i t r6geno   puro  y l o s  producto8 f ina les  son n i t r ó g e n o  ga- 
s e o s o  y oxígeno l iqu ido ,  

En la  Tabla 3.11 s e  presentan las temperaturas de domo y - 
fondo  evaluadas c o n  las s i e t e  ecuaciones estudiadas comparadas- 
oon las r e p o r t a d a s  por los d o s   a u t o r e s   a n t e r i o r e s ,  Tambidn 80 - 
incluyen los resultado8 de Latinaer(1967) para un proceso  real - 
(60 platos  para TBP, no se c i t a n   l o s  de TU), Se obaerva que pe - i I 
se a que las c o n d i c i o n e s  de o p e r a c i 6 n   a s i g n a d a s  para la  simula- 
c ibn(Tab1a 3 .2 )  son d i f e r e n t e 8  a l a s  empleadas en l o a   t r a b a j o s -  
c i t a d o s ,  en loa r e s ü l t a d o a  finales no hay muoha diferencia, Pa- 
ra l a  TAP la máxima Uiferencfa entre las temperaturas halladas- 

e n  l a  s imulac idn  y las r e p o r t a d a s  es de O,6$ en e l  domo y 1.4s 
en e l  fondo. Para la  TBP en el domo es d e l  2,2$ y en el fondo - 

i 

I 

1 

1*5$. 

Por l o  t a n t o  se  puede dec i r  que este  t i p o  de procesos  mues 
tran un comportamiento que puede ser  descr i to  con una amplia ga 
ma de posibilidades. S l l p  es debido principalmente a la natura- 

leza  de la uezcla con la aue s e  está trabajando. 

1 Este yoreentaje  de d e s v i a c i ó n  es calculado usando e l  mgxirno - 
( o  mínimo) valor reportado y e l  minimo(o dximo)hallado e n  es  
t e  trabajo, 

- 
. .+""". 



Comparaoi6n be temperaturas be domo y f-0 

aop reaultadoa reportados en la llterratura (OF) 

TBP 

soam 1 

so- 3 
! 

.) 310.7 - 288.1 Harnrs- - 284.8 - 277.' 



En la corriente 32 e1 grudo de aemsjanea a l a m a & o  08 baa- 
tente buenop a pesar de que la temperatuma de est8 aorrIeate o8 - 
t 6  limitada por la temperatura de la oorriente o m  la qw inter - 
aambia aalor  en e l  nodo 20, Bato debido a laa caracteriefioa8 - 
de la s i m u l a e i ~ .  Ia eousoidn que me3or 88 apega a lo repor tdo  
e8 la de Starling(eo1o 1°F be diferencia). &a otra  corriente de 
aalida(41) de eete oamblador fue fijada al  valor de -286'F p o r  
la citada limitaoibn. &a d x i m b s  diferencia con l o  reportado es- 

del *, 
La corriente 44 es la  perteneoiente a la salida bel nodo - 

12. En l o s  datos reportado8 88 observa una inconsietencia en - 
las temperaturas de salida de este  cambiador,ya que e l  c8clcul6- 
Be 8u A t  ofrece una indetenninacibn, Lg corriente 21 88 enf'rh 
de -40'3' a -285OP y la  43 88 cal ienta  de -282 a -55'F. Para el- 



17l 20 32 41 44 46 

- 2906 

- 2 8 6 a  

0 286. 

- 286. 

9 286, 

- 286, 

- 286. 

- 286. 

35 

34.2 

35.3 

37.3 

+, 

35.7 

34.9 I 

35.1 
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caso de la  eiw;rlruribn 86 f i j a  la  tempersfurs de salida d3 la - 
corr iente  21 y se calcula la de la 43. Se nota que la6 eouscio- 
ne8 de Peng-Robinam, Z8e-Ke8lsr y Starling mantienen l a  inde- 
terpoinaei6n en la A t  aunqw ctm un e f e c t o  mea019 severo: e- 
auaofonea Be Soaw 1, Sqaw 3 y Bender no presentan tal situa- 

cibn. 

3.7 UBO de coeficientercl do i s f e z w c i h  binaria. 

Pasa 108 oambiadoreta de o d o r  -wad08 princfpalmente en - 
la  prediocibp de entalpiaa-, laa diferemias eacsontradaa entm- 
lae aargaa t6rmic2aa no rueron en ningún uaao m~yolp8a al 0.l$, - 
pero e l l o  implioa que s e  lleguen a reg idzar  osmbioa hasta de - . 
lop de diferencia  en la8 temperaturas de saliila para loa rnismos 
ctambiadore8: En la  Tabla 3.13 se muestran loa resultados para - 
las doe t o r r e s  de 8 e s t i l a e i 6 n  -la resolucibn del modelo de la - 
t o r r e  de deatilacidn  requiere de cálculos de equilibrio y ¡le e; 

talpías en las fases l iquido y vapor-. Para la  TAP, en e l  p r o -  

~ ducto d e l  domo no son registrados cambios ya que se trata de un 
fluido puro; en el producto d e l  fondo tratandose de la  misma - 
fracoi6n  molar, l a  temperatura de esta corr iente   d i f ie re  en una 



.o001 

.o002 

28 

28 

957.5490 

464 e 1362 

21  

23 



peque5 proporcih(n6tese que la temperatura oalouh&a usando - 
los coefiaientecr de i n t e r a c u i b  ea oami l a  miama a la reportatla 
en l a  Tabla 3.8 para las eouaeioner, de S tar l ing  y Render) .I ha- 
frt!4ecionecr de la  aliwntcurib remaperada8 en e l  domo y fondo PO 
BOP altersdaa en forms sigrrifiuatíra. 

&a8 airctmatsnciarr  prsaentadae en ambas torre8 por e1 u80- 

pueben ser a t r i b d b s  a que La Analunibn de ell-  llega 
a afeetar la8 prediocionee del  equilibrio  líquido-vapor,  por l o  
que al estar  e1 modelo de l8 t o m  bslpado en el aonocimiento de 

eonstantes 68 e q u i l i b r i o  y puuto8 de burbuja para el p e r f i l  de- 

temperatura, 60 l o g r a  una predicoibn maa erauta ab l o s  d l o - 0 ~  

requeridos, tenieado eon ello tma gras iniluenuia en los resül- 
tad- finalepl. Ija incl.Flai6n de l o s  ooefioientea de interaccibn- 

de 6 i j  

binnria p~ra m j O m  las prediuciones  de  equilibrio h8 Sido 89- 

-lada por Peng y Robinson(1976), Hannena(1977) y Pllloker e t  - 
al. (1978) entre otros. 

Ia puresa obtenida de l  producto del  fondo de TBP, eontzw- 
fa  con lo encontrail0 en la parte de este  trabajo concerniente - 
al establecimiento  de lae condiciones de diaeflio de las torrers - 
de d e s t i l a c i h .  elha se eugeria que e l  alcanzar purenssa may2 
re8 a l  995, s in  l a   inc lus ión  de ooeficientes de i n t e r m c f b  PO- 
era poaible s in  up aumento considerable en el nÚmero de itera- 
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ciones. En la Tabla 3.13 se observa quo la introduoci6n de bi- . 

ohos ooef ia ients8  favorece notablemente  tauto la pureas 0080 la 
oaatidad reeupera¿la en el fondo de 'EBP, o m  un peqmflo amate- 
en el n b r o  de iteraoionea. 

3.8 Les oorrientes de recirclllani6n del prooeso. 

&I 10s s$mu~adores a e c u e ~ i a 1 e a ,  0-0 hey recimtrlaoith- 
be corr ientes  y al mer loa d u l o s  unitarias oalcubdas uno des .I 

pubs Be 'o t ro ,  e8 inBiapen8able fijar los valore6 ipioiale8 de - 
las rsl.fsbles en el conjunto aproptado de oorrientea,l.Zamado eg 
t e  oonjunto h a  tmrrientes (Le ctorte: Cada i t e r a a i h  es iniciada 

eon e l  cronjwnto de valore8 propuesto para las corrientes de ws 
t e  y 88 prodwe un nuBvo grupo de esta8 ttasiablem por medio d e l  

08lculo e 

&a s i g u i e n t e   i t e r a c i h  hace amo de los  alo ores previos para pro - 
ponsr un nuevo conjunto de valores. E l  proceao i t e r a t i v o  e o n v s ~  

ge a la solwi6n cueuzdo la diferencia entre dos iteracioms- e+ 
eeotrtivars e8 menor que una toleraaeia  preeatableoida. 

para poder eetablecer  e l  efectto de la recirotllaoibn de co- 

r r i e n t e s  en el proceso, se  seleccionan so lo  dos de la8 ouatro - 
exiatentea en el diagrama de f l u j o .  Laa es~ogidae(oorrientes 38 

y 40) 8on las que .a8 l o c a l i s a n  en l a  parte principal  a e l  p m e -  
80 y 8on las que van de la TBP  al CB y de la'misma t o r r e  al no- 
bo 20. El m6todo de convergencia usado es el de auetitucibn di- 
recta. 

Para llevar a cabo esta prueba solo  se  emplea la ecuacibn- 
Be Peng-Bobinson por su eficiencia en e l  tiempo de ebmputo. Laa 
variables con respecto a las cuales se i t e r a ,  son en ambos ca- 
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8orr(oorrientes 38 9 40) la temperatura y el f l u j o  del liquido - 
r/o vapor. &a valofea inicrislea propuestoa aont 

Flujo  lfquido H2 
nqo liquido o2 
PlllJO liquido Ar 
Slujo vapor H2 
P l a o  vapor O2 

Flujo vapoc Ar 

En e l  CR s o l o  se preeentan  modificaciones por la recircula 
ci&n de una de las ¿somientee que interoambian calor(la o t r a  - 
que proviene de la TAP no entra  en e l  c i c l o   i t e r a t i v o ) ,  en ella 
se nota que hay un aumento de aproximadamente 12 lbmol que se - 
alimentan a 61, provenientea de la TBP. En comparaoi6n a las - 

II 

. ..+ .. . , . - 



Matriz de corrientes finales para l a  ecuacidn de Peng-Robinson 
en el caso de incJdr dos corr&entes de recimulación 

- 

WS!VBNVIFA T P 
OF PSIA BTU/h mol/h m o l h  ZIQ VAP VAP 

24 14  17 O 2 -284.4 
25 14 15 O 1 -276e9 
26 15 16 O 1 -279.8 
27 16 23 O 3 -305.8 
28 17 20 O 1 -285, 
29 17 18 O 3 -288e5 
30  18 O O 1 -288.5 
31  18 23 O 2 -288.5 
32 20 19 O 1-303.9 
33  19 2 1  O 1 -303.9 
34 21 O O 1 -303e9 
35 21 22 O 1-303e9 
36 22 23 O 3 -312.3 
37  23  24 O 1 -288e5 
38 24 17 7 1 -288-5 
39"" .I 

40 23 20 7 2 -310.6 
4 1  20 15 O 2 -28701 
42  15 O O 2 -28301 

1216, 
O. 

. o. 
205 

O e  

872, 
Oe 

872, 
O. 
O e  
O, 
O, 

53. 
O. 
O e  - 

1935 
1935. 
1935 e 

O e  
800, 
8000 
635. 

1216, 
O m  
O e  

Oe 
1216, 
1216 e 

182 e 

1034 . 
981, 

Oe 
O. 

O, 
O. 
O e  

O, 
536, 
536. 
499. 

O e  

460. 
460, 

O. . 
O. 
Om 
O, 
Oe 
Oe 

474 0 

1317. 

O. 
O e  
O e  

.I 

O e  

O e  

O. 
O e  
O. 
O,  
O. 
O e  
O e  
O e  
Om 
O e  

O, 
O, 
Om - 
O e  ' 

O e  

O, 

O. 1216, 
O,  O. 
O. O e  165, Om 

O, O. 
O e  O,  
O e  O. 
O e  O,  
Oe O e  

Oe o m  
Om O. 
-0 e , O e  
00 530. 
O. Om 
Om Oe 
.111 - 
O e  1834, 
O, 1834. 
O. 1834, 

O. 
0.. 
Oe 
3. 
O e  

16, 
O,  

16 e 

Oe 
O e  

Oe 
O e  

Om 
O m  
O. 

24 e 

24 e 

24 e 

... 

Oe 
Om 
O, 
Oe 
O e  
Om 
O, 
Oe 
O, 
O e  

O m  
O e  

O, 
O e  
O e  

.I 

Oe 
O e  
Oe 

1 corrientes no mostradas en esta Tabla son identic= a 1- 
Be l a  Tabla 4 

Notat La8 corrientes 48 y 39 corresponden a l a  recirculacibn de 
las 38 y 40 reapeotivamente, por l o  que quedan inut i l i tadas  
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- gnfrfador de l  origen0 clczLdo (nodo 15). 

?$ate nodo eat6 muy relacionado con e1 anterior, porque l.+ 
aorriente que sale do aqd~ (41) entra directmente 8 date,  por 

l o  que la diferencia de l.l*F en la oorriente de aalida bel  no- 
Bo 17, es la misma en este nodo pero en su  alimentacih. La8 - 
oandiciones de salida de este nodo (corriente 42) entra e1 pro- 

blema sin recirculaciones y e l  que a i  las incluye difieren tam- 

_. ,. . . _. . . "" ., 
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Zsgpperatura( OF) 288-5 
Flu0 de M2 (-lb) 00 
F l a o  do O2 (mol/hr) 464.7 

muja de Ar (mol/hr) 7.1 

31006 
1833.6 

77.0 
24.1 

.“” 
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3.9 Tiempos de ehputo. 

ve~~piones  be Soarrr 1 J Soave 3 hay me8 de 100 8e.gS0 de  difersn- 
aia, debido d\ -or número de iteraoicmes mupadam para la  80- 
l w i h  &e la TBP o m  la primers eouaoiba. U s  forre8 de d e a f i G  
crib oopBuwn m a  del  SO$ bel tiempo  requerido em oada oímula- 

o%&: es por ello que eon la eouacih  de Heulagsru, el tiemps &e - 
CPU es menor al de Soave 1 y Soave 3,  ya que solo bmluye desde 
el ndo l4; 

con lipa eousoionee multiparadtricao la sftuaoibn e8 ua - 
tanto tliferente, porque si bien Starling emplea una cantidad de 
tiempo considerablemente 0188 grande que tanto laa formas c6M- 
cas como la analitica de Lee-Kesler, la ecuacik Ue Bender &a - 
un tiempo menor a las formas n d r i e a s  de lae cúbicas. Este ti- 
po Be situaciba es solo explioable en t6rminos de la convergen- 



Soave 1 

sosos 3 

I;se-Kesler 

S t a r l i n g  

Bander 

. "." . 

99 
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Irr correlacidn de Chao-Seader, mueatra resultados comparables - 
aunque suele  presentar problemaa para columnss que operan a ba- 
jas temperaturas. 

“””. 
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Cada grupo 60 eouaeimeb (oúbiors y El l t ipamdtr io88)  8w 0 

10 mostrar un p a t h  60 aoadwta oaraoterbtico a oado eonatan- 

to ,  aunque es frecmnte que alguna de mm verairneo 80 aleje 10 

tal oomportarmienta. 
En e1 e&eulo de laa eargas t6&oacr, se nottta que a altas pre- 
8ionee y temperaturas m o d e m  no hay una l h e a  de oonduota - 
i l ie thguible  entre c a b  conjunto de e ~ u ~ c i o n e 8 ,  al h8llasse bu8 

valores distr ibuidos aleatorismentea Sinembargo dentro de oada- 

grupo s i  e8 observable UM canduefa eepecffioa del t i po  de eo% 

~ A o n S S  

A Wjss temperatugs y presione8 moderadas e8 posible separar - 
entre loa  valores de las carga8 b d o a  por las euuacionee cúbi- 
cas y las + t i p a r a d t r i o a s ,  notbdoae tambidn un8 tendencia oa - 
racteristica para cada ecuauibn dentro de su respectivo grupo. 
Bcuacionea como las be Soave 1 y Bender en casi todos loa Cas08 

de los cambiaAores de calor,predicen oargaa te'rmicas en un pun- 

I 
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ltcoe resultados que se 10- on sate  trabajo se oompaxan - 
rabonableaente eon l o s  reportado8 en la liter&tUra, pea8 a la8- 

diferenoiaa en las uondicionea de operacibn, 

La inclusión de coeficientes de interscci6n binaria tiene- 
un gran efecto aobre las torres de deratilacibn en separaoiones- 
diiCcilea, &Sto se re i le  ja en la TBP como una mejora de la8 a", 
dioionee, de l o s  productos obtenidoa, las cuales no habian aido- 

posibles &e alcansar Sin la intro8uocibn Be esos eoeficieatea. 



Its coaaiaeracith de corrientes de recirculacidn para la a i  - 
mulauith, bmueatra que loa naba involwradoa solo sufren lie 
ras modifiaaciones en SUB resulfadoe, en comgaracibn a los ha" 
lld08 para e l  proceao s in  que las incluyera. Sinembargo en la- 

* TW? e8 donde fm registran los . cambios mas notables, al tenerse- 

tlll mayor flujo &e arfgeno en e1 fondo, conservanao la aaisma pu- 
-sa que acb habia determinado anteriormente. 

. . . .. . __.& . ... ." . .. . ". 
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- B l  no considerar la8 aorrientes de reoimulaci6n en e1 prow II 

80 afecta loa resultaaoa finale8 de la siaa3nnibp, al fiban- 

same rendimientos woore8 a los logradoa en e1 owso de s i  - 
b o l u i r  tales corrientes,  - Is t o r n  de deatilaeidn a baja preaidn e8 la parte del prooe - 
do donde mas se nota la iailuemia de varios faotorea cona%- 
delcrrbos oomo sont la ecuacridn de estado, le izwltasibn ¿te aoe - 
ficientes de interacoibn binaria y be oorrientes de reciruu- 
laci6n. - fars sim\;iLacianes hechas con las ecuaeiones oÚbicas emplean - 
menos tiempo que @on ecuaoiones w i l t i p d t r i o a s  a ex- 

cepcibn de l a  veraibn be Bender. 



a -  

d -  
b *  

c B =  
m ? =  
f =  

F =- 
?A = 

e =  
H I  
ICA&= 

Pa = 
P r =  

Q =  
B =  
S =  

m =  
I ? =  
TAP = 

padmetro he atraceibn en ecruaciones cúbica8 
energ& l i b r e  de Helmhots 
-fro relneionatto d t d o  de ass moldaulaa 'ea e c z  
cricmes crrdbioaa 
omdenaado~reheerrridor 
podo a l  QW ontm la oorriente 
fugtmidad 

moles de aliaentscidpl 
faae de la corriente 

easrgia l i b r e  de Oibbs 

e n t a p i a  
a b r o  asociado en e l  t i p o  &e c r t b u l o  para e l  p m 5 -  - 
U I X  (equAvale 8 JCA5 en la hoja 37) 
oonstante o s r m t e r i s t i c a  de osda aurtanczía 
.coaatan%e de equilibrio 
moles de l fqu ído  

fraocibn ile l fqt l ido 

número de componentes en una mesda 
n b r o  de la corriente 

presidn 
p p d n  de atraooi6n 
preaidn de repul8i6n 
carga t h n i c a  
constante univerasl de los gasea 

entropia 
noUo del que sale la corriente 
temperatura 
t o r r e  Be d e s t i l a c i h  a alta presidn 

107 

I. h."_ . I. 
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Q = . eatado de garr ideal 

(o) fluido simple 
1 ' = l€qufdO 

(r) = f lu ido de referenaia 
Y = vapor 
.I) X denota un vector de a elementos 

. . . ""̂ -T.-d 
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c propiedad o r i t i o a  
e = entrada 



U 0  





112 



113 

c 



CQl~Uloe del progrmBlra cxlx 
Cambio i8ot6rrnico de entalpfa - 

Matrie de oorr%entes f inales para- 
la eouaaibn de Bender 
Torre d e  alta preai6n (80 pi) 
Reaultadoe Bel condemador - reher 
vidor 
Torre de baja presidn (10 psi) 

~omparacidn de lae temperaturas de 
domo y fondo con resultados r e p o p  
tados en l a  literatura(F) 

Comparacih de algunas temperatu - 
ras de las corrientea(F) 

.I 

19 
29 

45 
48 

59 

63 

63 

74 

79 
81 

03 
87 

89 

114 



91 

95 

99 



l.1 Comportamiento de l a  derivada de l a  
8c. (1.80) para dos subintervalos Be 

1.2 Walnaoidn numérica de la  integral- 

2.1 Diagrama de flujo del prooeso 
2.2 Diagrama 'de bloquea del praoeso 
2.3 D i a g r a m a  de bloquea del programa de 

3.1 Arreglo para la  aimulacidn de la8 - 
3.2  Alternativa usada para la  simula - 

integraoibn 

de la  ec.  (1.80) 

rrimulacih 

t o r r e s  de deetilscidn 

cidn del proceso 

26 

28 

42 

43 
47 

58 

65 

116 
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