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CAPITULO | GENERALIDADES DEL PROYECTO

INTRODUCCION

Las operaciones unitarias son procesos esenciales para cualquier industria, ya que gracias a
ellas somos capaces de crear y transformar un sinfin de productos y servicios que el ser
humano necesita para su vida diaria. Debido a la demanda de estos equipos en la industria
quimica en especial las torres de destilacion, el ingeniero debe encontrar la solucién 6ptima
con respecto al volumen aceptable de residencia, la altura de la columna y el costo de
construccion, y todo lo anterior se puede realizar con programas de simulacion de procesos
quimicos (este es el tema fundamental de este trabajo, la importancia y el impacto que llegan
a tener los programas en el &mbito académico para la ensefianza y la reduccion de costos y

tiempo al momento del disefio de las torres de destilacion).

Con el paso de los afios, las tecnologias y programas en el area de la destilacion han ido

avanzando sin embargo estas no son tan accesibles para los estudiantes del TESCo.

Desde el punto de vista didactico, los programas mas utilizados por los estudiantes son:
Matlab, chemshep, aspen hysys, coco, aspen plus, simquim, scilab, chemcad y octave que
es el que se uso para la creacion del programa “Entalphy destilation”.

Y el objetivo de este trabajo se basa en adaptar, programar un algoritmo y plantear una
simulacion en octave llamado “entalphy destilation” para el calculo de numero de etapas

tedricas de una columna de destilacion por el método de Ponchon-Savarit.
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JUSTIFICACION

Los métodos graficos no llegan a ser tan precisos como nos gustaria, ya que muchas veces
depende de la perspectiva y del error humano, estos no son métodos rigurosos, gastan mucho
tiempo para realizarlos asi como para realizar alguna modificacion, ya sea para realizar otro

calculo o por algun error.

El tener un cdédigo que ejecute el método Ponchon-Savarit para calcular las etapas teoricas
de una columna de destilacion, permite tener una mayor exactitud y precision al realizar el
disefio de una columna de destilacion binaria. Por lo tanto, este método permite obtener datos

mAas exactos y tener una menor pérdida de recursos para el proyecto.

Este software esta enfocado a complementar la ensefianza de los alumnos del tecnolégico
para el calculo de platos tedricos en la destilacion. De esta forma los alumnos tendran libre

acceso al software sin necesidad de pagar licencia.

El método es muy tardado, y si se requieren hacer mas de una mezcla binaria, el tiempo se
extiende de una manera considerable. Con ayuda del software “Entalphy destilation” solo se
requiere ingresar los datos de equilibrio y entalpia, para correr el programa, lo cual se realiza

en maximo 10 min.
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PROBLEMATICA A RESOLVER

La metodologia de Ponchon-Savarit es para un método grafico el cual requiere una gran precision, ya
que cualquier error por méas minimo, nos puede dar resultados erréneos. Existe la necesidad de un

software para reducir el error humano, ya que la elaboracion de la gréfica es sumamente demandante.

De igual manera requiere de muchos célculos, y cuando se llega a tener un error, repetir todo consume
mucho tiempo y recursos humanos. Un software especializado es costoso y dificil de obtener licencias

y/o desarrollar.

11
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(Carvalho, 2022) Estudi6 y simul6 el proceso de destilacion con un método de calculo de coeficientes
de actividad, derivado de la quimica cuantica. Se realizaron comparaciones de simulaciones de aspen
y MATLAB con la finalidad de validar los resultados de COSMO-SAC (el modelo de COSMO-SAC,

utiliza una base de quimica cuantica para la obtencion de los sigma profiles).

(Santos, 2022) estudié y simuld el proceso de destilacién con un método de calculo de
coeficientes de actividad derivado de la quimica cuantica. Ademas, se realizaron
comparaciones de simulaciones de aspen y matlab con la finalidad de validar los resultados
de COSMO-SAC (el modelo de COSMO-SAC, utiliza una base de quimica cuantica para la
obtencion de los sigma profiles).

(castellano, 2022) trabajo en implementar una interface de usuario con un método aplicado
y comparar los resultados obtenidos con los programas comerciales utilizados para la
simulacion de sistemas de destilacion (se emplea el método de mcabe-thile y los programas

comerciales como lo son Matlab, chemcad y aspen plus.

(Luis Caiza, 2022) present6 un modelo de simulacion de una columna de destilacion binaria
ideal (constituida por diez platos y un rehevidor y un tanque de reflujo), se realizé un analisis
mediante el balance de materia y energia; y se implementaron dos métodos numéricos: Euler
y Runge Kutta. Las simulaciones resultantes del sistema para cada método numérico utilizado
se compararon en base al tiempo de muestreo. Los resultados de las simulaciones mostraron

la evolucion temporal de las concentraciones de los componentes que existen.

(Abanto Valderrama, 2022|) realiz6 el modelado y simulacion de una columna de destilacion
para mezclas multicomponente de hidrocarburos. EI método de simulacion rigurosa Punto de
Burbuja propuesto esta basado en un analisis de particion incorporando la clasica matriz
tridiagonal de Wang-Henke. Para este disefio se predijo el equilibrio liquido-vapor y las
entalpias de la mezcla para sus respectivas fases, a partir de sus propiedades termofisicas de
los componentes. Se elaboraron reportes de las temperaturas, composiciones y flujos de la

columna, asi como graficas de los perfiles de las mismas.

12
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(Yeison Agudelo, 2022) desarrollé el modelado y simulacion de una columna de destilacién
por lotes para la recuperacion de epdxido de limoneno de una mezcla multicomponente,
usando el software especializado Aspen Batch Modeler. Para la validacion de los modelos se
desarrolld el proceso experimental en un equipo de roto-evaporacion, donde se varid la

composicion inicial de la mezcla, temperatura y presion de operacion.

(Hernandez, 2022) disefid, construyé y puso en marcha una columna empacada para la
destilacion continua del sistema etanol/agua. La torre se equipd con estrategias de control
que garantizaran los parametros definidos por el disefio, y dentro de los lazos presentes se
incluyeron el control de temperatura y presion de la torre; control de flujo y temperatura de
la alimentacion y fluidos refrigerantes, al igual que controles de nivel de liquido en el

rehervidor y tanque de condensados.

Ademas, se desarrollé un simulador como herramienta académica y estos controles estan
conectados a una interface que permite que la columna sea operada desde un computador que
reportara todos los datos obtenidos por la instrumentacion. Las condiciones de operacion de
la columna podrian ser manipuladas directamente desde el computador por medio de las

variables asociadas a los controladores.

(Arnau, 2022) obtuvo un modelo matematico de una unidad de purificacion de propileno y
posteriormente utilizé este modelo para simular dicha unidad. La obtencion del modelo
matematico de este proceso industrial fue muy (til tanto para el analisis de los sistemas de
control como para el estudio e implementacion de modificaciones en el disefio de la planta.
En ambos casos el simulador constituyé una herramienta interesante, que de una forma rapida

y econémicamente emul6 los fendmenos basicos del proceso.

(Labarta, 2022) desarroll6 un método y una serie de programas de célculo destinados al
disefio por ordenador de columnas de rectificacion y extraccién multicomponente. En la
primera seccion de la memoria se centrd en el estudio de las columnas de rectificacidn
multicomponente, proponiéndose métodos de disefio, tanto rigurosos como aproximados, que

elimin6 algunos de los calculos iterativos normalmente necesarios en la resolucion de este

13
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tipo de problemas, reduciéndose asi el tiempo de calculo requerido; y la segunda seccion del

presente trabajo se centro en el estudio de columnas de extraccion multicomponente.

Algunos de los métodos desarrollados para el calculo de la rectificacion se aplican al caso de
extraccion liquido-liquido de mezclas cuaternarias, utilizando el mismo esquema de célculo
etapa a etapa, basado en la extension del método de Ponchon y Savarit para mezclas

multicomponentes.

(Rueda Ferreiro, 2022) desarroll6 el modelado y simulacion del comportamiento dindmico
de una columna de destilacidon, tanto la respuesta en estado estacionario como su
comportamiento ante cambios en variables de entrada y perturbaciones, mediante el
tratamiento de modelos fisico-matematicos. Como lenguaje de simulacion se empled
EcosimPro y se ha tomado como objeto de trabajo una columna de destilacion de etanol de

la industria azucarera.

14
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OBJETIVOS
GENERAL

Adaptar y programar un algoritmo para el cdlculo de numero de etapas tedricas de una
columna de destilacion por el método de Ponchon-Savarit por medio de una simulacion en

octave.

ESPECIFICOS
e Desarrollo y codificacion de un algoritmo que se pueda ejecutar tanto en “Octave”
como en “Matlab” que desarrolle las graficas necesarias para el método de Ponchon-
Savarit.
e Definir paso a paso la metodologia para la ejecucién correcta del codigo en cuestion.
e Resolver ejemplos de célculo de etapas tedricas mediante datos de equilibrio y

entalpia en mezclas binarias.

15



TECNOLOGICO
NACIONAL DE MEXICO-

PN DS

ALCANCES Y LIMITACIONES

El alcance de este proyecto es un software desarrollado para la comunidad del TESCo, el
cual funcione de forma correcta y pueda calcular el nimero de etapas tedricas por el método

Ponchon-Sabarit para mezcla binarias, pudiendo validar con ejemplos.

Como limitacion es que es para mezclas binarias, no multicomponentes. No cuenta con
interfaz grafica esto hace ligeramente complicado su uso, no existen manuales de operacion

por lo cual se debe recibir capacitacion previa para su uso.
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IMPACTOS ESPERADOS Y VIABILIDAD

Se espera que sea un codigo de libre acceso para la comunidad del TESCo, y que logre
facilitar las operaciones para el céalculo de platos teéricos, mediante el método Ponchon-
Savarit.

El método mencionado es muy complejo de repetir si se necesita hacer una correccion, es por

ello que se ha escrito este codigo para poder hacer cambios en cuestion de minutos.

Es viable, ya que requiere muy pocos recursos y de facil alcance.
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CAPITULO Il. MARCO TEORICO
OPERACIONES UNITARIAS

Las diferentes areas de la industria quimica fueron consideradas con principios y procesos
industriales; Arthur Dehon Little en 1916 propuso el concepto de operaciones unitarias con

la finalidad de explicar los procesos quimicos industriales (Wikipedia, 2022a).

La ingenieria quimica se basa en operaciones unitarias, las cuales son cada uno de los
cambios fisicos que se producen en los procesos de la industria quimica. Y los principales

objetivos de las operaciones unitarias son:

1. Estudiar las distintas operaciones basicas dentro de un proyecto productivo de la
industria quimica, petroquimica o de aquellas relacionadas, aplicando los
conocimientos adquiridos sobre los fendmenos de transporte y los balances de

materia y energia.

2. Realizar computos para verificacion, seleccion y disefio responsable de equipos que

impliguen operaciones de transferencia de cantidad de movimiento y de calor.
3. Crear "software" como herramienta de disefio.

4. Desarrollar el ingenio y la creatividad para impactar positivamente sobre la calidad
de vida de las personas y de la comunidad toda promoviendo la seguridad, la calidad
y el respeto por el ambiente a través de la creacion y uso de la tecnologia (Aprea,
2022).

Es relevante mencionar que, en los procesos quimicos cada operacion unitaria tiene como
objetivo modificar las condiciones de una determinada cantidad de materia en una forma mas

atil para fines industriales.
Estos cambios se pueden llevar a cabo mediante la modificacion de:
1. Masa/composicion.

2. Nivel/calidad de energia.
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3. Condicion de movimiento.

Mencionando que a cada cambio le corresponde una ley de conversacion:
1. Conservacion de la materia.
2. Conservacion de la energia.

3. Conservacion de la cantidad de movimiento.

Es importante mencionar que el conjunto de operaciones unitarias se clasifica segun la

propiedad que se transfiera en la operacion, las cuales pueden ser:

® Operaciones unitarias de transporte de cantidad de movimiento y un ejemplo seria el

sistema sedimentador.

® Operaciones unitarias de transferencia de calor; los ejemplos serian: sistema de

evaporador e intercambiadores de calor.

® Operaciones unitarias de transferencia de materia; los ejemplos serian: sistema
compuesto por un tanque extractor y un decantador, destilacién, absorcion y

desorcion, extraccion, adsorcién, intercambio iénico.

® Operaciones unitarias de transferencia simultanea de materia y energia, un ejemplo

seria la humidificacion (Fernandez, 2022).

En conclusion, las operaciones unitarias son la base de los disefios de plantas quimicas,
fabricas y equipos utilizados; y se disefian en funcion de los flujos de entrada para cada
componente elemental (que puede ser infinitesimal) en forma de ecuaciones, y resolviendo
las ecuaciones para los parametros de disefio, luego seleccionando una solucion 6ptima entre

las varias posibilidades y luego disefiar el equipo fisico.

El ingeniero debe encontrar la solucion dptima con respecto al volumen aceptable de
retencion, la altura de la columnay el costo de construccidn, todo lo anterior se puede realizar

con programas de simulacion de procesos quimicos (Wikipedia, 2022a).

20



IMPORTANCIA DE LA DESTILACION

TECNOLOGICO
NACIONAL DE MEXICO-

TECNOLOGICO
DE ESTUDIOS
SUPERIORES
DE COACALCO

En la industria alimentaria, la destilacion se emplea como una operacion de transferencia de

masa; Yy sus aplicaciones estan en procesos como:

e Obtenciédn de alcoholes (whisky, vodka, ron, brandy o cognac, tequila, etc)

e Aceites esenciales

e Industria Cervera

e Procesos de laboratorio

e Produccion de fenol o formaldehido

e Desalinizacion del agua de mar

En plantas criogénicas de separacion de aire para descomponer el aire de la atmosfera
en sus constituyentes principales (Minaya Pinto, 2022).

Refinado de petroleo, a nivel industrial la destilacion fraccionada es relevante por los
subproductos petroquimicos en la figura 2.1, se puede apreciar un esquema de dicha

destilacion:
DESTILACION
FRACCIONADA DEL Gas natural /iﬁ
PETROLEO
CRUDO Gasolina /0
ol
 Nafta . | 0

Ll

A
Parafina_. —_—

Diesel .I |
—<zmmT e
Aceite
ombustible
o=l
Petréleo m‘n
crudo Aceite lubricante
E Y °
/5’7-4
Betln s ioans
lifeder,, Y T  —-—

Figura 2.1 Destilacion fraccionada del petréleo crudo (Lifeder, 2022).
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La primera tecnologia conocida fueron los alambiques, estos se utilizaban para intentar

conseguir transformar elementos quimicos en otros més valiosos.

En el siglo X1X fue la primera aparicion de las columnas de rectificacion de funcionamiento

continuo.

En los inicios del siglo XX las tecnologias contindan mejorando dando lugar a sistemas como

el cracking, utilizado por primera vez en 1936.

A mediados de siglo comenzd el estudio de la separacion por destilacion de mezclas
multicomponentes, asi como el perfeccionamiento de la separacion de mezclas azed6tropas,
dando como resultado la obtencidn de productos practicamente puros mediante destilacion,
rectificacion y fraccionamiento en la década de los 80 (Condorchem envitech, 2022).

Dentro de las tecnologias més relevantes son:

TECNOLOGIA DE LA PARED DIVISORA:

Son excelentes modificaciones para eliminar los cuellos de botella de las columnas agua
abajo, como los divisores de nafta. Dependiendo del area de aplicacion se clasifican en pared
divisora superior, media o inferior. Una columna de pared divisora intermedia es un
reemplazo ideal para dos columnas en serie (reemplaza la necesidad de separadores laterales
en columnas de destilacion), y podemos observar un ejemplo de esta en la figura 2.2. Los
usos de esta tecnologia son plantas de gas, divisores de nafta y divisores de reformado
(Flavio, 2022).

Divided-Wall Column

+ ) Fuio Bureins

Benzene
Distillation
[ Benzane
| - Selective -
Hydrogenation

Figura 2.2 Separacion de Benceno en una columna de destilacion de pared divisora (Delp,

2022).
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TECNOLOGIA EMERGENTE DENOMINADA DESTILACION POR MEMBRANA

Tiezheng Tong, profesor de ingenieria en la Universidad del Estado de Colorado (CSU),

estudia dicha tecnologia. Es una membrana repelente al agua y hace uso del gradiente de
presiones de vapor a ambos lados de la membrana debido al gradiente de temperatura entre
el liquido mas caliente con impurezas y el agua purificada, mas fria. Durante el proceso, el
vapor de agua pasa a través de la membrana y se separa del agua con impurezas como se
muestra en la figura 2.3. Segun Tong, la destilacion por membrana funciona mejor que otras
tecnologias como la osmosis inversa, que no puede tratar agua con gran concentracion de
sales como las salmueras de plantas desaladoras o agua producida en la fracturacion
hidraulica (Tong, 2022).

Agua

- - . . Contaminantes de la solucion

Fs Solucion de Alimento

~ca. 85% H,0

mE | E®

Figura 2.3 Esquema simplificado del proceso de destilacién por membrana (Lenntech,
2022).

TECNOLOGIA DE SISTEMAS DE DESTILACION AL VACIO

Los sistemas de destilacion al vacio VACUDEST tratan las aguas residuales industriales en
un proceso por etapas seguro y eficaz. Esta tecnologia consiste en la separacion de materia
en funcion de las diferencias en el punto de ebullicion. El agua residual industrial se evapora.
Todas las sustancias que tienen un punto de ebullicion superior al del agua permanecen en
los residuos de la evaporacion. Entre ellos estan los metales pesados, las sales y también los

aceites, las grasas o los agentes tensoactivos.
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Dado que la parte de agua se evapora, el volumen de los residuos de evaporacion se reduce

de un 0,5 hasta un 5 por ciento del volumen del agua residual original. El vapor de agua que
asciende, también denominado vapor desprendido, esta casi libre de contaminantes. Después
de la condensacién, puede devolverse al proceso de produccién como agua de proceso. De
este modo su produccion estd completamente libre de aguas residuales. Algunas sustancias
no pueden separarse del todo con este sistema.

Como consecuencia el destilado procedente de la evaporacion convencional suele ser turbio
y de calidad deficiente, con lo cual debe de volver a tratarse, y en la figura 2.4 se puede
aprecias un esquema de este sistema (VACUDEST, 2022).

Calor 2: Alimentacion / residuo 3: Deposito de reaccion / calefactor 4: \

Columna de fraccionamiento 6: Re

10: Recipiente 11: Unidad de vacio

Figura 2.4 El punto de ebullicion de las sustancias por separar es méas bajo en vacio (Busch
Vacuum, 2022).

TECNOLOGIA COOSW

Esta tecnologia COOSW es un proyecto, que, a base de diferentes innovaciones cientificas,
permiten en una planta del tamafio de un contenedor maritimo estandar y
transportable, desalar agua de mar por destilacion al vacio multietapa, lo que genera un agua

muy pura que tiene importantes aplicaciones.

Es un trabajo de cooperacion entre México (UNAM), la Republica Dominicana (PUCMM),
Alemania (FRAUNHOFER) y Espafia (Universidad Autonoma de Barcelona, Plocan y
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Cimne), coordinado por el Centro Internacional de Métodos Numéricos en Ingenieria, en la
figura 2.5 podemos observar a estos especialistas. Una de las principales caracteristicas de
este sistema de desalinizacion de agua de mar por destilacion al vacio es la tecnologia usada
para optimizar el proceso, que requiere de una cantidad de energia muy pequefia (inferior a
1.7 kWh/m3) y que puede usar una fuente de calor residual industrial o renovable, como
puede ser la geotermia, la energia de las olas, el calor de maquinas o el residual de sistemas

de calefaccion, que normalmente se dispersa en la atmosfera (COOSW, 2022).

Figura 2.5 Especialistas del proyecto COOSW en la plataforma oceanica de canarias
(COOSW, 2022).

GENERALIDADES DE LA DESTILACION

Dentro de la industria, la destilacion es una operacion de la ingenieria quimica cuya principal
finalidad es separar mezclas liquidas de sustancias y para ello se modifica la fase de una
fraccién de la mezcla suministrando energia (estas sustancias deben de tener distintos puntos
de ebullicion; mientras mayor sea la diferencia, mas eficaz y mayor grado de pureza tendra
la separacion de sus componentes) (Badajoz, 2022).

El fundamento tedrico de la destilacion se basa en la ley de Dalton y en la ley de Raoult; a
partir de estas leyes se puede deducir que, si se tiene una mezcla liquida en equilibrio con su
vapor, la fraccion molar de cada componente de la mezcla en estado gaseoso para un liquido
de comportamiento ideal est& relacionado con las presiones de vapor de los componentes
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puros y con las fracciones molares de los mismos en estado liquido mediante la siguiente

expresion:

PXx; y
Yi=croo Ecuacion 1
2 PiX;

Y; = Fraciéon molar de cada componente en la fase gaseosa
X; = Fraccion molar de cada componente en la fase liquida

P? = Presion de vapor de cada componente puro

Para una destilacion a nivel laboratorio, es necesario contar con un calentamiento continuo,
pero suave; ademas que la localizacion del bulbo del termdmetro debe quedar frente al tubo
de desprendimiento de los vapores (de tal forma que el bulbo esté continuamente bafiado por
el flujo del vapor que condensa, registrando la temperatura de los vapores que destilan); para
poder obtener una ebullicion (continua y regular).

Se debe agregar al matraz de destilacion uno o dos pedacitos de porcelana o piedras de
destilacién y el paso mas importante para la destilacion es que el matraz nunca se debe de
llenar a un volumen mayor de la mitad de la capacidad con el liquido a destilar y no es
correcto dejar bajar su volumen a menos de 1/3 de su capacidad. Para finalizar, el agua que
circulara por el refrigerante se hara circular en sentido ascendente desde la tubuladura inferior
a la superior y no en sentido contrario, como podemos observar en la figura 2.6 (Universidad

tecnologica de pereira, 2022).
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JW Salida

* Adaptador de agua
con )

termémetro

Entrada
de agua

Cabeza
de destilacién

Cola de
Refrigerante destilacion

recto

Figura 2.6 Esquema de una destilacién simple a nivel laboratorio (De quimica, 2022).

La técnica de destilacion consiste en calentar la mezcla hasta que ésta entra en ebullicion
(esto debido a las diferentes propiedades fisico-quimicas de las sustancias). En este momento
los vapores en equilibrio con el liquido se enriquecen en el componente de la mezcla mas
volétil (el de menor punto de ebullicién). A continuacion, los vapores se dirigen hacia un
condensador que los enfria y los pasa a estado liquido. El liquido destilado tendra la misma
composicion gque los vapores y; por lo tanto, con esta sencilla operacion se habra conseguido
enriquecer el liquido destilado en el componente més volatil.

Por consiguiente, la mezcla que quede en el matraz de destilacion se habré enriquecido en el
componente menos Vvolatil. Las propiedades fisicoquimicas toman un papel importante en el
momento de seleccionar el tipo de destilacidon que se deseara utilizar; esto debido a que si se
parte de una mezcla de dos sustancias en la que solo una de ellas es volatil, se pueden separar
ambas mediante una destilacion (el componente més volatil se recogerd por condensacion
del vapor y el compuesto no volatil quedara en el matraz de destilacion); pero si ambos
componentes de una mezcla son volatiles una destilacion simple no lograra su completa
separacion, esto debido a que la mezcla comenzara a hervir a una temperatura intermedia
entre los puntos de ebullicion de los dos componentes, produciendo un vapor que es mas rico

en el componente mas volatil (de menor punto de ebullicion).
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Si condensamos este vapor obtendremos un liquido enriquecido notablemente en este

componente, mientras que el liquido que queda en el matraz estara enriquecido en el
componente menos volatil (mayor punto de ebullicién). Por tanto, en una destilacion simple
no se consigue separar completamente las dos sustancias volatiles. Para conseguir esta
separacion habria que someter a nuevas destilaciones tanto el destilado como el residuo
obtenido.

Esto haria el destilado cada vez mas rico en el componente mas volatil separando éste del
menos volatil. Las llamadas columnas de destilacion efectlian este proceso de modo continuo.
En una columna de destilacién el vapor se condensa y se vuelve a destilar muchas veces antes
de abandonar la columna. Normalmente se recogen pequefias fracciones de producto

destilado, llamandose al proceso destilacion fraccionada (Quimfis, 2022).

Para la destilacion fraccionada, la eficacia depende del nimero de platos tedricos de la
columna, lo que esté en funcién del tipo y la longitud de la misma; y habitualmente se utiliza
para separar eficientemente liquidos cuyos puntos de ebullicion difieran en menos de 100°C,
en la figura 2.8 podemos ver un esquema simple de destilacion fraccionada a nivel
laboratorio. Cuanto menor sea la diferencia entre los puntos de ebullicién de los componentes
puros, mas platos tedricos debe contener la columna de fraccionamiento para conseguir una

buena separacion (Lifeder, 2022).

Destilacion fraccionada

Termémetro. ! Entrada de agua fria
S

Adaptador de Condensador

destilacién

Columna de
fraccionamiento

Corcho Salida de agua

Matraz de
destilacién

Vapor — Matraz receptor:

Destilado

A

lifedgh Mechero\‘ I

Figura 2.8 Equipo de destilacion fraccionada a nivel laboratorio (Lifeder, 2022).
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REFLUJO
Reflujo total

Cuando todos los vapores desprendidos en la parte superior de la columna son condensados
y devueltos a la misma como reflujo, de modo que no se extrae producto destilado, se dice
que la columna opera bajo reflujo total. Pero cuando en una columna de rectificacion se
aumenta la relaciéon de reflujo, la pendiente de la recta operativa de enriquecimiento va
aumentando, hasta que para valores L D/D=cc muy grandes (tendiendo a infinito), la
pendiente de ésta y la de todas las demas rectas operativas se hacen la unidad. En ese caso,
la construccidn del diagrama para el calculo del nimero de pisos se realizara entre la diagonal
y la curva de equilibrio, dando lugar al minimo ndmero de pisos necesarios para llevar a cabo

una separacion dada.

Reflujo minimo y méaximo

La presencia de una corriente de reflujo, bien sea una fraccion del destilado u otra corriente
liguida con una composicion elevada en el componente mas volatil, es un requisito
imprescindible para el enriquecimiento del vapor y, por tanto, para el proceso de

rectificacion.

En general, la razén de reflujo interna (LK,j / Vk,j+1) varia al pasar de un piso a otro y no
suele utilizarse con mucha frecuencia. Por tanto, habitualmente, al hablar de "razon de

reflujo” se esta haciendo referencia a la razon de reflujo externa.

La relacion de reflujo externo se obtiene a partir del reflujo interno por medio de un balance

de entalpia aplicado a la seccidn de rectificacién en la forma:

Donde los subindices V' y L se refieren al vapor que sale de la etapa superior y al liquido de
reflujo externo, respectivamente. Para condiciones de flujo molar constante, y si el reflujo se
obtiene como liquido saturado, el reflujo interno y el externo coinciden (Universitat d’
alicante, 2022).

Relacion de reflujo
Se llama asi a la relacion entre el caudal del liquido que se devuelve a la columna como
reflujo y el que se extrae como destilado. Se expresa por la razén L/V (razon de reflujo

interna) o como L/D (razén de reflujo externa). La columna rectifica gracias al reflujo que
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permite el enriquecimiento del vapor que asciende. Es ldgico que al aumentar la relacion de

reflujo sea mayor el contacto y mas facil la separacion.

CONDENSADOR TOTAL O PARCIAL
CONDENSADOR TOTAL

Un condensador se describe como “total” cuando todo el vapor alimentado es completamente
transformado en liquido. De la misma manera, se denomina un rehervidor “total” si todo el
liquido alimentado es convertido en vapor.

La diferencia entre un condensador total y un rehervidor, es que el condensador es un
dispositivo practico, mientras que un re hervidor total no lo es. La vaporizacion completa,
generalmente, produce problemas de ensuciamiento en los tubos del rehervidor, debido a la

deposicion de impurezas de componentes de altas temperaturas de ebullicién.

CONDENSADOR PARCIAL

Si el condensador o rehervidor solo condensa o vaporiza una parte de la corriente alimentada,
se denomina un Condensador Parcial o Re hervidor Parcial

Estos se utilizan como partes complementarias en una columna de destilacién. En vista de lo
descrito para un re hervidor total se hace necesario aclarar que en un rehervidor parcial parte
del alimento se remueve como producto en vez de recircularlo totalmente a la columna. Los
condensadores parciales o re hervidores parciales se consideran, siempre como etapas de
equilibrio liquido-vapor adicionales dentro de la separacion (Solo, 2022).

REBOILER

Un reboiler o rehervidor es un intercambiador de calor que se emplea para calentar el liquido
de interés. Normalmente se emplea vapor de agua como flujo que cede calor al fluido a
calentar. Este se hace pasar por los tubos y la temperatura de salida de la corriente de liquido
al que se ha transferido calor se suele controlar con una sonda. El caudal de vapor se regulara
en funcién de que la temperatura sea inferior o superior a la deseada. En las torres de
destilacion, los reboilers se situan en los fondos para calentar la mezcla liquida que va a ser
destilada (Mavainsa, 2022).
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METODO DE MCCABE-THILE

El método de McCabe-Thiele es un método simplificado de disefio con el que se obtienen
resultados aceptables en muchas ocasiones, especialmente cuando se trata de mezclas
binarias en las que los calores latentes molares de vaporizacion de los dos componentes que
las forman son practicamente iguales. Este método, al igual que el método analitico de
Sorel-Lewis, se basa en las siguientes hipotesis:

e La presion es constante a lo largo de toda la columna.

e La columna es perfectamente adiabatica.

e Los calores latentes molares de los dos componentes de la mezcla son iguales, lo
que equivale a suponer que el calor latente molar de vaporizacion de la mezcla es
independiente de la composicion de la misma.

e Las variaciones de la entalpia de las dos fases a lo largo de la columna son
despreciables frente a los elevados valores de las entalpias del vapor.

e El calor de mezcla también es despreciable frente a los elevados valores de entalpias

del vapor (Universidad de alicante, 2022).

METODO DE PONCHON-SAVARIT:

(Misael, 2022) a continuacion se desarrolla el método mediante el video del profesor Misael,
tomando imagenes del mismo que se puede encontrar en youtube. Primero requerimos
informacion de materia y energia, ya sea que el mismo problema nos lo de, o realizando un
balance de materia y energia para obtener las entradas y salidas. De una manera mas detallada
a partir del esquema de la torre de destilacion, se desarrolla el balance de materia y energia
global. En el balance de materia no hay mayor problema, sin embargo en el de energia
tenemos a Qr y Qc los cuales son el calentamiento y enfriamiento respectivamente, por lo
cual QR es entrada y Qc que es salida. Ya acomodada nuestra ecuacion, se despeja la entrada

F y se factorizan las entalpias, definiendo un valor para P”, como se muestra en la figura 2.9
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Método Ponchon - Savarit
Balance de Masa y Energia Global
F=D+B

Fz=Dx,+ Bx,
FH" +Q,=DH"”+BH" +Q,.

FH' =DH" +BH" +Q, -0,

/ D B_
B FH' =DH" +Q, +BH"-Q,

H” FH' =1)(H"+&]+B(H"—&J
D B

——>: N, ' P'=H"+—Q-‘;
F.z g i b
H' : ; pr=pr-2
H N-1 1|y B

N+1 X

Ny, FH" =DP'+BP"

Figura 2.9, algebra para los balances generales.
En una torre de destilacion tenemos tres zonas; alimentacion, rectificacion y agotamiento
(figura 2.10)

Zonade
Rectificacion

Zona de o

Agotarniento

Figura 2.10, identificacién de las zonas dentro de la torre de destilacion.

En la zona de rectificacion realizaremos un balance alrededor del condensador; balance
global, por componente y de energia. Se desarrolla el balance y se vuelve a factorizar, para
obtener de nuevo el término P" y P”". Obtenemos la relacion de reflujo externo, desarrollando
la ecuacion podemos obtener el reflujo externo en funcién de P” y entalpias de vapor y liquido

alrededor del condensador (figura 2.11).
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Zona de Rectificacion
Y=L,+D
. 5, Vin = Lyx, + Dx,,
V,.H| ~ Qe VH! =L,H:+DH" +Q,

T

ViH! = L,Hg + D[H“ +%J

Loy S
0+ _ Dy, P'=H +[)

, Gt H" VH = LH{ +DP'
V.. H

. (L,+D)H! = L,H +DP'
2

L.H
R=-"|  Relacion de Reflujo Externo
H

v D
x (L,/D+DID)H =(L,/ D)H} +(D/D)P'

|
1

3 l (R+1)H! = RH! +P'

_PH;
=

Ly,HE R

Figura 2.11, algebra en la zona de rectificacion.
Se hace un nuevo balance con la etapa 1(figura 2.12) y 2 (figura 2.13), se hace exactamente

lo mismo que en los balances anteriores.

Zona de Rectificacién Zona de Rectificacién
P By 0 e _ V;=L+D
‘ | Vay, = Lix, + Dx,y Vo =hn Do
V,.H ‘." O V,H! =L H"+DH" +¢ V,HY=LH/+DH"+0,
; N\ 3 V,HY = LH! +D(H"+%‘
H V,H! = L,H} +D(H”+ /
H : o Dox, ”'=H”+%
Ly.Hy .-" Dik P'=H" +% H" V,H! = LH+DP'
i1 —p P
: v l ---------------------- 3 H V,HY = LH{+DP'
V| VLH V,H{ = L,H!+DP’
i 'I"'L"H'L 5
2 VHY=L,_H. +DP'
Vi HY l D,
]‘ L. HE
3 1 o v,
Ly Hi Lo
Figura 2.12, algebra de la etapa 1. Figura 2.13, algebra en la etapa 2.

Ahora pasamos la a la zona de agotamiento y se realiza un balance global, por componente
y de energia alrededor del bullidor, con la relacion de ebullicion, podemos desarrollar la

férmula, como se muestra en la figura 2.13.
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ml]

N = ‘7,\“1 +B
Xy =VyaYya + Bxy
vH.(: +Qp = ‘7.\'.|H.‘\:.| +BH"

=

(/I

E.\'H‘(: o \7.\“1}’,‘\.“1 +BH" =0

LyH=Vy Hy, + B(H"—Q—B”)

.
B

LyHy =Vy,Hy, +BP"

Yy, +B)H, =V, HY, +BP"

Vi - i
S = % Relacién de Ebullicion

(Vy,,/B+BIB)H%: =(V,, | B)H\, +(B/B)P"

(S+1)H} =SHY, +P"

P'—H"
S=——n
Hlb 'qu

Figura 2.13, algebra para la zona de agotamiento.
Se desarrolla los balances de la siguiente etapa (N), se desarrolla para poder afadir el
concepto de P”", se hace lo mismo con la siguiente etapa (N-1), como se muestra en la

figura 2.14

Ev_l - ‘7.\' +B
Ly xy. = Vyyy +Bx,

,(PI

|H,(" |+Qk=‘7,\'H,‘\i+l;H”

L‘V<IH,€'~I - V\H‘\ +BH" - Qx

Ly H: ,=VH\+ 11[ H" -%’i)

R X
B

l—‘,v |H.i; 1= ‘7.\'H.‘\' +BP"

L,,H:,=V, HY +BP"

L,.H,,=V,H,+BP"

/4

"

‘m-1

B

Figura 2.14, algebra en la etapa N-1.
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Ahora en la alimentacidon, donde la calidad de la alimentacion esta dada por la siguiente

|4 F

., Hp—H . . . .,
ecuacion: q = h y se despeja Hr obteniendo la siguiente ecuacion:
F~YF

HF = HY — q(HY — HE), el valor de q va a variar de la siguiente manera: g=1 cuando es
un liquido saturado, g=0 cuando es un vapor sobresaturado, cuando 0<g<1 es una mezcla
liquido-vapor saturado, cuando g>1 es un liquido sub-enfriado y por ultimo cuando g<0 es

un vapor sobrecalentado, y podemos ver esto en la figura 2.15

Zona de Alimentacion

T Vapor Sobre-calentado

q<0
]h H'=H|-q(H}-H})

N,

B L

_H}-H'
H;-H}

H (kJ/mol)

q

HE=HE(x,)

H" =H} -q(H} - Hf) l

Hr 7 HI‘;().I') Xy

Figura 2.15, ejemplo del caso de un vapor sobre-calentado.

A partir de este punto todo depende de los datos que el problema nos dé, se debera obtener
los balances de materia y energia, y con los mismos datos de presion podemos buscar de
muchas fuentes los datos de equilibrio (en caso de no encontrar los datos, se deberan calcular
mediante diagramas de equilibrio), con los cuales se construirdn gréficos de temperatura
contra x-y, X contra y, entalpia contra x-y.

Lo primero es localizar la alimentacion con el concepto del punto pinch (utilizado también

en el método de McCabe thiele)
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Yateniendo el punto pinch localizamos las coordenadas xP y yP, con las cuales localizaremos

en el diagrama de entalpia contra x-y los valores de las entalpias H: y HY
Con estos valores y la siguiente formula HF = HY — q(HY — H}), se calcula la entalpia de

alimentacion, como se puede observar en la figura 2.16

Localizacién de [a alimentacién

—— F_ v v L
Punto Pinch (McCabe - Thicle) ~ *» =023 H"=H[ -q(H} - H])
' =0.67 :
2=045 = H' =125-05(12.5-(-22.5))
(I=()-5 If,l =-22.5 kJ /mol H' ==5 kJ/mol
Hy =125 kJ /mol
1.0 501
¥ s t
0.9+ 40+
: 7 T
’ -
0.8 -+ Punto Pinch 4 30+
0.7+ (Xp.yp) .’ 20-f v
' :E (()23.0(77) ,/, :: (-\.I' -H/.' )
0.6 - Vg
r i
> 0.5+ ,/ q -
/v i el o
0.4-F 7 g=1  g-1
-+ 7 .
R 7 :
0.3+ / H
: . :
4 4 .
0.2+ Vi H
i 2
0H 2 g
’ H
0.0 ] QIH#'HHI‘.H%‘HH‘H:HIHHJHH‘HH'HH‘HH .
0.0 0.1 0.2 0.3 04 0.5 06 0.7 0.8 0.9 1. 0.0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0
x Xy

Figura 2.16, localizacion de la alimentacion.

Se prosigue a calcular el reflujo minimo, dentro del diagrama de entalpia contra x-y, se traza
una linea en xp y en xa, después se traza una linea en los puntos pinch, hasta tocar las lineas
XD Y XB, €S0S puntos son P,’m-n y Pmm

Obtenemos la siguiente ecuacion que se obtuvo de un balance alrededor del condensador,
con la cual se calcula el reflujo R = v L, Ios valores de la entalpia se obtienen de la gréfica
1

mediante los puntos previamente localizados, como se muestra en la figura 2.17
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Caleulo de Relacién de Reflujo Minimo

D v
R= i H!'=-22 kJ I mol
H'—H; \
H; =8 kJ/mol
P =35 kJ Imol
R, =09
P ==39 kJ [ mol
1.0 = .
Jt x,=0951
e (XpoP' )
P
0.8 -+ Punto Pinch st
3 () 7
07Ty T o2s0en s
- 4
0.6 - // =g~
.
> 0.5} \ P 2
0.4 o I -10]
I’ :
0.3 75 H
7 Ly
0.2+ e (xg.Hy)
,/ H
014 -
4 H 3 H H
0.0 Bttt 50 il tibirtrbrts . A
0.0 01 0.2 03 0.4 05 0.6 07 06 0.9 1. 0.0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0
xy

Figura 2.17, Calculo del reflujo minimo mediante puntos pinch.

Ahora se calcula el nimero de etapas con una relacion de reflujo mayor a la minima. Con el reflujo

— _ ) _ )
minimo se calcula el reflujo, y de la ecuacién R = :{,_Izlé despejamos P’, obteniendo P = HY +
R(H{ — HY), las entalpias ya se tienen del procedimiento anterior.

Al obtener la nueva P’, localizamos el valor en el diagrama entalpia contra x-y, y a partir del punto
de P se traza una linea que cruce por la coordenada de la alimentacion, proyectdndose hasta tocar la

composicion de los fondos, como se muestra en la figura 2.18

Caleulo de Nimero de Etapas de Equilibrio

R=13R P'=H/+R(H'-H}) P'=43.1 kJ / mol
R=13(09)=1.17 HY==22 kJ I mol
pePoH{ HY' =8 kI /mol
H‘ H‘(
1.0 50
// f----------------------.................(.‘."..I..Z
ot ~ e 7 (xp P ),
/,,
0.8+ P
07+ 57
9 ,/
0.6 /’/ %
> 0.5+ // %
0.4+ ’,/ I-
03+ Pt ; : :
& I T
0.2+ . -30+ A (%o, Hy)
d H H
7’ : :
014 7 40 L) : '
0.0 78 I ! ! ! } | ! ! = H

T 1 T T T T { L | 50 3 : : : T T T T T : E
0.0 0.1 0.2 0.3 04 05 06 0.7 0.8 0.9 1. 00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0
x Xy

Figura 2.18, célculo de P".
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A partir de la nueva linea, se trazaran las lineas de balance, la primera seréa a partir de P’

pasando por el flujo de vapor y el flujo de destilado, como se muestra en la figura 2.19, siendo

la linea roja.

(x,.P)

I~

(n -Hf )

304 : (x0.H) b

-40 %
1 (x,, P : :
PR ey e | l

B0 e e
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0
xy

H (kJ/mol)
o

-
o
[ P

n
o
1

w
o
il

Figura 2.19, linea de balance de P".
Se obtiene y1, con ese valor vamos al diagrama x-y para obtener el valor de x;. Con el valor
de x1, vamos al diagrama de entalpia, y trazo una linea que toca la linea del punto de burbuja

uniendo los puntos en equilibrio.
Se calcula la siguiente linea de equilibrio, para la zona de rectificacion tenemos la ecuacion

V,HY = L,_HL_, + DP’, contamos con los valores de y1 y x1, buscando y- a partir de estos
datos, se traza una linea desde x1 hasta xp, y la interseccion con la curva de rocid y de balance

obtenemos y2, como se muestra en la figura 2.20

50 -

(x,.P"
J

40
30

H (kJ/mol)
o

~3
o
1.

)
S
1

)
S &
1 1

/ PHD :
3 45T . ‘ :

~ FUIIE WS s e ”':l””l””l"”'ll "I.|.'
00 041 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0
Xy

Figura 2.20, obtencion de ya.
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Se repite el procedimiento, con y. se obtiene xz (figura 2.21), con X2 se entra al diagrama de
entalpia, uniendo los dos puntos y trazando la linea de balance. Se traza la linea con X2 y Xp,
para obtener ys, y se vuelve a repetir el proceso para obtener x3 y yz (figura 2.22), y de nuevo
para x4y y4 (figura 2.23).

1.0 50

e o)

094y, =085 //
0.8
0.7

0.6
> 0.5
0.4 s

0.3 /7
0.2 74

0.1 s =
x, =045 T9(x,,P")
0.0 B R B R SRR SRR BT
0.0 0.1 0.2 0.3 04 05 0.6 0.7 0.8 09 1. 00 01 02 03 04 05 06 0.7 08 09 1.0
X Xy

(x, . Hy)

e T

Figura 2.21, obtencién de x2 y yo.

1.0 50 ,
5 f (x,.P)

0.9 4

08+ 4 =073 ’

0.7 #%

0.6

0.4

0.3 17

0.2 e

01y~ =028 i

0.0 Fh-HH-HH B RSB

0.0 0.1 0.2 0.3 04 0.5 06 0.7 0.8 0.9 1. 00 04 02 03 04 05 06 07 08 09 10
X X,y

P
-

Figura 2.22, obtencion de X3 y ya.
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1.0 50 ,
7 i G P)

0.9 2
0.8 - .
074y, =0.65 22

0.6 -

0.4-
0.3
0.2
0.1

7/
0.0 i
0.0 01 0.2 03 04 05 06 0.7 0.8 09 1. 00 01 02 03 04 05 06 0.7 08 09 1.0
x Xy

N\

N
Sesssssesyeserss s
N

&

N
N
N
N

=0.21

2

Figura 2.23, obtencion de x4 y Ya.

Ahora la linea de equilibrio cruza la linea de balance, debemos de cambiar a la zona de
agotamiento, ya no se puede seguir trazando lineas a la rectificacion. El balance en la zona
de agotamiento queda como L,,_HL: _, = V,,HY, + BP”’, cual nos permite trazar una linea
de xg a X4, y de esta manera obtener ys, volviendo a repetir el proceso, como se muestra en la
figura 2.24. Repetimos para obtener Xs Y e (figura 2.25), se repite para obtener x7 y y7, y este
proceso se repetira las veces que sea necesario, hasta que el valor de x» sea igual o0 menor a
xg (figura 2.26).

1.0 50 ,
I A GorPD

09+
08+
0.7

! |

T

0.6
> 05 +
0.4 5

03+

0.2+
0.14

00 4+ 50 T4t }
0.0 0l1 0.2 0.3 04 05 os 07 oa 09 1. 00 01 02 03 04 0.5 06 07 08 09 1.0
X X,y

Figura 2.24, obtencion de X5 y ys.
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1.0 50 :
2 ¥ (xp.P")
0.9 /,, 40+
#7 T
0.8 P 30 Hv
/, 1 (\ﬁv 6 )
07 204 N\
06 P E 103 ~
> 0.5 o 5 oﬂ_
0.4 o T -10
/, ] E
0375, Jy =027, 204 ’
0.2+ [ 7 30+ ] :
il i BN :
013 . 403 (.He) :
4%, =0.06 :; ;(xB,P") . '
0.0 -50 T4 :.: | | it | | !.
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 05 0.6 0.7 0.8 0.9 1. 00 0.1 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0
x Xy
Figura 2.25, obtencion de X Y Ye.
Equilibrio Equilibrio Equilibrio
=05 x=012 =027 x=006 y =01 x=002
Balance Balance x, =003
LH:=VH'+BP" L[H'=V,H +BP" x,<x, EtapaFinal
1.0 50 ,
7% ("‘n'P )
0.9 // 40+
0.8 P 30+
/, ’
0.7 20+E (y,,H)
7/
0.6 4 o
’/
> 0.5 ’
,I
0.4 //
0.3 P
// '
0.2 5 :
/, :
- L7 x, =002 1..;

50 F
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0

0.0 0.1 0.2 0.3 04 05 06 0.7 0.8 0.9 1.
X Xy

Figura 2.26, obtencion de x7 y y7.
Tenemos 7 etapas y la linea de alimentacion cruza por la etapa 4, por lo tanto la etapa de

alimentacioén es la 4.
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Se realiza el célculo de las cargas térmicas del condensador y ebullidor, con las siguientes
formulas P = HP + % y P'= HE+ %R, despejamos Qc y Qr, sustituimos valores y
obtenemos el resultado (figura 2.26).

Caleulo de lag Cargas Térmicas

propr e H” =H!=-22 ki /mol P'=43.1 kJ / mol Q- =29718kJ/h
H®=H!=-195 ki /mol ~ P"=-45kJ/mol By =1783.9 KIk
— ' D
P"=H”—% D =45.65 kmol / h Q=P =H)
B=5435 kmol | h Qp=B(H"-P")
1.0 50

] . T (xp,P"
0.9 g 40 -f J

: . :
0.8+ g 304

b 4
0.7+ il 20

1 e [

50 —_ /’/’ ‘_g‘ 10-2: I~

T ’ I

> 0.5 ?— ,/// 2 0—»
0.4 4 52 x-10%

¥ /5 :
0.3 ' -20 :

Az ’ I . '
L 7 A 303 |
014 -40 -+ (x,,HE) :

5 5 " 3 :
0.0 .’H:'::::'::::';;::'::::'::::'::::'::::':::;‘:::: -50 .(x,,, ) ; .
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 06 0.7 0.8 0.9 1. 00 01 02 03 04 05 06 0.7 08 09 10

x Xy
Figura 2.26, calculo de Qc y Qr

El calculo de numero de etapas minimas sucede cuando tienes un reflujo igual a oo (N —

R.), porlotanto P = ooy P~ = —oo, se traza una linea en xB y XD, y se traza una linea de

balance que se va al infinito (linea roja en la figura 2.27).

50

404
304
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./

H (kJ/mol)
3 o
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-

[N}
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t /'

40!

50 FreHHHHH EH
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0
xy

Figura 2.27, linea de balance que tiende a infinito.
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Con y: obtenemos xi, Se traza la primer linea de equilibrio y se traza otra linea de balance en

P", que esté al infinito por lo cual se traza otra linea (segunda linea roja en figura 2.28).

1.0 7 50
.................................. ’ ]
09F »=095 : 2F 40+
¥ : ’ ¥
0.8+ t ot 30+
g Ly :
0.7+ ,':r 20 -
y 0 i
T P ¥
Bt " g %% ~
> 0.5+ /’ : _E’ 0L
s g I - L]
0.4 7% . T -104 H
T s : * :
03+ E 205 :
T o’ : i ; X :
0.2+ /7 : -30 1 : ! :
1 ~ : i : : :
01_“' 2 : -40 4 : : E
4, ix, =073 T : : :
0.0 A =50 T
0.0 0.1 0.2 0.3 04 05 0.6 0.7 0.8 0.9 1. 00 04 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0
xy

Figura 2.28, se traza P” que tiende a infinito.
Se localiza y2 y con ella x2, trazamos siguiente etapa, pero ya cruza el punto de alimentacién
y se trazan lineas hasta P”", llegando hasta xa, la cual es menor a xg (figura 2.29), por lo tanto
se obtienen 4 etapas minimas.

Caleulo de Nimero de Etapas Minimas

Ny = R,

P'=H/+R(H-H!)
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P" = =00
1.0 o 50.
0.9 ,// 40F N,,=4
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0.7-':— ,/’
,
4
0.6 -+ /,/ % Iy
] E
0.5+ pid E
" . /’/ g *
0.4-f g z- ;
758 :
03F L, :
/’ x, =003 g
R /’ x,<x, CEtapaFinal | 0%
01— pa y_. =0.06 _40__5 :
0.0 /x‘l=090511||||1 _50::::: b :..1 v i
0.0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1 0.0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1(
Xy

Figura 2.29, célculo de etapas minimas.
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SIMULACION DE PROCESOS

La simulacién de procesos se utiliza en una serie de modelos informéticos para testear de
manera virtual métodos y procedimientos. Es importante reconocer que, una simulacion es
capaz de replicar de manera muy exacta el funcionar de sistemas o procesos reales, a través
de modelos; y un modelo estd conformado de caracteristicas del proceso y comportamientos
claves, de esta manera la simulacion nos muestra el desarrollo del modelo mismo con

diferentes condiciones de operacion.

Las simulaciones a través de softwares especializados son imprescindibles para casi
cualquier industria ya que facilita la experimentacién y compresién de los procesos (Aula 21,
2022).

Los problemas fundamentales para que la ingenieria quimica busque alternativas econémicas
y factibles, son los cambios en el medio ambiente y la optimizacion de energia; en este punto,
crear nuevos modelos de simulacion de procesos permiten herramientas eficaces y practica
para el analisis, la sintesis y la optimizacién de proceso lo que ayuda a distinguir las diferentes
alternativas para resolver retos modernos de la sociedad.

La principal ventaja que presenta la simulacion de procesos es que a partir de datos
reales/tedricos, se puede informacion que permitiran el analisis, la sintesis y la optimizacion,
ademas no se requiere una gran cantidad de experimentos (lo que incrementa el costo y
desestabiliza la operacion de cualquier planta de proceso) ya que si el modelo utilizado es

adecuado, la reproducibilidad de resultados es excelente (Wordpress, 2022).

CHEMCAD

Es un conjunto integrado de software intuitivo de simulaciéon de procesos quimicos que se

adapta al flujo de trabajo de ingenieria quimica y sobrealimenta la eficiencia de un ingeniero.
Beneficios

e Altamente personalizable, flexible y asequible.
e Todos los mddulos funcionan dentro de una Unica interfaz grafica de usuario para una

interaccion perfecta.
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e Se adapta a como abordas los desafios de ingenieria

e Los gréficos e informes atractivos son faciles de exportar a software de terceros

e Se integra facilmente en el entorno informatico de ingenieria quimica.

e Soporte técnico personalizado insuperable.

e Poderosas capacidades de grafico: curvas de destilacién/absorcion, diagramas de
fases, diagramas presion-temperatura Vs. concentracion, gréficas de prediccion
propiedades fisico-quimicas Vs. temperatura de corrientes de proceso y de sustancias
puras, curvas de calor, ejes logaritmicos, exportacion de datos a Excel.

e Modelos de torres sencillas y rigurosas con cortes laterales y equipos (pumparounds,
intercambiadores, despojadores laterales)

e Modelos rigurosos de equipos con platos, empaques aleatorios. CHEMCAD no toma
atajos, no supone etapas ideales, usa correlaciones rigurosas de transferencia de masa
aprobadas por reconocidas instituciones como el AIChE.

e Destilaciones Reactivas con hasta 20 reacciones.

e Herramienta de Optimizacion de Procesos.

e Conexion con Visual Basic/ Excel que le permite programar sus propias operaciones
unitarias dentro del diagrama de proceso (Scientec, 2022) (Wordpress b, 2022).

SCILAB

Es un software de codigo abierto, multiplataforma y orientado a calculo numérico y con un
lenguaje de programacién de alto nivel, por ello puede utilizarse en problemas de simulacion
para aplicaciones de ingenieria y cientificas. Tiene cddigo abierto bajo la licencia CeCILL
(GPL compatible), y esta disponible bajo GNU / Linux, Mac OS X y Windows XP / Vista /
7/8.

Es similar en su ambito de aplicacion GNU Octave, MATLAB o PsiLAB. Incluye cientos de
funciones matematicas y analisis de datos. Tiene un lenguaje de programacion de alto nivel
que permite el acceso a estructuras de datos avanzadas, 2-D y funciones graficas 3-D. Permite
resolver problemas de optimizacion continuos y discretos restringidos y no restringidos, asi
como algoritmos y herramientas estandar para modelado de sistemas mecanicos, circuitos
hidraulicos, sistemas de control (Universidad complutense madrid, 2022) (Technical courses,
2022).
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SIMQUIM

Es el primer software didactico para estudiantes de ingenieria quimica enfocado al disefio de
equipos de proceso, el cual permite llevar a cabo los calculos termodinamicos y mecanicos
para el dimensionamiento de los equipos mas comunes en la industria quimica y

petrogquimica.

El software se encuentra conformado por modulos independientes enfocados a un equipo en
especifico cada uno; los cuales suministran al Usuario de toda la informacion empleada para
llevar a cabo los calculos; como lo son las correlaciones, ecuaciones, parametros
termodinamicos y mecanicos, graficas, referencias bibliograficas y ayudas que le seran de

gran utilidad al estudiante al desear llevar a cabo sus propios calculos.

Posee ademas una capacidad de simulacion que le permite al Usuario el poder seleccionar o
dimensionar modelos de equipos de proveedores industriales a fin de comprender el

desempefio que tendrian en una operacion real en la industria (Rodriguez, 2022).

ASPEN PLUS

Fomenta el desempefio de procesos quimicos usando el mejor software de simulacion en su
clase para las industrias de quimicos a granel, productos quimicos de especialidad y
farmacéutica. Esta poderosa tecnologia de modelado permite la optimizacion de la cantidad
de material procesado, la calidad del producto y en uso de energia en operaciones por lote,

continua y combinada (Aspentech, 2022).

Y cuando se vaya a simular una columna, la eleccién del modelo depende del tipo de
aplicacion que se trate en el problema, de cuanta complejidad se quiera introducir en el disefio
0 ajuste de la columna, de si lo que se quiere es efectuar un estudio riguroso o simplemente
preliminar y depende asimismo del volumen de resultados que se desee obtener una vez
ejecutada la simulacion. Por lo cual, existen varios modelos de columnas en ASPEN PLUS

para simular en estado estacionario una destilacion (Abanades, 2022).

1. DSTWU 4. Distl 7. RadFrac
2. Extract 5. MultiFrac 8. SCFrac
3. PetroFrac 6. RateFrac 9. Batch

46



TESCo

TECNOLOGI
D

TECNOLOGICO
NACIONAL DE MEXICO-

EDUCACION @&

ASPEN HYSYS

Es una de las herramientas de simulacidn de procesos quimicos mas utilizadas alrededor del
mundo, debido a su potencia, simpleza y eficiencia. Este simulador permite realizar modelos
matematicos de cualquier proceso quimico, que pueden ir desde una simple operacién
unitaria hasta el modelado de plantas industriales completas, incluso de refinerias petroleras,

asi de completa es esta herramienta de simulacidn de procesos quimicos.

No solo permite realizar simulaciones dinamicas y estados estables, sino que también permite
disefiar procesos de modelado de rendimiento y optimizacién, siendo una verdadera joya

dentro de las herramientas de simulacion comerciales disponible en el mercado.

Ademas, que es capaz de realizar la mayoria de los calculos basicos en ingenieria quimica,
en donde podemos destacar: balance de masa, balance de energia, calculo de equilibrio
liquido-vapor, estimaciones de transferencia de calor o transferencia de masa, ademas de

realizar calculos de cinética quimica, fraccionamiento y caida de presion.
Entre las principales aplicaciones que ofrece Aspen Hysys, se pueden destacar las siguientes:

Optimizar la eliminacion de gases acidos; Oferta y estimacion de costos; Optimizacion de
procesos de deshidratacion; Disefio de destilacion; Mejoras de procesos de destilacion;
Estudios dinamicos de procesos; Gestion de energia; Analisis de seguridad vy
medioambiental; Analisis de compresion de gas; Disefio de intercambiadores de calor;
Optimizacién integrada de procesos; Mejora integrada del proceso de GNL,; Integracién con
ingenieria de detalles; Mantenimiento de herramientas de planificacion; Monitoreo de
intercambiadores de calor; Soporte de decision de operaciones; Implementacion del
simulador de capacitacion del operador; Gestion del rendimiento; Estimacion de propiedades
fisicas; Andlisis hidraulico de flujo en tuberias; Analisis de seguridad de procesos;
Estimacion de costos de proyectos; Planificacion de refinerias; Estimacion de mezclas;
Ajuste de modelos con datos reales de planta (IQR, 2022).
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COCO

Es un simulador de uso libre y gratuito y ha sido desarrollado por la empresa Amsterchem

con estandares abiertos CAPE-OPEN (Sofware libre). El simulador de procesos industriales

COCO en un simulador que integra los siguientes paquetes:

COFE: Es una interfaz gréafica de usuario intuitiva para flowsheeting quimica. COFE tiene
algoritmo de solucion secuencial usando corrientes de desarrollo automatico; muestra las
propiedades de los flujos, se refiere a la unidad de conversion y proporciona medios de
punteo. Los Diagramas de flujo COFE se pueden utilizar como unidades de operacion cape-
open y como funcionamiento de la unidad interior COFE (diagramas de flujo de diagramas

de flujo) o dentro de otros simuladores.

TEA: termodindmica de coco para aplicaciones de ingenieria, se basa en el cddigo de la
biblioteca termodindmica de chemsep e incluye un banco de datos de mas de 430 de uso
comun quimicos. El paquete exhibe mas de 100 métodos de calculo de propiedad con sus

derivados analiticos o numéricos.

CUSCUS: La unidad de paquete cape-open se envia con operaciones de coco. Contiene un
divisor, un mezclador, intercambiadores de calor, bombas y reactores, entre otras operaciones
unitarias. Chemsep-lite, una version limitada de chemsep con un maximo de 40 compuestos

y etapas 300, puede servir como una operacion de unidad de destilacion de equilibrio en coco.

MAIZ: El paquete numérico react-out open que viene con coco facilita la seleccion de
cualquier tipo de reaccion cinética o de equilibrio. Reactores simples, como los reactores de
conversion, CSTR y reactores de flujo piston que pueden usar el paquete de maiz vienen con
el paquete de COUSCOUS (Steemit, 2022).

CHEMSEP

Es un simulador de columnas de destilacién, absorcidn y operaciones de extraccion con una
interfaz facil e intuitiva. Combina el modelo de columna de etapas de equilibrio clasico con
un modelo de columna de no-equilibrio en una interfaz facil e intuitiva. Su base de datos
abarca 400 productos quimicos y se puede probar la version totalmente gratuita limitada a
150 etapas y 10 componentes.

48



EDUCACION

TECNOLOGICO
NACIONAL DE MEXICO-

ChemSep sirve para describir o simular un Gnico proceso de separacion de componentes y

no un conjunto de procesos; no obstante, el programa nos parece muy interesante primero
porque funciona muy bien ya que tiene gran cantidad de opciones, porque se puede obtener
muchisima informacion de él una vez finalizada la simulacion, ya sea en forma de gréaficas o

tablas y finalmente porque es muy intuitivo y facil de utilizar.

Por lo tanto, es muy recomendable para utilizarlo en el caso de la docencia y para aprender
los distintos procesos de separacidn, e incluso en algunos casos como ayuda previa al disefio
de estos equipos de separacion. Hay que destacar opciones de analisis como el estudio
paramétrico o el mapa de curvas de residuo que hacen de este programa una eleccién mas

que recomendable (Chemsep, 2022).

MATLAB

Es una plataforma de programacion y calculo numérico utilizada por millones de ingenieros

y cientificos para analizar datos, desarrollar algoritmos y crear modelos.

Es un sistema de computo numérico que ofrece un entorno de desarrollo integrado (IDE) con
un lenguaje de programacién propio (lenguaje M). Esta disponible para las

plataformas Unix, Windows, macOS y GNU/Linux.

Entre sus prestaciones basicas se hallan la manipulacion de matrices, la representacion de
datos y funciones, la implementacion de algoritmos, la creacion de interfaces de usuario
(GUI) y la comunicacibn con programas en otros lenguajesy con otros

dispositivos hardware.

Las aplicaciones de MATLAB se desarrollan en un lenguaje de programacion propio. Este
lenguaje es interpretado, y puede ejecutarse tanto en el entorno interactivo, como a traves de
un archivo de script (archivos *.m). Este lenguaje permite operaciones de vectores y
matrices, funciones, calculo lambda, y programacién orientada a objetos (Mathworks,
2022).

49



TECNOLOGICO
NACIONAL DE MEXICO-

EDUCACION

SECRETARIA DE EDUCACION PUBLICA

F: WY

INTERFAZ CON OTROS LENGUAJES DE PROGRAMACION

Puede llamar funciones y subrutinas escritas en C o Fortran, ademas se crea una funcion
envoltorio que permite que sean pasados y devueltos tipos de datos de MATLAB. Los
archivos objeto dindmicamente cargables creados compilando esas funciones se denominan
MEX-files, aunque la extension de nombre de archivo depende del sistema operativo y del
procesador (Wikipedia, 2022b).

OCTAVE

El proyecto fue creado alrededor del afio 1988, pero con una finalidad diferente: ser utilizado
en un curso de disefio de reactores quimicos. Posteriormente, en el afio 1992, se decidio6
extenderlo, y comenz6 su desarrollo a cargo de John W. Eaton. La primera versién alpha fue
lanzada el 4 de enero de 1993. Un afio mas tarde, el 17 de febrero de 1994, aparecio la

version 1.0.

El nombre surge de Octave Levenspiel, profesor de uno de los autores y conocido por sus
buenas aproximaciones, por medio de calculos elementales, a problemas numéricos en

ingenieria quimica (Wikipedia, 2022c).

Octave es un lenguaje de alto nivel, destinado principalmente a calculos numéricos, y es parte
del proyecto GNU (es un proyecto colaborativo de software libre con el objetivo de crear
un sistema operativo completamente libre). Este lenguaje proporciona capacidades para la
resolucion numeérica de problemas lineales y no lineales, y para realizar otras pruebas
numéricas. También proporciona capacidades graficas extensas para la visualizacion y

manipulacion de datos.

Se utiliza normalmente a través de su interfaz de linea de comandos interactiva, pero también
se puede utilizar para escribir programas no interactivos. El lenguaje de programacion Octave
es bastante similar a Matlab, por lo que la mayoria de los programas son reutilizables en este

lenguaje (Ucodemy, 2022).
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En la linea 4 (figura 3.1) se inicializan las variables de entrada; fraccion liquido-vapor de

alimentacion, composicion de alimentacion, composicion de destilados, composicion de
residuos, relacion de reflujo con respecto al reflujo minimo y el nimero maximo de etapas

calculables (se definen para que el céalculo de etapas no tienda al infinito).

Figura 3.1, variables de entrada.

De la linea 6 a 10 (figura 3.2.) es un menu en donde el nimero que definamos es la manera
en que se va a graficar, ya sea para mostrar Unicamente el método de Ponchon-Savarit,

diagrama de etapas x-y, perfiles de temperatura 0 una comparativa de las anteriores.

&6 GRAFICA=4;

7T % 1 Ponchon—-Sawvarit

8 % 2 Etapas digramma x—¥

9 % 3 Perfil de temperatura

Figura 3.2, menu de gréficas.

De la linea 12 a 14 (figura 3.3) se introducen los datos de equilibrio liquido-vapor-

temperatura.

12 xA T = [0 0.02 0.05 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 0.94 0.96 0.96 11;
13 yA T = [0 0.192 0.3877 0.527 0.656 0.713 0.746 0.771 0.794 0.822 0.858 0.912 0.942 0.959 0.978 1];
14 T = [100 98.1 95.2 91.8 87.3 84.7 83.2 82 81 80.1 79.1 78.3 78.2 78.1 78.2 78.3];

Figura 3.3, datos de equilibrio de temperatura.

De la linea 16 a 21 (figura 3.4) se introducen los datos liquido-vapor-entalpia y los pesos

moleculares.
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le xXA H= [0 0.1 0.3 0.5 0.7 0.9 11];

17 yA H= [0 0.1 0.3 0.5 0.7 0.9 1];

18 Hx = [418.9 371.7 314.0 285.9 258.4 224.7 207];
19 Hy = [2675 2517 2193 1870 1544 1223 1064];

20 PMA=46.07;
21 PMB=18.01528;

Figura 3.4 Datos de equilibrio de entalpia.

De la linea 23 a 27 (figura 3.5) se convierten las fracciones masa a fraccion molar.

23 xA T=(xA T/PMA)./((xA T/PMA)+((l-xA T)/PMB)) ;
24 yA T=(yA T/PMA)./((yA T/PMA)+((1l-yA T)/PMB));
25

26 xA H=(xA H/PMA)./((xA H/PMA)+((l-xA H)/PMB)) ;
27 yA H=(yA H/PMR)./((yA H/PMA)+((l-yA H)/PMB)) ;

Figura 3.5 Calculo para convertir fraccion masa a fraccion molar.
De lalinea 29 a 32 (figura 3.6) se realiza una interpolacién cubica para la gréafica del diagrama
composicion-entalpia.

29 xC=linspace(0,1,500);

30 yC=spline(xA T,yA T,xC);
31 HxC=spline(xA H,Hx,xC);
32 HyC=spline(yA H,Hy,yC);

Figura 3.6, cddigo para interpolacion cubica.

En la linea 34 (figura 3.7) se define “apagar” los resultados a utilizar en el solver. En la linea

35 a 39 (figura 3.7) se define el punto de interseccidn de alimentacion.
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34 options = optimset('Display','off');

35pif f==0

36 XFf=xF;

37 |else

38 xFf=fsolve(@(x,y) spline(xA T,yA T,x)+(l-f)./f*x-xF./f, xF,options)
39 tend

Figura 3.7 codigo para definir la interseccion de alimentacion.

En la linea 40 a 42 (figura 3.8) utilizando interpolacion cubica se encuentra el punto de
interseccion de la alimentacion en el diagrama de composicidn-entalpia para x-y (liquido-

vapor). Asi mismo se encuentra el valor de equilibrio para el vapor.

40 yFf=spline(xA T,yA T,xFf);
41 Hxf=spline(xA H,Hx,xXFf);
42 Hyf=spline(yA H,Hy,vyFf);

Figura 3.8, cddigo para el equilibrio del vapor.

En la linea 43 (figura 3.9) se calcula la entalpia de alimentacion. En la 44 a 47 se calcula la

interpolacion cubica de la entalpia del destilado y el residuo para su fase liquida y vapor.

43 HfF=(1l-f)*Hxf+1f*Hyf,

44 HxD=spline(xA H,Hx,xD);
45 HyD=spline(yA H,Hy,xD);
46 HxR=spline(xA H,Hx, xR)
47 HyR=spline(yA H,Hy,xR);

™

Figura 3.9 Calculo de entalpias
En las lineas 48 y 49 (figura 3.10) son lineas que van desde el punto de alimentacion a la

linea de equilibrio para liquido y vapor, dentro del diagrama composicion entalpia.

48 LEFx=[xFf vyFIf];
49 LEFy=[Hxf Hvyf];

Figura 3.10, lineas en el diagrama de entalpia.
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calcula la relacion del reflujo minimo.

50 Qlm=spline(LEFx,LEFy,xD);
51 QZ2m=spline(LEFx,LEFy,xR);
52

53 |

54

55 Rm=(Qlm-HyD)/ (HyD-HxD) ;

Figura 3.11, célculo de reflujo minimo.
En la linea 57 (figura 3.12) se calcula la relacion de reflujo operativo. En la linea 58 a 59 se

calcula Q1 y Q2 operativos (puntosa ser graficados).

57 RD=RD Rm*Rm;
28 QI1=RD* (HyD-HxD)+HvyD;
59 QZ=spline([xD xF],[Ql HfF],xR);

Figura 3.12, célculo de relacion de reflujo operativo.
En lalinea 60 a 61 (figura 3.13) se establecen 2 vectores para calcular las lineas iniciales del

método.

60 Llx=[xD xD xD xF xR xE xRE]:
€1l Llyv=[HxD HyD Q1 HfF QZ HxE HvyER];

Figura 3.13 establecimiento de vectores.
Enlalinea 63 a 66 (figura 3.14) se inicializan los puntos de equilibrio para comenzar a trazar
el nimero de etapas tedricas.
E2 vE(l,l)==D;
£4 HyE=HvyD;

65 LEQx=[xD;xD]:;
66 LEQy=[HxD;Ql];

Figura 3.14, puntos de equilibrio.
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En la linea 69 a 70 (figura 3.15.) se calcula el valor de equilibrio en el liquido proveniente

del célculo previo de la composicion del vapor en el equilibrio. Se calcula por interpolacion
cubica el valor de la entalpia para la comparacion del liquido en equilibrio.
69 xE(l,1)=fsolve(@(x,y) splins(xhA T,ya T,x)-yE(l,i),0,options);
T0 HxE(l,i)=splins(xk H,Hx,xE(1,1));
Figura 3.15, interpolacion cubica

En lalinea 71 a 73 (figura 3.16) define el criterio para detener el célculo de etapas cuando la

composicion del liquido es menor a la composicién del residuo.

71 if =xF(1,1)<xE
T2 break
T3 end

Figura 3.16, define el criterio para detener el calculo de las etapas.
En la linea 74 (figura 3.17) se define un condicional que decide en qué momento se calculan
las etapas para la zona de enriquecimiento (composicion de liquido mayor a la de

alimentacion).

En la linea 75 a 78 (figura 3.17) para el enriquecimiento se estiman los valores utilizando la
linea resultante con respecto a Q1 y posteriormente calcular el valor de entalpia y almacenarlo

en los vectores para la linea de equilibrio tanto para x como para y.

74 if xE(L,1i)>xF

75 yE(Ll,i+1)=fsolve (@ (v,H) splins([xE(l,i) x=D],[HxE(l,i) Ql],y)-splins(y2 H,Hy,v¥),xE(l,1),options);
Te HyE(l,i+1l)=spline(yA H, Hy,yE(Ll,i+1));

77 LEQx=[LEQx [xE(l,1i);=D]];

78 LEQy=[LEQy [HxE(1,1i);0l]1]1;

Figura 3.17 condicional if para el calculo de etapas.

En lalinea 79 a 83 (figura 3.18.) es al no cumplirse las condiciones del if, se ejecuta el mismo
calculo en la seccion de enriquecimiento, solo que para la seccion de agotamiento se utiliza

como punto de referencia Q.
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75 else

80 yE(L,1+1)=fsolve (@ (y,H) spline([xE(l,1) =R],[HxE(L,1) Q2],y)-spline(y2 H,By,y),xE(L,1),options);
81 HyE(l,1+1)=splins(yA H,Hy,yE(L,1+1));

82 LEQx=[LEQx [yE(1,1+1);xR]];

83 LEQy=[LEQy [HyE(L,1i+1);0211;

Figura 3.18 condicional else para el calculo de etapas.
En la linea 87 a 91 (figura 3.19.) se definen parametros Utiles para la gréfica.
87 No f=i;
88 Enx=[xE;vE(l,l:length(xE))];
8% Eny=[HxE;HvE(l,l:length(HxE))]:

90 NoEx=(xE+yE)/2;
91 NoEy=(HxE+HyE)/2;

Figura 3.19, parametros de grafica.

En la linea 96 a 226 (figura 3.20) se utiliza un switch para separar los 4 casos de graficas, en

dado caso de requerir mas informacion, consultar el anexo A.1

96 Fswitch GRAFICER

97 case 1
98 plot(=C,HxC, '-k',vC,HyC, "—r" ,Llx,Lly, '—ok'" ,xE,HxE, "ckb", ...
S5 vE,HvE, "oxr' ,LEQx,LEQy, "-k"' ,Enx ,Eny, ":k" ,xF, HEfF, "*g")
100 title{‘M{}:mdD de Ponchon—Sawvarit')
101 xlabel ("Fraccion =—v")
102 yvlabel ("Entalpia')
103 [ for J=1l:1:1i
104 No=7 ;
105 text (NoEx (J) ,NoEy(]) ,strcat ("E',intZstr (Ho)))
106 | end
107 text (xD,HxD—10000,strcat("xD = ", numZstr (xD)))
108 text (xF,HEfF-10000,strcat("xF = ",numZstr (xF)))
109 text (xR, HxRE— 10000, strecat("xR = " ,numZstr{xR)))
110 text (xD+0.02,Q1, "Q1")
111 text (xBR+0.02,02, "22")
112 case 2
113 yn=Enx (2, :) ;
114 xn=Enx(1l,:) :
115 E MCx=[=xD] ;
11& E MCy=[=xD] ;
117 [ for i=l:1:No_ f
118 E MCx=[E_MCx =n(i)];
119 E MCy=[E_MCy yn(i)];
120 = if i=—No f
121[|:| else

Figura 3.20, switch para separar las diferentes graficas.
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A continuacion, se resolveran algunos ejemplos de separacion de mezclas binarias por destilacion,

utilizando el método de Ponchon-Savarit a través del software “Enthalpy distilation”.

Ejemplo 1 Separacién de una mezcla benceno-tolueno

Se alimenta liquido saturado de una mezcla con 45%mol benceno y 55%mol tolueno a una columna
de destilacion atmosférica, el destilado debera contener 95%mol benceno y los fondos deberan

contener 10%mol benceno, la relacion de reflujo es RD=1.2908*RDmin.

a) Determinar el nimero de etapas tedricas necesarias para llevar a cabo la separacién

b) Realizar el diagrama composicion entalpia y trazar el método de Ponchin-Savarit

c) Determinar el perfil de concentracién andlogo al método McCabe-Thile utilizando el
diagrama x-y

d) Determinar el perfil temperatura con respecto al niamero de etapas (ni vs T)

Al ser liquido saturado la fraccion de vapor f debera ser cero, se introducen los datos de las
composiciones de alimentacion, destilado y fondos xF, xD y xR respectivamente, asi como la relacion

de reflujo con respecto al reflujo minimo, esto se ilustra en la figura 4.1

EEEEEEELEEEELEEEREELEEELEEEELEELELEREELEELELEREELEEEREELELEL L]
f=0; xF=0.45; xD=0.55; xB=0_10;RD Br=l. 2508 ;nEmax=100;
EERERLEERAEERALREEAREEEERAEEERAAEEREEEEEERAEERESREEEREERERES

Figura 4.1 Parametros iniciales (benceno-tolueno).
Se introducen los datos de equilibrio liquido vapor (T-xy), asi como los datos de entalpia-

concentracion (H-xy) como se muestra en la figura 4.2

EEELEELELEEEEEEEE LI EEELLLL L LS EEEERRLLL L EEELLEELLLEEEEELLL L LS EEEEEE L L
xR T = [1.0 0.78 0.581 0.411 0.258 0.13 O];

yA T = [1.00.5% 0.777 0.€32 0.45¢ 0.2€1 0O];

T = [353.3 352_.2 3£3.2 368.2 373.2 372.2 383.2]1;

EEELLELE L LR EEEE LI EEELLLL LR LSS EERRRLLL L EEELELELSLEEEEELLEL L LS ERREEE L L
A H = [0 0.3 0.5 0.8 1]1;

YA H= [0 0.3 0.5 0.8 11;

Hx = [510% 2520 1320 5€2 0]1;

Hy = [3343% 3€2€3 3471€ 32330 30820 ]1;

Figura 4.2 Datos de equilibrio y entalpia (vencen-tolueno)

El software “Enthalpy distilation” arroja los resultados mostrados en la figura 4.3
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Perfil de temperatura
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Figura 4.3 Resumen de resultados (benceno-tolueno).
Los resultados pueden ser mostrados de 4 formas posibles; una comparativa grafica del método
ponchon-savarit, diagrama x-y y el perfil de temperatura con respecto a las etapas; también se pueden
seleccionar la opcion de representar los resultados de forma grafica e individual; para decidir que
grafica queremos ver o si la comparacion de las 3, deberemos escribir el nimero correspondiente
como se muestra en la figura 4.4

FRAFICA=4;
FPonchon—Savarit

Etapas digramma z-¥y

Lomparativa

1

3 Perfil de temperatura

4

L - - - - -

Figura 4.4 Menu para la seleccion de representacion gréafica.
Podemos observar en la figura 4.5 un punto verde (xF) situado sobre la linea azul (liquido saturado)
este representa la fraccion de la corriente de alimentacion, a continuacion, se identifica la fraccién xD

(derecha) y xR (izquierda), trazando una linea vertical cortando la linea de liquido y vapor saturado.

En la figura 4.5 se observa la resolucién del método de ponchon-savarit, la linea vertical que pasa por
xD se corta con Q1 y la linea de liquido saturado, la distancia entre estos dos puntos representa el
calor que debe de ser retirado para condensar el destilado, sobre la recta vertical que pasa por xR, la

distancia entre el punto Q2 y el punto que corta a la linea de vapor saturado es la cantidad de calor
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requerido que debe suministrar el reboiler, las lineas punteadas que unen la linea de liquido saturado

y vapor saturado representan la relacion entre las etapas en equilibrio.

Las lineas que van desde Q1 hasta la linea de liquido saturado representan un balance grafico de
materia y energia en la zona de rectificacion, a su vez las lineas que van desde el punto Q2 a la linea
de vapor saturado representan el balance grafico de materia y energia en la zona de agotamiento, la
linea punteada que es cortada por la linea que conecta Q1 y Q2 sera la etapa de alimentacién, como
podemos observar en la figura 4.5, la etapa 7 es la etapa de alimentacion, la etapa 13 es la etapa final
ya gue su concentracion en el liquido saturado es menor al residuo (queda a la izquierda de la linea

vertical xR).

M@todo de Ponchon-Savarit
100000 T T T T

50000

Entalpia
=

-50000

-100000
0.2 0.4 0.6 0.8

Fraccion x-y

Figura 4.5 Resolucion de método ponchon-savarit, benceno-tolueno
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Ejemplo 2 Separacién de una mezcla etanol-agua
Se alimenta liquido saturado de una mezcla con 30% w/w etanol y 70% w/w agua a una columna de
destilacion atmosférica, el destilado debera contener 75% w/w etanol y los fondos deberan contener

1% wi/w etanol, la relacion de reflujo es RD=2*RDmin.

a) Determinar el nimero de etapas tedricas necesarias para llevar a cabo la separacion

b) Realizar el diagrama composicion entalpia y trazar el método de Ponchin-Savarit

c) Determinar el perfil de concentracion analogo al método McCabe-Thile utilizando el
diagrama x-y

d) Determinar el perfil temperatura con respecto al nimero de etapas (ni vs T)

la fraccion de vapor f debera ser cero ya que es un liquido saturado, se introducen los datos de las
composiciones de alimentacion, destilado y fondos xF, XD y xR respectivamente, asi como la relacion

de reflujo con respecto al reflujo minimo, esto se ilustra en la figura 4.6.

EEt i b b LR ELEEEEEELLELEEEEELLLLLELELELL L LLELL L]
f=0; xF=0_.3; xD=0_.75; xB=0_01;ED Br=2 ,nEmax=100;
EEE LA bR LR L LE LR L LELRELEE LI RELEEE LI L L L L L L]
Figura 4.6 Parametros iniciales
Se vacian los datos de equilibrio liquido-vapor (T-xy), asi como los datos de entalpia-concentracion
(H-xy) y pesos moleculares (ya que los datos de equilibrio estan en fraccion masa y se deberan de

convertir en fraccién mol), como se muestra en la figura 4.7.

ERLELELLEL LR LR LLLE LR L L L L ERL L L LR L b bbb bbbl i bbb bl bl il il L]

®xx T = [0 0.02 0.05 0.1 0.2 0.2 0.4 0.5 0.6 0.7 0.5 0.5 0.54 0.9 0.53 1];
vA T = [0 0,152 0.377 0.527 0.€5€ 0.713 0.74€ 0.771 0.754 0.822 0.258 0.512 0.542 0.55% 0.578 1],
T = [1l00 52.1 55.2 51.2 27.2 84.7 22.2 82 21 80.1 75.1 78.3 78.2 78.1 72.2 78[.3];

EEE LR LR L LR LR L L L bR LR LR bbbl il i bt ittt L)
xh H= [0 0.1 0.3 0.5 0.7 0.5 1]1;

vyA H=[00.1 0.3 0.50.7 0.5 1];

Hxz = [415.5% 371.7 3214.0 235.9 2532.4 224.7 207];
Hy = [Z€T75 2517 2153 1870 1544 1223 10E4];
DMR=4£.07;

DMB=12.01522;

Figura 4.7 Datos de equilibrio, entalpia y peso molecular de los componentes.

62



TECNOLOGICO
NACIONAL DE MEXICO-

EDUCACION

El software “Enthalpy distilation” arroja los resultados mostrados en la figura 4.8.

Perfil de temperatura
M<@todo de Ponchon-Savarit

Fraccion x-y

Temperatura @C

Etapas en diagrama x-y

0.8 [ - = 7 /
o

= &
T 1 ,/

|

Fraccion y

Q 0.z 0.4 08 Lik:] 1 1 2 3 4 5 & 7 8
Fraccion x No de ctapa

Figura 4.8 resumen de resultados (etanol-agua)
Los resultados pueden ser mostrados de 4 formas posibles; una comparativa grafica del método
ponchon-savarit, diagrama x-y y el perfil de temperatura con respecto a las etapas; también se pueden
seleccionar la opcién de representar los resultados de forma grafica e individual; para decidir que
grafica queremos ver o si la comparacion de las 3, deberemos escribir el nimero correspondiente
como se muestra en la figura 4.9

GRAFICRA=4;

ofd

Ponchon-Savarit

ofd

Etapas digramma x-v¥

ot ol

Comparativa

oo EoEoTEoCoCoCCoCoCCoCOoDEoCCTECCTECTEODTECSTECTECSToCTECSTRREDS R

1
3 Perfil de temperatura
4

Figura 4.9 Menu para la seleccion de representacion gréafica.
Podemos observar en la figura 4.10 un punto verde (XF) situado sobre la linea azul (liquido saturado)
este representa la fraccion de la corriente de alimentacion, a continuacién, se identifica la fraccién xD

(derecha) y xR (izquierda), trazando una linea vertical cortando la linea de liquido y vapor saturado.

En la figura 4.10 se observa la resolucion del método de ponchon-savarit, la linea vertical que pasa
por XD se corta con Q1 vy la linea de liquido saturado, la distancia entre estos dos puntos representa

el calor que debe de ser retirado para condensar el destilado, sobre la recta vertical que pasa por xR,
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la distancia entre el punto Q2 y el punto que corta a la linea de vapor saturado es la cantidad de calor

requerido que debe suministrar el reboiler, las lineas punteadas que unen la linea de liquido saturado

y vapor saturado representan la relacion entre las etapas en equilibrio.

Las lineas que van desde Q1 hasta la linea de liquido saturado representan un balance grafico de
materia y energia en la zona de rectificacion, a su vez las lineas que van desde el punto Q2 a la linea
de vapor saturado representan el balance grafico de materia y energia en la zona de agotamiento, la
linea punteada que es cortada por la linea que conecta Q1 y Q2 sera la etapa de alimentacion, como
podemos observar en la figura 4.10, la etapa 6 es la etapa de alimentacion, la etapa 8 es la etapa
final ya que su concentracion en el liquido saturado es menor al residuo (queda a la izquierda de la
linea).

Método de Ponchon-Savarit
4000 T T T T

3000

2000

Entalpia
2
g
E

-2000
a 0.2 04 06 LR
Fraccion xy

Figura 4.10 Resolucién de método ponchon-savarit, etanol-agua
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CONCLUSIONES

Al poner a prueba el software “entalphy destilation” con los ejemplos de mezclas binarias benceno-
tolueno y etanol-agua se obtuvieron resultados precisos y graficamente detallados, con ellos se logré
visualizar para ambas mezclas de manera exitosa las graficas de x-y, perfil de temperaturas, método
ponchon-savarit y la comparativa de las tres anteriores, y de ellas extraer el nimero de etapas tedricas

de la torre de destilacion y la etapa de alimentacion etc.

Los alumnos del TESCo tendran libre acceso al cédigo y asi poderlo implementar y complementar
en sus estudios dentro de las asignaturas correspondientes y de esta manera lograr un mejor

aprovechamiento de su tiempo de estancia en la carrera de ingenieria quimica.
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COMPETENCIAS DESARROLLADAS
e Analizay aplica los principios de conservacion de la materia y energia.
o Disefia operaciones unitarias y/o procesos para la industria quimica.
e Colabora en equipos interdisciplinarios y multiculturales en su ambito laboral con

espiritu critico, actitud innovadora y disposicién al cambio, cuidando su entorno
ambiental.
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HxC=spline (xA H, Hx, xC);

HyC=spline (yA H,Hy, yC);

options = optimset ('Display', 'off');
if f==

xFf=xF;
else

xFf=fsolve (€ (x,y) spline(xA T,yA T,x)+(1-f)./f*x-xF./f,xF,options);
end
yFf=spline(xA T,yA T,xFf);
Hxf=spline (xA H,Hx, xFf);
Hyf=spline(yA H,Hy, yFf);
HfF=(1-f) *Hxf+f*Hyf;
HxD=spline (xA H, Hx, xD) ;
HyD=spline (yA H,Hy, xD);
HxR=spline (xA H, Hx,xR);
HyR=spline (yA H,Hy,xR);
LEFx=[xFf yFf];
LEFy=[Hxf Hyf];
Qlm=spline (LEFx, LEFy, XD) ;
Q2m=spline (LEFx, LEFy, XR) ;

LRMx=[xR xR xR xFf yFf xD xD xD];
LRMy=[HyR HxR Q2m Hxf Hyf Qlm HyD HxD];

RD=RD_Rm*Rm;

Q1=RD* (HyD-HxD) +HyD;

Q2=spline ([xD xF], [Q1l HfF],xR);
Llx=[xD xD xD xF xR xR xR];

HyE=HyD;
LEQx=[xD; xD];
LEQy=[HxD; Q1] ;
for i=1:1:nEmax

%Seccion de enrriquesimiento
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xE(1,1)=fsolve (@ (x,y) spline(xA T,yA T,x)-yE(1,1),0,o0ptions);
HxE (1,1i)=spline (xA H,Hx,xE(1,1));
if xE(1,1)<xR
break
end
if xE(1,1)>xF
yE(1,i+1)=fsolve(@(y,H) spline([xE(1l,i) xD], [HxE(1,i) Q1],vy)-
spline(yA H,Hy,y),xXE(l,1i),options);
HyE (1,1i+1)=spline(yA H,Hy,yE(1,1i+1));
LEQx=[LEQx [xE(1,1i);xD]];
LEQy=[LEQy [HxE(1,1);Q1]11];
else
yE(1,i+1)=fsolve(@(y,H) spline([xE(1l,1i) xR],[HxE(1,1i) Q2],vy)-
spline(yA H,Hy,y),xE(1,1),options);
HyE (1,i+1)=spline(yA H,Hy,yE(1,i+1));
LEQx=[LEQx [YyE(1l,1+1);xR]];
LEQy=I[LEQy [HyE(1l,i+1);02]1];
end
%Seccion de agotamiento
end
No f=i;
Enx=[xE;vyE(l,1l:1length(xE))];
Eny=[HxXE;HyE(1,1l:1length (HxE)) ];
NoEx= (xE+yE) /2;
NoEy= (HxE+HYE) /2;

switch GRAFICA
case 1
plot (xC,HxC, '-b',yC,HyC, '-r',Llx,Lly, '-ok',xE,HxE, 'ob"', ...
vE,HyE, 'or',LEQx, LEQy, '-k',Enx,Eny, ' : k', xF,HfF, "*g")
title('Método de Ponchon-Savarit')
xlabel ('Fraccion x-y'")
ylabel ('Entalpia')
for j=1:1:1
No=j;
text (NoEx (J) ,NoEy (j),strcat ('E',int2str (No)))
end

text (xD, HxD-10000, strcat ('xD = ',num2str (xD)))
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text (xF,HfF-10000, strcat ('xF ', num2str (xF)))

text (xR, HxR-10000, strcat ('xR ', num2str (xR)))
text (xD+0.02,Q1, '01")
text (xR+0.02,Q02, '02")
case 2

yn=Enx (2, :);
xn=Enx (1, :);
E MCx=[xD];
E MCy=[xD];
for i=1:1:No_ f

E MCx=[E MCx xn(i)];

E MCy=[E MCy yn(i)];

if i==No_ f

else

E MCx=[E MCx xn(i)];
E MCy=[E MCy yn(i+l)];

end
end
E MCx=[E MCx xn(i)];
E MCy=[E MCy xn(i)];
k=0;
for j=1:2:length(E MCx)

k=k+1;

LOSEx (1,k)=E MCx(3);

LOSEy (1,k)=E MCy(3);
end
LAUX MCx=[0 1; xD xD; xF xF; xR xR]';
LAUX MCy=[0 1; 0 xD; 0 xF; 0 xR]';
XYEx=(E MCx(l:2:length(E MCx)-1)+E MCx(2:2:length(E MCx)-1))/2;
XYEy=E MCy(l:2:1length(E MCy));
plot (xC,yC,E MCx,E MCy, '-',LAUX MCx,LAUX MCy)
title('Etapas en diagrama x-y')
xlabel ('Fraccion x'")
ylabel ('Fraccion y'")
for i=1:1:length (XYEx)

text (XYEx (1) ,XYEy (1), strcat ('E',int2str(i)))
end

case 3
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yn=Enx (2, :);
xn=Enx (1, :);
E MCx=[xD];
E MCy=[xD];
for i=1:1:No_f
E MCx=[E MCx xn(i)];
E MCy=[E MCy yn(i)];
if i==No f
else
E MCx=[E MCx xn(i)];
E MCy=[E MCy yn(i+1)];
end
end
k=0;
for j=1:2:length(E MCx)
k=k+1;
LOSEx (1,k)=E MCx(3);
LOSEy (1,k)=E MCy(3);
end
XYEx=(E_MCx(l:Z:length(E_MCx))+E_MCx(2:2:length(E_MCx)))/2;
XYEy=E MCy(l:2:1length(E MCy));
for i=1:1:length (XYEx)
text (XYEx (1) ,XYEy (1), strcat ('E',int2str(i)))
end
E T=spline(yA T,T,XYEy);
plot(E_T,'-0")
title('Perfil de temperatura')
xlabel ("No de etapa')
ylabel ('Temperatura °C')
case 4
subplot(2,2,1),plot (xC,HxC, '-b',yC,HyC, '-r',Llx,Lly, '—
ok',xE,HxXE, 'ob', ...
vE,HyE, 'or',LEQx, LEQy, '-k',Enx,Eny, ':k',xF,HfF, "*g")
title ('Método de Ponchon-Savarit')
xlabel ('Fraccion x-y'")
ylabel ('Entalpia')
for j=1:1:1
No=j;
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text (NoEx (j) ,NoEy (j),strcat ('E',int2str (No)))
end
text (xD, HxD-10000, strcat ('xD = ',num2str (xD)))

text (xF,HfF-10000, strcat ('xF ', num2str (xXF)))

text (xR, HxR-10000, strcat ('xR = ',num2str (xR)))
text (xD+0.02,Q1, '01")
text (xR+0.02,02,'02")
yn=Enx (2, :);
xn=Enx (1, :);
E MCx=[xD];
E MCy=[xD];
for i=1:1:No

E MCx=[E MCx xn(i)];

E_MCy=[E_MCy yn(i)];

if i==No

else

E MCx=[E MCx xn(i)];
E MCy=[E MCy yn(i+1)];

end
end
k=0;
for j=1:2:length(E MCx)

k=k+1;

LOSEx (1,k)=E MCx(3);

LOSEy (1,k)=E MCy(3);
end
LAUX MCx=[0 1; xD xD; xF xF; xR xR]';
LAUX MCy=[0 1; 0 xD; 0 xF; 0 xR]';
XYEx=(E MCx (1:2:length(E MCx))+E MCx(2:2:length(E MCx)))/2;
XYEy=E MCy(l:2:1length(E MCy));
subplot (2,2,3),plot (xC,yC,E MCx,E MCy, '-',LAUX MCx,LAUX MCy)
title('Etapas en diagrama x-y')
xlabel ('Fraccion x'")
ylabel ('Fraccion y'")
for i=1:1:length (XYEx)

text (XYEx (1) ,XYEy (1), strcat ('E',int2str(i)))
end

E T=spline(yA T,T,XYEy);

77



TECNOLOGICO
NACIONAL DE MEXICO=

EDUCACION =

—

[——

7’
SECRETARIA DE EDUCACION PUBLICA

S

subplot(1l,2,2),plot(E T, '-0")

title('Perfil de temperatura')

xlabel ("No de etapa')

ylabel ('Temperatura °C')
otherwise

end
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