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RESUMEN

En el presente trabajo se desarroll6 un software para la simulacion de la torre de destilacion
a escala piloto ubicada en el Laboratorio de Operaciones Unitarias del Programa de
Ingenieria Quimica en la universidad de Cartagena. Para plantear el modelo matematico
que rige el proceso se utilizd el concepto de etapa de equilibrio, implementando las
ecuaciones MESH (balances de materia y energia, sumatoria de fracciones, relaciones de
equilibrio), las cuales se solucionaron por los algoritmos de Thomas y Wang-Henke para el
célculo de la condicion de operacion inicial de la columna en el estado estable; y acoplados
al método Runge-kutta, para la componente dinamica de la misma. Los resultados
obtenidos fueron validados con datos experimentales de la torre de destilacién a escala
piloto, reportandose desviaciones que oscilan en un rango de 1.51% a 0.02%, para un
promedio de 0.48%, con lo cual queda demostrada la efectividad de la solucion de los
modelos Yy su capacidad de convergencia. El software fue construido en la interfaz grafica
de MATLAB, cuenta con una plataforma de simulacion en la que se generan graficas y
tablas para facilitar la compresion del comportamiento de las variables que intervienen en
el proceso de destilacion, ademas contiene otras herramientas entre las cuales se pueden
destacar la aplicacion del método McCabe-Thiele, el calculo de entalpias y equilibrio
termodindmico para la mezcla etanol agua a diferentes condiciones de presion, la
descripcion del concepto y los tipos de destilacion, y una breve explicacion acerca de los

métodos de solucion empleados.

Palabras clave: Interfaz Gréafica, Torre de Destilacion, MATLAB, Algoritmo de Thomas y
Wang-Henke, método de Runge-Kutta.



ABSTRACT

In this work, a simulation software was developed for the pilot scale distillation tower
located in the Unit Operations Laboratory of Chemical Engineering Program at the
University of Cartagena. To develop the mathematical model that rules the process the
concept of equilibrium stage was used, implementing MESH equations (mass and energy
balances, sum of fractions, equilibrium relationships), which were resolved through the
algorithms of Thomas and Wang-Henke for the calculus of the column initial operating
condition in the steady state, and coupled to the Runge-Kutta method for the dynamic
component of said column. The results were validated with experimental data of the pilot
scale distillation tower, reporting deviations that vary in a range of 1.51% to 0.02% for an
average of 0.48%, which demonstrates the effectiveness of the models solution and
convergence capacity. The software was built in GUI MATLAB, which has a simulation
platform that generates graphs and tables to facilitate the understanding of the behavior of
the variables involved in the distillation process. Also it contains other tools like the
application of McCabe-Thiele method, the calculation of enthalpies and thermodynamic
equilibrium for the water - ethanol mixture at different pressure conditions, the description
of the concept and types of distillation, and a brief explanation about the methods of

solution employed.

Keywords: GUI, Distillation Tower, MATLAB, Thomas Algorithm and Wang-Henke,
Runge-Kutta.



INTRODUCCION

Los softwares de simulacion son de gran ayuda para el aprendizaje, analisis y comprension
de fendmenos en Ingenieria Quimica. Estos permiten la solucion de balances de materia y
energia, la estimacion de propiedades fisicas, termodinamicas, fisicoquimicas; estimacion
de equilibrios termodinamicos y la evaluacion de diferentes condiciones de operacion,
facilitando una mejor toma de decisién a la hora de evaluar un proceso industrial. Sin
embargo las licencias de estos simuladores comerciales como Aspen®, PRO II®, o
Chemcad®, poseen un elevado costo (alrededor de 6.000 délares/afio para un solo
computador y un solo usuario a la vez, sin herramientas basicas en la mayoria de ellos),

convirtiéndose en herramientas de dificil adquisicion para fines educativos.

Los moddulos tutoriales en Ingenieria Quimica son un conjunto de declaraciones,
instrucciones y procedimientos ldgico-matematicos que describen y simulan el
comportamiento de un proceso a diferentes condiciones de operacion. Estos no requieren
una alta inversion en licencias a diferencia de software comerciales, por lo que actualmente
son una herramienta viable que se implementa en universidades alrededor del mundo.
Dominguez, Bazan y colaboradores [1], disefiaron una interfaz grafica computacional para
destilacion multicomponente basada en métodos cortos, Buchholz, Bungartz y Vrabec [2]
desarrollaron un software llamado MarDyn donde es posible, la simulacion de nano fluidos
en Ingenieria Quimica para mezclas multicomponentes en estados heterogéneos que
contengan gran cantidad de particulas. Machuca y Urresta [3] llevaron a cabo en la
Universidad del Valle la creacion de un Software para la ensefianza de la dinamica y
control de intercambiadores de calor de tubos y coraza. El desarrollo de modulos tutoriales
no se ve limitado a ningln tipo de sistema. La universidad de Cartagena cuenta con un
laboratorio provisto con diferentes equipos de operaciones unitarias (torre de destilacion,
torre de absorcion y extraccion liquido-liquido), control de procesos (control de
temperatura y nivel), transferencia de calor (intercambiador de calor, conveccion y

conduccién forzada) y diferentes tipos de reactores (flujo piston, bacth, CSTR y



adiabético), sin embargo no existe ningun software de aprendizaje que facilite el
entendimiento de los fendmenos, o los simule a diferentes condiciones para contrastar

datos experimentales y simulados.

El desarrollo y manejo de un médulo tutorial facilita a los estudiantes adquirir conceptos
basicos en Ingenieria Quimica, complementando los fundamentos tedricos recibidos en
catedra. En el presente proyecto se elaboré un software que permite la simulacién de una
torre de destilacion a escala piloto (ubicada en el Laboratorio de Operaciones Unitarias del
Programa de Ingenieria Quimica de la Universidad de Cartagena), a diferentes condiciones

de operacion.

La modelacidn de la torre de destilacion fraccionada a escala piloto se elabor6 a través del
concepto de etapa de equilibrio, utilizando las ecuaciones MESH (balances de masa y
energia, sumatoria de fracciones y relaciones de equilibrio). Se implementé el algoritmo de
Thomas, el cual es un método de eliminacién progresiva que utiliza Gaus Jordan para la
resolucion de matrices; mediante el algoritmo de Wan-Henke acoplado al descrito
anteriormente, se obtuvieron las temperaturas, junto con los calores del rehervidor y
condensador y los flujos de liquido y vapor, todo esto fue requerido para la obtencién de
condiciones iniciales, luego se utilizd6 el método Runge-Kutta de cuarto orden para

describir el comportamiento de la torre con respecto al tiempo.

Este proyecto de investigacion sigue la linea de modelado, optimizacion matemaética y
simulacion de equipos de procesos, se encuentra enmarcado en el desarrollo de software
para procesos quimicos y brinda una herramienta computacional al Programa de Ingenieria

quimica de la Universidad de Cartagena.



1. OBJETIVOS

1.1 OBJETIVO GENERAL
Disefiar una herramienta didactica e interactiva mediante la elaboracion de un modulo

tutorial que facilite la comprensién, aprendizaje y funcionamiento de una torre de

destilacion fraccionada a escala piloto.

1.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Modelar matematicamente una columna de destilacion fraccionada a escala piloto
empleando el concepto de etapas de equilibrio (ecuaciones MESH).

e Solucionar el modelo matematico empleado para describir el comportamiento de
una torre de destilacion fraccionada utilizando los algoritmos acoplados deRK-4,
Thomas y Wang-Henke.

o Validar el modelo utilizando datos experimentales obtenidos en la torre de
destilacion fraccionada.

e Elaborar un modulo tutorial para la ensefianza didactica del funcionamiento de una

torre de destilacion fraccionada.



2. MARCO DE REFERENCIA

2.1 ESTADO DEL ARTE
El desarrollo de software para procesos quimicos se esta implementando cada vez mas, no
solo para complementar el aprendizaje de las clases catedraticas en universidades, sino

también para el control y simulacion de plantas y/o equipos industriales.

Dominguez, Bazan y colaboradores [1], disefiaron una interfaz grafica computacional para
destilacién multicomponente utilizando métodos cortos, la cual determina por medio de
simulaciones en estado estacionario el nimero de platos necesarios en el proceso de
destilacion multicomponente, asi como la composicion en el flujo de destilado y fondos de
una torre de destilacion. La interfaz gréfica, fue construida en el lenguaje de programacion
Python 2.5, y permiti6 presentar los datos de entrada y salida para el caso de columnas de
destilacién operando en régimen permanente. Los resultados del uso de la interfaz grafica
muestran una forma simple de realizar disefios preliminares de torres de destilacion y su
potencialidad como material de apoyo para el estudio y comprensién de conceptos basicos

en destilacion multicomponente.

Buchholz, Bungartz y Vrabec [2] disefiaron un software llamado MarDyn donde es posible,
la simulacion de nano fluidos en Ingenieria Quimica para mezclas multicomponentes en
estados heterogeneos que contengan gran cantidad de particulas; esta herramienta admitid
pruebas y comparacién de distintas técnicas de modelado y simulacién, ademas permite el

uso de diferentes algoritmos y bibliotecas tales como Open MP y TBB.

Rodriguez, Mena, y Rubio [3] realizaron un estudio experimental a los estudiantes de
Ingenieria Quimica, fueron seleccionados dos grupos, en el primero se implementé un
software de simulacion para la comprension y el aprendizaje de fendmenos fisicos, en el
segundo se utilizaron las mismas estrategias que venian desarrollandose anteriormente, las
pruebas estadisticas arrojaron una diferencia significativa entre los dos grupos,
concluyéndose que esta nueva herramienta proporciona una amplia vision y entendimiento

de los fendmenos y/o procesos a estudiar.



Machuca y Urresta [4], llevaron a cabo en la Universidad del Valle la creacion de un
software para la ensefianza de la dindmica y control de intercambiadores de calor de tubos y
coraza. La descripcién del comportamiento de estos equipos se hizo utilizando el método de
Bell-Delaware por medio del cual fue calculado los coeficientes de transferencia de calor y
la caida de presion en el lado de la coraza. El modelo se valido realizando pruebas
experimentales a diferentes condiciones de operacion, se obtuvo como resultado un
modulo tutorial (programado en lenguaje Visual Basic 6.0) para la ensefianza y aprendizaje
de intercambiadores de calor de tubos y coraza que permite modificar condiciones de
operacion y disefio, tales como temperaturas, caudales, nimero y longitud de tubos, nimero
de pasos, diametro externo e interno de los tubos, diametro interno de coraza y factor de

ensuciamiento.

Mesa y Lallemand-Najar [5], desarrollaron en su Trabajo de Grado el modulo tutorial de
una torre de destilacion, basado en el modelo matemético de sorel con el objetivo de
generar una herramienta didactica e interactiva que facilitara el estudio de torres de

destilacion que operan con mezclas binarias.

Los diferentes software descritos anteriormente sirven como herramientas para facilitar el
entendimiento de fendmenos en Ingenieria Quimica, por consiguiente los ambientes
computacionales disefiados fueron didacticos e interactivos, lo cual fue implementado en el

maodulo tutorial desarrollado en el presente trabajo.

La estructura computacional del software “AJM-SimDest 1.0”es robusta, debido a la
implementacion de métodos rigurosos, esto garantiza la validez de las simulaciones, a
diferencia de otros trabajos como Mesa y Lallemand-Najar y Dominguez, Bazan y

colaboradores que utilizan métodos analiticos.



2.2 ANTECEDENTES

Los crecientes avances tecnolédgicos contribuyen al desarrollo de programas y software de
simulacion al brindar plataformas mucho mas robustas y estables a la hora de describir
sistemas y fendmenos, estos han alcanzado un gran auge en el campo de la ingenieria
quimica, ya que por medio de estos se facilita el aprendizaje de procesos manejados en esta

area mediante la realizacién de modulos tutoriales.

En la unidad de investigacion de ingenieria de procesos de la universidad de Carabobo los
profesores Nifio y Pérez [6], crearon un programa llamado simdinUC, el cual simula
procesos continuos en estado no estacionario, facilitando a estudiantes y profesores el
andlisis de estos sistemas sin la adquisicion de un software comercial, sin embargo
simdinUC no contaba con un mddulo de calculo que permitiera simular procesos por lotes,

lo que colocaba al programa en desventaja con respecto a otros simuladores.

Camacho, Nifio y Pérez [7], implementaron el desarrollo de un modulo de célculo para la
simulacion dindmica de un reactor quimico, otorgdndole nuevas herramientas y
aplicaciones, mejorando el dinamismo de la interfaz para el aprendizaje y la ensefianza de

los diferentes procesos utilizados en la ingenieria quimica.

En la Universidad de Wollongong (Australia), Dharmappa, Corderoy y Hagare
[8],implementaron un médulo tutorial para el aprendizaje de los procesos que revierten los
dafos causados al ambiente a través de la contaminacién; en este se controla y evalua la
contaminacion mediante aguas residuales, incorpora texto, dibujos, fotografias, animacion
y simulacion, para que los estudiantes visualicen la problemética presentada y se facilite la

comprensién de los procesos fisicoquimicos utilizados para revertir la contaminacion.

En la Universidad de Campinas (Brazil) Pinto, Coselli y Wolfen [9] desarrollaron un
modelo dinamico para describir el comportamiento de un reactor durante la hidrogenacién

de o-cresol utilizando Ni/SiO2 como catalizador, este ademas permite afiadir otras



reacciones fuera de las pre-programadas. Esto fue de gran importancia ya que en este tipo
de procesos como los de hidrogenacidn u oxidacion se manejan tres fases, y a pesar de que
son ampliamente utilizados en la industria, no hay muchas publicaciones acerca del
comportamiento de este tipo de reacciones en reactores cataliticos por lotes. Desarrollaron
un modulo tutorial que permitié simular el comportamiento de las tres fases, prever el
fendbmeno de cambio de fase, predecir cambios de temperatura que alteraran las
especificaciones del producto, entre otras condiciones de operacion que puedan llegan a

afectar el proceso.

Ortiz, Rennola y Bull6n [10] desarrollaron un mddulo tutorial para la ensefianza dinamica
del control de procesos, llamado simCONTROL (simulador de control de procesos) y fue
programado en MATLAB 5.3-simulink, el programa cuenta con una amplia gama de
fundamentos tedricos, entre los cuales se pueden destacar los elementos basicos de control:
sensores, transmisores, valvulas de control, controladores y un médulo de célculo donde se
puede visualizar la variacion de un proceso de primer o segundo orden sujeto a diferentes

tipos de perturbaciones.



2.3 MARCO TEORICO

2.3.1 Destilacion

La destilacidn es una de los procesos de separacién mas importantes a nivel industrial, es
una operacion unitaria utilizada para separar sustancias mezcladas en fase liquida o estado
de vapor, considerando la diferencia entre sus puntos de ebullicién; este proceso consiste
en la evaporacion, condensacion y la recoleccion de las fracciones de los compuestos [11].

La destilacion se aplica a los casos en que todos los componentes estan presentes en las dos
fases, en vez de introducir una nueva sustancia en la mezcla, con el fin de obtener la

segunda fase (como se hace en la absorcion o desercion de gases) [12].

En la practica, la destilacion puede llevarse a cabo segin dos métodos principales. El
primer método se basa en la produccién de vapor mediante la ebullicion de la mezcla
liquida que se desea separar y condensacion de los vapores sin permitir que el liquido
retorne al calderin, es decir no hay reflujo. El segundo método se basa en el retorno de una
parte del condensado a la columna, en condiciones tales que el liquido que retorna se pone
en intimo contacto con los vapores que ascienden hacia el condensador, cualquiera de los

dos métodos puede realizarse de forma continua o por cargas [13].

Esta se puede clasificar segun [14]:

a) De acuerdo al nimero de componentes:

e Binaria: 2 componentes
e Multicomponente: mas de 2 componentes
e Compleja: cuando el nimero y componentes individuales no estan identificados

como componentes, pseudo-componentes.



b) De acuerdo al tipo de separacion:

e Destilacion Flash.
e Destilacion Diferencial.
e Destilacion por Arrastre de Vapor.

e Destilacion Fraccionada.
c) De acuerdo a su operacion:

e Por lotes.
e Continua.
e Atmosférica.

e Al vacio.

2.3.2 Destilacion Discontinua

2.3.2.1Destilacion simple o sencilla

La destilacion simple es una operacion en la cual se produce la vaporizacion de un material
por la aplicacion de calor; el método es empleado en la industria de capacidad moderada y
pequefia, para llevar a cabo separaciones parciales de los componentes mas volatiles de
mezclas de liquidos miscibles. Normalmente, la mezcla liquida es cargada en lotes a un
recipiente y sometida a ebullicion. Los vapores que se desprenden se eliminan
continuamente, se condensan y se recolectan sin permitir que tenga lugar ninguna
condensacion parcial ni retorno al recipiente en donde se lleva a cabo el calentamiento y

ebullicion de la mezcla [12].

La primera porcion del destilado sera la mas rica en el componente mas volatil y conforme
continte la destilacion, el producto evaporado se va empobreciendo. Por lo tanto, el
destilado puede recolectarse en varios lotes separados, Ilamados fracciones, obteniéndose
una serie de productos destilados de diferente grado de pureza. Técnicamente el

término alambique se aplica al recipiente en el que se hierven los liquidos durante la



destilacion, pero a veces se aplica al aparato entero (condensador y receptor en el que se

recoge el destilado) [12].

2.3.2.2Rectificacion Discontinua

Generalmente, el proceso de rectificacion se realiza de forma continua; Sin embargo, para
operaciones a pequefia escala, se puede emplear la rectificaciéon discontinua o por cargas.
En este tipo de rectificacion, el alimento se introduce una sola vez en el calderin del equipo
y durante la operacién se retira de forma continua el destilado. El calor necesario para que
la mezcla alcance su temperatura de burbuja y se genere la fase vapor se suministra en el
calderin. La fase vapor (V) asciende a lo largo de la columna, hasta alcanzar el
condensador. Parte de ese vapor condensado se extrae continuamente de la columna como
producto destilado, mientras que la otra parte es devuelta a la columna como una corriente
de reflujo (Lp). El reflujo liquido, rico en componente més volatil, entrara en contacto con
el vapor ascendente, provocando la transferencia de materia de este componente a la

corriente de vapor [15].

En las separaciones discontinuas no se alcanza el estado estacionario y la composicion de la
carga inicial varia con el tiempo, ya que se elimina preferentemente el componente mas
volatil. Esto da lugar a un aumento de la temperatura del sistema y a un progresivo

empobrecimiento del producto destilado en dicho componente [15].

Los factores que determinan la operacion de separacion en una columna de rectificacion
discontinua son:

» Altura / numero de pisos de la columna.

» Razdn de reflujo externa.

» Composicion y cantidad de carga inicial.

» Meétodo de contacto entre las fases.

Existen dos modos de operacion en una columna de destilacion discontinua:
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e Recuperacién de destilado de composicidn constante: La relacion de reflujo se va
aumentando progresivamente segun el residuo se empobrece en el componente mas
volatil, para lograr mantener constante la composicion del destilado obtenido. Este
tipo de operaciones exige una programacion de la razon de reflujo, lo que las

convierte en poco habituales [15].

e Relacion de reflujo constante: El liquido del calderin se va empobreciendo en el
componente mas volatil a medida que se obtiene el producto. Por lo tanto, la riqueza
del destilado disminuye, pudiendo continuar la rectificacion hasta alcanzar una
composicion media (resultante de la mezcla de todas las fracciones recogidas) cuyo
valor vendra determinado por las especificaciones del producto que se desea

conseguir [15].

En este tipo de operaciones a relacion de reflujo constante en un intervalo de tiempo
dt, la composicién de componente mas volatil en la cabeza de la columna variara
una cantidad dxp, disminuyendo desde xp hasta Xp— dxp. De esta forma, la cantidad
de destilado obtenida sera dD, mientras que el liquido en el calderin sufre una

variacion dR y su composicion varia en un dxg [15].

Tabla 1. Comportamiento de una torre de rectificacion discontinua a reflujo constante.

t=t, t=ty,+dt
Cantidad total de vapor de composicién xp, 0 Dd
Cantidad total de liquido de composicion xg R R -dR
Composicion del vapor - Xp
Composicion del liquido Xg xg — dxg
Cantidad del componente volatil en el vapor - xpdxp
Cantidad del componente volatil en el liquido xgR | (xg —dxz)(R — dR)

Fuente: Fuente elaborada en la presente investigacion adaptada de [15]

11



Las ecuaciones representativas del proceso se deducen realizando el balance del

componente mas volatil retirado en ese intervalo de tiempo:
X5dD = X3 R — (X5 — dxg R —dR) ~ (x,dR + dx3R) Ec.(2)

Despreciando el producto de las diferenciales y aplicando el balance total en la columna se
obtiene que la cantidad de destilado retirada es igual a la cantidad que desaparece del

calderin:

dD=R—-(R-dR)=dR Ec.(2)

Por tanto:
XpdR = X;dR + dxzR
dxsR = (X — X5 )dR

Separando variables e integrando entre Ro(cantidad de residuo inicialmente en el calderin) y

R (cantidad de residuo en cualquier instante en el calderin):

d_R = L Ec.(3)

R (XD_XR)

Integrando entre R, (cantidad de residuo inicialmente en el calderin) y R (cantidad de

residuo en cualquier instante en el calderin):

R Xr dXR
In(on = [ Ec.(4)

o (Xd - XR)

El segundo miembro de esta ecuacion puede integrarse representando 1/(Xp-Xg) frente a Xg.
Esto permite calcular la proporcion entre las cantidades inicial y final presentes en el

calderin, para un cambio cualquiera en xg. De este modo, también se puede calcular:

1. La cantidad de destilado producido en el tiempo de operacién:

D=R,-R Ec.(5)
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2. Lacomposicién media del destilado en el tiempo de operacion:

o X Ry —XgR

Xp 5 Ec.(6)

2.3.3 Ecuaciones MESH
Para un equipo de separacion liquido vapor con etapas de equilibrio en arreglo de cascada,

cada etapa puede ser descrita como se observa en la Figura 1. Henley y Seader [16].

Figura 1.Representacion esquematica de una etapa de equilibrio j

Vi

A Liquido de la etapa
superior (Lj.1)
Corriente lateral de vapor

W _
Xi, j-1

Yij H, j1

HV,j Tj_]_

TJ Pj.l

P;

< Transf iad I
Alimentacion ransferencia de calor
> Etapa j —\NW\—
Qj
A
Vi, j+1 Xi,j

HV, HL’J

. T;

j+1 P,
Tj+l J

Corriente lateral de liauido
Vapor de la etapa — U
inferior
Vi+1 \ 4

L

Fuente: Elaborada en la presente investigacion adaptada de [16].
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La modelacién de cada etapa de equilibrio j puede realizarse mediante un conjunto de
ecuaciones, las cuales relacionan las variables que determinan el comportamiento del

equipo. Estas son conocidas como ecuaciones MESH.

2.3.3.1 Ecuaciones MESH en estado estable
e Ecuaciones M: refiere a los balances de materia para cada componente.
M =L X +VaYatFz; — (L +U)x; =V, +W,))y;; =0 Ec.(7)
e Ecuaciones E: Alude a las relaciones de equilibrio entre fases para cada
componente.
Ejzyi,j_ |J|]_0 EC(8)
e Ecuaciones S: Representa las sumatorias de las fracciones molares (una para cada

etapa)
S,); —Zy., = Ec.(9)

e Ecuaciones H: Representa los balances de energia etapa a etapa.

H, =L H, +V H ., +FHg — (L, +U)H, - (V; +W)H, -Q; =0  Ec.(10)

Por tanto se tienen C ecuaciones My E por etapa, para las Sy H solo se requerira una.

De un balance general mezclando las ecuaciones E y Zziyj =1, se obtiene la expresion

[10]:
j
L =V, + D (F,-U, -W,)-V, Ec.(11)
m=1
Donde:
K|j(T]’ J:Xjayj;i:l,2,3, ...... C) EC(12)
L.—H (T3P % 51 =123,....0) Ec.(13)
v, =Hy, (T}, P,y 511 =123,.....C) Ec.(14)
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2.3.3.2 Ecuaciones MESH en estado dinamico
Las ecuaciones E y S son las mismas para el estado estable y dinamico, sin embargo las

ecuaciones M y H varian con respecto al tiempo [16].

Figura 2.Esquema del tope y fondo de una columna de destilacion.

Tope

Q <>

Vih t
- 1, 11‘ Lo ho D, xp hp ‘1’ ,T
1
Vo H?T ‘l' T
v 1 Vi e
! -
B, Xs,
\0 )
Fondo Qs
Fuente: Elaborada en la presente investigacion.
Ecuaciones de balance de materia (M)
Para un plato |
d(x;; (©)
My = Lk 4V —(L+U Kk = 4wy Ec.(15)
Tope
d(xp(t
D ( ;t( ) :V1(y2 - Xl) Ec.(16)
Fondo
Mg d(XdBt(t)) =FX; + LgXy4 —VeYs —BXg Ec.(7)
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Ecuaciones de balance energia (H)

Para un plato j

M; w =L Hy+ViaH _(Lj +U1)H L _(Vj +W; )Hw' Ec.(18)
Tope
M, d“l;‘t(t)) = Lh, +V,H, —Lh —V,h —Q, Ec.(19)
Fondo
B w = Lyhy, —V;h, =VgH; +Q; + Fh; Ec.(20)

2.4 ALGORITMO DE THOMAS

Segun Henley y Seader [16], este es un método gaussiano de eliminacion en el que se
procede inicialmente a una eliminacion progresiva comenzando en la etapa 1 y operando
hasta alcanzar la etapa N, el algoritmo inicia obteniendo las ecuaciones M modificadas por

medio de la sustitucion de la Ec.(8) en la Ec.(7) para eliminar y, se prosigue sustituyendo la
ecuacion del balance de materia total en la Ec.(7) con el fin de eliminar L. De esta forma las

ecuaciones para el célculos de y y L se separan de las otras ecuaciones. Se obtiene asi la
siguiente ecuacion para cada componente y etapa, donde se ha omitido el subindice i para

los términos B, C y D.

AX ;1+BX;+CX ;=D Ec.(22)
Donde:

j -

A=V, +>(F,-U,-W)-V,, 2<j<N Ec.(22)
m=1
i
B, =—IV,,+ D (Fy—U, W)=V, +(V; +W))K; ], 1< j<N Ec.(23)
m=1
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C. =V K ., 1<j<N-1 Ec.(24)

j JHLT ML+
)

D,=-Fz, 1<j<N-1 Ec.(25)

Con Xi,=0, Vn+1=0, W1=0 y Un=0, si las ecuaciones M modificadas se agrupan por
componentes, pueden separarse escribiéndolas como una serie de C ecuaciones separadas
en la matriz tridiagonal, donde la variable de salida para cada ecuacién matricial es la

composicion X, para toda la cascada en contracorriente de N etapas. [16].

B, C, 0 0 0 0T x. D,
A, B, C, 0 0 0 | X D,
0 A B, C, 0 0 | X D,
=| 7 | Ec.(26)
0 . 0 A, By, Gy 0 XiN-2 Dy
U 0 0 Ava Buy Gy Xin-1 Dy,
0 0 0 0 A, By | Xy | | Dy |

Las constantes Bj y Cj para cada componente dependen exclusivamente de las variables de
tanteo T y V con tal de que los valores de K sean independientes de la composiciones
obtenidas en la iteracion previa pueden utilizarse para estimar los valores K [16].

Para la resolucion del algoritmo de Thomas se procede a una eliminacion progresiva
comenzando en la etapa 1 y operando hasta alcanzar la etapa N, aislando finalmente X; n. Se
obtienen asi otros valores de x;; comenzando con X;n.;, mediante una substitucion por el

camino inverso [16].
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Las ecuaciones utilizadas en el algoritmo de Thomas son las siguientes: para la etapa 1, la

Ec.(27)es de la forma B;x;, +C,x , =D, y puede resolverse para X;s, en funcion de x;,

para dar:
D, -C,x.
Xil — 1 17,2
y Bl
Haciendo el cambio de variable:
_ Cl _ Dl
P.= B, YQ, = B,
Entonces:
Xip =0, — P X, Ec.(27)

Por tanto los coeficientes de la matriz se transforman en B, <1, C, «- p,, D, <-q,, donde

<«—quiere decir “reemplazado por”. Solo se necesitan conservar los valores p; Y Q1.

Para la etapa 2, la Ec.(21) puede combinarse con Ec.(27)y resolverse para Xia,

obteniéndose:

X12=D2_A2q1_( Cz jx_g
’ Bz_A2p1 Bz_Azpl "
Tomando
D, — C
q, = 2 Aqu y P, = 2
B,-Ap, B, AP,
Resulta:

Xi2 =0z = P2Xi3
De esta forma A, <0, B, «<1,C, < p,y D, «0Q,, solo se necesitan conservar los

valores de p; y 0s.

De forma general, podemos definir

pj=0—— Ec.(28)

18



_Dj-Aay,

= Ec.(29)
Bi—Aipj4

q;

Por tanto,

X =0; = P;jX; Ec.(30)

1)

Donde A; <-0, B; «<-1,C; <~ p;y D, < q;, solo se necesitan conservar los valores de p;

y 0;. De esta forma, partiendo de la etapa 1, se van calculando de forma progresiva los
valores de p;y g; en el siguiente orden: ps1, i, P2, da,...... Pn-1, On-1, On- EN la etapa N, la
ecuacion Ec.(30) asi la x; n como:

Xin =0y Ec.(3D)
Se calculan entonces a partir de Ec.(30) valores sucesivos de x, substituyendo a lo largo

del camino inverso en la forma:

Xija =050 = PjaXy =T, Ec.(32)
La Ec.(32) corresponde a la matriz de coeficientes de identidad.

La utilizacion del algoritmo de Thomas en esta forma evita la recomposicién de errores de
ruptura en el programa debido a que, por lo general, no aparecen diferencias entre
cantidades casi iguales. Ademas, los valores calculados de x son casi siempre positivos. El
algoritmo es de una elevada eficacia, requiere una minima cantidad de memoria en el
ordenador, tal como ha podido apreciarse anteriormente, y es superior a las rutinas

alternativas de inversién de matrices.
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2.5 METODO DE PUNTO DE BURBUJA O ALGORITMO DE WANG-HENKE

Se denomina como método de punto de burbuja (BP), Henley y Seader [16], dado que
encada iteracion se calcula un nuevo conjunto de temperaturas de las etapas a partir de las
ecuaciones del punto de burbuja. En este método las ecuaciones son separadas Yy resueltas
de forma secuencial, excepto las ecuacion M modificadas, que se resuelven de forma

separada para cada componente por el método de la matriz tridiagonal.

En la Figura 3, se muestra el algoritmo para el método BP de Wang-Henke. Para iniciar los
calculos se asignan valores a las variables de tanteo. En la mayoria de los problemas es
suficiente con establecer un conjunto inicial de valores V; basados en la suposicion de
flujos molares constantes interetapas, utilizando los flujos de destilado, alimentacion,
reflujo y corrientes laterales especificados. Por lo general, se puede obtener un conjunto
inicial adecuado de valores T; calculando o suponiendo tanto la temperatura del punto de
burbuja de un producto de colas estimado, como la temperatura de rocio de un producto de
vapor destilado; o bien calculando o suponiendo la temperatura del punto de burbuja, si el
destilado es liquido, o una temperatura comprendida entre las de burbuja, y rocio en el caso
de que el destilado sea una, mezcla (vapor y liquido); y procediendo después a determinar
la temperatura del resto de las etapas admitiendo una variacién lineal de la temperatura con

la localizacion de las etapas.

Los valores y se determinan juntamente con el célculo de temperatura de las etapas
utilizando las ecuaciones E. las entalpias molares para cada corriente de liquido y vapor
que abandonan una etapa se calculan a partir de un conjunto consistente de valores de Xij, T;
y Vij. Puesto que Fi, V1, Uj, Wy y L estan especificadas, V, se obtiene de forma inmediata
la Ec.(11),la cantidad de calor suministrada por el rehervidor se calcula por:

N N-1
Qv =2 (FHg —UH -WH,;)-> Q;-V;H, —L H Ec.(33)
=l =1

i
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Se calcula un nuevo conjunto de variables de tanteo V; mediante la aplicacion del siguiente

balance de energia modificado, obteniendo por combinacion de Ec.(10)y Ec.(11) dos veces

para eliminar Lj.; y Lj. una vez reordenando

ochj +,BJ.Vj+1 =7 Ec.(34)

Donde:

a;=H, —H, Ec(35) g =H, —H, Ec.(36)

J

j=1
Vi= {Z(Fm -W, —Um)—VJ}(H y—Hy, )+ F, (H ;—Hg )+Wj (H\,j -H, )+ Q  Ec@37)
m=1

Las entalpias de evaltan para las ultimas temperaturas calculadas de las etapas, en vez de

las utilizadas al iniciar la iteracion La Ec.(28)escrita en forma de matriz di-diagonal,

aplicada a las etapas comprendidas entre 2 y N-1 es

21

p 0 0 00 0 V, _7/2 —aZVZ_
a, B 0 00 0 V, V3
0O a p, 00 0 Ve Va
Ec.(38)
0 .. 0 ays Bus 0 0 || Vi VN-3
0o .. 0 0 ay_, Puo 0 || Vaa VN-2
0 0 0 0 Ay Pual Y | Vna



La ecuacion matricial se resuelve de forma inmediata, comenzando a resolverse por la
ecuacion superior donde V, es conocida, y operando hacia abajo en la misma forma,

apoyandose en los resultados anteriores. Esto es:

—a.V
v, =2 e Ec.(39)
B
—a\V
v, =% Ec.(40)
B
O, en general
o—a. V.
v, =/t Ec.(41)
B
j-1

y asi hasta el final. Los correspondientes flujos de liquido se obtienen de Ec.(10)se
considera que el método de resolucién ha convergido cuando:

2

N
7= Zl:['l'j(k) ~1,%9] <0.01N Ec.(42)
j=

Esta tolerancia fue propuesta por Wang y Henke y resulta muy adecuado.
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Figura 3.Algoritmo del método del punto de burbuja (Wang-Henke)

Especificaciones iniciales:
Todos F;, zjj, condiciones de
alimentacion (Tg, Pe 0 hg), P, U;,
Wi, Q2, a Qn+1, N, L, (reflujo) V,
(flujo de destilado vapor)

l =

Inicializar variables de corte T;y

}

A 4

Calcular x por el algoritmo de
Thomas (un componente a la vez)

|

Normalizar xi; por etapa

|

Ajustar
variables de

A

Calcular nueva Tj a partir de la
ecuacion de punto de burbujayy
por las ecuaciones de equilibrio

|

Calcular Q, y On

Evaluaciones
secuenciales (una
ecuacion a la vez)

!

Calcular nuevos valores de V;y

No

|

No converge

J

Si
0.0IN
Converge

Fuente: Elaborado en la presenta investigacion adaptada de Henley y Seader [16].
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2.6 METODO DE RUNGE-KUTTA DE CUARTO ORDEN

Este es el método iterativo mas utilizado, para resolver problemas numéricos de ecuaciones
diferenciales ordinarias con condiciones iniciales, proporciona un pequefio margen de
error con respecto a la solucion real del problema, Alfaro [17]. Existen varios métodos
Runge-Kutta de 4° orden. Entre los cuales se encuentra el Runge-Kutta-Gill en que se
minimiza la memoria utilizada, el Runge-Kutta-Ralston en el que se minimiza el error por
truncamiento, el Runge-Kutta-Merson que es una extension para hacerlo de paso variable, a
costa de una evaluacion adicional de las ecuaciones del sistema para poder estimar el error

y tomar decisiones sobre el tamafio del paso, y otros mas.

El método de Runge-Kutta de cuarto orden, es el utilizado con méas frecuencia en la

simulacion de los sistemas dinamicos, Yy sus ecuaciones son:

Yo = Ya +%[k1 + 2k, + 2k, +Kk,] Ec.(43)
Doénde:
k, =At- f(y,t,) Ec.(44)
1 1
k, =At- f(y, +§kl,tn +§At) Ec.(45)
1 1
k, =At- f(y, +§k2,tn +§At) Ec.(46)
k, =At- f(y, +K,,t, +At) Ec.(47)

La solucion se da en el intervalo (ty, to + hy) [17].
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2.7 MODELO TERMODINAMICO UNIFAC

UNIFAC, es uno dentro de un conjunto de métodos conocidos como métodos de
contribucién de grupos. Estos métodos surgieron como consecuencia de la necesidad de
hacer estimaciones de propiedades termodindmicas en casos en los que no se cuenta con
ningln dato experimental. La idea sustantiva de estos métodos es que una molécula se
puede considerar como la suma de todos los grupos que la integran Godoy y Rodriguez
[18].

El Modelo considera, que la energia de Gibbs esta formada por dos partes aditivas, Smith y
Vann Ness [19], un término combinatorio g€el cual, toma en cuenta el tamafio molecular y
las diferencias de forma, y un término residual g®que toma en cuenta las interacciones

moleculares, por lo tanto:

g=g°+g" Ec.(48)
El coeficiente de actividad se calcula empleando la siguiente expresion:
Iny, =Iny’ +Iny? Ec.(49)
Donde:
c ‘]i ‘]i
Iny;=1-J,+InJ, -5q,| 1-—+In—+ Ec.(50)
L oL
Iy =g 1_2(@&_% In &) Ec.(51)
k Sk Sk

La funcién g€ contiene Unicamente parametros de especie pura, mientras que la funcion g%
incorpora dos pardmetros binarios para cada par de moléculas. A las unidades estructurales
que conforman una molécula, se les denomina sub-grupos, un numero designado K,
identifica cada sub-grupo, el volumen relativo R, y el area superficial relativa Q,, son
propiedades de los sub-grupos (véase Anexo D). Para la mezcla etanol agua la solucién esta

constituida por 2 componentes (n.) y 4 sub-grupos (n,) [19].

25



2.8 MODELO TERMODINAMICO PSRK

La ecuacion de estado PSRK (Predictive Soave Redlich Kwong), Carrero [20], se basa en
la modificacion de Soave de la ecuacion de estado cubica de Redlich-Kwong con una regla
de mezclado predictiva basada en el modelo UNIFAC de coeficientes de actividad. La
principal ventaja de PSRK es que permite predecir el equilibrio liquido-vapor para un gran
namero de sistemas sin incluir nuevos parametros, que se tendrian que (los cuales basarian
su obtencién en datos) obtener de datos experimentales. PSRK ha sido desarrollada desde
1991 incluyendo parametros para gases ligeros, prediccion de equilibrios liquido-vapor y
solubilidades de gases, a altas y bajas temperaturas, e incluyendo sistemas con compuestos
polares y mezclas asimétricas La expresion de PSRK para P es la misma de la ecuacion
SRK original.

p_RT__a Ec.(52)
V. V(+b)
Para el desarrollo de la ecuacion de estado PSRK se necesita la temperatura critica y
presion, adicionalmente también es el factor acéntrico para todos los componentes puros de
la mezcla. La integridad del modelo se puede mejorar si el factor acéntrico se sustituye para
calcular las constantes de Mathias-Copeman. PSRK tiene todas las ventajas de una
ecuacion de estado, Fischer y Horstmann [21]. Se puede aplicar a los sistemas con
componentes supercriticos y permite el calculo de las densidades, entalpias y otras
propiedades incluso en sistemas con componentes polares. Otra aplicacion de PSRK es la
prediccion de lineas criticas de mezclas. Especialmente en el caso de que no hay o hay muy
pocos datos de alta presion disponibles EVL datos criticos se pueden utilizar para mejorar

los parametros de grupo PSRK interaccion.
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3. METODOLOGIA

3.1 TIPO DE INVESTIGACION

En el presente proyecto se desarroll6 una investigacion de tipo mixta (evaluativa-
experimental) con una duracion de 20 meses. Se cred un moédulo tutorial donde se
implemento6 el modelado matemaético y simulacion de una columna de destilacion a escala
piloto ubicada en el Laboratorio de Operaciones Unitarias del Programa de Ingenieria
Quimica en la Universidad de Cartagena. Se evalu6 el comportamiento de la torre a
diferentes condiciones de operacion, para predecir los perfiles de concentraciones de la
mezcla utilizada (etanol-agua), las temperaturas de equilibrio y los flujos de liquido y
vapor etapa a etapa; con el fin de garantizar la validez de los modelos utilizados, la

simulacion se contrasto con datos experimentales obtenidos de la torre.

3.2 TECNICAS DE RECOLECCION DE INFORMACION

3.2.1 Fuentes de informacion primaria

En esta investigacion las fuentes primarias de informacion la constituyen los perfiles de
concentracion de etanol en la fase liquida, obtenidos experimentalmente en la torre de
destilacion a escala piloto, estos son requeridos para la validacion del modelo matemaético

empleado.

3.2.2 Fuentes de informacién secundaria

Estas fuentes estan compuestas por las bases de datos de la Universidad de Cartagena,
Science direct, American Chemical Society (ACS), Scopus, Scielo y Scirus, las cuales
suministraron los articulos bases para el desarrollo de la investigacién; los libros
Introduccion a la Termodinamica en Ingenieria Quimica, Manual del Ingeniero Quimico y
Operaciones de Separacion por etapas en equilibrio en Ingenieria Quimica proporcionaron

los algoritmos, datos de equilibrio y métodos de solucidn utilizados en el presente trabajo.
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3.3 VARIABLES

3.3.1 Variables Independientes

El conjunto de variables independientes manejadas fueron: tiempo (t), relacion de reflujo
(LD) y composicion de alimentacién (z), puesto que estasno se ven alteradas por otras
variables o factores incidentes en el proceso, ademadsafectan de manera directa la

separacion de la mezcla etanol - agua en la destilacion.

3.3.2 Variables Dependientes

La variacion de los perfiles de concentracion de etanol en la fase liquida con respecto al
tiempo y a cada etapa en equilibrio, corresponde a la variable dependiente, los cuales fueron
calculados mediante la implementacién de las ecuaciones MESH, el método de Runge-

Kutta de cuarto orden y los algoritmos de Thomas y Wank - Henke combinados.

3.3.3 Variables Intervinientes

La variables intervinientes en el proceso de destilacion discontinua de la mezcla etanol —
agua corresponden, a la variacion con respecto al tiempo de los calores suministrado y
retirado por el rehervidor y condensador respectivamente, ademas de la temperatura y los

flujos de liquido y vapor en cada una de las etapas.

Tabla 2.0peracionalizacion de las variables

Tipo de . S .
Variable Variable Definicion Indicador
Tiempo Tiempo de corrida de la simulacion. Minutos
_ Relacion de Moles de mezcla recirculadas por moles de | , . ional
Independiente Reflujo destilado. 'mensiona
Comp_oswlon Fraccion molar de etanol en la alimentacion. | Adimensional
de Alimento
. Concentracion | Variacion de la composicion de etanol en fase . .
Dependiente T Adimensional
de etanol liquida.
Calor del . - . .
. Energia calorica suministrada y retirada
rehervidor y . kJ/mol
respectivamente a la torre.
Intervinient Condensador
nterviniente Temperatura Temperatura de saturacién en cada etapa. K
Flujo de vapor Flujo de vapor ascendente y liquido .
L mol/min
y liquido descendente en cada etapa.

Fuente: elaborada en la presente investigacion.
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3.4 PROCEDIMIENTO

3.4.1 Equipos

3.4.1.1 Columna de destilacion de platos perforados

El equipo simulado y empleado (ilustrado en la Figura 4), para la validacion del modelo
matematico desarrollado en el presente trabajo, se encuentra en el Laboratorio de
Operaciones Unitarias de la Universidad de Cartagena, es una columna de destilacion
fraccionada a escala piloto fabricada en vidrio boro-silicato con didmetro nominal de 2
pulgadas, posee 5 platos perforados hechos en PTFE (politetrafluoroetileno) de 12 cm cada
uno, conformando una altura de columna de 60 cm, sostenida por una estructura de
aluminio reforzado de tipo industrial, compuesta de una unidad de proceso y un gabinete de
control, ambas unidades estan interconectadas formando una sola instalacion [22].

Esta columna también dispone de:

e Un rehervidor con capacidad de 5 litros de mezcla, fabricado en vidrio boro-silicato,
con valvula de vaciado y mantilla de calentamiento eléctrico.

e Sistema de tuberia para agua de enfriamiento fabricado en PVC cedula 80 tipo
industrial y accesorios fabricados en acero inoxidable y PTFE.

e Rotametro para medicion de flujo de agua de enfriamiento con capacidad de 30 a
300 litros/hora.

e Sensores de temperatura en cuatro secciones del proceso.

e Condensador fabricado en vidrio boro-silicato tipo serpentin, con regulaciéon de
flujo de agua de enfriamiento.

e Cabezal de reflujo fabricado en vidrio boro-silicato, de 20 cm de altura acoplado al

plato superior de la columna.
e Valvulas para toma de muestra en diferentes secciones de la columna.
e Sistema de reflujo con valvulas manuales de retorno y obtencion de producto.

e Condensador de producto destilado, con regulacion de flujo de agua de

enfriamiento.
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e Recibidor de vidrio para producto destilado fabricado en vidrio borosilicato, con

capacidad de un litro y valvula para toma de muestra en el recibidor de producto.

Dispone, ademas de un gabinete de control tipo industrial NEMA 4X, con cuatro
Indicadores digitales de temperatura con posibilidad de conexion a interface tipo RS-485,
ccontrol de calentamiento de resistencias en hervidor, por medio de perilla reguladora,
botdn de marcha y paro de resistencia de calentamiento con indicador luminoso verde y
rojo respectivamente, protectores termomagnéticos para resistencias, indicador luminoso

amarillo de tablero energizado, portafusiles de proteccion e interruptor general. [22].

Figura 4.Torre de destilacion a escala piloto

Fuente: Elaborada en la presente investigacion
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3.4.1.2 Espectrofotometro

En la Figura 5 se visualiza el espectrofotometro UV-VIS (UV-VIS Scanning
Spectrophotometer. Model: Spectro UV -2650. Marca: LABOMED, INC), utilizado para
medir la adsorbancia de las muestras de etanol-agua. Este ofrece mayor facilidad de uso,
precision y exactitud resultante en el tiempo y ahorro de costes, este modelo tiene un alto
rendimiento y fiabilidad, posee una gama visible de 190-1100 nm y un ancho de banda de
2nm, puede usar 100 mm células con su celda titular, ademas el usuario puede almacenar

datos o parametros [23].

Figura 5.Espectrofotémetro UV-VIS

Fuente: Elaborada en la presente investigacion

3.4.2 Materiales y métodos

La simulacion y la construccion del médulo tutorial, se desarrollé en la plataforma de
programacion MATLAB, utilizando la herramienta Guide para la elaboracion de la interfaz
grafica. Los métodos que describen el sistema en estado estable (operando a reflujo total)
fueron los algoritmos de Thomas y Wang — Henke, extraidos de Henley y Seader [16]; los

modelos termodindmicos empleados para el calculo de entalpias, presiones y temperaturas



de saturacion, se obtuvieron de McCabe y Smith [13], los métodos UNIFAC y PSRK que
modelan el equilibrio quimico de la mezcla etanol — agua, se obtuvieron de [18, 19] y [20,
21] respectivamente. Una vez obtenidas las condiciones iniciales, se implemento el método
de Runge-Kutta de cuarto orden, para generar los perfiles de concentracién de etanol en
fase liquida en funcion del tiempo.

Los modelos matematicos implementados y desarrollados que describen el comportamiento
del sistema, se validaron realizando pruebas experimentales y simulaciones a las mismas
condiciones de operacion, contrastando los datos obtenidos para establecer la confiabilidad
de los modelos, para ello fue requerido etanol al 96% V/V (marca Pro Quimar), agua

destilada, envases para recoleccidon de muestras, agitadores de vidrio, probetas y beakers.

3.4.3 Disefio Experimental

Para validar el modelo desarrollado se disefié un experimento de tipo comparativo simple.
Las variables que mas influyen en el proceso de separacion y por tanto en la variable
dependiente, son la composicion de alimento y la relacion de reflujo, la torre de destilacion
a escala piloto permite la variacién de esta ultima en dos niveles (reflujo total y sin
reflujo), mientras que la composicion de alimentacion puede oscilar en un intervalode O a 1
(0<z<1). Se trabajo con composiciones de 0.15, 0.25, 0.35y 0.40.

Tabla 3.Disefio experimental

Datos Experimentales Datos Simulados

Reflujo total Sin reflujo Reflujo total Sin reflujo

0.15| 025|035 | 040 | 015|025 | 035|040 | 0.15 | 0.25 | 0.35 | 0.40 | 0.15 | 0.25 | 0.35 | 0.40

Fuente: Elaborada en la presenta investigacion
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3.4.4 Procedimiento Experimental

Los experimentos realizados para validar los modelos matematicos implementados vy

desarrollados en la presente investigacion, se enuncia en los siguientes pasos:

10.

11.

12.

13.
14.

Se hizo circular agua por el sistema de enfriamiento y tuberias para desalojar los
residuos acumulados y evitar agrietamiento de la estructura del equipo por el
choque térmico.

Se aseguraron las conexiones y mangueras para evitar fugas.

Se abrié la valvula de alimentacién para hacer circular agua por los serpentines de
la torre.

Se colocd la mezcla en el domo de calentamiento, de composicién molar 0.15 en
etanol hasta completar 5 litros.

Se encendieron los controles de las resistencias para proceder al calentamiento de
la mezcla en el rehervidor.

Se esperd hasta que la columna se estabilizara operando a reflujo total.

Una vez alcanzado el estado estable, se tomaron 3 muestras diferentes en los platos
1,3 y 5 de la torre cada 10 minutos.

Se cerrd la llave de reflujo, para operar sin retorno de destilado a la torre.

Se esperaron 5 minutos mientras se estabilizaba el flujo de destilado.

Durante un minuto se recolecto destilado, para cuantificar el flujo de salida de
producto.

La operacion de la torre, continuo hasta que se tomaron 9 muestras diferentes
durante cada 10 minutos, en el recipiente de producto destilado y en los platos 1,3 y
5.

Una vez completado el proceso de separacion y muestreo, se disminuyo el valor de
los diales de la resistencia a off, manteniendo el agua de refrigeracion circulando
por la torre para ayudar a disipar el calor.

Una vez enfriado y apagado el equipo se vacio completamente el sistema.

Se repitieron los pasos del 4 al 13, para las composiciones molares de alimentacion
de 0.25,0.35y 0.4.
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15. Luego de obtener las muestras, se programo el espectrofotometro, para establecer la
longitud de onda a la cual se detectaba la presencia de etanol, lo cual se logro
haciendo un barrido entre 200 y 500 nm, obteniendo un pico a los 345 nm.

16. Se construy6 la curva de calibracion para determinar la composicién molar de las
muestras obtenidas, empleando etanol al 99.9% P/P y midiendo las absorbancias de
las diluciones preparadas, de cero a 100% V/V.

17. Se midieron las absorbancias de todas las muestras recolectadas, y con ayuda de la

curva de calibracion, se determin6 la composicion de las mismas.

3.5 MODELADO MATEMATICO

La torre de destilacion a escala piloto, es de tipo rectificacion discontinua, por consiguiente
la descripcion de su comportamiento esta dado por las ecuaciones 1 a 6, lo cual solo da a
conocer las composiciones en el tope y fondo, sin embargo para mayor exactitud y
descripcion de las variables a lo largo de la columna, se opt6 por la implementacion de las
ecuaciones MESH en estado estable y dindmico para la modelacion de la torre de

destilacién, como se describe a continuacion.

3.5.1 Consideraciones generales del modelo matematico

e Se consider6 que la torre de destilacion a escala piloto se encuentra en estado
estable cuando opera a reflujo total y a esta condicion se calculan los valores
iniciales.

e Cuando la torre de destilacion trabaja sin reflujo los perfiles de concentracién en las
etapas varian con respecto al tiempo.

e La fase liquida y vapor que abandonan el plato se encuentran en equilibrio
termodindmico.

e El liquido en el plato estd completamente mezclado y no es compresible, asi que no
existen gradientes de concentracion radiales en la columna. Esta suposicion se

cumple a la perfeccion en columnas pequefias.
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e El vapor no arrastra liquido hacia el plato superior.

e EI vapor tiene una concentracion uniforme, es decir no hay gradientes de
concentracion radiales y este se considera incompresibles.

e No hay diferencia de presion en la columna, esto se debe a que la torre de
destilacion trabaja a presion atmosférica.

¢ No hay acumulacién de vapor en el sistema.

e Las pérdidas de calor a través del cuerpo de la columna son despreciables.

e El condensador de la torre de destilacion es total, es decir que todo el vapor que
ingresa al condensador se condensa y la composicion en este es igual al de reflujo
y al destilado.

¢ No hay reaccion quimica.

El modelo matemético desarrollado se basa en el concepto de etapa de equilibrio,
inicialmente describe el comportamiento de la torre de destilacion a escala piloto en estado
estable (operando a reflujo total), las ecuaciones MESH vy los algoritmos de Thomas y
Wang - Henke acoplados, proporcionan los valores iniciales para calcular los perfiles de

concentracion de etanol, temperaturas y flujos de vapor y liquido etapa a etapa.

Para modelar la columna en estado estable se usaron las (Ec. 7) y (Ec. 10) en cada etapa,
donde los términos U; y W; fueron iguales a cero y la alimentacion se realizo en el
rehervidor. La prediccion del comportamiento dinamico (operando sin reflujo), se lleva a
cabo utilizando el método de Runge - Kutta de cuarto orden, el cual resuelve las siguientes

ecuaciones diferenciales:

Condensador

d

qt [Mlxi,l(t)]zvz(yi,z - Xi,1) Ec.(53)
Plato 1

d

E [szi,z(t)]: LiXi; +VaYis—LXi, =V, Ec.(54)
Plato 2
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d
dt [M3Xi,3(t)]= LoXi2 +VaYia = LeXis =VaYis Ec.(55)
Plato 3

d
dt [M4Xi,4(t)]= LoXi s +VsYis = LaXis =VaYia Ec.(56)

Plato 4
d
E[Msxi,s(t)]: LuXi s +VeYie = LsXis =VsYis Ec.(57)

Plato 5
d
dt [Mexi,e(t)]: LsXis +VoYi7 = LeXis —VeYie Ec.(58)

Rehervidor

d

a[M7Xi,7(t)]= Lexi,e _V7yi,7 Ec.(59)

Con el conjunto de ecuaciones anteriores queda descrito el sistema y su solucion genera los
perfiles de concentracion en la fase liquida para cada tiempo; mediante las relaciones de
equilibrio y las ecuaciones de punto de burbuja, se obtienen los perfiles de concentracion de

etanol en la fase gaseosa y la variacion de temperatura en cada etapa.
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3.6 MODELADO TERMODINAMICO
3.6.1 Equilibrio liquido — vapor

El sistema etanol-agua, es altamente no ideal, razén por la cual fue necesario modelar tanto
el coeficiente de actividad para la fase liquida como el coeficiente de fugacidad para la fase
vapor, la formulacion Gamma/Phi del EVL propone la siguiente ecuacion para la obtencion

de los datos de equilibrio [18]:
YihP = xR Ec.(60)

El coeficiente de actividad se calculé a partir del modelo termodinamico UNIFAC
empleando las ecuaciones 48, 49 y 50.

El coeficiente de fugacidad fue determinado por el método PSRK (Predictive Soave-

Redlich-Kwong) utilizando la ecuacién:

Ing, = BB (Zm—l)—ln(Zm— Bm) -« -In(1+ s—zn Ec.(61)

i
m

Para més detalle acerca de los modelos termodinamicos y sus pardmetros véase Anexo D.
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3.7 Método de Solucién del Modelo Matematico

Figura 6.Algoritmo general para la solucion del modelado matematico

Inicializar con F, D,
LD, z,t

\ 4

Calcular x; y y; con

la ley de raoult

v

Suponer las varia-
bles de corte T; y V;

Calcular ¢i, y;y Tj
con el método PSRK

Hallar v; utilizando
UNIFAC

\ 4

Calcular las
entalpias para cada
etapa en equilibrio

v

Calcular V;, Lj, Qy
Qn

a

Calcular la presién

saturada por la Ec.

Resolver por Gauss
Jordan

A 4

Calcular los Ajj, Bij,
Cij v Dij

\ 4

S

Construir la matriz

S

Si converge

. tridiagonal
Antoine diagona
No converge
» 7<0.0IN
\ 4
Tomar los Xij, Vij, Vi, Calcular las

Lj como valores
iniciales

Calcular oi, y;y
T; con el método

\ 4

entalpias para cada
etapa en equilibrio

v

Calcular los x;; para
cada tiempo t,

A

implementado
RungeKutta de 4°

Fuente: Elaborada en la presente investigacion.
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3.8. VALIDACION

3.8.1 Validacién del modelo Termodinamico

La validacion de los modelos termodinamicos empleados, consistio en calcular las
fracciones molares de etanol en fase gaseosa para cada composicion experimental de
etanol en fase liquida tomadas del manual del ingeniero quimico, con el fin de
determinar la desviacion de los modelos con respecto a los datos experimentales, se

utilizo la Ec.(60) donde los coeficientes de actividad y fugacidad fueron determinados

a partir de los modelos UNIFAC y PSRK respectivamente y la presion de saturacion se
calculd por la ecuacion de Antoine, también se determinaron las temperaturas de
equilibrio por medio de las ecuaciones de punto de burbuja y se compararon con las

obtenidas experimentalmente.

3.8.2 Validacién del modelo Mateméatico

Para establecer la confiabilidad de los modelos y poder implementar el algoritmo de
simulacion al mddulo tutorial, fue necesario contrastar los perfiles de concentracion de
etanol arrojados por el modelo y los obtenidos mediantes pruebas experimentales
Ilevadas a cabo en la torre de destilacion a escala piloto, se realizaron ocho corridas a
las composiciones de 0.15, 0.25, 0.35 y 0.40, operando a reflujo total y sin reflujo; con
el proposito de verificar el carcter predictivo de los algoritmos de Thomas y Wang-
Henke una vez alcanzado el estado estable se tomaron muestras en los platos 1, 3y 5,
luego se opero la torre a la condicion de sin reflujo para determinar la veracidad del

método Runge-Kutta, en este caso se tomo6 una muestra mas para el destilado.
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3.9. CONSTRUCCION DEL MODULO TUTORIAL

El modulo tutorial llamado “AJM-SimDest 1.0” fue construido en la interfaz grafica de
MATLAB; para garantizar la interactividad entre usuario y software el ambiente

computacional posee los siguientes elementos:

e Cuadros de texto editables: en esta opcidn el usuario puede introducir las
condiciones de operacion que desea simular.

e Botones: dan la orden al programa para que se ejecute.

e MenU: desde donde se puede acceder a las distintas plataformas del programa.

e Tablas: muestran los datos calculados.

e Gréficos: permiten visualizar el comportamiento del sistema a las condiciones
de operacion introducidas.

e Barras desplegables: ejecuta la accion que el usuario elija dentro de un rango.

e Panel de opciones: por medio de esta opcion el usuario puede decidir que

variables desea graficar.
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4. RESULTADOS

4.1 VALIDACION DEL MODELADO TERMODINAMICO

Al comparar los datos de equilibrio experimentales para la mezcla etanol- agua, con los
calculados a partir de los modelos termodindmicos UNIFAC y PSRK, se obtuvo un
error promedio de 1.9% para la composicion de etanol en fase gaseosa, donde las
mayores desviaciones se alcanzan a bajas composiciones de etanol en fase liquida, con
un error maximo de 16.64%. Las temperaturas de equilibrio determinadas tienen un
error promedio de 0.12%, reportando un error maximo de 0.45% y minimo de

0.021%en el rango de datos, (véase la Tabla F1).

La Figura 7 muestra el comportamiento de las composiciones de etanol en fase gaseosa
respecto a la temperatura, los puntos corresponden a datos experimentales, mientras
que la linea continua representa la simulacion de los modelos termodinamicos. Como se
puede apreciar, los modelos empleados se ajustan correctamente a los datos. Sin
embargo para la fraccién molar experimental de 0.17, se presenta una leve desviacion,

la cual no es significativa. Esto también puede apreciarse en la tabla F1.

Figura 7.Perfil de concentracion de etanol en fase gaseosa

[EEN
]

0.6 -

0.4 -

Fraccion molar de Etanol (y)

350 355 360 365 370 375
Temperatura (K)

Fuente: Elaborado en la presente investigacion.
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La Figura 8, es una grafica de dispersion, relaciona las temperaturas de equilibrio
experimentales (eje abscisa) y calculadas (eje ordenada), e indica que las variables estan
fuertemente correlacionadas, por consiguiente el modelo termodindmico predice
correctamente las temperaturas de equilibrio, lo cual se soporta al obtener un

coeficiente de determinacion de 0.997.

Figura 8. Grafica de dispersion de la temperatura de burbuja
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Fuente: Elaborado en la presente investigacion.

4.2 VALIDACION DEL MODELADO MATEMATICO

La validacion del modelo matemaético se dividié en dos condiciones de operacién, a
reflujo total y sin reflujo, en las cuales se trabajaron con fracciones molares de alimento
de 0.15, 0.25, 0.35y 0.40. En las Tablas 4 y 5, se comparan los datos simulados, con los
experimentales para las composiciones de 0.15 y 0.40, el mayor error reportado
operando a reflujo total fue de 0.74% en el plato 5, y 1.28% en el plato 3, para cada
fraccion de alimento respectivamente (enumerando los platos de la columna de arriba
hacia abajo), mientras que los errores minimos fueron de 0.062%, en el plato 1 y
0.033% en el plato 5.
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Tabla 4. Datos reales y simulados en los platos 1, 3 y 5 para una composicién de

alimentacién de 0.15 molar, operando a reflujo total.

i Simulacion Experimental % Error

. Etapa Etapa Etapa
(min) =4 3 5 1 3 5 1 3 5
0 |0,81090,7354 | 0,4993 | 0,8114 | 0,736 | 0,501 | 0,0617 | 0,0816 | 0,3405
10 |0,8109 |0,7354 | 0,4993 | 0,81 |0,7362| 0,502 | 0,1110 | 0,1088 | 0,5408
20 ]0,8109 | 0,7354 | 0,4993 | 0,8097 | 0,734 | 0,4956 | 0,1480 | 0,1904 | 0,7410

Fuente: Elaborada en la presente investigacion

Tabla 5. Datos reales y simulados en los platos 1, 3 y 5 para una composicion de

alimentacién de 0.4 molar, operando a reflujo total.

¢ Simulacion Experimental % Error

. Etapa Etapa Etapa
(min) 3 5 1 3 5 1 3 5
0 |0,82690,7678 | 0,6126 | 0,824 | 0,7645 | 0,6124 | 0,3507 | 0,4298 | 0,0326
10 |0,8269 | 0,7678 | 0,6126 | 0,8195 | 0,758 | 0,61 | 0,8949 | 1,2764 | 0,4244
20 10,8269 | 0,7678 | 0,6126 | 0,8236 | 0,7625 | 0,615 | 0,3991 | 0,6903 | 0,3918

Fuente: Elaborada en la presente investigacion.

Las tablas que reportan los datos de las corridas a una fraccion molar de alimento de
0.25 y 0.35 pueden verse en los Anexos E.

Las Figuras 9 y 10, muestran el comportamiento de los platos 1, 3 y 5 operando a
reflujo total con respecto al tiempo, esto se consigue retornando como liquido saturado
todo el vapor que abandona el plato 1, los puntos simbolizan datos experimentales,
mientras que las lineas continuas representan la simulacion a las mismas condiciones,
se puede apreciar que las curvas obtenidas tienen una tendencia lineal en funcion del
tiempo, lo cual es caracteristico de procesos en estado estable, por consiguiente queda

demostrada la consideracion general del modelado matematico.
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Figura 9.Comportamiento real y simulado en los platos 1, 3 y 5 para una composicion

de alimentacién de 0.15 molar, operando a reflujo total.
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Fuente: Elaborado en la presente investigacion

Figura 10.Comportamiento real y simulado en los platos 1, 3 y 5 para una composicién
de alimentacion de 0.4molar, operando a reflujo total.
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Fuente: Elaborado en la presente investigacion

Al aumentar la fraccion molar de alimentacién de 0.15 a 0.40 ocurre un desplazamiento

de 0.016, 0.032 y 0.11 para los platos 1, 3 y 5 respectivamente, en los perfiles de

concentracion de |

a torre; a pesar de que hubo un aumento considerable en la
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composicion de alimentacion, la variacion de las concentraciones en los platos no son
muy apreciables, esto debido a la no idealidad del sistema, la tendencia reflejada es a
disminuir las diferencias a medida que aumentan las etapas, puesto que las

concentraciones se van acercando al punto azeotropico de la mezcla.

Las Figuras 11 y 12, describen el comportamiento dindmico de la torre, mostrando los
perfiles de concentracién del producto destilado y los platos 1, 3 y 5. Para las
fracciones de alimentacion de 0.15 y 0.40, las concentraciones en el tiempo cero “0”,

corresponden a las fracciones molares de etanol operando a reflujo total.

Figura 11.Comportamiento real y simulado en los platos 1, 3, 5 y en el producto
destilado, para una composicion de alimentacion de 0.15 molar, operando sin reflujo.
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Fuente: Elaborada en la presente investigacion
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Figura 12.Comportamiento real y simulado en los platos 1, 3, 5 y en el producto
destilado, para una composicion de alimentacion de 0.4 molar, operando sin reflujo.
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Fuente: Elaborada en la presente investigacion

En las graficas se observa que al transcurrir el tiempo las composiciones disminuyen,
esto debido a que el etanol se agota en todas las etapas conforme se extrae
constantemente un flujo de destilado; las lineas que describe el comportamiento del
plato 5, poseen la pendiente con mayor decrecimiento en comparacion con las demas
etapas para ambas composiciones de alimento, lo cual refleja que la separacion se
efecttia con més facilidad a concentraciones donde el diagrama de equilibrio se distancia

en mayor proporcion de la recta de 45°(véase ANEXO F).

La torre de destilacion a escala piloto posee un condensador total, es decir que todo el
vapor ascendente del plato 1 se convierte en liquido saturado, por consiguiente la
composicion del destilado es igual a la fraccién molar del vapor que abandona la etapa 1
(y1=Xp), esto explica la cercania entre la curva del plato 1 y la del destilado, para los
primeros 10 minutos de operacion, estas se encuentran en su maxima proximidad.
Puesto que recién inicia la operacion de separacion y aun no se retira una cantidad
apreciable de etanol del sistema, sin embargo al transcurrir el tiempo puede verse que la
curva que describe la concentracion en el plato 1 decae, debido al agotamiento de etanol

en el mismo, mientras que la del destilado permanece casi constante, dado a que
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conforme avanza la destilacion, se esta removiendo etanol del sistema como vapor
saturado por el tope de la columna, no obstante todo este vapor es condensado y

almacenado como producto destilado.

Las tablas 4 y 5, contrastan los datos simulados con los experimentales para la
condicion sin reflujo a las anteriores composiciones de alimentacién, los errores
méaximos fueron de 1.45% y 0.95% ambas en el plato 5. Por otra parte se alcanzaron
errores minimos de 0.22% en el destilado y 0.018% en el plato 5; las desviaciones son
relativamente bajas, producto de emplear métodos rigurosos para la obtencion de
condiciones iniciales, lo cual garantiza un minimo margen de error, la efectividad de

la simulacion y la capacidad de convergencia del software creado “AJM-SimDest 1.0”.

La Figura 13, es un grafica de dispersion, que relaciona todos los datos experimentales
de la fraccién mol de etanol con los simulados, los errores reportados oscilan entre
1.51% y 0.017%, con una desviacion promedio de 0.48%, lo cual demuestra que el

modelo matematico predice satisfactoriamente el comportamiento real de la torre.

Figura 13. Grafica de dispersion del modelado matematico
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4.3 MODULO TUTORIAL

La Figura 14, es la presentacion del software desarrollado, cuyo nombre es “AJM-
SimDest 1.0, la foto mostrada corresponde a la torre de destilacion simulada, en la
parte superior sefialado con una flecha se encuentra el menl desde donde se puede
acceder a las plataformas del mddulo, contiene los siguientes apartados: Simulacion,
Teoria y métodos aplicados, Torre de Destilacion e informacion.

Figura 14.Presentacion del mddulo tutorial

oria y Métodos Aplicados  Torre de Destilacién  Informacion

Creado por:

Alfonso Barboza Meza
Universidad de Cartagena Jennyfer Diaz Angulo
Programa de Ingenieria Quimica Director:

Miguel Mueses Ph.D.

Fuente: Elaborada en la presente investigacion.

Al seleccionar cualquier apartado del mena se despliegan un conjunto de opciones con
aplicaciones, métodos o teorias dependiendo del apartado seleccionado, categorizando
por niveles segun sea el caso. En el caso particular de teoria y métodos aplicados, se
observa en la Figura 15, que estd conformado por un primer, segundo Yy tercer nivel,

identificados respectivamente por los nimeros 1, 2 y 3.



Figura 15.Descripcion del mend

Clasificacién
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Destilacion Destilacién Extractiva

Destilacion Al Vacio Destilacion Azeotropica Heterogenea
Rectificacién Discontinua

Destil

Creado por:

Universidad de Cartagena
Programa de Ingenieria Quimica

Fuente: Elaborada en la presente investigacion.

La aplicacion ilustrada en la Figura 16 se encuentra en la direccion Teoria y
aplicaciones >Termodinamica de la mezcla >Equilibrio Termodindmico. Como su
nombre lo indica esta herramienta, grafica en el recuadro 5, los diagrama de equilibrio
Xy y T-xy para la mezcla etanol-agua, dependiendo de la opcion seleccionada por el
usuario en el recuadro 1, a la presién ingresada en el cuadro de texto editable (numero
2).

En el recuadro 3 al ingresar una fraccion molar de etanol en fase liquida, se obtiene su
respectiva composicion en equilibrio en fase gaseosa y su temperatura de burbuja; el
botdn 4 exporta la data generada a Excel en caso de que el usuario desea realizarle algun

tratamiento a estos datos.



Figura 16.Equilibrio Termodinamico
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Fuente: Elaborada en la presente investigacion.

La Figura 17, muestra la aplicacion para el célculo de entalpias de la mezcla etanol
agua, se encuentra en la direccion: Teoria y aplicaciones > Termodinamica de la mezcla
>Calculo de Entalpias, el numero 1 representa un cuadro de texto editable, donde el
usuario puede digitar el valor de la presion a la cual desea calcular las entalpias de la
mezcla, el botdon graficar identificado con el numero 2, ejecuta el programa e
inmediatamente se grafica el diagrama de entalpia con sus respectivas isotermas, las
cuales se reportan en el cuadro numero 3 junto con las composiciones en la fase liquida
y vapor. Al dar clic en el boton exportar datos (numero 5), se abre un documento de

Excel, en el cual se muestran todos los datos calculados.
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Figura 17.Interfaz grafica para el calculo de entalpias.
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Fuente: Elaborada en la presente investigacion.

El software “AJM-SimDest 1.0” cuenta con una seccion para el desarrollo y aplicacion
del método grafico McCabe-Thiele, en la Figura 18. Se ilustra la interfaz grafica del
método anteriormente mencionado, el cual determina el nimero de etapas teoricas de un
proceso de destilacion a las condiciones de operacion digitadas por el usuario en el
recuadro 2, estas son: fracciones de tope, cola y alimento, volatilidad relativa y calidad
de alimentacion.

En el recuadro 1 se grafican las lineas de operacion, para la seccion de enriquecimiento
y agotamiento, la linea donde se ubica el plato de alimentacion, la curva de equilibrio y
la recta x=y, ademas se trazan las etapas necesarias para llevar a cabo la operacion de

separacion. En el recuadro 3 se presentan las etapas teoricas resultantes.
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Figura 18.Interfaz grafica para la aplicacion el Método McCabe-Thiele

B McCabe thiele =R
RRNE®

Metodo de McCabe-Thiele

El numero de Platos es:

Fuente: Elaborada en la presente investigacion.

La Figura 19, representa la validacion del modelo matematico, a condiciones de con y
sin reflujo, en las tablas marcadas con el nimero 1, se muestran los datos
experimentales y simulados para las composiciones de alimentacion que pueden
seleccionarse de la barra desplegable 4, los botones etiquetados con el numero 3

grafican los datos para cada corrida los cuales se visualizan en el recuadro 2.
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Figura 19.Interfaz gréfica de la validacién del modelado matematico.
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08173 08138 0.7476 0.7454 05643
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07354 07360 07498 0.745T 07615
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40
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Fuente: Elaborada en la presente investigacion.

En la Figura 20. Se ilustra la plataforma creada para simular la torre de destilacion a

escala piloto operando a reflujo total, se encuentra dividido en cuatro secciones:

Seccion 1: posee cuadros de texto editables, en los cuales se debe introducir la fraccion,
temperatura y moles de alimentacion, el botén simular ejecuta el programa.

Seccidn 2: se muestran los resultados para los calores del rehervidor y condensador a
las condiciones ingresadas.

Seccion 3: el usuario puede elegir las variables que desea graficar, el botdn tablas
genera los datos calculados a partir de los cuales se realizan las graficas.

Seccién 4: presenta el comportamiento etapa a etapa de la variable selecciona en la
seccion 3.

53



Figura 20.Simulador de la torre de destilacion operando a reflujo total.
[ e o b

INTRODUCIR CONDICIONES
DE OPERACION

Fraccion de Alimentacion (z)

Temperatura de Alimento (Tf)

Moles de Alimento (F)

RESULTADOS 2

Calor Qel 533056 Jimol
Rehervidor

Calor del ) 3 Temperaturas Fraccion mol de Liguido Flujos de Vapo
) 200918361  Jmol © Temperaturas @ Fraccion mol de Liquido ) @ Flujos de Vapor
Condensador =0 h Tablas

@ Volatiidad Relativa @ Fraccién mol de Gas (Etanol) @ Flujos de Liquido

Fuente: Elaborada en la presente investigacion.

En la Figura 21,se ilustra la plataforma creada para simular la torre de destilacion a
escala piloto operando sin reflujo, la cual se encuentra  en el apartado
simulacion->simulacion de la torre=>sin reflujo, a continuacion se presenta una breve
explicacién del modo de uso de la interfaz.
Para simular la torre de destilacidn, se necesitan unas condiciones de operacion que
deben ser introducidas en la seccion 1, estas son:

e Fraccion de alimentacion

e Temperatura de alimento

e Flujo de destilado

e Moldes de alimento

e Tiempo de simulacion

¢ Flujo de agua al condensador

e Temperatura del agua refrigerante
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Figura 21.Simulador de la torre de destilacion operando sin reflujo.

ROD ONDICIO
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. 00 ] \
° H
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Fuente: Elaborada en la presente investigacion.

Una vez introducidas las condiciones de operacion, se debe dar clic al boton simular
ubicado en la seccion 2 y elegir una opcion a graficar; al oprimir el botén tablas se

abrird la siguiente ventana:

Figura 22.Interfaz grafica para el reporte de datos simulados.

B = i

Tiempo (min) x condensador| xplatol | xplato2 | xplato3 | xplatod | xplato5 |xrehemidor | yplatol | yplato2 | yplato3 | yplatod | yplato5 | yrehenidor | Tplatol (K) | Tplato2 (K) | Tplato3 () | Tplatod (K
0 0.8181 0.8181 07913 0.7495 0.6808 0.5517 0.2497 0.8356 0.8169 0.7894 0.7477 0.6790 05504 3513168 3513168 3515295  351.840 -
17.0598 08183 0.8140 0.7852 0.7402 0.6655 0.5250 0.2403 0.8326 0.8127 0.7835 0.7389 0.6661 05463 3513266 3513266 351.5662  351.921
341196 08184 0.8095 07787 0.7303 0.6495 0.5002 0.2310 0.8205 0.8084 07773 0.7300 0.6545 05423 3513374 3513374 3516073 352010
511793 08185 0.8049 07718 0.7198 0.6331 0.4769 0.2218 0.8262 0.8038 0.7709 0.7210 0.6439 05381 3513405 3513495 3516528 352108
68.2391 08186 0.7999 0.7645 0.7088 0.6184 0.4549 0.2126 0.8228 0.7990 07642 0.7120 0.6342 05338 3513628 3513628 3517028 352208
85.7391 0.8186 0.7945 0.7566 0.6971 0.5993 0.4336 0.2033 08191 0.7939 0.7572 0.7030 0.6250 05293 3513780 3513780 3517588 352317
103.2391 08186 0.7887 0.7482 0.6849 05821 0.4132 0.1941 08152 0.7886 07501 0.6042 0.6164 05246 3513947 3513047 3518195 352431
120.7391 08185 0.7827 0.7395 0.6724 0.5651 0.3036 0.1849 08111 07831 07429 0.6256 0.6083 05197 3514133 3514133 3518845 352548
138.2391 08184 0.7784 0.7305 0.6595 0.5482 0.3747 0.1758 0.8088 0.7774 07356 0.6772 0.6006 05145 3514335 3514336 3510537 352860
155.7391 08183 0.7697 07211 0.6467 0.5315 0.3563 0.1668 0.8024 0.7716 0.7284 0.6692 0.5932 05091 3514560 3514560 3520269 352792
173.2391 08181 0.7627 07114 0.6335 0.5149 0.3384 0.1579 07979 0.7657 07212 0.6613 0.5861 05034 3514803 3514803 3521038 352918
190.7391 08179 0.7555 07014 0.6203 0.4985 0.3207 0.1491 07932 0.7598 07141 0.6537 0.5791 04973 3515088 3515068 3521842  353.047
208.2391 08176 0.7480 06912 0.6070 0.4822 0.3031 0.1404 07884 0.7537 07070 0.6463 0.5721 04907 3515355 3515355 3522670 353478
2257391 08173 0.7402 0.608 0.5936 0.4661 0.2857 0.1318 0.7835 0.7477 0.7000 0.6391 0.5651 04837 3515663 3515663 3523547 353311
243.2391 08169 0.7322 06702 0.5802 0.4499 0.2681 0.1233 0.7785 0.7416 0.6932 0.6321 0.5580 04761 3515995 3515995 3524445  353.448
260.7391 08164 0.7239 0.6594 0.5667 0.4338 0.2505 0.1150 07734 0.7355 0.6864 0.6251 0.5507 04678 3516348 3516348 3525371  353.588
278.2391 08160 0.7154 06485 05533 04175 0.2326 0.1088 07682 0.7294 0.6797 06182 0.5429 04588 2516725 3516725 3526327 353733
2957391 08154 0.7088 06375 05397 0.4010 0.2144 0.0988 0.7630 07234 0.6731 0.6113 0.5345 04480 3517124 3517124 3527312  353.884
313.2391 08149 0.6979 0.6264 0.5262 0.3841 0.1958 0.0909 07577 07173 0.6666 0.6044 0.5255 04380 3517546 3517546 3528327  354.042
330.7391 08142 0.6890 06152 05125 0.3666 0.1769 0.0833 0.7524 07113 0.6602 0.5073 0.5152 04260 3517990 3517990 3520376  354.210
348.2391 08136 0.6798 0.6039 0.4986 0.3483 01577 0.0758 07471 0.7054 0.6538 0.5000 0.5033 04129 3518456 3518456 3530463  354.302
365.7391 08128 0.6705 05925 04845 0.3287 01383 0.0686 07418 0.5995 0.6474 05823 0.4891 03983 3518044 3518044 3531505 354503
383.2391 08121 0.6611 0.5810 0.4701 0.3076 0.1190 0.0617 0.7365 0.6936 0.6409 05739 0.4719 03823 3519455 3519455 3532781 354819
400.7391 08113 0.6516 0.5693 0.4551 0.2842 0.1002 0.0551 07311 0.6877 0.6343 0.5645 0.4507 03646 3519987 3519987 3534038  355.083
418.2391 08104 0.6420 05575 0.4395 0.2578 0.0825 0.0488 07258 0.6818 0.6275 05538 0.4248 03453 3520541 3520541 3535388 365403
424.3001 08101 0.6386 05533 04338 0.2479 0.0768 0.0486 07239 0.6798 0.6251 0.5435 0.4146 03382 3520733 3520738 3535883 385532
430.3791 0.8093 0.6352 05492 0.4280 0.2374 0.0713 0.0446 07221 0.6777 0.6226 0.5451 0.4038 03309 3520938 3520938 3536396 355673
436.4491 0.8094 0.6318 0.5449 0.4220 0.2265 0.0661 0.0425 0.7202 0.6757 0.6201 0.5402 0.3926 03234 3521141 3521141 3536928 355827
442.5191 0.28091 0.6284 05407 0.4159 02151 0.0611 0.0406 07184 0.6736 0.6175 0.5350 0.3308 03157 3521347 3521347 3537482 355008
448.5891 08088 0.6250 05364 0.4095 0.2032 0.0565 0.0386 0.7166 0.6715 0.6149 05292 0.3687 03078 3521556 3521556 3538061  356.188
454.6591 0.8084 0.6215 05321 04029 0.1908 0.0522 0.0388 07147 0.6695 0.6121 05229 0.3583 02008 3521787 3521767 3538660  356.402
460.7291 0.8081 0.6180 0.5277 0.3959 0.1780 0.0483 0.0349 07128 0.6674 0.6093 0.5158 0.3437 02915 3521982 3521982  353.9310  356.644
466.7991 08078 0.6146 05232 0.3887 0.1648 0.0446 0.0331 07110 0.6652 0.6063 0.5079 0.3311 02831 3522200 3522200 3530992  356.020
472.2216 0.8074 0.6114 05192 03818 0.1528 0.0416 0.0316 0.7093 0.6633 0.6035 0.4999 0.3199 02755 3522397 3522307 3540640  357.202
4776441 0.8071 0.6083 05151 0.3746 0.1405 0.0388 0.0301 07077 0.6614 0.6006 0.4909 0.3087 02677 3522507 3522507 3541333  357.528
483.0666 0.8063 0.6051 05109 0.3669 0.1282 0.0363 0.0286 0.7060 0.6595 0.5975 0.4806 0.2977 02598 3522799 3522799 3542078  357.897
488.4892 0.8065 0.6019 0.5066 0.3587 0.1159 0.0339 0.0272 0.7043 0.6575 0.5942 0.4687 0.2869 02519 3523004 3523004 3542885  358.328 -
« ’

Fuente: Elaborada en la presente investigacion.
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En la cual se reportan numéricamente los datos simulados para cada una de las variables
con respecto al tiempo. Las gréaficas que muestran el comportamiento de la torre para

las variables seleccionadas en la seccién 2, se presentan en la seccién 3.

Ademas de las plataformas anteriormente descritas, el software desarrollado también
contiene informacion acerca del concepto, clasificacion y tipos de destilacion como
extractiva, reactiva, flash, fraccionada entre otras, por otra parte incluye el manual y el
correcto funcionamiento de la torre de destilacion a escala piloto simulada, asi como los
aspectos técnicos de esta, por ultimo cuenta con dos presentaciones en las cuales se
ilustran los métodos graficos McCabe-Thiele y Ponchon-Savarit, utilizados

ampliamente para el disefio de torres de destilacion.
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5. CONCLUSIONES

Los modelos termodindmicos utilizados (UNIFAC y PSRK) reportaron errores
promedios de 1.9% para el célculo de la fraccién molar de etanol en la fase gaseosa y
0.1235% para la temperatura de equilibrio, por lo que se concluye que estos describen

correctamente el equilibrio de la mezcla etanol — agua.

La evaluacion del modelo matemaético descrito se realizé en una columna de destilacion
a escala piloto usando una mezcla binaria altamente no ideal (etanol - agua). La
verificacion de la proximidad del modelo con el proceso real se realizd mediante la
comparacion de las composiciones de etanol en algunos platos de la columna (1, 3y 5).
Los resultados de esta evaluacion permiten concluir que en todas las etapas la respuesta
cualitativa y cuantitativa fue correcta, puesto que las desviaciones de los datos
contrastados oscilan entre 1.51% y 0.017%, con un error promedio de 0.48%, lo cual
demuestra que el modelo matematico predice satisfactoriamente el comportamiento real

de la torre.

El modulo tutorial desarrollado Ilamado “AJM-SimDestl.0”, contiene distintas
plataformas que facilitan la compresion y analisis del proceso de destilacién, funciona
como un simulador para la torre de destilacidn a escala piloto ubicada en el laboratorio
de operaciones unitarias del programa de Ingenieria Quimica en la Universidad de
Cartagena. Este software también permite la estimacion de propiedades
termodindmicas (presiones de saturacion, entalpias, calores latentes de vaporizacion) y
el célculo de relaciones de equilibrio para la mezcla etanol-agua, y puede ser utilizado

en el disefio de torres de destilacion binarias aplicando el método de McCabeThiele.

Las plataformas de simulacion y de célculo de propiedades termodindmicas del
software solo pueden ser utilizadas para la mezcla etanol-agua, debido a que es la méas

utilizada al momento de realizar las practicas de laboratorio en el programa.

La experimentacion se llevo a cabo por un periodo de 80 minutos por lo cual no pudo
apreciarse el agotamiento de etanol en las etapas de la columna, sin embargo el
software de simulacion, para corriente de destilado y tiempo de simulacién altos refleja

este comportamiento.
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6. RECOMENDACIONES

Alcanzar el estado estable de la torre de destilacién operando a reflujo total
antes de empezar a obtener producto destilado, evita las desviaciones entre

el sistema real y simulado.

Operar la torre de destilacion a un tiempo mayor a dos horas, con el fin de

comprobar el agotamiento de etanol que se presenta en la simulacion.

Utilizar un equipo para medir la concentracion de etanol en fase liquida que
requiera poco volumen de muestra, evita el fendbmeno de plato seco, lo cual

ocasiona que se rompa el equilibrio.

Operar la torre de destilacion a escala piloto, en un nivel de resistencia

térmica de 4 o 5 garantiza el correcto funcionamiento de la misma.

Ampliar la base de datos del modulo tutorial, para la simulacion de la torre

con diferentes tipos de mezcla.
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ANEXOS



ANEXO A

Calculo de entalpias

Para la estimacion del contenido energético de los flujos de liquido y vapor dentro de la
columna en funcién de su composicién se siguio el método propuesto por Smith y Van
nes [19].

Para el célculo de la entalpia de la mezcla liquida se emple6 la siguiente expresion:

Tref T
AH,, = F{ [CrigedT + | Cp,dT} Ec.(A1)
To

Tref
La capacidad calorifica para la fase liquida esta dada por la correlacion:
Cp, = A+ BT +CT 2 Ec.(A2)

Los parametros para el calculo de la capacidad calorifica son:

Tabla Al. Constantes para el calculo de la capacidad calorifica de la fase liquida.

Sustancia A 103B 10°C
Etanol (1) 33.866 -172.6 349.17
Agua(2) | 8712 1.25 -0.18

Fuente: introduccion a la termodindmica en ingenieria quimica [19].

De manera analoga para el calculo de la entalpia de la fase vapor, se utilizo la siguiente
ecuacion:

Tref T
AH,, = R{ [CpumdT + | vadT} +A Ec.(A3)
To

Tref
La capacidad calorifica para la fase vapor esta dada por la expresion:
Cp,=A+BT +CT2+ DT Ec.(A5)

Los parametros para el calculo de la capacidad calorifica son:

Tabla A2. Constantes para el calculo de la capacidad calorifica de la fase vapor [19].

Sustancia A 103B 10°C 107D
Etanol (1) 3.518 20.001 -6.002 0
Agua (2) 3.47 1.45 0 0.121

Fuente: Introduccion a la Termodinamica en Ingenieria Quimica [18].
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El calculo de la entalpia de vaporizacion (/1) se realizd empleando la ecuacion

propuesta por Riedel:

Ec.(A.6)

1 RTn(l.OQZ(In P —1.013)}

0.93-Tr,
Posteriormente, aplicando la correccidn de este valor (l) a cada temperatura de burbuja
en cada etapa de la columna, por medio de la relacion de Watson:
1 Tr 0.38
ﬁ: -2 Ec.(A7)
4 \1-Tg
Con las ecuaciones anteriores calculamos la entalpia para una especie pura, por lo que

se requirié aplicar una regla de mezclado para determinar el contenido energético de la

mezcla, la cual fue para la fase liquida y gaseosa respectivamente:

2
AH_ =Y XAH,, Ec.(A.8)

i=1

2
AH, =" y.AH,, Ec.(A9)

i=1
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ANEXO B

Calculo de presiones de vapor y temperaturas de saturacion

La determinacion de las presiones de vapor de los componentes (etanol — agua) se

realiz6 empleando la ecuacion de Antoine, donde la presion esta en Bar y la temperatura
en K [20]:

Ln(P)=A - C.E:T Ec.(B.1)

Tabla B.1. Constantes de la ecuacién de Antoine

Constante Etanol Agua
A; 11.064 11.793
B; 3121.9 3887.1
C; -68.978 | -43.172

Fuente: Manual del Ingeniero Quimico [27].

Para el célculo de las temperaturas de saturacion etapa a etapa se utilizaron las
ecuaciones de punto burbuja, donde se sigue el siguiente algoritmo:

T= inTiSat Ec.(B.2)
sat
Pjsat — PZM(%J Ec.(B.3)
i 7 [

B.
T= L—-C, Ec.(B.4)
A - Lni P, D
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Figura B.1. Algoritmo de punto de burbuja.

Inicio

A 4
Especificar P, x; y fijar
todas las @; = 1.0

A 4
Calcular Tf?t de la Ec. (B.1)
y calcular T de la Ec. (B.2)

A 4
Identificar la especie j,

calcular pf*,y;, pi*, y

T de laec. (B.4).

A 4

Hallar p;7¢t, calcular
sat

Vi, Vi, @;. Determinar p;

de laec. (B.3) ycalcular T

A 4

No

\ 4

(1% ~7)<0.0001

Si

Fin

Fuente: Introduccion a la Termodinamica en Ingenieria Quimica [19].
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ANEXO C

Figura C.1. Curva de calibracion

0.07

0.06 -

0.05 -

0.04 -

0.03

Absorbancia

R?=0,998
0.02

0.01 -

0 20 40 60 80 100
v/v%

Fuente: Elaborada en la presente investigacion

En la siguiente tabla se muestran los datos de absorbancia obtenidos del

espectrofotdbmetro para la construccion de la curva de calibracién:

Tabla C.1. Datos de Absorbancia

Absorbancia viv%

0 0
0,007 10
0,011 20
0,019 30
0,027 40
0,032 50
0,039 60
0,044 70
0,051 80
0,057 90
0,062 100

Fuente: Elaborada en la presente investigacion.
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ANEXO D

Ecuaciones y parametros del modelo termodinamico UNIFAC

] =i£7]) Ec.(D.1) L :i?l,_X,)
j J
Ec.(D.2)
=Y VR, Ec.(D.3) g = > vi'Q, Ec.(D.4)
2 2
& = VS;A Ec.(D.5) B =D CuTm Ec.(D.6)
e, X
0, = ZZ:::(—J(: Ec.(D.7) S, = ; O T i Ec.(D.8)
i

Ty = exp(__?_ka Ec.(D.9)

El subindice i indica a la especie y j, es un subindice ficticio que demarca todas las

especies. El subindice k identifica los subgrupos y m es un indice ficticio que recorre

todos los subgrupos, la cantidad v, es el nimero de subgrupos del tipo k en una

molécula de especie i.

Tabla D.1.Parametros del método UNIFAC

Propiedad Sub-Grupos
CH3 | CH2 | OH | H20
R 0.9011 | 0.6744 | 1.0000 | 0.9200
Q 0.8480 | 0.5400 | 1.2000 | 1.4000
M 1 1 1 0
v 0 0 0 1

Fuente: Introduccion a la Termodindmica en Ingenieria Quimica [19].
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Ecuaciones y parametros del modelo termodinamico PSRK

P Tc,i _ i Tc,i .
Bi=0.08664(P—J(?) Ec.(D.10) A _0.0422748[P J{TJ f(T) Ec.(D.11)

c,i C,i

Si T, <1

F(T)= [1+ 60— (T, e, 0— (T, 5 f +c (T, )3]2 Ec.(D.12)

Si T,>1
£(T) = L—cl(l—(Tr )(’-5)3]z Ec.(D.13)

B,=> VB, Ec(Dl4) Zx +—{—+Zx In[ ﬂ Ec.(D.15)

Zm® —Zm? + (Am — Bm — Bm?)Zm— AmBm =0 Ec.(D.16)

GE

—=)>X-Iny, Ec.(D.17

— D % -Iny, (D.17)

g =Ly i BN B 1L A Ec(Dag) A =log(1.1/2.1)
A B. ) Bm B,

Al ser una ecuacion de estado, este método hace uso de las propiedades criticas de las

sustancias a modelar, donde las magnitudes de dichas propiedades son:

Tabla D.2.Propiedades criticas de los componentes

Componente Tc (K) Pc (bar)
Etanol 513.9 61.48
Agua 647.15 220.35

Fuente: Introduccion a la Termodindmica en Ingenieria Quimica [18].
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Para la correcta aplicacion de este método predictivo, fueron necesarios los parametros
de interaccion binaria de Mathias - Cooperman, los cuales para la mezcla etanol — agua
son:

TablaD.3.Coeficientes de Mathias-Copeman

Sustancia Cia Ci, Cis
Etanol (1) 1.208644 | 0.737714 | -2.110861

Agua (2) 1.0783 -0.5832 0.5462
Fuente: Calculation of vapor—liquidequilibria of polymer solutions and gas solubilities
in molten polymers based on PSRK equation of state, Estudio comparative de la
prediccion de propiedades termodinamicas de sustancias polares con modelos recientes
de ecuaciones de estado cubicas. [24, 25]

El algoritmo utilizado para calcular los coeficientes de fugacidad y las concentraciones

de vapor de etanol y agua fue:

Figura D.1. Algoritmo el céalculo del coeficiente de fugacidad

Insertar valorez
de X33 "r",'_i_P 5 T.

|

Calcular Tr,
Al Bi GERT

Calcular y; dela
relacion de equilibrio

l

MNormalizar

Calcular B,
Am. Zm. o, ¥ @y

l

Calcular yy
conlos gy

No 1 S
Yig Vi @

Fuente: Elaborada en la presente investigacion

70



ANEXO E

Figura. E.1. Comportamiento real y simulado en los platos 1, 3 y 5 para una

composicion de alimentacion de 0.25 molar, operando a reflujo total.

Fraccion molar de etanol

0.85 7

0.8
0.75 l

0.7 4
0.65
0.6 -

(fase liquida)

0.55 ¢

Plato 1 (Exp)
B Plato 3 (Exp)
® Plato 5 (Exp)

0.5
0

T

5

T T

10 15
Tiempo (min)

20

1

Fuente: Elaborado en la presente investigacion

Tabla E.1.Datos reales y simulados en los platos 1, 3 y 5 para una composicion de
alimentacion de 0.25 molar, operando a reflujo total.

simulacion Experimental % Error
(mtin) Etapa Etapa Etapa
1 3 5 1 3 5 1 3 5
0 |0,8181|0,7497 | 0,552 | 0,8135 | 0,7457 | 0,5573 | 0,5623 | 0,5335 | 0,9601
10 |0,8181 | 0,7497 | 0,552 | 0,812 | 0,7425 | 0,5551 | 0,7456 | 0,9604 | 0,5616
20 |0,8181 | 0,7497 | 0,552 | 0,8157 | 0,7454 | 0,5481 | 0,2934 | 0,5736 | 0,7065

Fuente: Elaborado en la presente investigacion

Figura E.2. Comportamiento real y simulado en los platos 1, 3 y 5 para una

composicion de alimentacién de 0.35 molar, operando a reflujo total.

Fraccion molar de etanol (fase

liquido)

0.85 -

0.8 1

0.75 7
0.7 4
0.65
0.6 g

Plato 1 (Exp)
B Plato 3 (Exp)
® Plato 5 (Exp)

0.55

T T

10 15
Tiempo (min)

1

20

Fuente: Elaborado en la presente investigacion.
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Tabla E.2.Datos reales y simulados en los platos 1, 3 y 5 para una composicion de

alimentacién de 0.25 molar, operando a reflujo total.

simulacion Experimental % Error
(mtin) Etapa Etapa Etapa
1 3 5 1 3 5 1 3 5
0 |0,8239 | 0,7615 | 0,5924 | 0,8228 | 0,7605 | 0,5904 | 0,1337 | 0,1315 | 0,3388
10 |0,8239 | 0,7615 | 0,5924 | 0,8231 | 0,761 | 0,5899 | 0,0972 | 0,0657 | 0,4238
20 |0,8239 | 0,7615 | 0,5924 | 0,8224 | 0,7599 | 0,586 | 0,1824 | 0,2106 | 1,0922

Fuente: Elaborado en la presente investigacion.

Figura E.3.Comportamiento real y simulado en los platos 1, 3, 5 y en el producto

destilado, para una composicion de alimentacion de 0.25 molar, operando sin reflujo.

Fraccion molar de etanol (fase
liquida)

20 40

Tiempo (min)

# Plato 1 (Exp)
Plato 3 (Exp)

@ Plato 5 (Exp)
Destilado

Fuente: Elaborado en la presente investigacion.

Figura E.4.Comportamiento real y simulado en los platos 11, 3, 5 y en el producto

destilado, para una composicion de alimentacion de 0.35 molar, operando sin reflujo.
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Fuente: Elaborado en la presente investigacion
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Tabla E.3.Datos reales y simulados para los platos 1, 3,5 y destilado, con una carga de alimentacion de 0.25 molar, operando sin reflujo.

t Simulacién Experimental % Error
(min) Etapa Etapa Etapa
1 3 5 D 1 3 5 D 1 3 5 D

0 ]0,8181|0,7497 | 0,5520 | 0,8181 | 0,8124 | 0,7429 | 0,5469 | 0,8217 | 0,6967 | 0,9070 | 0,9239 | 0,4400
10 | 0,817 |0,7472 | 0,5451 | 0,8183 | 0,8195 | 0,7412 | 0,5389 | 0,8209 | 0,3060 | 0,8030 | 1,1374 | 0,3177
20 |0,8161 | 0,7449 | 0,5368 | 0,8185 | 0,8142 | 0,7399 | 0,5335 | 0,8154 | 0,2328 | 0,6712 | 0,6148 | 0,3787
30 |0,8148 | 0,7422 | 0,5303 | 0,8187 | 0,8172 | 0,7455 | 0,5331 | 0,8221 | 0,2946 | 0,4446 | 0,5280 | 0,4153
40 |0,8135]0,7392 | 0,5237 | 0,8189 | 0,8099 | 0,7348 | 0,5258 | 0,8124 | 0,4425 | 0,5952 | 0,4010 | 0,7937
50 |0,8125|0,7365 | 0,5162 | 0,8191 | 0,8101 | 0,7319 | 0,5121 | 0,8236 | 0,2954 | 0,6246 | 0,7943 | 0,5494
60 |0,81130,7343 | 0,5099 | 0,8192 | 0,8145 | 0,7399 | 0,5022 | 0,8245 | 0,3944 | 0,7626 | 1,5101 | 0,6470
70 |0,8101|0,7317 | 0,5037 | 0,8193 | 0,8036 | 0,7355 | 0,5098 | 0,8252 | 0,8024 | 0,5193 | 1,2110 | 0,7201
80 |0,8085 | 0,7288 | 0,4965 | 0,8195 | 0,8032 | 0,7219 | 0,5001 | 0,8268 | 0,6555 | 0,9468 | 0,7251 | 0,8908

Fuente: Elaborado en la presente investigacion

Tabla E.4.Datos reales y simulados para los platos 1, 3,5 y destilado, con una carga de alimentacion de 0.35 molar, operando sin reflujo

t Simulacion Experimental % Error
(min) Etapa Etapa Etapa
1 3 5 D 1 3 5 D 1 3 5 D
0 0,8239 | 0,7615 | 0,5924 | 0,8239 | 0,8225 | 0,7587 | 0,5925 | 0,8195 | 0,1702 | 0,3691 | 0,0169 | 0,5369
10 |0,8223|0,7582 | 0,583 | 0,8241 | 0,8219 | 0,7554 | 0,5819 | 0,8225 | 0,0487 | 0,3707 | 0,1887 | 0,1945
20 |0,8202 | 0,7537 | 0,5711 | 0,8243 | 0,8195 | 0,7525 | 0,5704 | 0,8228 | 0,0854 | 0,1595 | 0,1226 | 0,1823
30 |0,8186 | 0,7502 | 0,5624 | 0,8244 | 0,8156 | 0,7485 | 0,5617 | 0,8237 | 0,3678 | 0,2271 | 0,1245 | 0,0850
40 |0,8169 | 0,7466 | 0,554 | 0,8245 | 0,8158 | 0,7423 | 0,549 | 0,823 | 0,1348 | 0,5793 | 0,9025 | 0,1823
50 |0,8146 | 0,7416 | 0,5432 | 0,8247 | 0,8138 | 0,7385 | 0,5418 | 0,8234 | 0,0983 | 0,4198 | 0,2577 | 0,1579
60 |0,8129|0,7379 | 0,5354 | 0,8247 | 0,8118 | 0,7367 | 0,5326 | 0,8235 | 0,1355 | 0,1629 | 0,5230 | 0,1457
70 |0,8111| 0,734 |0,5277 | 0,8248 | 0,808 | 0,732 | 0,5225 | 0,8254 | 0,3837 | 0,2732 | 0,9854 | 0,0727
80 | 0,8086 | 0,7287 | 0,5178 | 0,8249 | 0,8045 | 0,7245 | 0,5165 | 0,8235 | 0,5096 | 0,5797 | 0,2511 | 0,1697

Fuente: Elaborado en la presente investigacion
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Tabla E5.Datos reales y simulados para los platos 1, 3 ,5 y destilado, con carga de alimento 0.15 molar, operando sin reflujo.

Simulacion Experimental % Error
(mTin) Etapa Etapa Etapa
1 3 5 D 1 3 5 D 1 3 5 D

0 0,8109 | 0,7354 | 0,4993 | 0,811 | 0,8141 | 0,7399 | 0,5025 | 0,8215 | 0,3946 | 0,6119 | 0,6409 | 1,2947
10 |0,8095 | 0,732 | 0,4885 | 0,8114 | 0,8136 | 0,7362 | 0,4835 | 0,8187 | 0,5065 | 0,5738 | 1,0235 | 0,8997
20 0,808 | 0,7278 | 0,4752 | 0,8118 | 0,8126 | 0,734 | 0,4783 | 0,81 | 0,5693 | 0,8519 | 0,6524 | 0,2217
30 | 0,8063 | 0,7243 | 0,465 | 0,8122 | 0,8012 | 0,7307 | 0,4605 | 0,8079 | 0,6325 | 0,8836 | 0,9677 | 0,5294
40 | 0,8049 | 0,7207 | 0,4551 | 0,8125 | 0,798 | 0,7289 | 0,4529 | 0,8195 | 0,8572 | 1,1378 | 0,4834 | 0,8615
50 | 0,8031 | 0,7165 | 0,4428 | 0,8128 | 0,7978 | 0,7211 | 0,4492 | 0,8157 | 0,6599 | 0,6420 | 1,4453 | 0,3568
60 | 0,8014 | 0,7125 | 0,4333 | 0,8131 | 0,7969 | 0,7188 | 0,4352 | 0,8174 | 0,5615 | 0,8842 | 0,4385 | 0,5288
70 | 0,7997 | 0,708 | 0,4239 | 0,8133 | 0,7943 | 0,703 | 0,4278 | 0,8101 | 0,6753 | 0,7062 | 0,9200 | 0,3935
80 0,798 | 0,7043 | 0,4125 | 0,8135 | 0,7957 | 0,7011 | 0,4103 | 0,8211 | 0,2882 | 0,4544 | 0,5333 | 0,9342

Tabla E6.Datos reales y simulados para los platos 1, 3,5 y destilado, con carga de alimento 0.4 molar, operando sin reflujo

Fuente: Elaborado en la presente investigacion

T Simulacion Experimental % Error
(min) Etapa Etapa Etapa
1 3 5 D 1 3 5 D 1 3 5 D

0 0,8269 | 0,7678 | 0,6126 | 0,8269 | 0,8235 | 0,7623 | 0,613 | 0,8253 | 0,4129 | 0,7215 | 0,0653 | 0,1939
10 0,8248 | 0,7634 | 0,6007 | 0,8271 | 0,8232 | 0,7615 | 0,598 | 0,8268 | 0,1944 | 0,2495 | 0,4515 | 0,0363
20 0,8219 | 0,7573 | 0,5856 | 0,8273 | 0,8215 | 0,7554 | 0,5825 | 0,8259 | 0,0487 | 0,2515 | 0,5322 | 0,1695
30 0,8196 | 0,7525 | 0,5747 | 0,8274 | 0,8154 | 0,7519 | 0,5732 | 0,8234 | 0,5151 | 0,0798 | 0,2617 | 0,4858
40 0,8173 | 0,7476 | 0,5643 | 0,8276 | 0,8138 | 0,7464 | 0,5625 | 0,8225 | 0,4301 | 0,1608 | 0,3200 | 0,6201
50 0,814 | 0,7408 | 0,5509 | 0,8277 | 0,812 | 0,7402 | 0,551 | 0,8264 | 0,2463 | 0,0811 | 0,0181 | 0,1573
60 0,8115 | 0,7356 | 0,5412 | 0,8277 | 0,8107 | 0,7324 | 0,5404 | 0,8248 | 0,0987 | 0,4369 | 0,1480 | 0,3516
70 0,809 | 0,7302 | 0,5318 | 0,8278 | 0,807 | 0,7295 | 0,5315 | 0,8224 | 0,2478 | 0,0960 | 0,0564 | 0,6566
80 0,8054 | 0,7229 | 0,5197 | 0,8278 | 0,8027 | 0,7254 | 0,5148 | 0,8215 | 0,3364 | 0,3446 | 0,9518 | 0,7669

Fuente: Elaborado en la presente investigacion
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ANEXO F

La Figura F.1 muestra la curva de equilibrio del sistema etanol agua, la linea continua

representa los datos simulados, y los puntos lo datos experimentales para una atmosfera de

presion. Puede verse que a medida la concentracion de etanol se aumenta la relacion de

equilibrio se angosta debido a la presencia de un azeétropo a la composicién de 0,8943. La

Tabla F1 muestra las desviaciones de la temperatura y la fraccion de vapor de etanol del

modelo termodindmico con respecto a datos experimentales.

Figura F.1. Curva de equilibrio de la mezcla etanol agua

1 .

Tabla F1. Datos de equilibrio simulados y experimentales de la mezcla etanol-agua
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Fuente: Elaborado en la presente investigacion

X1 Y1 T (K) Y1 T (K) ¥1(%) T (%)
0,019 0,17 368,65 0,1976 367,4196 16,6470 0,3337
0,0721 0,3891 362,15 0,4035 360,5228 4,0092 0,4493
0,0966 0,4375 359,85 0,4444 359,0506 1,7371 0,2221
0,1238 0,4704 358,45 0,475 357,934 1,1054 0,1439
0,1661 0,5089 357,25 0,5071 356,7791 0,2554 0,1318
0,2337 0,5445 355,85 0,5418 355,604 0,4040 0,0691
0,2608 0,558 355,45 0,5534 355,2409 0,7526 0,0588
0,3273 0,5826 354,65 0,5799 354,4716 0,3776 0,0503
0,3965 0,6122 353,85 0,6077 353,7756 0,6697 0,0210
0,5079 0,6564 352,95 0,6561 352,7976 0,0304 0,0431
0,5198 0,6599 352,85 0,6617 352,7027 0,3333 0,0417
0,5732 0,6841 352,45 0,6877 352,3006 0,5847 0,0423
0,6763 0,7385 351,89 0,7431 351,6447 0,6905 0,0697
0,7472 0,7812 351,56 0,7861 351,2992 0,8192 0,0741
0,8943 0,8943 351,3 0,8932 350,941 0,0894 0,1021

Fuente: Elaborado en la presenta investigacion, los datos experimentales fueron sacados del

Manual del Ingeniero Quimico [26].
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