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5. Modelos de simulacion de destilacion discontinua

Existe una gran variedad de modelos para la simulacién de la destilacion discontinua
que tienen diferentes enfoques y grados de detalle. Un modelo muy simple con muchas
restricciones es el modelo short-cut, que es esencialmente un célculo aproximativo de la
separacion en una columna para un instante de tiempo. Puede ser util para

optimizaciones y se explica en el apartado 5.1.

Otra clase de modelos son los modelos MESH, que reciben su nombre del conjunto de
ecuaciones principales que forman el modelo. Son los balances de Materia, de Energia,
condiciones de Suma y ecuaciones de la Hidraulica. Modelos de esas caracteristicas
existen también como modelos rigurosos y el modelo del plato de equilibrio es un
modelo de estas caracteristicas (apartado 5.2). Los modelos de transferencia de materia
tal como el desarrollado en el presente trabajo, son una extensién de los modelos
MESH, y se denominan a veces modelos MERSHQ por aifiadir ecuaciones de
tRansferencia (Rate equations) de materia y de calor y por las relaciones de eQuilibrio
en la interfase. De hecho la "Q" deberia estar también presente en la denominacién de

los modelos MESH también, ya que comprenden el célculo del equilibrio.

5.1. El modelo abreviado (short cut)

El modelo abreviado, comunmente conocido por su terminologia inglesa “short-cut”, es
un modelo de equilibrio muy simplificado y se usa generalmente para estudiar el efecto
del cambio de la relacién de reflujo sobre los costos de inversion y de operacién. Para
estos estudios es preciso simular toda la duracién del lote muchas veces bajo un
determinado criterio de optimizacién, asi que hace falta un modelo lo mas simple
posible. El modelo short-cut es util para tareas de disefio aproximativo o para la
determinacioén de valores iniciales para una solucion iterativa mas compleja (Gérak,

1994).
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El método short-cut para el calculo de la destilacién discontinua es relativamente
reciente y fue desarrollado por Diwekar y coautores (Diwekar, 1988). Este método se
basa en la suposicién, que una columna de destilacién discontinua puede ser
considerada como una columna continua con una alimentacién cambiante en cada
instante. Como la teoria del modelo short-cut para la destilacion continua estd muy bien
desarrollada, se modificaron simplemente las ecuaciones para el calculo del proceso
continuo. Estas ecuaciones son las que desarrollaron Fenske (Fenske, 1935),
Underwood (Underwood, 1948) y Gilliland (Gilliland, 1940) y son conocidas bajo la

abreviacion FUG.

5.1.1. Suposiciones del modelo short-cut

Las hipétesis principales del modelo short-cut son:

- Flujo molar constante en toda la columna. Esto equivale a suponer evaporacién y
condensacioén equimolar, cosa que ocurre cuando la entalpia de vaporizacion es
la misma para todos los componentes. Se trata de una suposicién que puede ser
bastante correcta cuando se destilan compuestos muy parecidos, como por

ejemplo isémeros.

- Volatilidad relativa constante. Esta es una de las suposiciones mas restrictivas
del modelo y a su vez una de las suposiciones que mas agiliza el célculo, ya que
se suprime el calculo iterativo del equilibrio vapor-liquido. La restricciéon del
modelo se manifiesta en el hecho de hacer imposible el cédlculo de la separacién
de cualquier mezcla liquida que no tenga un comportamiento ideal. Dicha
suposicion puede ser lo suficientemente buena por ejemplo para una mezcla de

hidrocarburos de orden ascendente (pentano, hexano, heptano, etc.).

- Efecto de acumulacién (en inglés: “Hold-up”) en la columna despreciable. Esta
hipétesis depende de la relacion entre las principales zonas de acumulacién de
liquido, que son el condensador y el evaporador, y el hold-up total en la columna
sea en los platos o en el relleno de la columna. Suponer que el hold-up en el

cuerpo de la columna es despreciable en comparacién al hold-up en el calderin
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es una suposicion especialmente valida para la destilacion discontinua, ya que no
hay alimentacién y todo el liquido a procesar se encuentra en el calderin

(evaporador).

Para la situaciéon mencionada en la Figura 19, se supone que la cantidad molar de
liquido evaporado en el calderin es constante durante todo el proceso. Esto es
equivalente a la suposicién de vaporizaciéon y condensacién equimolar teniendo ademas
un suministro de potencia constante durante todo el tiempo de procesamiento del lote.

La suposicion mencionada lleva al siguiente balance total de materia:

dC 14

@ "R+ (147)

El balance de materia para el componente clave k en un periodo de tiempo diferencial se

puede escribir:

V__ dx2.C) (148)
ok R1T T dt
Sustituyendo con la ecuacion (147) en la ecuacion (148) resulta:
dx k V
a;, = C(R+1) (xB,k - xD,k)’ Xpox = Xrk (149)

Como una de las hipétesis es que no haya hold-up en la columna, se puede aplicar la
ecuacion de Rayleigh, que relaciona para cada instante de procesamiento del lote la
concentracidn en el calderin con la concentracion del destilado, segin:

XH ﬁ
1n(£) = [—2 (150)
G, Xp —Xp

*F

Aplicando la ecuacién de Rayleigh se llega a las ecuaciones que relacionan la variacién
de la concentracion de componente i en una mezcla de n componentes con la variacién

de la concentracion de componente k en el calderin:

de,i de,k

= b
(xB,i - xD,i) (xB,k - xD,Iz)

Xpoy =Xp;5 i=12,i%k,.., M (151)

La aproximacién de diferencias finitas a la ecuacién mencionada arriba resulta en:
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Axp \xpg, —xp,)
X, ,=x + sa%s, D)"" Wi=12,.,M (152)

m-vo’i Bmhrior ,i
(xB,k ~Xpi )

anterior

Con la ecuacién expuesta arriba es posible calcular iterativamente para cada instante de
tiempo la concentracién en el calderin, conociendo las concentraciones de destilado y
calderin del instante de tiempo anterior. La ecuacién (152) demuestra, que lo mas
importante para el célculo de concentraciones durante el procesamiento del lote, es el
conocimiento de la concentracion del destilado en funcién de la concentracién en el
calderin. Para establecer la relacién funcional entre la concentracién del destilado y la

del calderin se usa el método modificado de Fenske, Underwood y Gilliland (FUG).

S
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reciclo

Figura 19: Operacion tipica de la destilacion discontinua

5.1.2. Las ecuaciones FUG

En cada instante de tiempo hay un cambio en la concentracién del componente clave en
el calderin que cambia la concentracién de todos los demdas componentes en el mismo,

que se puede calcular con el balance diferencial de materia dado por la ecuacién (152).
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Para relacionar la concentracion del destilado con la nueva concentracidn del calderin se

puede usar una forma modificada de la ecuacioén de Fenske (Fenske, 1932).

La ecuacién desarrollada por Fenske calcula el nimero minimo de platos para mezclas
con volatilidad relativa ¢j; constante en funciéon de la concentracién del producto

residual y del destilado. Ecuacion de Fenske:

Xp,iXpk

In

XpXg;
_ D% B, (153)
Ing; /

nmin

Modificando la ecuacion de Fenske para tener la concentracion del destilado en funcién
del la concentracién del calderin, resulta una ecuacién denominada ecuacién de

Hengstebeck-Geddes:

™ x
o= (&) B, =12, MG ) (154)

Q, Xpi

El nimero minimo de platos ny;, de la ecuaciéon de Fenske esta definido como el
numero de platos de equilibrio requeridos para una separacién dada bajo la condicién de
reflujo total. El nimero minimo de platos representa uno de los limites de las

condiciones de operacion siendo el otro el reflujo minimo.

Lo expuesto arriba vale para una separacion entre dos componentes, mientras que para
una mezcla multicomponente la separacion tiene que ser expresada en términos de una
pseudo-mezcla binaria de dos componentes clave, que son el componente clave ligero
LK (el componente mas ligero en el calderin) y el componente clave pesado HK (el
componente mds pesado en el destilado). Contrariamente a la destilacién continua, los
componentes clave cambian durante el curso del lote. Por ejemplo el componente clave
ligero es el componente que sale como el primer producto en el destilado y luego deja
de serlo, siendo sustituido por el proximo componente en la jerarquia de la volatilidad

relativa de los componentes.

Para calcular la relacién de reflujo minima, que es la condici6n del otro limite de

operacion, se puede usar las ecuaciones desarrolladas por Underwood (Underwood,
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1948). Para alcanzar el reflujo minimo hace falta una cantidad infinita de platos en la
columna. Las dos ecuaciones desarrolladas por Underwood para la destilaciéon continua

son:

S Xy,
$EI g, (155)

(156)

La variable q en la ecuacién (155) representa el estado de la alimentacion y esta definido

como la relacion del calor necesario para vaporizar 1 mol del liquido de la alimentacioén

a la entalpia de vaporizacion del mismo liquido. El parametro ¢ es la variable que
conecta las dos ecuaciones (156) y (155). Su valor siempre se encuentra entre los
valores de la volatilidad relativa de los componentes LK y HK. La funcién del
parametro ¢y su deduccidn estan ampliamente explicados en la excelente publicacién
de Underwood (Underwood, 1948). El método short-cut asume que la destilacién
discontinua puede ser considerada como destilacion continua con alimentacién variable.
En otras palabras, el producto residual de un paso de integraciéon (mezclado con el
contenido del calderin) es la alimentacion para el proximo paso de integracién. Esto es
equivalente a tener el tltimo plato como plato de alimentacién y la alimentacién al
punto de ebullicidn, lo que significa que g = /. Reemplazando entonces en la ecuacién
de Underwood la concentracion de la alimentacidn con la concentracion del calderin, se

obtiene para la destilacion discontinua:

& X,
> =0 (157)
i=1 &~

& QX p,
v +1=) —— 158
1= 2,2 (158)

Las variables de disefio de la columna como la relacién de reflujo r y el nimero de
platos N estan relacionados por la correlacién de Gilliland (Gilliland, 1940) con los
valores rmin ¥ Mmin. Esta ecuacién es una ecuaciéon muy importante ya que permite

relacionar los valores de relacién de reflujo minimo y de nimero de platos minimo (que
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son los valores en los dos extremos de operacién de una columna de destilacién, valores

que nunca se alcanzan) con los valores reales de uso de la columna.

(1+544x)x-1)
Y=1- 159
exP [(11+117.2X)J,? (159)
con
R_Rmin. _N_Nmin
X == Y=—rr (160)

Dentro de las ecuaciones del modelo short-cut expuesto arriba solo se encuentran dos
ecuaciones diferenciales (ecuaciéon (147) y (149)). El resto de las ecuaciones son
ecuaciones algebraicas, lo que permite por su simplicidad usar por ejemplo el modelo
para control éptimo. Se puede observar que las mismas ecuaciones - aunque en formas
distintas - pueden ser usadas para simular los distintos modos de operacioén, que son
reflujo variable, reflujo 6ptimo y reflujo constante, siendo éste ultimo el modo de
operacién usado en los experimentos hechos para el trabajo presente. A continuacién se

explica como aplicar el modelo short-cut para este modo de operacion.

En cada instante de tiempo las ecuaciones (147), (149) y (152) pueden ser usadas para
calcular la concentracion de todos los componentes en el calderin. Luego hay un
procedimiento para calcular la concentracion del destilado en estos instantes. Este
procedimiento se repite para cada paso de integracion hasta satisfacer un criterio de
parada. Las incognitas para el caso de la destilacion con reflujo constante son el
exponente en la ecuaciéon (154), n,:, y la concentracién del destilado x,. Con la
condicion de la adicidn a uno de todas las concentraciones molares en el calderin, se
puede obtener la concentracidn xpi. La otra incégnita n,;, se obtiene con las

ecuaciones FUG.

5.1.3. Método short-cut para la destilacion discontinua

Para el caso de reflujo constante el siguiente procedimiento explica como resolver un
paso de integraciéon. Hay que notar que la eleccién del componente clave ligero es

crucial para el éxito del método. Dada la concentracién del calderin es posible calcular
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la concentracion del destilado con ecuacién (154). No obstante hay dos incdgnitas en la
ecuacion que son ny,i, Y Xp k. Para resolver el problema se pueden seguir los siguientes

pasos:
1. Estimar un valor inicial de 7.

2. La ecuacién Hengstebeck-Geddes (ecuacion (154)) y el hecho de que la suma de

todas las concentraciones en el destilado debe ser uno, lleva a:

M i
Z(&) Dk =1 (161)

i=1 \ O

Asi la concentracion del destilado se puede obtener por:

= - (162)

3. Sustituyendo esta concentracion del componente clave k en ecuacién (154), calcular

los xpi,i=12,....M.

4. Resolver las ecuaciones de Underwood (ecuaciones (155) y (156)) sustituyendo las
concentraciones de calderin y de destilado para calcular 7,;,. Este valor se denomina

min, U Para futuras referencias.

5. Para el caso del reflujo constante son ahora variables conocidas la relacion de reflujo
misma y el niimero de platos teéricos para la especificacion de la columna. Con estos
valores se puede calcular la relacion de reflujo minima con la correlacion de

Gilliland. Para futura referencia se denomina este valor 7pin, G.

6. En el caso de haber estimado en el paso 1 el valor correcto para n;, los dos valores

rmin,U Y "min:G deberian ser iguales o bien el valor & en la siguiente ecuacién debe

tender a cero cuando n,,;, ha convergido.
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5 = U IminG (163)

7. Calcular 6y averiguar si se encuentra dentro de una determinada tolerancia. Cuando
J se aumenta dentro de la tolerancia especificada, la solucién ha convergido para este
paso de integracion; de lo contrario, calcular un nuevo valor para n,,;, y repetir todos

los pasos desde 2.

5.2. El modelo del plato de equilibrio

El modelo del plato de equilibrio o plato tedrico es el modelo tipicamente usado para el
disefio de columnas de destilacién y tiene una difusion muy amplia. Todos los paquetes
comerciales de simulacién de procesos (Aspen Plus de AspenTech, ProVision de
Simulation Science y Hysys de Hyprotech) usan este modelo o como minimo lo tienen
como opcién. Aunque se trata de un modelo bastante reducido, en la literatura se lo
considera como "riguroso". Sus ventajas son la posibilidad de prediccion para mezclas

de cualquier tipo (también mezclas con azedtropo) y la estabilidad en el célculo.

5.2.1. Suposiciones del modelo del plato de equilibrio

El modelo del plato de equilibrio representa un modelo simplificado y se distingue por

las siguientes suposiciones:

- En el contacto liquido-vapor se alcanza el equilibrio vapor liquido. Se trata de la

principal suposicion del modelo y de aqui viene el nombre del modelo.

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

solamente se cumple a perfecciéon en columnas muy pequeiias, porque segun
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Stichlmaier ya se pueden notar gradientes de concentracion en columnas de mas

de 50mm de didmetro (Stichlmaier, 1995).

- El vapor no arrastra liquido hacia al plato superior. De hecho, esta es una
suposicion que se debe cumplir siempre y cuando la columna trabaja en el

margen de operacion satisfactoria sin tener un arrastre excesivo.

El vapor tiene una concentracién uniforme al entrar liquido del plato superior, o
sea no hay gradientes de concentracién radiales en el vapor. Ademas se

considera el vapor como incompresible.

- Todas las fases se encuentran en equilibrio mecanico; no hay diferencias radiales

de presion en un plato.

Para el calculo de una columna de destilacion mediante el modelo del plato teérico solo
se necesitan balances de materia y el célculo del equilibrio. Las ecuaciones necesarias

para el céalculo estin mencionadas en apartado 5.2.2.

El enriquecimiento del vapor en un plato real siempre es menor que el mismo en un
plato teérico, ya que se necesitaria una superficie de intercambio infinita o bien un
tiempo de contacto entre vapor y liquido infinito para llegar al equilibrio vapor liquido.
El cociente entre el enriquecimiento real logrado y el enriquecimiento ideal se llama
eficiencia o rendimiento de plato. Hay multiples definiciones para la eficiencia de plato
de la cual la de Murphee es la més usada. Eficiencia de plato segiin Murphee (Murphee,
1925):

our N
_yi,m—yi,m+l _yi _yi

e . IN
yi,m —yi,m+l yi,m _yi

: (164)
La eficiencia del plato depende entre otros factores de las viscosidades de vapor y
liquido, de las propiedades de difusién de los componentes y de la carga de vapor y
liquido de la columna, ya que estas influyen en la hidrodindmica de la separacién. A
parte de esto hay fenémenos especiales en la interfase (efectos Marangoni), que pueden

influir notablemente sobre la separacion. Entre otros son:
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- Turbulencia en la interfase por zonas inestables en forma de células giratorias o

en forma de interferencias en la superficie de particulas fluidas.

- Cambio de la estabilidad de laminas de liquido por el cambio del espesor de

capas de liquido de poco espesor.

Por razén de las influencias mencionadas, que no son predecibles por su caracter
estocastico, se usan factores de seguridad en el disefio de columnas cuando se hace

servir el modelo del plato teérico.

En cuanto a la aptitud del modelo para la destilacion multicomponente, se ha
demostrado que las ecuaciones derivadas para mezclas binarias también valen para
mezclas multicomponentes. En lugar de la linea de equilibrio de un par binario aparecen
ahora las lineas de destilacion en una red de coordenadas triangular. También en este
diagrama se puede determinar la cantidad exacta de platos teéricos para un determinado

problema de separacion.

El gran problema del modelo del plato tedrico estd en el uso de la eficiencia de plato,
que pretende hacer del plato tedrico un plato real. Solo dentro del rango que cubren los
experimentos hechos es posible usar correlaciones o diagramas para este factor y
establecer dichas relaciones. Se han llevado a cabo numerosos estudios para la
determinacion de las eficiencias de plato, pero todos se restringen a un par binario y no
tienen en cuenta efectos de cruce con los demas componentes. Con la eficiencia de
Murphee no es posible dar una respuesta apropiada al comportamiento diferente de las
diferentes sustancias en una mezcla multicomponente; generalmente se usa una sola
eficiencia de plato para calcular el enriquecimiento en un plato para todos los

componentes.

Como tanto el modelo del plato de equilibrio como el modelo short-cut solo sirven de

referencia en este trabajo, no se pretende detallar con mayor profundidad el céalculo de la
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eficiencia de plato, lo que puede consultarse por ejemplo en el libro de Treybal

(Treybal, 1988).

5.2.2. Ecuaciones de modelizacion para el modelo del plato de equilibrio

Las ecuaciones bésicas de modelizacion son las denominadas ecuaciones MESH, que

comprenden:

balance de Materia
- relaciones de Equilibrio

ecuaciones de Suma

balance de energia (en inglés: Heat)

Adicionalmente se necesitan ecuaciones para el calculo de la entalpia del vapor y del
liquido, para el célculo de las constantes de equilibrio y de la pérdida de presion. En la
Figura 20 estan apuntadas todas las variables de un plato tedrico. Como se supone que
existe equilibrio entre vapor y liquido, la temperatura de vapor y de liquido es la misma

y la presion es también la misma.

v interficie
L T !
H

L] v o

Figura 20: Variables en un plato para el modelo del plato teérico
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Los 4M+5 ecuaciones para el plato mimero m son:

Balance total de materia del plato (1 ecuacién):

. s d .
+L, ,-V,-L,=—Ny,

£ dt

mn+l

Balance de cantidad de componente (M-1 ecuaciones):

. . ; , d
yl,lu-l Vlu-l + xl,m-l L.—l - yl,ll Vll- xl.ll - Z(NH.I : x’.ll)

Balance de energia (1 ecuacién):

Vit B ot + Lt Bt =V = L = %(N,,, h,)
Equilibrio de fase (M ecuaciones):

Vim =K X0

Célculo de la concentracién de vapor de salida (M ecuaciones)

Vi =Thim Yim +(1 - m,)y,,m

Célculo de los constantes de equilibrio (M ecuaciones):

R

K". - r". ¢I,~ p-

Condicién de suma de concentracién de vapor (1 ecuacion):

Zyl,n =1

i=1

Condicién de suma de concentracién de liquido (1 ecuacién):

le.n =1

(165)

(166)

(167)

~ (168)

(169)

(170)

(171)

(172)
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. Entalpia de vapor y liquido en funcién de la concentracion, temperatura y presién

(2 ecuaciones de la biblioteca de propiedades):

hn’: = fV(xm’Tm’pm)

173
hE = 5o T P) (173)

variable cantidad
vV, 1
L, 1
Yim M
Yim M
Xim M
h," 1
h," 1
'K M
T, 1
S = 4M+5

Figura 21:Variables y su niimero en el modelo del plato tedrico.

La cantidad de las variables indicada se multiplica con el nimero de platos. Los platos
se consideran numerados de arriba hacia abajo, asi que el liquido que entra al plato
nimero m lleva el indice m-1, porque llega del plato de arriba con el niimero m-1, y el
vapor que entra al plato lleva el indice m+1, ya que sube del plato de abajo con el

numero m+1.

5.2.3. Cilculo de la eficiencia de plato con correlaciones

El uso de eficiencias de plato en la simulacion de la destilacién tiene muchas
desventajas. Las mayores desventajas son la carencia de un razonamiento fisico y los
problemas de aplicacion en la separacion multicomponente. A pesar de estas
desventajas, se ha optado por trabajar con eficiencias de plato, calculadas con

correlaciones de amplia difusion, ya que servira como modelo de referencia.
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El método mas simple y utilizado para estimar el comportamiento real de la separacion
en un plato es el del uso de eficiencias de plato calculadas a base de correlaciones. Estas
correlaciones se utilizan generalmente en columnas de separacion de hidrocarburos. Una
correlacion conocida es la de Drickamer y Bradford, que relaciona la eficiencia con la

viscosidad promedia del liquido de la alimentacién (Drickamer, 1943) segun:

Mo = 0-17-0.616 log, :ZI[xi,f (/ui,L [t )] (174)

con las variables:

Xit fraccién molar de componente i en la alimentacién
HL viscosidad dindmica de los componentes a temperatura promedio de la torre

uw  viscosidad dindmica de agua a 293 K

La correlacién mencionada solamente contempla el estado del liquido en su punto de
entrada en la columna y es muy aproximada. Correlaciones mas exactas existen en
términos de unidades de transferencia. De estas correlaciones, las mas conocidas son las
que se llevaron a cabo en un proyecto del AIChE y que estdn publicadas en el manual

del disefio de platos perforados ("Bubble Tray Design Manual"; van Antwerpen, 1958).

Las asi llamadas unidades de transferencia se calculan para ambos lados de la interfase
con dos distintas correlaciones clave. El valor de la unidad de transferencia de gas Ng se
calcula en funcién de la altura del rebosadero Ay, del flujo de gas expresado por el la
variable F, del flujo de liquido L y del nimero Schmidt de la fase vapor. La unidad de
transferencia de liquido N, se calcula con el factor F, el tiempo de contacto #; y el

coeficiente de difusién del liquido D;.

Ng =(0.776 +0.0046h, — 024 F +105L) /Sc (175)
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N, =4413x10° D, (021F +015)1, (176)

Donde el tiempo de contacto #; en segundos se calcula aqui segtin:

(177)

siendo la altura de la zona bifésica Az calculada seglin la ecuacién (250), que se verad
mas adelante

El nimero total de unidades de transferencia N, se calcula segin:

N, oL mo 1 (178)
" Ng; L Ny

siendo m = dy/dx la pendiente de la linea de equilibrio.

De las correlaciones dadas por las ecuaciones (175) y (176) se calcula el nimero de
unidades de transferencia para una mezcla binaria pero no estin pensadas para la
destilacién multicomponente. De hecho se trata de las correlaciones mas utilizadas, ya
que fueron obtenidas en un estudio riguroso llevado a cabo por la prestigiosa AIChE. La
razon de usar dichas correlaciones en este trabajo es la de presentar la mejor referencia

posible en materias de célculo de eficiencias de plato.

Segiin se ha indicado, tales correlaciones no pueden utilizarse para una mezcla
multicomponente, ya que el coeficiente de difusion en ecuacién (176) (Dr) y el
coeficiente de difusidn en gases, que se encuentra en el cilculo del nimero Schmidt en
ecuacion (175), son coeficientes de interaccion binaria para un par binario de sustancias.
Para el caso multicomponente se utiliz6 una transformaciéon a una pseudo-mezcla
binaria, calculando asi tres diferentes valores Schmidt (resultando en tres diferentes
unidades de transferencia de gas) y tres diferentes coeficientes binarios de difusién en

liquido (resultando asi tres diferentes unidades de transferencia de liquido).

Los tres diferentes valores Schmidt se han calculando para cada componente suponiendo
el promedio aritmético de una mezcla del componente con los demas componentes

segun:
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V
Sc1='u—( Y2 _p,+—2— DBJ

p\y+y, Y1+
u”( » ¥, )
Se,=—|—_p 4 D (179)
SEASE SR PR S
| 4
N By
Sc =—( D. + D )
EV-ANTES A PR

Para el calculo de N se procedi6 de manera parecida calculando los coeficientes de

difusion y los pendientes de la linea de equilibrio m; segin:

D,,=D,,—2—4+D,,—— m Kl )
L= Py T e = Ax
x x y; - K, (x2 + Ax)
D, =D, ——+D, y—— = 180
L2 Ly LBy by, m, Ax (180)
D, =D,,—2—+D,, —2— m, = 2Kl + %)
L= S e TP 3 = Ax

Conociendo los nimeros totales de unidades de transferencia Ny j , se pueden calcular

las eficiencias globales para cada componente i mediante:

Mhotaty =1— o) (181)

5.3. El modelo de transferencia de materia

El modelo de transferencia de materia se basa en el trabajo de Krishnamurthy y Taylor
en el cual se propone el modelo del plato de desequilibrio para el cdlculo de la
destilacion multicomponente (Krishnamurthy, 1985). Este modelo, que se basa en
cambios discretos de las variables de estado en una columna, es el mas apto para la
simulacién de una columna con platos, ya que en estas circunstancias aparecen cambios

discretos de un plato al otro.
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El modelo parte de los balances de materia y de energia en un plato real. Las ecuaciones
de transferencia de materia y de calor forman un sistema de ecuaciones algebraicas no
lineales. La solucién de este sistema de ecuaciones es la base de la simulacién del
proceso. El modelo permite la descripcion de los fendmenos caracteristicos de la
transferencia de materia mediante la definicion de coeficientes de transferencia de
materia individuales para todos los componentes de la mezcla destilada. Segun las
suposiciones realizadas para re‘sozlver el sistema de ecuaciones diferenciales, resultan

. . )
diferentes modelos de transporte (véase capitulo 4).

La alta complejidad del modelo de transferencia de materia y la gran cantidad de
parametros que incluye necesita de un tiempo de célculo elevado y ademas puede
provocar problemas de convergencia. Adicionalmente hay que determinar otras
propiedades para todas las fases a parte de las ya conocidas para el modelo del plato

tedrico (densidad, entalpia, etc.), que son:

e coeficientes de difusioén
e conductividades de calor

e viscosidades

Este aspecto desfavorable aumenta con cada componente adicional, ya que el calculo se
ralentiza considerablemente por el aumento de variables. Las propiedades mencionadas
se tienen que calcular generalmente con correlaciones, porque para la mayoria de las
mezclas no existen datos de mediciones tabuladas. La fiabilidad de propiedades fisicas
calculadas es a veces cuestionable, sobre todo cuando su origen no estad completamente
claro. Por eso para el célculo de todas las propiedades, que no estaban plenamente
documentadas en el entorno de programacién usado (Speedup), se ha usado el método
publicado maés fiable, para no tener que recurrir a las rutinas incorporadas en el entorno

de programacion.

La posibilidad de la incorporacion de reacciones quimicas y de fenémenos especiales de
circulacion en la interfase son las mayores ventajas del modelo de transferencia de

materia frente al modelo del plato de equilibrio. Ademas, el célculo explicito de la
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transferencia entre vapor y liquido es mucho mas contundente que el simple uso de un
factor de rendimiento como la eficiencia de Murphee. El modelo de transferencia de
materia y su explicacién son una parte importante del trabajo presente, ya que el modelo

de simulacién desarrollado se basa principalmente en él.

5.3.1. Suposiciones del modelo de transferencia de materia

Las suposiciones para el modelo de transferencia de materia son basicamente las

mismas presentadas para el modelo del plato de equilibrio, que son:

El liquido en el plato estd completamente mezclado y no compresible, no hay

gradientes de concentracion radiales en la columna.

- El vapor no arrastra liquido hacia al plato de arriba, suposiciéon que se cumple en

el margen de operacion satisfactoria.

- El vapor tiene una concentracion uniforme al entrar al liquido del plato siguiente,

no hay gradientes de concentracion radiales en el vapor.

- La interfase es uniforme y solo hay un determinado contacto liquido-vapor.

- No hay una acumulacién de material en la interfase.

- La cantidad de moles en la fase de vapor (hold-up) es despreciable en

comparacion a la cantidad de moles en el liquido.

- Todas las fases se encuentran en equilibrio mecénico; no hay diferencias radiales

de presion en un plato.

Las suposiciones mencionadas son las tipicas para el modelo. Para cada aplicacién

individual se pueden tomar otras adicionales cuando la aplicacién lo permita; asi por
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ejemplo, para la destilacion muchas veces se supone que toda la resistencia del

transporte de materia esté en la fase de vapor (Taylor, 1993).

5.3.2. Ecuaciones de modelizacién para el modelo de transferencia de materia

El modelo de transferencia de materia supone el contrario que el modelo del plato
teorico, que los caudales que salen de un plato no estén en equilibrio. El intercambio de
materia y de calor surge por diferencias de temperatura y de concentracién en ambas
fases. Todos los balances se elaboran para liquido y vapor por separado, interconectando
ambas fases con los caudales de materia y de energia transferidos por la interfase. Por
eso es necesario formular también las ecuaciones para estos caudales. A partir de las
ecuaciones generalizadas de Maxwell-Stefan para sistemas multicomponentes, se
obtiene ecuaciones para el intercambio de materia para la fase del gas y del liquido bajo
la condicién de equilibrio termodindmico en la interfase. Asi también se derivan las

ecuaciones para la transferencia de calor usando la analogia de Chilton-Colburn.

yh T Tw TI-1

L L
H: V. . ] *
vapor
£ ¥
a
-
N
[ ]
v
Yt Tt
v
L ¥

Figura 22: Variables en un plato para el modelo de la transferencia de materia

En la Figura 22 aparecen todas las variables de estado en un plato modelizado con el
modelo de la transferencia de materia. La siguiente tabla (Tabla 7) informa acerca del

numero de estas variables:
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variable numero variable numero

v, 1 T’ 1

L, 1 To- 1

Yim M T, 1
Y M EY 1

Xim M E, 1
X'im M N/, M
h," 1 N, M

h," 1 K, M

Z=TM+9

Tabla 7: Variables y su nimero en el modelo de la transferencia de materia.

Las ecuaciones para el modelo estdn agrupadas por separado segin el bloque (liquido,

vapor o interfase) al cual pertenecen.

Liquido:

. Balance total de materia para el liquido (1 ecuacién):

, , . d
Ly Ly =Ny =— Ny, (182)
. Balance de cantidad de componente para el liquido (M-1 ecuaciones):
. . o, d
it Lnes= Fi L= Ny = = (N ,) (183)
. Balance de energia para el liquido (1 ecuacién):
r L r L L d L
Lm—lhm—l - Lmhm - Em = E(NH,M hm) (184)
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o Caélculo de los caudales de materia del liquido a la interfase (M-1 ecuaciones):
(WE)=ct[B ][k JxL - %) (185)

f

e  Célculo de la suma de los caudales de vapor a la interfase para determinar el

caudal del ultimo componente (1 ecuacién):

L _ ¥ MZ_l(& U
7L . qm _qm _ k=l —
Nim =% 2, (1%

i4

e Condici6én de suma de concentracién de liquido (1 ecuacién):

Sx,, =1 (187)

i=l
o Condicién de suma de concentracién de liquido en la interfase (1 ecuacién):

doxl, =1 (188)

i=1
o Equilibrio de fase (n ecuaciones):

yll,m = Kll,m xll,m (189)

o Ciélculo de los constantes de equilibrio (M ecuaciones):

1 p i,m
Ki m = 7 - (190)
’ o ¢l,m p m
o Entalpia del liquido en funcién de concentracién, temperatura y presion (1
ecuacion de la biblioteca de propiedades):

e = [Ty, Pw) (191)

Vapor:
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. Balance total de materia para el vapor (1 ecuacién):

Voa=Vu—N;, =0 (192)

° Balance de cantidad de componente para el vapor (M-1 ecuaciones):

yi,m+l Vm+l_ yi,m Vm_ Ni’,/m = 0 (193)

. Balance de energia para el vapor (1 ecuaci6n):

Vm+l h:+l

-V +E' =0 (194)

o Célculo de los caudales de materia del vapor a la interfase (M-1 ecuaciones):

(V2)=el[8" |k vm —2) (195)

o Célculo de la suma de los caudales del vapor a la interfase para determinar el

caudal del Gltimo componente (1 ecuacién):

M-1
iy 2 AmA
N,V,, =3dm Im k=l — (196)
' A A,

b4

. Condicién de suma de concentracién de vapor (1 ecuacién):

> Y =1 (197)

i=1
. Condici6n de suma de concentracion de vapor en la interfase (1 ecuacion):

Syl =1 ' (198)

i=1

o Entalpia de vapor en funcién de concentracién, temperatura y presion (1 ecuacién
de la biblioteca de propiedades):
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)

hl’; =fV(ym:Tn’|/’pm) (199)

Interfase.

° Continuidad del caudal de materia en la interfase (M ecuaciones):
N., =N, (200)
° Continuidad del transporte de energia en la interfase (1 ecuacion):

El=E" (201)

m m

Asi resulta un sistema de (7M+9) ecuaciones, que coincide con las (7M+9) variables
desconocidas, que aparecen en la Tabla 7. Una de las suposiciones frecuentemente
utilizada consiste en despreciar la resistencia de transporte en el lado el liquido (x;m =
xI; m). Con dicha suposicion el sistema de ecuaciones se reduce en n variables, quedando
un sistema de (6M+9) variables. Si adicionalmente se supone que ambas fases se
encuentran en equilibrio térmico (7L,, = TV,, = T1,) el sistema se reduce en otras dos
variables. Esta suposicion es factible, cuando el flujo térmico difusivo es muy pequefio

en comparacidn al flujo convectivo (Gérak, 1990).

En las ecuaciones principales del modelo de transferencia de materia (ecuaciones (182)
hasta (201)) aparecen algunas variables que precisan una explicacion adicional. Son
variables que no se han incorporado en el conjunto de ecuaciones por razones de

claridad. Estas variables son:

o Caélculo de la transferencia de calor por conveccion de liquido a la interfase segiin

la teoria laminar (1 ecuacion):

Of =at 4! (T -T!) (202)

o Célculo de los caudales difusivos del liquido a la interfase (M-1 ecuaciones):

(JE) = cE{k; (x, — x2) (203)
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) Calculo de la transferencia de calor por conveccion de vapor a la interfase segun la

teoria laminar (1 ecuacién):

O =a" AT -T!) (204)

. Calculo de los caudales difusivos del vapor a la interfase (M-1 ecuaciones):

(J2)=< [k Jvh - vn) (205)

El calculo de los coeficientes de transferencia de materia segin el modelo general de

transferencia de materia se explica en el apartado 5.5.

5.4. Modelos mixtos

Para mejorar las desventajas del modelo de desequilibrio se han desarrollado, diferentes
modelos con determinadas mejoras. Estos modelos tienen diferentes objetivos y afiaden
bloques de ecuaciones para poder adaptar el modelo a los efectos reales observados en
plantas de destilacién. Asi por ejemplo, Taylor contempla en un trabajo un modelo que
usa la misma formulacion para la descripcién de la interfase que el modelo de
Krishnamurthy (Krishnamurthy, 1985), pero con la ampliacion de varios hold-up's
adicionales, que representan el liquido en el rebosadero o el liquido disperso en la fase

de gas (Taylor,1994).

S5.4.1. El modelo de dos clases de vapor

Un desarrollo interesante es el realizado por Voigtlidnder, que tiene como objetivo la
simulacion del comportamiento real de un plato perforado en una columna de
destilacién, representando la interfase vapor-liquido por dos clases de vapor
(Voigtlander, 1995). La mayor ventaja del modelo es la posibilidad del calculo de la
transferencia de materia sin necesidad de correlaciones para la determinacién del
coeficiente de transferencia de materia, el cual se deduce analiticamente. Esto es posible

porque se supone que la Ginica geometria de intercambio es la burbuja.
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5.4.2. Suposiciones del modelo de dos clases de vapor

Para el modelo del plato tedrico, o sea para un plato de equilibrio con una eficiencia de
Murphee de 1.0, se suponia que todo el vapor que entra al plato tenia la concentracién
correspondiente al equilibrio termodindmico. En cambio, en caso de uso del modelo de
transferencia de materia el vapor no ha llegado todavia al equilibrio, asi que el proceso

est4 determinado por la cinética del intercambio de calor y de materia.

El caudal de vapor que entra a un plato real se separa en muchos caudales parciales, que
tienen flujos volumétricos y superficies diferentes. Todas las construcciones de
columnas con platos poseen dispositivos que dividen el vapor entrante, para obtener una
interfase vapor - liquido grande, tales como valvulas, campanas o perforaciones. En
estos puntos de separacion aparecen burbujas de diferentes tamafios, que pasan con
diferentes velocidades por la zona bifésica encima del plato. Cuanto mas pequefio es el
didmetro de la burbuja que se forma, mds baja es su velocidad de ascensién. Las
burbujas pequefias con una velocidad ascendiente baja, que se traduce en un tiempo de
contacto elevado, también poseen una relacion superficie / volumen mayor que el de las
burbujas grandes. Asi que para un determinado tamafio de burbujas pequefias, esas
llegan al equilibrio vapor - liquido y la separacién quedaria determinada solamente por

la cinética de transferencia en las burbujas grandes.

Esta separacion en caudales de vapor con propiedades distintas también se presenta en
una columna de relleno, ya que dentro del relleno se forman canales con diferentes
diametros en los cuales sube el vapor con velocidades distintas por una friccién distinta
en diferentes superficies. Asf en los canales estrechos el tiempo de contacto es mayor y
ademas la relacion entre superficie del canal y su volumen es mayor que la de los
canales grandes. Como consecuencia, también en una columna de relleno se encuentran
caudales de vapor con la concentracién del equilibrio y otros con un tiempo de contacto

tan corto que no llegan al equilibrio.
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Para los dos ejemplos dados, una superficie grande y un tiempo de contacto largo actiian
simultaneamente, asi que se podria pensar que el intercambio que se efectiia dentro de
las burbujas o canales grandes es tan pequefio, que no contribuye substancialmente al
intercambio total. De hecho algo similar pudo ser demostrado por Schliinder en una
investigacion sobre el proceso de secado de ladrillos (Schliinder, 1976). Secando
ladrillos de arcilla con diferentes tamafios de poro se mostraba, que existe un tamaifio de
poro limite, por debajo del cual el aire que sale del secador esta completamente
saturado, y por encima del cual el aire estd casi seco. Para describir los fenomenos de
transporte de este proceso es suficiente conocer la porcién de los poros que superan el
tamafio del poro limite, ya que el aire en estos poros no participa en el proceso de
secado, mientras que el aire en los poros pequefios alcanza la saturacién y origina el
secado. Un proceso de estas caracteristicas se denomina “proceso determinado por la
hidréulica”, porque este proceso solo depende de la distribucién de los poros, no

teniendo la cinética del intercambio influencia ninguna.

Las burbujas de distintos tamafios en el proceso de la destilacién pueden ser entendidas
como los poros en un ladrillo. Si la destilacién fuera un proceso solamente controlado
por la hidraulica, la eficiencia de plato tendria que ser la misma para todos los
componentes, porque el comportamiento hidrdulico es equivalente para todos los
componentes. En realidad las eficiencias en la destilacion multicomponente son bien
distintas como se conoce de muchos trabajos de investigacién y como se revelara
también en este trabajo (Taylor 1994, 1993; Mehlhorn, 1996). Experimentos en un solo
plato perforado mostraron que el intercambio no solo depende de la hidraulica, sino que
también hace falta considerar la cinética del intercambio en las burbujas y los canales

grandes (Kaltenbacher, 1982).

El mecanismo de intercambio en el plato depende entonces de la hidréulica y de la
cinética del intercambio de calor y de materia. Este hecho es la razén de la ampliacién
del modelo general de transferencia de materia (apartado 5.3), ya que no se pueden
representar diferentes procesos de intercambio de calor y de materia para los distintos

caudales de vapor. El gradiente de temperatura y de concentracién es el mismo para
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todos los caudales parciales en el modelo general de transferencia de materia, aunque en

realidad resultan temperaturas y concentraciones diferentes en cada caudal parcial.

Para poder distinguir entre dos diferentes caudales de vapor se ha desarrollado el
modelo de dos clases de vapor, que supone un caudal de vapor que llega al equilibrio
termodinamico (representado por burbujas pequefias) y otro para el cuél se calcula la
transferencia por la interfase. La separacion en dos caudales de vapor se determina con
las condiciones hidrodindmicas mediante correlaciones de distintos autores, que han
observado una distribucién en dos diferentes tamafios de burbujas (Kaltenbacher, 1982;
Prado, 1990; Stichlmaier, 1995). Para el liquido se sigue suponiendo una mezcla
completa en el plato. Las suposiciones y bases del modelo de dos clases de vapor estdn

resumidas a continuacion:

El liquido en el plato est4d completamente mezclado y no es compresible.

- El vapor no arrastra liquido hacia el plato de arriba.

- El vapor tiene una concentracion uniforme al entrar al liquido del plato siguiente,
el vapor de salida del plato se representa por la mezcla ideal de los dos vapores
de salida (el de equilibrio y el de desequilibrio), no existen gradientes de
concentracion radiales en el vapor.

- La interfase no es uniforme, hay dos diferentes formas de contacto liquido-vapor

- No hay ninguna acumulacion de material en la interfase.

- La cantidad de moles en el vapor de ambas clases de vapor (hold-up) es

despreciable en comparacion a la cantidad de moles en el liquido.

- Todas las fases se encuentran en equilibrio mecanico; no hay diferencias de

presion en un plato.
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Los distintos volumenes de balance se encuentran ilustrados en la Figura 23. Se puede
observar que el modelo de dos clases de vapor representa una mezcla del modelo del
plato de equilibrio y del modelo de transferencia de materia, ya que la parte del vapor de
equilibrio se incorpora junto con el liquido en el balance de materia como si de un
modelo de plato de equilibrio se tratase. El tratamiento de la otra parte de vapor es

equivalente al mismo del modelo de transferencia de materia.

En la Figura 23 aparecen todas las variables de estado en un plato modelizado con el
modelo de dos clases de vapor. No aparece por separado una temperatura del vapor de
equilibrio, ya que en equilibrio termodindmico las temperaturas de vapor y liquido son

iguales. La siguiente tabla (Tabla 8) informa acerca de estas variables y de su cantidad:

Tabla 8: Variables y su nimero en el modelo de dos clases de vapor

variable nimero variable nimero
v, 1 h,"® 1
V ,:bour 1 hmV,bb 1
v 1 K/ M
L, 1 K, M
Yim M T,’ 1
Yim M T 1
Yim M T, 1
ybbi,m M TV,bbm 1
Xim M EY 1
X'im M E: 1
h,’ 1 N, M
h," 1 Nt M
X =10n+14

5.4.3. Ecuaciones de modelizacién para el modelo de dos clases de vapor
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Las ecuaciones necesarias para la simulacion del modelo de dos clases de vapor son
basicamente las mismas que las usadas para el modelo general de transferencia de
materia con la diferencia de incorporar un balance adicional de materia y de energia para
el punto de mezcla de las dos clases de vapor. El balance de materia y de energia para el
liquido es parecido al balance usado en el caso del modelo del plato de equilibrio,

incorporando la clase del vapor de equilibrio (burbujas pequefias).

H: V"I
BB B ' ‘ SB
y n . n T - Y
v,58 BB [ 4] SB
Hn Ol " o Hn v mout
vapor
E \]
n
-t
-t
N )
n

Y i T

LTl v L.U|

Figura 23: Esquema del modelo de dos clases de vapor

Las ecuaciones expuestas a continuacioén se agrupan por separado segin su pertenencia

a liquido, vapor o interfase.

Equilibrio liquido vapor:

o Balance total de materia para el liquido y el vapor en equilibrio (1 ecuacién):

. e e . d
L - Lm + I/I;IS,}jN - I/IIAIS,I(a)UT - Nll,‘m = Et_ NH,m (206)

m-1
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Balance de cantidad de co‘mponente para el liquido y el vapor en equilibrio (M-1

ecuaciones):

X

i,m—1

. . . . . d
L, =%nmLy+ }’i,m+1Vni€N - yf:VniBOUT -N ifm = E;(N Hm' xi,m) (207)

Balance de energia para el liquido y el vapor en equilibrio (1 ecuacién):

, . ] . . d
Lo bty = LRE VSR, VS HS — EL =—(N,, , h}) (208)

E Hm ""m

Caélculo de los caudales de materia del liquido a la interfase (M-1 ecuaciones):

(NE)=cHB*][k: Joxm —x.) (209)

Célculo de la suma de los caudales del vapor a la interfase para determinar el

caudal del ultimo componente (1 ecuacion):

M-1
L YREY RN
TR AR it

Nl == (210)
/l)’ /l)’
Condicién de suma de concentracién de liquido (1 ecuacién):
Z X, =1 211)
=1
Calculo de los constantes de equilibrio (M ecuaciones):
1 p)
Kip = Vi = @12)
’ ” ¢i,m p m
Vapor de burbujas pequeiias en equilibrio con el liquido (M ecuaciones):
y;g,f. = Ki,m Xim (213)

Condicién de suma de concentracion de vapor (1 ecuacion):
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M
Dy =1 (214)

i=l

Entalpia del liquido en funcién de concentracién, temperatura y presion (1

ecuacion de la biblioteca de propiedades):

e =S (X T P) (215)

Vapor en desequilibrio:

Balance total de materia para el vapor de desequilibrio (1 ecuaci6n):

7 BB > BB | 4
Vm,IN - Vm,OUT N m

=0 (216)

Balance de cantidad de componente para el vapor en desequilibrio (M-1

‘ecuaciones):

ViV = VioVuour =N =0 217)

im

Balance de energia para el vapor en desequilibrio (1 ecuacién):

Vinh, —Viouh™ +E, =0 (218)

Calculo de los caudales de materia del vapor a la interfase (M-1 ecuaciones):

=< [B" [k {2 - ¥i) (219)

Célculo de la suma de los caudales del vapor a la interfase para determinar el

caudal del Gltimo componente (1 ecuacién):

M-1

1 BRI
v _9m —9m k=l
Niw=""F I (220)

Y pd




5. Modelos d¢ simulacién de destilacién discontinua ‘ 131

o Condicién de suma de concentracién de vapor (1 ecuacién):

M
Doy =1 (221)

im}
e Condicién de suma de concentracién de vapor en la interfase (1 ecuacién):

M .
D Vim=1 (222

i=}

e Entalpia del vapor en funcién de concentracién, temperatura y presién (2

ecuaciones de la biblioteca de propiedades):

2= Y21, p,) (223)
= 2, T p) (229)
Interfase:

e Continuidad del caudal de materia en la interfase (n ecuaciones):

N} =N, (225)

o Continuidad del transporte de energia en la interfase (1 ecuaci6n):
EL =E¥ (226)

o Equilibrio de fase en la interfase (M ecuaciones):

Yim =Kim Xim (227)

e Célculo de las constantes de equilibrio en la interfase (M ecuaciones):

1 p
Kl =yl —= (228)
= Vim Pim Dm

e Condicién de suma de concentracién de liquido en la interfase (1 ecuaci6n):
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M
doxl, =1 (229)
i=1

Balance en el punto de mezcla de vapor:

. Balance de materia total para la mezcla (1 ecuaciones):

Vm = an;g(ﬂ' + Vms,ablﬂ' ) (23 0)

o Balance de cantidad de componente para la mezcla (M-1 ecuacién):

o Balance de energia para la mezcla (1 ecuacién):

th: = an;(ﬂ)(ﬂ' h: -8 + V:BOUI' h: 58 (23 2)

e  Cdélculo de la temperatura de salida en funcién de la entalpia de vapor (1

ecuacion):

Tmy =f(ym’h:’pm) (233)
o Condicién de suma de concentracion de vapor de salida (1 ecuacién):

D Vim=1 (234)
i=1

Para evitar el célculo explicito de la materia transferida al vapor de equilibrio se ha
escogido un balance de materia, que incorpora liquido y vapor de equilibrio (ecuacién
(207)). Este mismo limite de balance se toma para el balance de energia evitando asi el

céalculo explicito de energia transferida al vapor de equilibrio.
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A diferencia al modelo general de transferencia de materia (apartado 5.3), se reemplazan
los balances de energia y de materia de todo el vapor por los balances correspondientes
del vapor de desequilibrio. Los balances de materia y de energia de la interfase se
reducen para la parte que corresponde al vapor de desequilibrio; a su vez los flujos de
transferencia de materia solo se determinan para este caudal de vapor parcial. Los
balances de materia y de energia para el liquido se amplian por la parte de vapor en
equilibrio, asi que adicionalmente al modelo general de transferencia de materia, existen
n ecuaciones adicionales mas para el equilibrio de fase del vapor en equilibrio, ya que se

encuentra en equilibrio con el liquido en el plato.

Como variables desconocidas adicionales aparecen los caudales de salida de ambas

partes de vapor V0. v Vaour Y sus respectivas concentraciones, temperaturas y

entalpias. La temperatura del vapor en equilibrio no figura entre las variables
desconocidas, ya que por la condiciéon de equilibrio termodindmico es igual a la
temperatura del liquido. En lugar de determinar directamente la concentracion del
vapor, se determina la de la parte de desequilibrio, calculando 1a del vapor que sale del
plato con un balance de materia de la mezcla de ambos caudales de vapor. Las variables
desconocidas determinantes del liquido que sale del plato permanecen sin cambio. De

esta manera resultan las (10M + 14) variables anotadas en la Tabla 8.

5.4.4. Distribucién entre las dos clases de vapor

La apariencia del modelo de dos clases de vapor se debe principalmente a la
observaci6n de las dos distintas clases de burbujas en un plato perforado, que componen
las dos clases de vapor del modelo expuesto arriba. Para conocer la distribucién en
vapor de equilibrio y de desequilibrio es necesario conocer la distribucién en burbujas

grandes y pequeiias.

La sorprendente distribucién en solo dos clases de burbujas se debe al hecho de que la
burbuja se genera en la superficie del plato, partiendo de una situacién de equilibrio

entre tension superficial del liquido y presion del vapor, que sale del conducto de vapor.
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En esta situacion y por la condicién de equilibrio solo deberia aparecer una sola clase de
burbuja de gran tamafio. No obstante hay también burbujas grandes, que nacen en el
orificio por el impulso de las burbujas grandes, cuando estas despegan de la superficie:
las burbujas grandes "tiran" pequeifias tras si. A partir de los conceptos establecidos por
Stichlmaier (Stichlmaier, 1978) se ha desarrollado la formulacién del modelo que

aparece a continuacion.

Para llevar a cabo el calculo de la distribucion de las dos clases de vapor, es necesario
calcular previamente algunos valores que dependen de la hidrodinamica del proceso de
separacion, como los didmetros de burbuja pequeiia (dsg) y de burbuja grande (dpp). El
didmetro de las burbujas pequefias no tiene importancia para el calculo de la
transferencia, pero es necesario para calcular el caudal de vapor en burbujas pequeiias.
Las burbujas pequefias con su diametro reducido se mantienen muy estables por la
tension superficial, asi que se puede suponer que se comportan como particulas sélidas.
Su didmetro resulta entonces de un equilibrio de fuerzas entre las fuerzas de empuje,

gravedad y superficie a:

60

- 235
glo* -9¢") 239)

dSB =

En el caso de las burbujas grandes resultan diferentes didmetros (dgg;) y (dss2) en la

zona de formacioén (1) y en la zona bifésica (2).

(236)

BB1 =

I
3od, (30’th2 | 139%d, &
p'g plg g

Las burbujas se separan durante la subida, asi que tienen un didmetro inferior en la zona

bifasica. Este didametro inferior se calcula con al simplé relacion:
dpy =dg, =04 dp, (237)

Los otros valores que hay que conocer son las velocidades de las burbujas pequeiias
(wsg) y grandes (wpp). Las burbujas pequefias son muy estables por la fuerza de

superficie, asi que se puede usar la relacién para particulas estables:
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L\ s b
Wey = 1.55(M) (p—LJ (238)

pY P

Las burbujas pequeifias no representan particulas sélidas, por su velocidad alta y por las
bajas fuerzas de superficie. En efecto poseen una interfase mévil, que disminuye la
resistencia y aumenta con ello la velocidad. La velocidad de ascenso para las burbujas

grandes (wpp) con interfase movil resulta de:

wyy = 0.714.[gd,, (239)

También se considera que las burbujas grandes reciben un impulso adicional por la gran
velocidad del vapor que pasa por el plato; esto resulta en una velocidad de ascenso mas
elevada. Esta velocidad resulta ser igual a la velocidad promedio de la burbujas en la

zona bifasica, obteniéndose la siguiente ecuaciéon como velocidad de las burbujas

grandes:
Wop == 4+ 0714.[gd, (240)
Eror '

En esta ecuacion (wry) es la velocidad de vapor en la seccién transversal del plato

(esencialmente la superficie de la torre menos la superficie ocupada por el rebosadero) y
(eror) es la parte total de volumen de vapor en relaciéon al volumen total de la zona

bifésica, la cual se calcula segin:

_( F JO.ZS 241
gTUT - F ( )

max

El factor F es el factor que se usa generalmente para determinar la carga de vapor,

definido por:

F=wyp’ (242)

La carga maxima de vapor para un plato perforado aparece cuando el vapor empieza a

arrastrar liquido hacia el plato siguiente. Se puede calcular esta carga por:

F, = 2.5[¢20'g(pL -p")] (243)
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donde ges la relacion de superficie libre del plato y o la tension superficial del liquido.

Las relaciones de vapor de equilibrio y de desequilibrio se pueden calcular bajo dos
suposiciones. La primera es que solo hay vapor en dos clases distintas de burbujas, asi
que la relacién total de vapor en la zona bifésica es la suma de las dos relaciones

individuales de vapor:

Eror = Esp + Epp (244)

La segunda suposicion es que todo el vapor se transporta por la zona bifésica. Con esta
suposicién se puede hacer el siguiente balance de materia, que relaciona las distintas

velocidades entre ellas:
Wry = EggWpp + EgWep (245)

Usando la combinacién de ambas ecuaciones resulta la relacion de vapor de las burbujas

grandes:

W, — EpyW
£y = v ~ €rorWss (246)
Wpp — Wey

y con la condicién de suma de las relaciones de vapor resulta la relacién de vapor de

burbujas pequeiias:

(247)

Esp = Eror — €B
Finalmente se pueden calcular las cantidades de vapor de equilibrio y de desequilibrio

en relacion a la cantidad total de vapor:

_ EssVWsp — 7 ".’S"I;N _ Vm+l EspWsp (248)

Wy Wry

7 SB
Vm,IN

14

m+1

El caudal de vapor de desequilibrio (burbujas grandes) resulta de:

v eLw . . EggW
-’", = BB " BB - VMIT?N =Vm+l BB " BB (2 49)
v, Wpy W,

m+]

Asi queda determinada la relaciéon de entrada de vapor de equilibrio y de desequilibrio
seglin el modelo de dos clases de vapor. El célculo de los coeficientes de transferencia

de materia seguin el modelo de dos clases de vapor se explica en el apartado 5.5.
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Con las variables usadas en el capitulo anterior se puede calcular también la altura de la

zona bifasica hzg con una correlacién dada por Stichlmaier (Stichlmaier, 1995), segin:

2

. 23 v
N 1 L P (Ww/gmr ‘WBP)
hy =h, +145 g% (b(l - 6‘707)0,0,) +125 g(pL - pV) (250)

5.4.5. Elmodelo de tres clases de vapor

La suposicion principal que motiva el uso de dos diferentes clases de vapor es la
observacion de dos distintas clases de burbujas en un determinado rango de trabajo de
un plato perforado. Este rango de trabajo, para el cudl distintos autores reclaman la
existencia de las dos clases de burbujas, estd situado entre el 10 y el 60 % de la carga
maxima del plato (Kaltenbacher, 1982; Voigtldnder, 1995). Se llama rango o régimen de
burbujeo. Otros autores hacen constar, que el régimen de burbujeo no es nada mas que
una simplificacién, que no tiene en cuenta el hecho de que aparezca otro fenémeno de
contacto liquido vapor que es el de soplado o de canales de vapor, denominado "jetting"

en inglés (Prado, 1990; Stichlmaier, 1995; Wesselingh, 1995).

Canales de vapor aparecen, cuando el vapor empuja tan fuerte, que la presién estética
del liquido deja de ser suficiente para mantener el orificio del plato cerrado, dejando
pasar el vapor por un tubo con la superficie del liquido como pared limitante. Dichos
autores constatan, que este fenémeno ya ocurre en algunos orificios a una carga baja de
vapor (alrededor del 20 % de la méaxima) y sigue aumentando gradualmente con la carga
de vapor. Por consiguiente, la suposiciéon de un contacto solamente en forma de
burbujas es una mera aproximacion, que deja de ser valida por completo por encima de
una carga equivalente al 60 % de la carga maxima. Los autores que han observado, que
existen orificios en el régimen de contacto de canales de vapor, proponen una
dependencia funcional de la cantidad de orificios en el régimen de burbujeo y de canales

en funcion del factor de carga de vapor F.

En realidad, las columnas operan generalmente con una carga de vapor lo mds alta

posible, para poder permitir una produccién maxima. Segin las propiedades del liquido
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usado se suele operar con un margen de seguridad del 15 al 20 % permitiendo asi la
operacién del 80 hasta el 85 % de la carga maxima. Esta zona de operacion est4 bastante
alejada de la zona que puede considerarse en régimen de burbujeo. Por esta razén se
hace necesaria la incorporacion de otro régimen de contacto (y con ello otra clase de
vapor) en el modelo de dos clases de vapor. Por otra parte, la incorporacién de esta
tercera clase de vapor se hace mas patente al validar los datos experimentales de este
trabajo, ya que fueron obtenidos en una columna de escala de laboratorio con orificios
pequefios, para los cuales la diferenciacién entre burbujas grandes y pequeiias no es tan

grande como en columnas de escala industrial.

5.4.6. Suposiciones del modelo de tres clases de vapor

El esquema de la Figura 24 representa la integracion de tres distintas clases de vapor en
un modelo, que se ha denominado en este trabajo como modelo de tres clases de vapor.
Tres de los cuatro triangulos dibujados representan una clase de vapor. Para las dos
clases de vapor, que representan las burbujas grandes y los canales de vapor, se cuenta
con la existencia de una interfase explicita con sus respectivas variables. La tercera clase
de vapor, que representa las burbujas pequefias, se incorpora en el balance de materia
del liquido, asi que no se calculan explicitamente los caudales de transferencia de
materia ni temperatura ni concentracion en esta interfase. El cuarto tridngulo representa
en este caso el material del plato y una seccién de la columna en si, hacia la cual solo se
transporta energia durante la fase de calentamiento de la columna. Durante el tiempo de
operacion de la columna se supone que este material siempre tiene la misma
temperatura que el liquido, lo que resulta en un aumento de masa total en el balance no
estacionario de energia. Si se pretende usar el modelo para la simulacién de la
destilaciéon reactiva, esta fase solida representa el catalizador y se calcula la

transferencia de materia del catalizador hacia al liquido y al revés.
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Burbujas grandes

_ \ — Canales

Interfase
_ — Interfase
_ '\ .
Vi1 Burbujas pequefias
Y

- ™~ JAA

Fase solida v, BB \V J

(plato, relleno, etc.) Vi+1 \/

L i Vj +1

Figura 24: Distribucion de fases y variables usando tres clases de vapor
Las suposiciones y ideas del modelo de tres clases de vapor se resumen a continuacion:
- El liquido en el plato estd completamente mezclado y no es compresible.
- - El vapor no arrastra liquido hacia al plato de arriba.
- - El vapor tiene una concentracion uniforme al entrar al liquido del plato siguiente,
el vapor de salida del plato se representa como la mezcla ideal de los tres
vapores de salida (el de equilibrio y los dos de desequilibrio), no existen

gradientes de concentracion radiales en el vapor.

- La interfase no es uniforme, hay tres diferentes formas de contacto liquido-vapor
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No hay ninguna acumulacion de material en las interfases.

- La cantidad de moles en ambas clases de vapor (hold-up) es despreciable en

comparacion a la cantidad de moles en el liquido.

- Todas las fases se encuentran en equilibrio mecéanico; no hay diferencias de

presion en un plato.

- La distribucion de vapor en sus tres diferentes tipos es una funcion de la carga de

vapor representado por el factor F.

Para el modelo de tres clases de vapor hay que afiadir un juego adicional de variables
que describan la transferencia a la segunda interfase. Por eso la cantidad de variables
propias del modelo de transferencia de materia se multiplican por dos; estas son las
variables de la interfase, temperatura (1), concentracién de vapor (M) y de liquido (M),
los caudales de transferencia de materia (2M) y de energia (2), las constantes de
equilibrio (M), las variables de la nueva clase de vapor, entalpia (1), temperatura (1) y
concentracion (M). Adicionalmente aparece en la Tabla 9 el caudal de vapor de entrada

de la nueva clase de vapor.
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Tabla 9: Variables y su nimero en el modelo de tres clases de vapor

Variable numero variable nGmero
V,,, l hmV,sb 1
Vatour 1 K M
L 1 K M
V.{e(’)ur 1 Ki M
i, 1 T’ 1
Yim M Tt 1
yLbbi,m M TmLbb 1
yumi,m M TmLlet 1
ySbi,m M TV,bbm 1
ybbi,m M TV,jetm 1
J'eti . M gV 1
Xin M Eo 1
bebi,m M E : Jet 1
xl,jeti’m M E ”I’, Jet 1
h,’ 1 NI M
- 1 N M
hmV,bb 1 N'il”’;'jel M
hmV,jet 1 Nil,.’,"jer M
z =16M+20

5.4.7. Formulacion de las ecuaciones del modelo de tres clases de vapor

Las ecuaciones necesarias para la simulacién del modelo de tres clases de vapor son
basicamente las mismas que las usadas para el modelo de dos clases de vapor pero
incorporan un balance adicional de materia y de energia para la tercera clase de vapor,
que representa los canales de vapor. El balance de materia y de energia para el liquido es
parecido al balance usado en el caso del modelo del plato de equilibrio, incorporando la

clase del vapor de equilibrio (burbujas pequefias).
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Equilibrio liquido - vapor:

Balance total de materia para el liquido y el vapor en equilibrio (1 ecuaci6n):

, . X , . . d
Lys = Ly +Vy =Vaour = N =N == Ny,

@251)

° Balance de cantidad de componente para el liquido y el vapor en equilibrio (M-1

ecuaciones):

Xim-1 Lm—l ~Xim Lm+ yi,m+1V;$N - J’ff.V,.fgur - N i,L;;.BB -N 1,L;;.JET =

d (252)
;t_(NH,m ' xi,m)

. Balance de energia para el liquido y el vapor en equilibrio (1 ecuacién):

Ly sty = Lyl + Vb =Vourhy ™ = B = BT =

d (253)
E—(NH,M hnl; + mplalacp,plawTL)

. Calculo de los caudales de materia del liquido a las dos interfases distintas [2*(M-

1) ecuaciones]:

(N"I;,BB) - c’L[ﬂL][k;,BB ](x:',BB _ xm)
(V)= il e e )

. Cilculo de la suma de los caudales del vapor a la interfase para determinar el

(254)

caudal del dltimo componente (2 ecuaciones):

M-1
LBB  .V.BB Z('lk - ’L.)JkL:B

N8B In__ —9m _ _ k=1

A

Y b4

M-1
« LJET .V JET Z(’lk _A,.)JkLn{ET

NLJET _ dm :qm _ k=1

o A A,

y

(255)

. Condicién de suma de concentracion de liquido (1 ecuacion):
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Sx,. =1 (256)

i=1
° Célculo de las constantes de equilibrio (M ecuaciones):

1 Pa
¢i,m pm

(257)

Kf,m = 7i,m

° Composicién del vapor de burbujas pequefias en equilibrio al liquido (M

ecuaciones):
yie =K, , X (258)

im Tim

° Condicién de suma de concentracién de vapor (1 ecuacidn):

Dy =1 (259)

i=1

° Entalpia del liquido en funci6én de concentracion, temperatura y presién (1

ecuacién de la biblioteca de propiedades):

hnl; = fL(xm,T,:‘,pm) (260)

Vapor de burbujas grandes en desequilibrio:

o Balance total de materia para el vapor de las burbujas grandes (1 ecuaci6n):
Ve =Vmour =N =0 (261)
o Balance de cantidad de componente para el vapor de las burbujas grandes (M-1

ecuaciones):

yi,m+1VmB;fN - yil,i:anlo’w -N/ZE=0 (262)

im
° Balance de energia para el vapor de las burbujas grandes (1 ecuacién):
V»IB;?N h .

m+1

A L L Y (263)
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° Calculo de los caudales de materia del vapor de las burbujas grandes a la interfase

(M-1 ecuaciones):

(N’:,BB) - c:’,BB[ﬂV,BB][k;,BB Ky:B _y:',BB) (264)

. Calculo de la suma de los caudales del vapor de las burbujas grandes a la interfase

para determinar el caudal del Giltimo componente (1 ecuacién):

M-1
. q-L,BB _q-V,BB Z(At ..,q_")J;’,fB
NK;'BB _9n = m__ k=l = (265)
y

i

. Condicion de suma de concentracién de vapor de las burbujas grandes (1

ecuacion):

M
Yy =1 (266)

i=1

. Condicion de suma de concentracién de vapor de las burbujas grandes en la

interfase (1 ecuacion):

M
Y yioe =1 (267)

i=1

. Entalpia del vapor en funcién de concentracion, temperatura y presion (2

ecuaciones de la biblioteca de propiedades):

hr:'BB = fy(y:B’Tmy’BB’pm) (268)

W = Y2, T p) | (269)

Interfase entre liquido y el vapor de las burbujas grandes:

* Continuidad del caudal de materia en la interfase de las burbujas grandes (M

ecuaciones):

N ii'-BB =N i’,,;;.BB (270)
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Continuidad del transporte de energia en la interfase de las burbujas grandes (1

ecuacion):
EL®8 - EV.B8 271)
Equilibrio de fase en la interfase de las burbujas grandes (M ecuaciones):

Yim® = K" x5 72)

im

Célculo de las constantes de equilibrio en la interfase de las burbujas grandes (M

ecuaciones):
1 p;
KL =yl ——= 273)

Pim Pm

Condicién de suma de concentracion de liquido en la interfase de las burbujas

grandes (1 ecuaci6n):

xlBE 1 (274)

i

M

-
]
—

Vapor de los canales en desequilibrio:

Balance total de materia para el vapor de los canales (1 ecuacién):

PIET _ppJET VT _ (275)

m,IN m,0UT tm

Balance de cantidad de componente para el vapor de los canales (M-1

ecuaciones):
YVimVmin = Vim Vmour = N =0 (276)

Balance de energia para el vapor de los canales (1 ecuacion):

VER  —VE R 4 EVET — 0 Q77

m,IN "*m+1 m,OUT" *m

Célculo de los caudales de materia del vapor de los canales a la interfase (M-1

ecuaciones):
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(NV JET VJI:T[ﬁV m][k-,.ln](ym y:'m) (278)

Calculo de la suma de los caudales del vapor de los canales a la interfase para

determinar el caudal del ultimo componente (1 ecuacién):

T _ G T 3 (= A1
NVJET m m _k=1 (279)
by by

i4

Condicion de suma de concentracion de vapor de los canales (1 ecuaci6n):

M

>y =1 (280)
i=1

Condici6én de suma de concentracién de vapor de los canales en la interfase (1

ecuacién):

Zyl JET _ (281)

Entalpia del vapor en funcién de concentracion, temperatura y presion (1 ecuacién

de la biblioteca de propiedades):

h:JET = fy(y:ET’T:’m’pm) (282)

Interfase entre liquido y el vapor de los canales:

Continuidad del caudal de materia en la interfase de los canales (M ecuaciones):
N = N (283)
Continuidad del transporte de energia en la interfase de los canales (1 ecuaci6n):

E LJET E :JET (284)
Equilibrio de fase en la interfase de los canales (M ecuaciones):

YEIET = KT LT (285)
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. Célculo de los constantes de equilibrio en la interfase de los canales (M

ecuaciones):

0
Kier = yier L Pim (286)
e " Oim Pu

o Condicién de sumacién de concentracién de liquido en la interfase los canales (1

ecuacién):

M
DoxE =1 (287)

i=]

Balance en el punto de mezcla de vapor:

o Balance de materia total para la mezcla (1 ecuacién):

V=V ur +Vasur +Viour (288)
o Balance de cantidad de componente para la mezcla (M-1 ecuaciones):

ViVim =VaourVim +VasurVie + Vv (289)
° Balance de energia para la mezcla (1 ecuacién):

Vi =Veourha™ +Voiourhs™ +Voourhy™ (290)

. Célculo de la temperatura de salida en funcién de la entalpia de vapor (1

ecuacion):

Ty =S (Vs> Pm) (291)
° Condicién de suma de concentracién de vapor de salida (1 ecuacién):

D Vim=1 (292)

i=]
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A parte de las entalpias de vapor y de liquido y de las constantes de equilibrio, arriba no
figuran todas aquellas variables, que pueden ser calculadas mediante las variables de
estado, presién, temperatura y concentracion. Estas son por ejemplo la tensién

superficial o; los caudales de transferencia de calor por conveccion g, etc.

5.5. Calculo de los coeficientes de transferencia de materia

Para todos los modelos, que calculan explicitamente la transferencia de materia a través
de la interfase, se necesita una relacion que permita calcular los coeficientes de
transferencia de materia en funcién de las condiciones termodinamicas y hidrodinAmicas
del plato. En caso del modelo general de transferencia de materia se necesitan
correlaciones para el producto de superficie de transferencia y del coeficiente de
transferencia de materia. Estas correlaciones se obtienen con mezclas binarias en
columnas de prueba. Como existe una gran variedad de compuestos, estas correlaciones
para los pares binarios no estan necesariamente siempre disponibles. Esta dificultad se
evita en el modelo de dos clases de vapor, porque se calcula explicitamente la superficie
de transferencia, reduciendo todo el intercambio de materia solo al intercambio en .
burbujas. Lo mismo se hace en el modelo de tres clases de vapor incorporando otra

geometria de intercambio, la de los canales de vapor.

5.5.1. Coeficientes de transferencia de materia para el modelo de dos clases de

vapor

La suposicién principal del modelo de dos clases de vapor es la de tener una
distribucién de vapor en dos diferentes clases de burbujas. Para las burbujas pequeiias
no hace falta calcular la transferencia de materia, ya que estos llegan a tener la
concentraciéon de equilibrio. La transferencia de materia en las burbujas grandes se

puede calcular con diferentes suposiciones.
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Para una burbuja estética y bajo condiciones de intercambio no estacionario, se pueden
calcular los coeficientes de transferencia de materia con el modelo de Higbie. Este
supone que el tiempo de contacto es muy corto y que no se considera un cambio de
volumen de la burbuja. La solucién de Higbie expresada en los valores adimensionales
de Sherwood es la siguiente:

A 4
Sh, = (293)

i ~ o

1/ 7z Fo D,

La resolucién de las ecuaciones de transferencia para un volumen de burbuja constante y
para cualquier tiempo de contacto se conoce como la solucién de Newman:

A 2 4 =

1 ~
h. = exp|—n’n?FoD, 294
" = 3FoD, For’D, Z,: rexpl- ') (294)

El desarrollo de esta solucién, junto con el desarrollo de una nueva solucién, esta
ampliamente explicado en el trabajo de Voigtlinder (Voigtlinder, 1995). En este
trabajo, se da una nueva solucién mejorada para el intercambio en burbujas teniendo en
cuenta el cambio de volumen de la burbuja (por condensacién) y la circulacién interior
que se induce en la burbuja por la friccién con el ambiente. Se trata de una ampliacion
de la solucién encontrada por Newman. Esta solucién para el uso en transferencia

multicomponente es la siguiente:

h, = 3F§D FonzD,, "Z: 5 exp( n*z*FoD, '“'.‘,?K) (295)
Aqui la mayor diferencia con la solucién encontrada por Newman es la de la
introducciéon de una funcién de correccion, que tiene en cuenta la influencia de la
circulacién interior en la burbuja (x = f{Re,Fo)) y otra funcién de correccién, que tiene
en cuenta la del cambio de volumen de la burbuja (¢ = f{Fo)). Ambos detalles no se
contemplan en la solucién de Newman y estas funciones de correccién son el principal
reto del trabajo de investigacion realizado por Voigtlinder. Ambas funciones de

correccion se precisan a continuacion:
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9=20-16(FoD})" f;% con f, ==t+1 (296)

A Re F.
x=1+075 £ {1+tanh[2.85 lg( e4 "ﬂ} @297

La conversién de los elementos diagonales de la matriz de valores Sherwood esta

explicada en el apartado 5.5.3.

55.2. Coeficientes de transferencia de materia para el modelo de tres clases de

vapor

La principal suposicién del modelo de tres clases de vapor es la presencia en un plato
perforado de tres diferentes formas de interfase entre vapor y liquido como fue
observado por distintos autores (Prado, 1990; Stichlmaier, 1995; Wesselingh, 1995). La
distribucién de las distintas fases fue resumida por Prado en una serie de funciones

lineales, que reflejan el porcentaje de orificios que se encuentran en un determinado

régimen de contacto. A los tres régimenes de contacto se afiade un cuarto estado que

refleja el hecho de tener una parte de los orificios en situacion inactiva. Los cuatro

estados son los siguientes (valido para 0 <F <2.5):

1. Burbujeo pequefio: Se supone un valor constante del 5 %

2. Burbujeo grande: Se supone una dependencia lineal del factor F de la forma
Burbujeo grande (%) = 40.0*%(2.5-F)

3. Canales de vapor: Se supone una dependencia lineal del factor F de la forma
Canales (%) = 41.0%(F-0.4)

4.  Orificio inactivo: Se supone que la cantidad de orificios que estan tapados por
liquido y que no contribuyen en el proceso de separacion, depende linealmente del
factor F en la forma:

Orificios inactivos (%) = 1.0%(11.4-F)
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Para el primero y cuarto caso, no hace falta calcular coeficientes de transferencia de
materia, ya que en el primero, la concentraciéon de vapor de las burbujas es la de
equilibrio y en el ultimo caso no hay ninguna separacion para calcular. El segundo caso
(burbujas grandes) es el del modelo de dos clases de vapor. Las burbujas grandes en el

modelo de tres clases de vapor se tratan tal como se explica en el capitulo 5.5.1.

Queda el célculo de los coeficientes de transferencia de materia para la geometria de los
canales de vapor. Se puede contemplar estos canales como columnas de pared mojada.
Para una columna de pared mojada se puede usar una modificacion de la correlacién que
fue usada por Gilliland y Sherwood (Gilliland, 1935). Esta modificacion tiene en cuenta
la oscilacion de la pared en el caso de un tinel de vapor y fue usada por Prado y Fair
(Prado, 1990). En la anotacién adimensional de valores Sherwood en funcién de

Reynolds y Schmidt se obtiene:

Sh=0023 Re®® Sc™* con Sc= % (298)
La correlacion mencionada arriba se ha desarrollado para la transferencia binaria. El
traspaso de esta formulacion binaria a una formulacién multicomponente se hace
mediante la solucién de Stewart y Prober (Stewart, 1964). Se trata de un método
matricial desarrollado para resolver problemas de difusion multicomponente en
términos de un problema de difusién binaria relacionado. Los coeficientes de difusion
del problema binario se determinan por los valores propios de una matriz de difusién
multicomponente; estos valores son reales y positivos. El hecho de que los valores sean
siempre positivos, permite el calculo numérico usando las correlaciones existentes, que
generalmente contienen una expresion exponencial con un exponente menor a uno, lo
cual no permite encontrar una solucion en el dominio real. Existen soluciones de célculo
en el dominio complejo (Taylor, 1996) pero no son objeto de investigacion en este

trabajo.

Cuando se conoce la matriz de difusion, es posible calcular para el caso
multicomponente, los perfiles de concentracion y los flujos de transferencia de materia
para sistemas de cualquier geometria, para los cuales se conocen las funciones de

transferencia binarias correspondientes. El desarrollo hecho por Stewart sirve para
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mezclas no ideales en flujo isotérmico laminar o turbulento con diferencias de

concentracion moderadas y sin reacciones quimicas.

La ecuaci6n para la transferencia de materia en columnas de pared mojada se convierte

para el célculo de transferencia multicomponente - y en anotacion de valores propios -

en:
Sh, = 0023 Re®™ $c* con S, =f)i (299)

La generalizacion para el caso de transferencia multicomponente implica el reemplazo
del coeficiente de difusion binario D por la matriz /D] de coeficientes de difusién y el
de los coeficientes de difusion binarios k por la matriz [k]. De esta manera se obtiene la
generalizacion de la ecuacion binaria, que es - en anotacién de valores adimensionales -

la siguiente:

[Sh] = 0.023 Re®*[Sc]** (300)

5.5.3. Calculo de los coeficientes de transferencia de materia mediante los

valores Sherwood

Las ecuaciones para el célculo del caudal de materia que atraviesa la interfase se
expresan en funcion del coeficiente de transferencia de materia k, lo cual se puede
calcular conociendo el valor Sherwood y la difusividad D. La notacién en valores
adimensionales resulta mds comodo al resolver las ecuaciones y la reconversién es
sencilla, mientras que el calculo de valores Sherwood a través de los valores propios de

la matriz es algo mas complicado y precisa explicacion.

La base de la solucién de problemas de transferencia de materia se encuentra en la
linealizacién de la ecuacioén de continuidad, resultado de la suposicion de diferencias de
concentraciones pequefias en la capa limite. Esto Gltimo permite suponer que la matriz

de coeficientes de difusiéon [D] es constante a lo largo del camino de difusién. Esta
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teoria de la linealizacién fue desarrollada independientemente por Toor (Toor, 1964) y

por Stewart y Prober (Stewart, 1964).

La ecuacion de continuidad para la difusién multicomponente en forma de una matriz de

dimensién (n-1) puede escribirse de la siguiente manera (comparar con la ecuacién

@)

29 - 5. =9-(2)-7-(¥,(x) 3o1)

Insertando la ley de Fick en la ecuacién (301) resulta:

—5% +V(N,(x) = v-(d D)(Vx)) (302)
La ecuacién (302) representa un juego de n-I ecuaciones diferenciales acopladas, que
son dificiles de resolver, ya que la matriz de los coeficientes de difusién de Fick es una
funcién de la concentracion. Segtin la suposicion hecha por Toor y Stewart, la matriz de
los coeficientes de difusiéon puede ser aproximada como constante. Asi el sistema de
ecuaciones no-lineales pasa a ser un sistema lineal segun:

(x)
ot

¢—==+V-(N,(x)) = D|(V*x) (303)

El método general de solucion que fue propuesto por Toor y Stewart explota las
propiedades de la matriz modal /P] cuyas columnas son los vectores propios de la

matriz de coeficientes de difusién /D]. El producto matricial,
[P'[p]P]=[D] (304)

es una matriz diagonal cuyas elementos son los valores propios de la matriz [D]. Asi

multiplicando la ecuacién (303) por [P]-! y insertando la matriz de identidad [P] [P]-{
entre /D] y V2(x) resulta en:

cégl +V. (1\7,(;2)) = c[D](sz) (305)

donde las pseudo-composiciones X, se definen por:



5. Modelos de simulacion de destildcion discontinua 154

A -1
(*)=[P] (x) (306)
También la ley general de Fick (ecuacién (37)) se puede expresar en pseudo-

composiciones x; multiplicando la ecuacién (37) por [P -1, 1o que resulta en:

(5) =—c[D|(V#)  con (J) =[P]"(9) (307)

Comparando las ecuaciones (305) y (302) se ve que la transformacién matematica
reduce el conjunto original de n-I ecuaciones diferenciales asociadas a un juego de n-I/
ecuaciones parciales disociadas. La ecuacion (305) expresada para el pseudo-

componente X, resulta ser:

2%, . .
¢ZLLV.N% =cDV*3, con J =-cDV3, (308)

ot !

Desde el punto de vista matemadtico las pseudo-fracciones molares y sus flujos molares

se comportan como si fueran las variables correspondientes de una mezcla real binaria

con los coeficientes de difusién ﬁ,. , los cuales son reales y positivos. Las ecuaciones
desacopladas (ecuacién (308)) representan un juego de n-/ problemas de estilo binario.
Por lo tanto, se encuentra riapidamente la solucién del problema multicomponente
correspondiente en funcién de pseudo-fracciones y de pseudo-flujos molares.

Suponiendo un problema de difusion binaria, que tiene la siguiente solucién:

(x, = x,.)

Epen aEACTY) (309)

La solucién del correspondiente problema multicomponente en forma de pseudo-
concentraciones es la siguiente:
(xi - xioo)

m=f(éi’}v1) (310)

X, =X

io
Los pseudo-flujos y concentraciones se pueden transformar con las siguientes

identidades:

@=1A0:  @=EE 0)=[20) 61
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De la misma forma es posible de convertir los valores propios S};ﬁ de la matriz de
valores Sherwood en plenos valores Sherwood. De hecho el valor adimensional
Sherwood puede aparecer especialmente en correlaciones empiricas por razones de
facilidad de célculo y de nomenclatura, tal como se explica en el apartado 5.5.2 (véase

también ecuacion (299)).

5.6. Calculo de propiedades y de variables de estado

Algunas de las variables usadas en los distintos modelos tienen que ser determinadas
con una rutina de célculo, que permite calcular estas variables a partir de las variables de
estado, temperatura, presion y concentracion. Estas variables son la entalpia de vapor y
liquido, la conductividad de calor de vapor y liquido, la tensioén superficial del liquido,
la viscosidad de vapor y liquido, la densidad de vapor y liquido y la entalpia de
vaporizacién del liquido. Una excepcién representa la presion, ya que se trata de una

variable de estado, que se calcula en funcion de la geometria del plato.

En la mayoria de los casos se han usado las rutinas de célculo de propiedades, que
proporciona el entorno de programaciéon en el cuil se desarroll6 el programa de
simulacién. En caso de que este entorno no proporcionase una determinada rutina de
calculo o que esta fuera dudosa, se ha optado por de calcularlo directamente mediante
una correlacion propiamente programada. Estos tltimos casos figuran detallados en el

anexo.

5.6.1. Cilculo de la perdida de presién

La caida de presion total para el gas 4dp es la suma de las pérdidas individuales
provocadas por la presencia del plato y del liquido que sostiene. La pérdida de presioén

en seco de un plato al otro se calcula mediante una ecuacion empirica reconocida, que
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esta respaldada por un estudio critico de todos los datos disponibles. El célculo se basa
en que es el resultado de una pérdida de presion a la entrada de las perforaciones, la
friccioén dentro del pequefio tubo que son las perforaciones, debido al espesor del plato y

finalmente la pérdida a la salida (Treybal, 1988):

% A 4l 4,
Ap,.. =C, —95”&[0,40(1,25—2"—) +—di+(1—7") } (312)
0

n n

El factor de friccion de Fanning f se puede tomar de una tabla estdndar (por ejemplo:
Perry, 1995). Este factor a su vez depende del nimero Reynolds y del grado de
rugosidad ¢ . Cuando el grado de rugosidad es pequefio (como aqui para el vidrio &=

0.00152), se puede usar la ecuacion de Prandtl para calcular f. Ecuacién de Prandtl:

1/.f =-4 log(li’:j;J (313)

Cp es un coeficiente de orificio que depende de la relacion entre espesor del plato y

diametro del orificio. Sobre el rango //dp = 0.2 a 2.0 vale:

do 0,25
C = 1,09(—1-) (314)
El segundo efecto que contribuye a la pérdida de presion es la cabeza hidrdulica. En la
region perforada del plato, el liquido estd en forma de espuma. La profundidad
equivalente de liquido claro Ay - y con ello la pérdida de presién por la cabeza hidréulica
- es una estimacion del valor que se obtendria si la espuma coalesciera. Este valor es
generalmente menor que la altura del rebosadero de salida, y decrece al aumentar el
flujo del gas. Algunos métodos de estimacién de Ay utilizan un “factor de aereacién”
especifico para describir este fendmeno. En la siguiente ecuacidn, el efecto de este
factor se incluye como una funcién de las variables que modifican la ecuacion:
lig

L
Ap,.. = pt g(6,1 107 +0,725h, —0238 V,, [p.. + 1,2257) (315)
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Las variables en la ecuacién (315) deben ser usadas en unidades SI, z es el ancho del
flujo promedio, que se puede tomar como el promedio aritmético del didmetro de la
columna y de la longitud del rebosadero. Otro componente de la pérdida de presion es la
caida de presién del gas residual Apr . Principalmente es el resultado de vencer la

tension superficial cuando el gas sale a través de una perforacién:

Apy=— (316)

La caida de presion en total es la suma de los tres efectos de pérdida de presién

individuales:

Apm = Apseco,m + Aphidr.,m + ApR,m (3 17)

5.6.2. Conclusiones del capitulo

En este capitulo se ha resumido todos los modelos que fueron usados en el trabajo
presente y se ha explicado el calculo de los coeficientes de transferencia de materia
como fueron usados para el modelo se transferencia de materia. Todos los modelos se
explican detalladamente con sus respectivas ecuaciones. Estas explicaciones sirven de
base para los distintos programas de simulacién que se han desarrolllado, los resultados

de estas simulaciones se detallan en el capitulo 6.

El modelo abreviado es uno de los modelos de referencia para compararlo con el nuevo
modelo desarrollado que se detalla en los apartados 5.4.5 a 5.4.7. Como el modelo
abreviado no es el mas detallado actualmente existente, se lo ha comparado con otros
modelos mucho mas detallados, que son el modelo del plato de equilibrio (apartado 5.2)
y el modelo de transferencia de materia "simple" (apartado 5.3) y el mismo con las

extensiones para dos clases de vapor (apartado 5.4.1).

El resumen de todas las ecuaciones dadas para los distintos modelos permite una
excelente supervision de la naturaleza de los modelos y permite una reproduccién facil.

Adicionalmente en el capitulo presente se encuentra la explicacién importante de como
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obtener los coeficientes de transferencia de materia a través de los valores Sherwood
(apartado 5.5.3).

5.7. Simbolos

Letra Descripcion Unidad
A superficie m?

C moles en calderin (bottom) kmol

B elementos de la matriz invertida de coeficientes de difusion s/m?

cp calor especifico kJ/kmol K
c concentracién molar kmol/ m’
g aceleracién gravitatoria m/s’

J caudal difusivo por superficie kmol/s m?
k coeficiente de difusién m/s

K coeficiente de equilibrio -

N nimero de unidades de transferencia -

N flujo molar promedio por superficie kmol/s m?
N flujo molar por superficie kmol/s m*
Ny Hold-up encima del plato mol

p presién Pa

q residual en la ecuacién de Underwood -

o energia, calor kJ

R relaci6n de reflujo -

T temperatura K

14 caudal de vapor m3/s

V43 longitud del trayecto de liquido en el plato m
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Simbolos griegos

Letra Descripcién Unidad
a volatilidad relativa -

yi3 coeficientes de matriz "bootstrap" -

1 4 coeficiente de actividad de liquido -

o parametro de convergencia -

£ relacion de vapor en zona bifasica -

A calor de evaporacién kJ/kmol
A calor de evaporacion relativo -

n eficiencia de plato de Murphee -

v coeficiente de indicacién de tipo de transferencia -

® fugacidad -

¢ parametro de enlace (ecuaciones Underwood) -

o tensién superficial N/m
Subindices .

B “bottom”, fondo o
D destilado |

i nimero de componente (de 1 hasta M)

j numero de plato (de 1 hasta N+1 [calderin])

0 "overall"

TV tubo vacio

ZB zona bifasica

BB “big bubbles”, burbujas grandes

SB “small bubbles”, burbujas pequefias

Superindices

A\ vapor

L liquido
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E equilibrio (se refiere a la parte de vapor en equilibrio)
D desequilibrio (se refiere a la parte de vapor que no esta en equilibrio)

indicacion para un valor por unidad de tiempo, e.g. un caudal (1/sec)

I interfase

* condicién de operacion de flujo elevado
e equilibrio

- promedio

Niimeros adimensionales

Nu  Nusselt: Nu= 2aky
A
ne
Pr  Prandtl: Pr=—=%
A
Re Reynolds: Re = 2o
2kR
Sh  Sherwood: Sh = . 2
1,
Fo Fourier: Fo= %
R
0
Le Lewis: Le = x = 4
Pr Dc pP
. uD
Sc  Schmidt: Sc=—
P
General
() vector
[] matriz
( )T transpuesto
[U] matriz unitaria

ierfc funcién complementaria de error
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