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6. Simulacion de la destilacion discontinua

El capitulo anterior presenta diversos modelos matematicos utilizados en la simulacién
del proceso de destilacién discontinua. Cada uno de estos modelos tiene determinadas
caracteristicas, que serdn objeto de estudio comparativo en el presente capitulo, ademas
se analiza ampliamente el nuevo modelo desarrollado y su coherencia con los resultados

experimentales obtenidos.

Todos los modelos se analizan especialmente con respecto a su capacidad de reproducir
los perfiles de concentracion, que previamente fueron obtenidos experimentalmente.
Como cabe esperar, cuanto mas detallado que es el modelo, mejor es el ajuste de los
perfiles calculados a los experimentales. Desgraciadamente cada mejora en precision de
célculo conlleva un aumento considerable de tiempo de célculo, ya que el sistema de
ecuaciones es mayor. Este aumento de tiempo de célculo (simular la destilaciéon de una
carga puede llevar algunos segundos usando el modelo short-cut y mas de una hora con
el modelo de transferencia de materia con tres fases de vapor) hace que los modelos
simplificados mantengan su utilidad, ya que existen ciertos aspectos que requieren un
calculo aproximado rapido. Un de tales aspectos es la optimizacion de la relacion de

reflujo, la cual precisa del cédlculo repetido de todo el proceso.

Los distintos modelos tienen por consiguiente una utilidad especifica en todo el proceso
de disefio, optimizaciéon y control de una planta; se entienden como partes de una
familia de modelos, que se usan segun necesidades concretas. Cuando existe muy poca
informacion acerca del comportamiento de la mezcla y se trata de una mezcla
multicomponente, lo mas recomendable es el uso del modelo de tres fases de vapor que
se desarrolla en este trabajo. En cambio, cuando existen correlaciones fiables para las
eficiencias de plato de una mezcla, se puede usar el modelo convencional del plato de
equilibrio. El modelo short-cut por su parte, tiene una utilidad muy reducida, ya que no
incorpora el célculo riguroso del equilibrio vapor liquido. Por lo tanto su utilidad en el
campo de la destilacion discontinua es cuestionable, porque son justamente mezclas de
solventes residuales procedentes de la industria farmacéutica o productos especiales,

que se separan habitualmente por cargas (Ahmad, 1996).
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Para cada experimento que se llevo a cabo en la columna experimental, se efectuaron
simulaciones usando el modelo short-cut, el modelo del plato de equilibrio con una
eficiencia de plato variable segiin el método AIChE (véase apartado 5.2.3) y el modelo
de transferencia de materia en tres configuraciones distintas. Estas tres configuraciones

se caracterizan por tres diferentes formas del contacto liquido vapor:

- Interfase liquido-vapor formada por burbujas pequefias y grandes.
- Interfase formada solamente por canales de vapor.

- Interfase formada por burbujas y canales de vapor.

Como referencia se encuentran en el anejo todos los experimentos realizados en forma
de ficha. En el presente capitulo se analiza una parte significativa del total de los

experimentos llevados a cabo.

6.1. La simulacion con la mezcla de Ciclohexano, Tolueno y
Clorobenceno

La mezcla de ciclohexano, tolueno y clorobenceno es una mezcla ideal cuyas
propiedades se han presentado en detalle en el capitulo 2. Con esta mezcla se llevo a
cabo un total de ocho experimentos, usando cuatro diferentes relaciones de reflujo y dos
diferentes potencias de calefaccioén, formando asi el total de ocho experimentos. El
estudio comparativa que nos ocupa se refiere al perfil de concentracion del destilado, ya
que es junto con la concentracién del residuo en el calderin la concentracién mas

importante.

6.1.1. Simulacién con el modelo de transferencia de materia segin el factor F

Como ya se ha especificado anteriormente, la razén mas importante para la
incorporacidon de una tercera clase de vapor en forma de canales, es la restriccion del
modelo de dos clases de vapor a un rango de trabajo por debajo del 60% de la carga

méxima de vapor. La carga de vapor - que se expresa en funcion del factor F - determina



6. Simulacion de la destilacion discontinua 163

la clase de contacto vapor-liquido para los orificios. Cuanto mas alta es la carga de
vapor mas orificios entran en un régimen de contacto, formandose canales de vapor en
lugar de burbujas. Este cambio en la forma del contacto vapor liquido no solo cambia la
geometria de la interfase, sino también su tamafio. Otro efecto del cambio de la forma
de contacto es el cambio de la correlacion de transferencia entre vapor y liquido; en
lugar de la solucién elaborada por Voigtlinder para burbujas se usa la solucién de
Sherwood para canales de vapor (véase apartado 5.5). Este cambio afecta directamente
en el calculo del perfil de concentraciones en la columna como se puede observar en la

Figura 25, Figura 26 y Figura 27.

Distillate concentration

s Cy ClOhOX@NG
=== Toluene
= = Chiorobenzene

Molefraclion

m  CBH12 exp.
¢ CBHS5CH3 exp.
A CBHS5CI exp.
0 05 1 15 2 25 3 35 4
Time (hours)
Figura25:  Simulacién considerando tres clases de vapor (burbujas grandes y

pequeiias, canales de vapor), F/F,,,, = 0.82, ensayo bq681r40
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Distillate concentration

s CyClohGXaNe
e Toluene
= = Chiorobenzene
m  CS8H12 exp.
¢ CBH5CH3 axp.
A CBH5CI exp.

Molefraction

Time (hours)

Figura 26: Simulacién considerando dos clases de vapor (burbujas grandes y
pequeiias), F/F,,, = 0.82, ensayo bq681r40

Distlllate concentration

m————Cyclohexane

m— Tojuene

= = Chlorobenzene
m  CBH12 exp.

C6H5CH3 exp.

CBHSCH exp.

Molefraction

> e

0 05 1 15 2 25 3 3.5 4 45
Time (hours)

Figura27:  Simulacion considerando una clase de vapor (solo canales de vapor),
F/F,.. = 0.82, ensayo bq681r40

La comparacion de la Figura 25 con la Figura 26 y Figura 27 demuestra, que el mejor
ajuste del perfil de la concentracion del destilado se obtiene con el modelo de

transferencia de materia que utiliza las clases de vapor. En caso de utilizar dos clases de
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vapor el ajuste es todavia razonable, mientras que el uso de una sola clase de vapor en
forma de canales de vapor es muy ;iésfavorable (véase Figura 27). El célculo del estado
estacionario con canales de vapor ya es en si mismo muy inexacto, alcanzando la
concentracion de ciclohexano solamente el 92 %. La apariencia de las trayectorias que
aparecen en las Figuras es la de un proceso con menor relacién de reflujo, ya que en
todo momento las concentraciones de todos los componentes son mas bajas. En realidad
este efecto se debe a la escasa superficie para la transferencia de materia, porque los
canales de vapor ofrecen menos superficie de intercambio en comparaciéon a las
burbujas y el coeficiente de transferencia en este tipo de contacto es mucho mds elevado

en el caso de las burbujas.

La ventaja del uso de una tercera clase de vapor se demuestra especialmente para cargas
altas de vapor como es el caso del ensayo bq681r40 (‘b’ simboliza la mezcla
ciclohexano, tolueno y clorobenceno y ‘a’ la mezcla metanol, agua; ‘q681° representa la
potencia de calefaccion en vatios y ‘r40’ el reflujo en tanto por ciento), en el cual la
carga de vapor equivale al 82 % de la carga maxima tedrica. Otro ensayo con una carga

mas baja de vapor demuestra esta relacion.

En Figura 28 y Figura 29 se puede observar el perfil de concentracién del dq‘él,tilado en
funcion del tiempo para un ensayo llevado a cabo con una carga media de vapor,

equivalente al 56% de la carga maxima tedrica. Para esta carga de vapor el porcentaje de
orificios formando canales de vapor solamente es del 28 % (F =14 Jkg/ ms? ) s

mientras que en el ensayo bq681r40 (Figura 25, Figura 26 e Figura 27) este valor

asciende al 70 % (F =21 w/kg/ ms? ) En consecuencia, las diferencias en los perfiles

obtenidos en cada experimento son menores en el caso de poca carga de vapor (Figura

28 e Figura 29) que en el de alta carga de vapor (Figura 25 y Figura 26).
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Distillate concentration

e Cyclohexane

| T 0luENE

= = Chlorobenzena
u C8H12exp.
¢ CBH5CH3 axp.
A CBH5CI exp.

Molefraction

0 1 2 3 4 5 -]
Time (hours)

Figura 28: Simulacidn considerando tres clases de vapor (burbujas grandes y
pequefias, canales de vapor), F/F,,,, = 0.56, ensayo bq466r40

Distillate concentration

—Cyciohexane
|mm——Toluene

= = Chiorobenzene
s CBH12 exp.

¢ CBH5CH3 axp.
A CBH5CI exp.

Molefraction

0 1 2 3 4 5 []
Time (hours)

Figura29:  Simulacién considerando dos clases de vapor (burbujas grandes y
pequeiias), F/F ., = 0.56, ensayo bq466r40

Obviamente esto es asi, porque la simulacion de la Figura 28 se basa en el modelo de

tres clases de vapor en un caso de operacién con pocos orificios en régimen de contacto
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de canales (28 %), lo que hace la simulacién casi equivalente a la mostrada en la Figura
29, la cual solamente contemﬁla dos clases de vapor. Esta diferencia entre los dos
modelos de dos y de tres clases de vapor es mayor para el experimento de alta carga de
vapor, ya que alli aparece una mayor cantidad de orificios en régimen de canales de

vapor.

La Figura 30 demuestra la simulacién usando como régimen de contacto
exclusivamente los canales de vapor. Como en el caso anterior (Figura 27) se observa
un desajuste notable respecto a los datos experimentales debido a una estimacién muy
baja del poder separador de la columna, especialmente apreciable las concentraciones

calculadas en el estado estacionario (periodo de 0 a 1 horas)

Distillate concentration

=—=—Cyclohexane

m———Toluene

= =. Chiorobenzene
m~ CBH12 exp.
o> CBH5CH3 exp.
A CBHS5Cl exp.

Molefraction

0 1 2 3 4 5 6
Time (hours)

Figura30:  Simulacién considerando una clase de vapor (solo canales de vapor),
F/F .. = 0.56, ensayo bq466r40

6.1.2. El modelo de tres clases de vapory la eficiencia de plato

Como ya se ha mencionado en la introduccion, el uso de la eficiencia de plato es una

aproximacion satisfactoria a falta de conocimiento acerca del proceso fisico real. Se
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trata de la tipica solucién del ingeniero de resumir todos los efectos desconocidos en un
solo parametro, que debe ser determinado por via experimental. De hecho algo similar
se usa también en la difusién segin Fick, donde el flujo difusivo siempre es
proporcional al gradiente de concentracion y el parimetro que representa la

incertidumbre del proceso es el coeficiente de difusion.

Explicar la destilaciéon con la difusion segin Fick resulta entonces semejante a la
utilizacion de eficiencias de plato, porque la incertidumbre del proceso se traslada
simplemente del factor de eficiencia al coeficiente de difusion. Para no caer en esta
falacia, se ha usado en este trabajo la difusién segtin la definicién de Maxwell-Stefan,

como se ha explicado en el capitulo 4.

Para dar una idea de cémo deberia resultar la eficiencia del plato, si se quisieran
contemplar todos los efectos que se pueden contemplar con un modelo de transferencia
de materia basado en la difusién segin Maxwell-Stefan, se ha hecho un “recalculo” de
la misma. “Recélculo” quiere decir aqui, que se resuelve el modelo de tres clases de
vapor, calculando en cada instante un pardmetro segtn la definicién de la eficiencia de
plato de Murphee (Murphee, 1925). Este es el valor que deberia tomar la eficiencia de
plato en cada instante para reproducir exactamente el perfil de concentraciones
calculado con el modelo de tres clase de vapor usando el simple modelo del plato

tedrico. Este parametro - la eficiencia de Murphee - se define de la siguiente manera:

our IN
_ ik T ik
- € N
Yik = Vikn

En realidad la eficiencia de Murphee no distingue los distintos componentes, pero en el

Ti i: componente; k: numero de plato (318)

proceso de “recalculo” aparecen los distintos valores de eficiencia para cada

componente segun se puede observar en la Figura 31.
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Back calculated tray efficiency, tray 5

= = Chlorobenzene

Q 05 1 15 2 25 3 35 4

Time (hours)
Figura 31:  Eficiencias de componente en el quinto plato, recalculadas segin la

definicién de Murphee; modelo de tres clases de vapor, ensayo bq681r40

A parte de los tres distintos valores para la eficiencia de plato, que se ven en el intervalo
de estado estacionario (de 0 a 1 hora), también se observa una trayectoria pronunciada
en el valor de la eficiencia de plato a partir de las 2 horas. Especialmente notable es el
hecho, que la eficiencia suba por encima de uno y su répido ascenso y descenso al
tiempo t = 2.1h. Estos hechos se pueden explicar, sabiendo que las concentraciones (y
con ello la eficiencia) se originan exclusivamente en los caudales de transferencia por la
interfase. Observando la Figura 32, se nota que el caudal molar de transferencia de
tolueno pasa por cero justamente en el instante de tiempo t = 2.1h. Antes de este instante
de tiempo, el tolueno se va condensando en la fase de vapor y pasa al liquido, lo que fue
definido en el modelo como un flujo negativo. Después el tolueno pasa a ser el
componente mas volatil en el plato y se evapora pasando a la fase vapor, lo que resulta

en un flujo positivo.

El pico pronunciado en la eficiencia de plato aparece, porque la definicion de la
eficiencia de plato se basa en la comparaciéon con el equilibrio vapor-liquido. De

acuerdo con la teoria expuesta en el capitulo 5, se explica que el valor de la eficiencia
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puede llegar a tener valores por encima de uno, ya que se trata de un valor

“recalculado”, cuyo resultado solamente depende de la termodinamica de transferencia.

Component molar fluxes, tray 5§

———Cyclohexane
———Tol0N0
= = Chlorobenzene

Molar fluxes (molh)

Time (hours)

Figura32:  Caudales molares de transferencia en el quinto plato; modelo de tres
clases de vapor, ensayo bq681r40

Ademads hay que tener en cuenta que se trata de una solucion numeérica. Por pequefios
que sean los intervalos de integracion (el intervalo de integracidn principal ha sido de
0.01 horas, modificindose en caso de residuales demasiado grandes), los resultados
siempre son discretos y no continuos. Por lo tanto hay que interpretar el salto en la

eficiencia también como el resultado de la discretizacion numérica.

Una situacidn parecida sucede en cualquier otro plato durante el mismo proceso de
simulaciéon en instantes de tiempo diferentes. La Figura 33 muestra el curso de la
eficiencia de plato “recalculada” en el plato nimero 10 de la columna, con los platos
enumerados de arriba hacia abajo. Se observa que el cambio brusco en la eficiencia
segin Murphee del tolueno tiene lugar en el tiempo t = 2.33h, unas 0.23 horas (13 min y
48 segundos) mas tarde que en el plato 5, donde la fase de vapor ya se ha enriquecido

antes con tolueno.
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Component molar fluxes, tray 10

Molar fluxes (molh)

Time (hours)

Figura34:  Caudales molares de transferencia en el décimo plato; modelo de tres
clases de vapor, ensayo bq681r40

T
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Figure 28. Component efficiency profiles computed from the resuits of the nonequilibrium-stage model for
Run 1 with the system methanol-isopropanol-water. Experimental composition profile shown in Figure 27.

Figura 35:  Perfil de la eficiencia de plato “recalculada” para una columna continua

segun Krishna y Taylor (Taylor, 1993)
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Component efficiencles, tray 10

~———Cyclohexane
1 _To‘m
~ = Chiorobenzens

Time (hours)

Figura 33:  Eficiencias de componente en el décimo plato, recalculadas segun la
definicién de Murphee; modelo de tres clases de vapor, ensayo bq681r40

También ocurre que, como en el caso del quinto plato, en el momento del cambio
brusco de la eficiencia de componente para tolueno el caudal molar de este componente

pasa por cero como se puede observar en la Figura 34.

Esta evolucion de la eficiencia de plato en funcion del tiempo, con un pico cuando llega
el segundo componente como componente ligero al plato, también fue observado por
Taylor y Krishna en una forma similar para una columna continua (Taylor, 1993). Lo
que se produce en una columna discontinua en un lugar fijo a lo largo del tiempo es lo
que sucede en una columna continua a lo largo de su altura. Como se puede observar en
la Figura 35, aparece el tipico perfil de subida y bajada de la eficiencia del segundo
componente mirando de derecha hacia a la izquierda; o sea de abajo de la columna hacia
arriba. En esta direccion se llega de componente mas pesado hacia componente mas
ligero, tal como en el eje de tiempo de la columna discontinua, que lleva para un
determinado plato de una concentracion alta en componente pesado a una concentracion

alta en componente ligero.
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Segin los cdlculos realizados por Taylor, aparecen también eficiencias de plato
“recalculadas” negativas y mas grandes que uno, lo que se puede observar en otro

ejemplo dado por Taylor en la Figura 36.

9.6 —~

Efficlency
[ J
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SR,
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Stage Number

Flaure 28. Component efficiency profiles computed lrom the results of the nonequilibrium-stage model for

Figura 36:  Perfil de la eficiencia de plato “recalculada” para una columna continua
mostrando valores negativos y mayores que 1 segin Krishna y Taylor
(Taylor, 1993)

6.1.3. Difusion Maxwell-Stefan frente a difusién Fick en el modelo de tres fases
de vapor

En‘el capitulo 4 se explican los fundamentos teéricos de la difusion en mezclas
multicomponentes y la formulacién de la difusién segin Maxwell y Stefan. El
experimento realizado por Duncan y Toor, que se explica en el capitulo 4.2.2, demuestra
las desventajas de la definicion de la difusion segun Fick, ya que el coeficiente de
difusién de Fick deberia tomar valores negativos hasta infinito para poder explicar los
efectos de cruce que aparecen durante el experimento. La explicacion de la difusion
hecha por Maxwell y Stefan se muestra superior a la difusiéon de Fick, ya que ios
coeficientes de difusion usados por Maxwell y Stefan contienen la definiciéon de un

coeficiente inverso de friccion entre los componentes. Estos coeficientes dependen
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mucho menos de la concentracion que los coeficientes de Fick y siempre tienen un valor

finito (véase la Figura 40).

Uno de los efectos sorprendentes que aparece durante el experimento de Duncan y Toor
es el efecto de la difusion inversa. Difusion inversa quiere decir que el componente en
cuestién se difunde en direccion contraria al gradiente de concentraciéon expresado
matematicamente por:

J
- Vx,

>0 (319)

Este efecto, que se puede observar en un experimento especifico a escala de laboratorio,

(, se puede observar lo también en un proceso real como el de la destilacion ?

Para contestar a esta pregunta se ha efectuado un “recélculo” de los coeficientes de
difusién, similar al “recalculo” que se efectué para las eficiencias de plato. El
“recélculo” indica cudl es el valor que deberia tomar el coeficiente de difusién en la
definicién hecha por Fick para que el caudal difusivo, determinando segiin la difusién
de Maxwell-Stefan, corresponda al calculado por esta ultima definicion. En concreto se
resuelven las dos ecuaciones adicionales siguientes para determinar los coeficientes de

difusién de Fick “recalculados™ Dy ¥ Dyt

J,8
Dywr =——7T. 3 (320)
' c ()’l ‘J’l)
Dy = __JS (321)
Lick 2 c (y; _ yz)

De esta manera se pueden identificar facilmente zonas de difusién inversa (D, < 0)
y situaciones en los que rije la difusion osmética ( Dp,, —> o) 0 una barrera de difusion
( Dy = 0) (véase el apartado 4.2.2). La Figura 37 muestra que existe un periodo de
tiempo de difusion inversa entre t = 23 h y t = 2.5 h en el cual el coeficiente de

difusion de Fick es negativo. Asimismo existen dos puntos de barrera de difusion en los
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cuales el flujo difusivo es igual a cero aunque la fuerza motriz (diferencia de

concentracidon) no es igual a cero.

Back calculated Fick diffusion coefficients

~—— Cyclohexane
——=Toluene

diff. coeff. nm2/s

Time (hours)

Figura37:  Coeficientes de difusion “recalculados” con la definicién de Fick en el
décimo plato, ensayo bq681r40

Este comportamiento se hace mas evidente al observar el propio caudal difusivo y la
diferencia de concentracion, ya que son estos dos valores los que forman el coeficiente
de difusion “recalculado” (ecuaciones (320) y (321)). La Figura 38 muestra que el flujo
difusivo pasa a ser negativo en el intervalo de tiempo 2.3h <t < 2.5h que es el mismo
intervalo analizado para el coeficiente de difusion “recalculado” (Figura 37). Es de
restar que la diferencia de concentracion como fuerza motriz de la difusion es positiva
en todo el intervalo contemplado lo que se manifiesta examinando el perfil de la

diferencia de concentracion (Figura 39).
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Diffusion flux

0.007

0.006
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0.002
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Figura 38: Caudal difusivo entre t = 2.3 y t = 3 para ciclohexano, décimo plato,
ensayo bq681r40

Concentration difference
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0.0002
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Figura39:  Diferencia de concentracion entre t = 2.3 y t = 3 para ciclohexano,
décimo plato, ensayo bq681r40

En la Figura 37, que muestra los coeficientes de difusion “recalculados” segin la

definicion de Fick., se observa que existe una variacion importante del valor de los
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coeficientes en funcién del tiempo y por consiguiente en funcidn de la concentracién (se
puede apreciar los perfiles de concentracién de vapor del plato en cuestién en la Figura
41). Esta dependencia del coeficiente de difusiéon de la concentracién es una de las
mayores desventajas de la formulacién de Fick. La Figura 40 en cambio muestra la
menor dependencia de los coeficientes de difusién de la matriz /D’ ]. Tal como se
espera, los coeficientes cruzados D;; y D;; son menores a los coeficientes de la diagonal
Dy; y D;;. Esto se explica teniendo en cuenta el calculo de los caudales de difusiéon

segun la ecuacidn (50) del capitulo 4, la cual conste:

J, =—-¢,D,Vx,—¢,D,,Vx, y J,=-¢,Dy,Vx,~c,D,,Vx, (322)

Coeficlentes de difusién Maxwell-Stefan, plato 10

3
|3
E
S D_11
S ———D_12
g -==D21
) - == D_22
g
C
8
Q
Tiempo (horas)
Figura 40: Coeficientes de difusion de la matriz /D] en funcién del tiempo, ensayo

bq681r40

Se ve que son los coeficientes cruzados D;; y D2; que provocan un flujo difusivo de

componente 1 por el gradiente de componenete 2, provocado por el término

(—c, D12Vx2), y un fluyjo de componente 2 por el gradiente en 1 provocado por el

término ( -c, D2,Vx,) .
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Vapour concentratlon, tray 10

Cyclohexane
seme=Toluene
= = = Chlorobenzene

molefraction

Time (hours)

Figura 41: Concentracion de vapor plato diez, ensayo bq681r40

Estos coeficientes cruzados, cuyo curso en el tiempo est4d dado con un aumento de
escala en la Figura 42, son relativamente pequefios en el caso de la mezcla ciclohexano,
tolueno, clorobenceno, porque se trata de una mezcla con un peso molar relativamente
uniforme (Ciclohexano: 84,16 kg/kmol, Toluene: 92,14 kg/kmol, Clorobenceno: 112.56
kg/kmol) y una geometria molecular bastante uniforme. Estas dos razones no dan lugar

a mayores efectos de cruce, lo que se representa por coeficientes de cruce pequefios.

L]
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Cross-coefficients, tray 10
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Diffusion coefficient (nm2/s)

-0.25

0.3

-0.35

Time (hours)

Figura 42: Ampliacién de escala para los coeficientes de difusién cruzados en el
plato diez, ensayo bq681r40

6.1.4. Comparacion con otros modelos

En el apartado 6.1.1 se compararon distintos aspectos del modelo de transferencia de
materia, habiéndose justificado el modelo con tres clases de vapor como el mas apto
para obtener con mayor precision el perfil de concentracion del destilado, especialmente
para cargas altas de vapor. Como comprobacion de la metodologia de cdlculo empleada
se han tomado las mediciones de los experimentos hechos en la columna de laboratorio.
Estas mediciones se comparan aqui con los resultados obtenidos por simulacién con el

modelo del plato de equilibrio y el modelo short-cut.

Las simulaciones con el modelo de plato de equilibrio se efectuaron con una eficiencia
de plato, que se calcula con el método ampliado presentado en el apartado 5.2.3. Este
método se basa en la correlacién correspondiente del “Bubble Tray Design Manual”
(véase el apartado 5.2.3). Estas simulaciones, de las cuales se presenta un ejemplo en la

Figura 43, manifiestan una buena coincidencia con las mediciones.
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Distillate concentration

Cyclohexane
e 'Toluene
= = Chlorobenzene

Molefraction

m  CEH12 exp.
o CBH5CH3 exp.
A C6H5Cl exp.
0 0.5 1 15 2 25 3 35 4
Time (hours)
Figura 43: Simulacién con el modelo del plato de equilibrio con eficiencias de plato

seguin ampliacién del método AIChE, ensayo bq681r40

Contemplando la Figura 43 con més detalle, se advierte que la separacién simulada
parece mas “abrupta”, mas pronunciada, que la obtenida anteriormente con el modelo
de transferencia de materia. Por una parte, en el intervalo de tiempo entre una y dos
horas la concentracion de ciclohexano se mantiene constante a 100%, aunque la realidad
experimental indica un descenso progresivo, por otra parte la concentracion de
clorobenceno en el intervalo de tiempo entre dos y tres horas se mantiene practicamente
constante en 0%, aunque en realidad sube ligeramente hasta el 5%. En ambos casos las
simulaciones hechas con el modelo de transferencia de materia reflejan una mayor

reproducibilidad del fenémeno real

Ll
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Tray efficlency calculated by AIChE correlation, tray 5 and 10

1 wrrrrr———

———Cyclohexane 5
m—T 0luene 5
= = Chiorobenzene 5

= = Toluene 10
e Chiorobenzene 10

Molar fluxes (molh)
=]
o

0 0.5 1 15 2 25 3 35 4
Time (hours)

Figura44:  Eficiencias de plato calculados para el modelo del plato de equilibrio a
dos distintas alturas de la columna, ensayo bq681r40

La simulacién de la Figura 43 se basa en las eficiencias de plato que aparecen bibujadas
en la Figura 44, Hay que recordar, que en realidad el concepto de la eficiencia de plato,
es un concepto desarrollado para una separacién binaria y la correlacion usada para el
calculo de las eficiencias est4 pensada para una separacién binaria. Solamente con la
ampliacién desarrollada en el apartado 5.2.3 es posible calcular eficiencias de plato
individuales para cada componente. Este desarrollo no es absolutamente precisa, porque
trata de reducir la mezcla multicomponente a una pseudo-mezcla binaria no existente;

no obstante los resultados obtenidos son razonablemente satisfactorios.

Otro modelo que se ha empleado como referencia comparativa es el modelo short-cut.
Este modelo solamente puede dar un resultado razonable, cuando se calcula la
separacion de una mezcla no azeotrdpica, ya que la aproximacion de volatilidades
relativas constantes es absolutamente invalida cuando la mezcla se acerca a su punto
azeotrépico. De hecho el resultado de una simulacién con el modelo short-cut depende
en gran parte de la eleccién de las volatilidades relativas. Para llegar a un resultado
Optimo, se ha elegido un promedio aritmético de la volatilidad relativa de cada

componente sobre todo el rango de concentracion.
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Distillate concentration

e (Cyclohexane
w— 'Toluene
= = Chiorobenzene

Molefraction

m CBH12 exp.
¢ CBHSCH3 exp.
A CBHS5CI exp.
Time (hours)
Figura 45: Simulacién con el modelo short-cut, volatilidades relativas 4.7:1; 1.81:1;

1:1; ensayo bq681r40

Los perfiles de concentraciones que se observan en la Figura 45 son mas pronunciados
ain que los obtenidos anteriormente con el modelo del plato de equilibrio (Figura 43).
La presencia de tolueno en el destilado es muy brusca y lo mismo sucede con el
descenso de la concentracién de ciclohexano. La reproducciéon del perfil de
concentracion es bastante menos exacta que en los modelos mas complejos. El hecho de
que se reproduzca el perfil cualitativamente bien solo se debe al comportamiento

termodindamico ideal de la mezcla.

6.2. La simulacion con la mezcla metanol agua

La mezcla de metanol - agua es una mezcla ideal cuyas propiedades se han presentado
en detalle en el capitulo 2. Con esta mezcla se llevd a cabo un total de ocho
experimentos, usando cuatro diferentes relaciones de reflujo y dos diferentes potencias

de calefaccion, formando asi el total de ocho experimentos. El estudio comparativa que
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nos ocupa se refiere al perfil de concentracion del destilado, ya que es junto con la

concentracion del residuo en el calderin la concentracién mas importante.

Los experimentos con esta mezcla se efectuaron como los primeros ensayos después de
la construccion de la planta piloto. Ambos componentes de la mezcla son de acceso facil
y como se trata de una mezcla binaria se obtenia una manera relativamente simple de
averiguar y confirmar el buen funcionamiento de la columna y del método experimental.

A parte de esto, los experimentos permitieron también comprobar el método analitico.

Por el hecho de que se trataba de unos experimentos “de prueba”, no se llevara a cabo
un andlisis muy profundo de ellos. Especialmente el uso del modelo de transferencia de
materia a base de las ecuaciones Maxwell-Stefan, carece de sentido para una mezcla
binaria, ya que su gran ventaja de poder contemplar efectos de cruce en la difusién no se
puede demostrar para una mezcla binaria. El andlisis de los experimentos queda
entonces restringido a una comparacion con el modelo abreviado (“short-cut™) y el

modelo del plato tedrico.

Concentracién de destilado

——Metanol
—Agua
o Metanol exp.
A Agua exp.

Fraccién molar

Tiempo (horas)

Figura 46: Simulacion con el modelo del plato de equilibrio con eficiencias de plato
segun el método AIChE, ensayo aq932r25
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La dos Figuras (Figura 46 y Figura 47) muestran la tendencia, que se puede observar en
todas las simulaciones efectuadas con la mezcla metanol agua. Esa tendencia es la de
encontrar siempre una adaptacién muy razonable del modelo del plato de equilibrio a
los valores experimentales y un desajuste de tiempo en el caso del modelo abreviado.
Este desajuste siempre tiene la misma direccién, quiere decir que siempre la destilacién
se acaba mas pronto en la simulacién con el modelo abreviado que en la simulacién con
el modelo del plato tedrico. Se trata de un efecto, que no se puede observar en la
simulacioén de la mezcla ternaria, la cual se compone de unos compuestos relativamente

uniformes y con calores latentes también uniformes.

Esto no es el caso para la mezcla metanol - agua, ya que alli los calores latentes son
menos parecidos. Como el modelo abreviado usado para la simulacién de la mezcla
binaria trabaja con un caudal de vapor constante (y no con una potencia calefactora
constante) es mds probable que exista un diferencia entre el caudal realmente evaporado
y la constante puesta cuando los compuestos de la mezcla tienen calores latentes mas
dispares. Una diferencia en el caudal de vapor se traduce después en una variacion en el

eje de tiempo.

Concentraclén de destilado

——Metanol
— AM
o Metanot exp.
A Agua exp.

Fraccion molar

0.0 10 20 3.0 40 5.0 6.0 7.0
Tiempo (horas)

Figura 47: Simulacién con el modelo short-cut, volatilidades relativas 3.9:1; 1:1, ensayo
aq932r25
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6.3. Conclusiones del capitulo

El capitulo presente compara los distintos modelos que se explican en el capitulo 5 con
el nuevo modelo desarrollado y explica las caracteristicas y ventajas del mismo.
Adicionalmente se exponen algunas caracteristicas del nuevo modelo a base de ciertos

valores clave.

La comparacion efectuada entre los distintos modelos demuestra, que el nuevo modelo
desarrollado, ofrece la mejor adaptacion entre el perfil de concentraciéon medido por
experimento y el perfil obtenido por simulacion. Este hecho se manifiesta especialmente
para cargas altas de vapor, ya que bajo esta condicién aparece una tercera clase de
vapor. Para cargas bajas de vapor el modelo de dos clases de vapor ya demuestra una
adaptacion buena a los perfiles de concentracién experimentales. No obstante hay que
mencionar, que las columnas operan generalmente en un régimen de carga alta para

aumentar la productividad.

Con el uso de valores "recalculados”, o sea valores que resultan de una definicién
diferente a la que se usa realmente para la simualcién, era posible de demostrar la
superioridad de la definicion de la difusién segin Maxwell y Stefan y la superioridad
del modelo de transferencia de materia. Estos valores "recalculados" - como la
eficiencia de plato o el coeficiente de difusion segun la definicién de Fick - pueden
llegar a tener unos valores extrafios, fuera del margen de definicidn original. Asi, por

ejemplo, un coeficiente de difusion de Fick negativo indica zona de difusion inversa.

6.4. Simbolos

Letra Descripcion Unidad
c concentracién molar kmol/ m*
D coeficiente de difusion de Fick m%/s

D’ coeficiente de difusion de Maxwell-Stefan m%/s
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F factor-F (carga de vapor) Jkg/ms’
J caudal difusivo por superficie kmol/s m?
k nimero de plato -
Simbolos griegos

Letra Descripcion Unidad

o espesor mm

n eficiencia de plato de Murphee -
Subindices

i nimero de componente (de 1 hasta M)

t total

Superindices

ouT salida

IN entrada

I en la interfase

e equilibrio
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