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RESUMEN

Un modelo de parametros distribuidos para una columna de destila-
citn con dos fases liquidas se formula, a partir del cual una técnica
de reduccidn es propuesta. Otra té&cnica basada en aproximacidn polino-
mial directa es tambi@n dada para la obtencidén de un modelo reducido en
este tipo de sistemas de proceso. Importantes aspectos de los modelos
reducidos se muestran a través de desarrollos analiticos y andlisis nu-
mérico.

ABSTRACT

A distributed parameter model for a two liquid phases distillation
column is formulated, from it a reduced order technics is given. Ano-
ther technics based on direct polynomial approximation is proposed to
get a reduced model for this kind of process systems. Important aspects
of reduced models are shown through analytical developments and numeri-
cal analysis.
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1. INTRODUCCION

Durante la sintesis y disefio de procesos de destilacidn de siste
mas que, por sus caracteristicas no-ideales, pueden presentar una se-
gunda fase 1liquida es indispensable conocer bajo qué condiciones un
sistema trifdsico aparece. No obstante, una escasa literatura ha sido
dedicada a la simulacidn de torres de destilacifn con dos fases liqui-
das, ma@s alin, la mayor parte de los trabajos previos han sido dedica-
dos a simulaciones de estado estacionario. Un modelo riguroso de simu-
lacidn de columna con dos fases liquidas ha sido presentado por Block
y Hegner [1]. —

En aquel trabajo un esquema iterativo que utiliza la técnica de
Newt on-Raphson para resolver las formas linealizadas de los balances
de componentes de una manera andloga a la conocida técnica de Naphtali-
Saldholm (2], es propuesto. Métodos alternativos que siguen la misma
metodologia, se proponen en [ 3]y [4]. La principal desventaja que pre-
sentan estas metodologias, como se ha notado en [5], es que toman la
eficiencia como 100X, y precisamente una de las causales de la apari-
cion de una segunda fase liquida es la disminucidn de la eficiencia.

Un nuevo método que permite incluir informacidn sobre la eficien~-
cia ha sido propuesto en [ 5]. El método utiliza dos lazos de iteracidm,
uno externo y otro interno que utilizan modelos con distinta rigurosi-
dad.

En este trabajo se presenta una forma de simulacidn dindmica y es-
tacionaria de sistemas con dos fases liquidas usando esquemas reducidos.
Partiendo del modelo dindmico riguroso del sistema un modelo de parame
tro distribuido es formulado, y a partir de @ste un esquema de reduc/
cidn se propone basado en interpolacidén polinomial. El mismo esquema re
ducido se obtiene a través de un método de reduccidn por aproximacidn
polinomial directa ya propuesto en la parte I.

2. DESARROLLO DE ECUACIONES
Modelo riguroso

Vamos a desarrollar aqui las ecuaciones que rigurosamente (plato-
a-plato) describen el comportamiento de una columna con dos fases liqui
das, sin alimentaciones (ni extracciones) de Corrientes masicas o ener
géticas. En la presentacidn que sigue, supondremos que:

i) Las dos fases liquidas, cuando coexistan, estar@n en equilibrio
y perfectamente mezcladas.

ii)Las dos fases liquidas y el vapor que abandona un plato cualquie
ra, estan a la misma temperatura.

iii) Existe una relacidn definida (no necesariamente de equilibrio)
entre las composiciones de las dos fases liquidas y del vapor que aban-
donan cada plato.

iv) El holdup de vapor en cada plato es despreciable.
El modelo dindmico para este sistema con dos fases liquidas se ob-

tiene escribiendo las balances de masa y energia de estado no estaciona
rio, alrededor del j-&simo plato, junto a las relaciones de equ111brlo
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e hidrdulica. Las variables asociadas al plato j se muestran en la fig.
1. )
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El balance de componente alrededor de la etapa j-ésima ?s:

d M + M., x"..)=1L x i,j-1 + 2.1y

A FE ., X, . L',
e B ¥ B TRl 5 LAt B S % B3 Ml

+V,y.,-L. x..-L". x'",, -V. 1
i7i5 T 75 i [ ST T N

i,j-1
i=1l,...,0; j=1,.., N

Donde N es el nimero de etapas y C el de componentes. El balance de ma

teria total es:

d

<. (M. + M) =L, + L', +V, -L +L' -V, 2.2

dt(J J) j-1 j-1 h] 3 b j-1 2.2)
y el balance de energia:

d
S (M, h., +M h')=(. ,h, ., +L' _ h! 4V H
de (J 3 J J) (J'l i-1 j-1 7j-1 i3

- L, h, -L'h! -V,  H 2.3
33 33 j-1 73-1 (2.3)
donde:
C c
H. =L Yis Hi' s h, = I ii By
B PTG S B 5 k| j=1 13 13
c
h! =% x'".. h',. (2.4)
Joqap 44

Las relaciones algebraicas que completanla descripcidn son:
- ecuacidn hidriulica:
M, + M =f (L, L! 2.5
5 5 (J,J) (2.5)

- las relaciones liquido-vapor:
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y yx. . TJ.> (2.6.a)

i,j-1 1],

- y(x'i,j, T.) (2.6.b)

y j

i,j-1
- relacidn para el "punto de burbuja":

c

Iy (xg., ™) =1 (2.7.a)
i1 it

¢ L

Ty (xl., T =1 (2.7.b)
i=1 g

- eficiencia de vaporizacidn:
v v ' .

.. =E.. k.. x,, = E.. k,, x'. (2.8)
i, j-1 i3 4y Tij 1 1j Tdj

y
- equilibrio liquido-liquido:
= ! '
Yij xij Yij X ij » 2.9)
donde Yij y Yij son los coeficientes de actividad.

Introducimos un nuevo conjunto de variables:

M, =M. +M! (2.10.a)
3 3 h|
L, =1L, +1L! : (2.10.b)
h] b h|
- L, -
xij (Lj xij +L xij) / L (2.10.c¢)
- = [ - M .
xij (Mj xij + Mj xij) /' M . ) (2.10.4)
h,.= (L. j. . + L' h. . L .10.
157 Ly dg,5 Ly Ry )/ (2.10.e)
h, .= (MJ. h, .+M h, .) /¥ (2.10.£)

R Y% i,i 7§ 1.3
de (2.10.c) & (2.10.d) puede definirse un pardmetro 14 que describe el -
nimero de fases en el interior de la columna:

= '. '
xi,j qj xij + (l~qi) xij
0 <q,c<1

nJ

Si ﬂj =00n, =1 solo una fase liquida estard presente.

3
Usando. las nuevas variables, el modelo riguroso queda:

< (ﬁj 2 m EF - @z - V). (2.11)
d .- - -
rACSRRUEL NN GEL) (2.12)

d ¢, h. )= & h, -V,
a J i s TS B B
\

-1 Hj-l) -(*) (2.13).
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*y = (L. H, -V, H, .
(*) ( 5 By f J)
que se completa con las relaciones algebraicas:

- ecuacidn hidr@ulica:

W, =m (L, 2,14
;] ( J) (2,14)
- relacidn liquido-vapor (véase Apéndice I):
- L
Vi = ¥ Gy T5) (2.15)

- relacién para el punto de burbuja:

z -1 (x T ) =0 , j=1,...,8 (2.16)
i=1
Modelo de par@metro distribuido i

Siguiendo el procedimiento dado en [8] vamos a generar un conjunto
de ecuaciones diferenciales parciales que modelan la columna con .dos fa
ses liquidas como un sistema distribuido. Asumimos que las variables
%., V., L, V, My T.son funciones continuas de la varlable adimensional
Z. Usando esta suposicidn podemos escribir:

X,
- - i

xi,j-l = xij - 3z AZ » 2.17)
donde AZ es el espaciado entre platos. Por conveniencia vamos a tomar
AZ = 1/N. Los ecuaciones diferenciales parciales y algebraicas que des
criben el sistema son: .

2 dE) =Ly, -LE (2.18)
9% - ~§-; V-0 (2.19)
s @Ry - 3 w-LH (2.20)
3t -
Hoaz =M (D (2.21)
ayi _ - _
y, - =y &, ™) O (2.22)
zy(x.r)-l - : (2.23)
i=1 .
donde:
M- ?ij_/ AZ (2.24)

puede considerarse como el holdup de liquido por unidad de longitud. Las
condiciones de contorno para las ecuaciones anteriores se obtiemen con-
siderando las condiciones en el tope y la base de la columna de la fig.2.

X

@m0 =x 0 v, E= D) =y
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L@E=0) = Eo y V@ =1 vy (2.25)
™z =0 = T, T@=1) Tg

Las ecuaciones (2.18) y (2.20) pueden simplificarse usandoc (2.19) para
dar: .

3x,

at Y (Vyi L xi) T ¥ % v-L) (2.26)
Q_E = 2 -if) -5 3 -1
M 3t - 37 (VH -Lh) h 32 (V-1L) 2.27)

Si ahora las funciones x., yi, etc. son expandidas en términos de los
polinomios de Lagrange:

- n+2 _
Vo=
xg (Z,t) kél Lk (Z) xik(t) (2.28)
Sustituyendo:
— dxi. n+2 _ . _ o2 _
Mj ‘Eil‘ = Z_ Ajk (Vk Yi ~ Lk xik) - xij X— Ajk(Vk - Lk) (2.29)
k=1 k=1
dM,) n¥2 _
_E?l— = Z=l Ajk (Vk - Lk) (2.30)
_ dh 42 _ _ o2 _
T =y Ajk (Vk Hk - Lk hl - hj Z_ Ajk (Vk - k) (2.31)
. k=1
k=1
ﬁj AZ = n (ij) (2.32)
donde:
j=2,i0., nt2
Ajk = Lk (Zj - AZ) - Lk (Zj) (2.33)
la representacidn se completa con:
n+2 I—..
yij - AZ i=1 Ajk Yik = y(xi’j , Tj) (2.34)
j=1,..., ntl
vy c _ i
z y(xi, TH =1, 0=<z=< 1} (2.35)
i=1
las condiciones de contorno son:
*i1 7 *o? Yi,n+2 T V4N
L, =1 v = .
by Ty OB (2.36)
L L v
Tl To R Tn+2 TN
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Como se muestra en el apéndice II el balance de energia dado por (2.31)
puede reducirse a una expresidn algebraica.

Reduccion directa

El paso intermedio de la formulacidn del sistema de ecuaciones di-
ferenciales parciales (2.17) - (2.23) tiene gran importancia analitica
y conceptual, pero con fines précticos puede ser omitido si asumimos
simplemente (Parte I) que x ., y., L, V, etc. son variables continuas &
lo largo de la columna y si con esta aproximacifn suponemos que (2.11)
(2.16) se cumplen solo en n puntos Z, arbitrariamente elegidos en el in
terior de la columna. Si elegimos n<d N se obtiene el modelo reducido:

N, n+2 -
d_:'L = I A, (- v) 2.37)
k=1
_ dii. n+2 L. o
Hj qc = i-l Ajk[Lk o~ Vi Yo - xij(Lk -V, )1 (2.38)
_ dh, n+2 . o
M, “Ld: - f;-l Ay (L, B - v, H - hJ.(Lk - vl (2.39)
ﬁj - (ij) s 3 % 200,042 (2.40)
n+2 _
Yig " vl L (zJ.+ 82) Xy 0 T, 4 Az] (2.41)
k=1
j=1,2,..., ntl
c -
I y@&@,T@)=1,0 sz2s1 (2.42)
i=1

Con las condiciones de contorno son aqui también (2.36).

3. EFECTO DE LA ALIMENTACION

1
i
F,Zi £
hJ - E X
w, W 1
]
[}
)
N \
N’ Z=0 Zf Zw 221

fig.3 fig.4
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Consideremos una columna con dos fases liquidas de la fig. 3 don-
de una corriente totalmente liquida es alimentada en el plato f y una
corriente liquida se extrae en el plato w. En la fig. 4 se aprecia la
discontinuidad introducida en el perfil de L debido al ingreso de la co
rriente de composicidn global Z. Esta discontinuidad resulta una seve-
ra dificultad en la metodologia de aproximacidn polinomial, por tanto
.la redefinicidn de variables [11], serd usada también en este.caso para
remeédiar el problema.

Las ecuaciones para el modelo riguroso que describen la columna son:

- Balance de materia total

aM.

-l = (L - - (. - :
Ic (LJ._1 vj-l) (Lj Vj) s j ¥ fow (3.1)
A :
dt = (Lj-l - vj_l) - (I‘j = Vj - F) sy J T f (3‘2)
dM, _ _
—EEJ"= (Lj—l - Vj—l) - (Lj- Vj +w) ,i=w (3.3)

N

- Balance de componente

ac O xap) T oy 5o 7 Vyo Yaga) T Gy gy -V vy B0
‘j#+fow
4 oy x..) = (L x - ) -
at 7y *ij -1 *i,j-1 7 Y3-1"74,3-1
- (Lj xij —’Vj yij -F Zi) s j=f (3.5)
- Balance de Energia )
4 i h.)=(, & CH, ) - (@, B, - V. H,)
dt i ] j-1 "j-1 -1 73-1 i3 i3
j¢f Bw (3.6)
d = = - - - -
S M, b)) =¢(@,  h . -V. H -(@,h, -V, H -FE .
dt (MJ J) j-1 3-1 i-1 J'l) (J h| il g (37
i=f
d .= = - - . - =
< M. h)=(@,  h -V, H, = (L., h, -V.H, +wE .
dt (J J) (J‘l j-1 j-1 Jfl) & h vEY (3.7

siendo Ef la entalpia por mol de alimentacidn y Ew estd dado por:

C
E =2 + =
Vool Piy Fiy (3.8)

La forma de tratar el ingreso o extraccidn de corrientes mAsicas o e-

nergéticas (siguiendo a Cho et.al [8 j consiste en definir una varia-

ble que es continua a lo largo de la columna. #1 por ejemplo si defini
§ .

‘
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mos £comos

ij-vj , paraj = 1,2,..., £ -1

£E= f.J. - vj -F , paraj = fy..., W-l (3.9)
Ej—vj-p+w,»paraj-w,...,n
las ecuaciones 3.1, 3.2 y 3.3 podrian escribirse como:
dM,
dt = Ej"l = gj (3'10)

y utilizando la aproximacidn polinomial para { (que es una variable
continua):

aM, a+2
-3 A, E () (3.11)
de kel Jk Tk j = 2,...,042

Si llamamos 1 hasta nl a todos los puntos de colocacidn por encima de
la alimentacidn, nl+!l a n2 a aquellos que se encuentran por encima de
la extraccidén y por debajo de la alimentacidn, y sean n2+l los puntos
de colocacidn por debajo de la extraccidnm, la ecuacidn 3.11 se escri-
be como: ’

dM. n+l _ 02 _

—Ll=z A, (L-V,)+2Z A (@ -V, -F) +

dt ey Ik LR L
n+2 _
z A, (L -V -F+w (3.12)
k=n2+1 ik k k

j = 2,...,nt2

en forma similar‘los balances de componentes y energia se escriben:
dx. . nl

v R I % - - x L -
MJ. 3¢ kil Ajk [Lk Xin vk Yik = %ij (Lk vk)] +
n+2 -
kEn2+1 A L@y X Yy Yy~ F2p)
_ _ n+2 R
-x, . -V, ~-F)+ I AL x.. -V -
xl,J(Lk k )] K=n2+1 Jk[ *ik ki Fey
+wox ii,j L, -V -F+ w)] (3.13)
- J= 25004, n¥2
dh. n+l
M —J—- - i h - - t T -
MJ. 3 kfl AJ.kCLk h -V, H hj &y vl +
+ n2 - .

oAy, (L, k- v H -FE - B @ -V - F)1+
k=nl+l
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a+2 - -
L A, [LLh -V H-FE +WE -
k=n2+1 ik Tk k k 'k 4 w
hj (Lk - Vk -F +wl J ™ 2,000,042

La descripcidn se completa con (2.40), (2.41), (2.42).
4. EJEMPLO

El sistema bajo estudio serd el compuesto por etanol-
agua-butangl, las condiciones para el ejemplo se dan en la tabla I.
La simulacidn de estado estacionario por método riguroso para este ti
po de sistemas ha sido reportado en [5], donde ademds se detallan las
propiedades fisico-quimicas utilizadas.

Tabla I. Condiciones del ejemplo

N°de etapas 12 (incluye condensador y rehervi
N2 de Componentes 3 dor)
presidn de operacidn 1,013 bars

Fracciones molares de la alimentacidn liquida:

etanol 0.22

agua 0.75

butanol 0.03

Caudal de alimentacidn: 50 mol/hr

Caudal de reflujo 87 mol/hr

relacidn de reflujo 3 6
Entalpia de la alimentacidn 0.357073 x 10 Joule/hr

Caudal de extraccidén en la base 36 moles/hr

En la fig. 5 se muestran los perfiles rigurosos y reducidos . El
modelo reducido ha sido obtenido usando 3 puntos de colocacidn y o =
8 = 1 para los polinomios de Jacobi.

A

---- perfil aprox,
perfil riguroso

1 = etanol

2 = agua

3 = butanol

fig. 5
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Estudios de optimalidad para este tipo de sistemas con dos fases
liquidas estdn aun bajo estudio y serdn reportados en futuras publica
ciones. Los estudios dinamicos han sido realizados con C.S.M.P., en
la fig. 6 se comparan los perfiles aproximado y riguroso del compor-
tamiento de la composicidn promedio de la fase liquida del fondo de la
columna cuando una entrada en escaldn se produce en el caudal de ali-
mentacidn.  La tabla II contiene informacibn sobre los tiempos de C.P.
U. para este ejemplo, que dejan ver la considerable disminucidn que se
produce por uso de los modelos reducidos.

}

- 0.02 e ————— -

Jo.01
— TeSpuesta rigurosa

o= -« respuesta aproximada

fig.6

Tabla I1. Comparacidn de tiempos de CPU para ejemplo

Modelo de Simulacion -+

perturbacidn de entrada + riguroso reducido
1. cambio en el caudal
de liquido 2 mol/min 2 mol/min
2. tiempo de CPU para
alcanzar el estado estacionario 34 sec. 9 sec.

5. CONCLUSIONES

A pesar de la gran importancia prictica que los procesos de separa
cibén con dos fases liquidas poseen solo una escasa literatura referida
a la simulacidn de tales sistemas, existe. En aplicaciones tales sin-
tesis, disefio y control de este tipo de sistemas, donde miltiples simu
laciones son requeridas, la metodologia propuesta se ha mostrado partl
cularmente Gtil [8].

Mejoras en el esquema de colocacibn y las funciones de interpola-
cidn podrian elevar la performance de la metodologia, aunque desarro-
llos analiticos deberian mostrar las limitaciones impuestas por la re-
duccidn de informacidn. Asi, el trabajo pretende ser una introduccidn
a la aplicacidn de metodologias reducidas en simulacidn de procesos de
separacidn con dos fases liquidas.
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Apéndice I: ecuacidn2.l5

partiendo de (2.10.8) y (2.9):

_ Y.,
. + (1-qj) —1-1— x

R V' . .1
ST ¥ i i (1.1
Y.
.. = x_.[g + ) == .
X5 xu[qJ (1~qJ) Vii ] (1.2)
reemplazando en (2.6.a) _
Yis-1 =¥ ( "] T . T) (1.3)
» (9, + (1-y,) Yii 3
Yijer ¥ Gpg e 1) (1.4)

Apéndice II: forma algebraica de la ecuacidn de energia

La ecuacidn de balance de energia en el punto de colocacidn 2 es~

td dada por (2.31):

. dh, nt+2 - _ _ n#2 -

Mj It = itl Ajk (Vk Hk - Lk hk) - hj i=1 Ajk (Vk—Lk) (I1.1)
pero Ej = Ej (Tj’ ;jl’ -j2 ....,ch) ¥y por tanto aplicando la regla de
la cadena:

dh, O, 4T, ¢ an, d..
- ] ) T 5 i ij (11.2)
dt aT dt - 9 x_, dt




- 234 -

donde C es el nimero de componentes. Usando la relacidn para el punto
de burbuja, ec.(2.8) y ec.(I.2):

c c dK. . dx. .
d - - - 11 = 1,]
0=-— (L K,. x,.)=L [x.. + K, . ] (11.3)
dt jmp 41 {m1 13 dt ij dt
c _ 3K . 4T, & dx, .
= ] —et
donde: EV K
= i,j 1,3 (II.5)
K. = Y. .
1,] qj + (I_Qj) T
1,3
< dT,
despejando i de (11.4):
dt -
[of dx. .
T K __%Ll,
o TR 3 U S (11.6)
dt C % al(i .
L I 3T
i=]
y reemplazando en (II1.2): _
¥ dx. .
- - T K S - _
dh, dh. . i,j dt Cc dh, dx. .
. 3 i=1 + 3 j i,j (I1.7)
dt oT [ 9K, . - ax. . dt
r %, , —>2l i=1 1»J
i=1 3 ot
A partir de (2.29): _
_ dxi . n+2 _
L T i=1 A Ve Y ~ L *g 0
_ n+2 _
- xi,j §=1 Ajk (Vk - Lk) (11.8)
y combinando (II.1l), (IL1.7) y (1I.8):
n+2 C
£ A, z Q.. y.,., +H -B )V =
=y ik (i=1 i Yk Y T B Yy
n+2 o} _ _ _
=1 A, (I ®.. ., +h - B.,) L (I1.9)
k=1 ik j=1 W ik 'k i 1
donde uij y Bj estan dadas por:
oh. 3T _ oh.
ai,j '—J-L—C - 3_,;' Ki,j - ——‘L—a}_( (1.10.1)
Z X. . ‘—J lnj

™
-

[
|
L]




c - -
B. =1 o X +h
S Rl
en forma matricial (II.9):
€Y = B

que es la forma algebraica del balance de

il

energia.

(1.10.2)

(I.11)




