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CAPITULO IX

MODULO PARA LA SIMULACION DE
EVAPORADORESFLASH

Por
Nicolas José Scenna

IX.1  INTRODUCCION

Este equipo consiste en unaetapasimple, que en adelante consideraremosde
equilibrio, en la cual la alimentacion es parcialmente vaporizada. El modelo puede
extenderse a equilibrio liquido-vapor (L-V), liquido-liquido (L-L) o bien a la
formacion de dos fases liquidas en equilibrio con la fase vapor (L-L-V).

Si bien € procedimiento de calculo pararesolver el sistema de ecuaciones
gue describe el comportamiento de este Sistemaaparentaser sencillo, enrealidad para
mezclas multicomponentes de comportamiento fuertemente no-ideal y con un gran
nimero de componentes, involucra un procedimiento iterativo bastante tedioso, solo
implementable por medio de a goritmos programados en computadora, pensando en
términos précticos.

Desde el punto de vista conceptual, comprender los fundamentos de este
sencillo equipo de proceso es sumamente importante, ya que el modelado de varias
operaciones unitarias esta directa o indirectamente vinculado con los conceptos del
mismo. Entre otros, podemos mencionar desde los cdlculos de las temperaturas de
rocio o burbuja, € estado de fase de una corriente dada, hasta el calculo de equipos
hervidores y condensadores parciales, vavulas, bombas y todo equipo que procese
mezclas multicomponentes luego de operaciones de transferencia de calor y/o
cantidad de movimiento. Ademas, resulta obvio que |los equipos de contacto multiple
etapaen contracorriente paralaseparaci6n de mezclas multicomponentes (extractores
liquido-liquido, absorbedores, strippers, columnasdedestilacion, etc) constituyen, en
principio, una cascada de equipos flash conectados de cierta forma, segiin sea la
topologia del separador.

El esquema clasico de este equipo se presenta en la Figura (1X.1). La
alimentacién se calienta en el equipo de intercambio y luego se expande en forma
adiabéticaatravés de lavalvula. Lavaporizacion que se produce, a partir de lacaida
bruscade presion, implicalaformacion de dosfases, las cuales son separadas gracias
al tiempo de contacto entre las mismas que permite el tambor separador.

Como hemos visto en capitulos anteriores, el primer paso para modelar €l
sistemaimplicalistar las hipétesis que se adoptaran para proponer €l modelo. Por lo
general, el siguiente conjunto de hipétesis es asumido para el calculo del equipo:
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1- El vapor y liquido tienen e tiempo de contacto suficiente para lograr
equilibrio (no se tienen en cuenta los pardmetros geométricos).

2.- Lapresion de liquido y vapor son las del tambor separador (4P = 0). Esto
implica que no consideramos componentes usuales en el equipo como ser
separadores de gotas, etc, y la caida de presion que se originaen €llos.

3.- Existe solo unafase liquiday vapor (L-V).
4.- No existen reacciones quimicas.
HV
V,v,, P, T
F, Zy PI T
HF ——
Pe T —
' 0 ——
L,x;,P,T
HL

FiguraX.1: Esqguema representativo de un equipo flash continuo; e calor Q puede
ser positivo (alimentacion F liquida) o bien negativo, con F vapor, comportandose
como un condensador parcial.

Las ecuaciones correspondientes son las siguientes:

Balance de materia para cada componente:
Fz =Vy +LX 1)
i=1,..,NC

donde F es el caudal molar de laalimentacidn, z eslafraccion molar del componente
i enlaalimentacién, V el caudal molar delacorriente vapor, y; eslafraccién molar del
componente i en la corriente vapor, L el caudal molar de lacorriente liquiday x, esla
fraccion molar del componente i en la corriente liquida. El subindice i en este caso
refleja un componente particular dentro de la mezcla de NC componentes.
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Esta forma de denotar componentes mediante un subindice es muy comdn
en simulacion ya que evita escribir varias ecuaciones remplazandolas por una
genérica. En este caso, lanotacioni = 1, ..., NCindica que existiran NC ecuaciones;
en cada unai adopta un valor que representa el componente de la mezcla (primero =
1, segundo = 2, y asi sucesivamente).

En €l caso de cascadas multiple-etapa, como severden el capitulo posterior,
también se acostumbra, y por € mismo motivo expresado anteriormente, a denctar
cada etapa con un subindice.

Balance de materia global:

F=L+V ()]

Balance de energia:

Q+FHF = VHV + LHL 3)

donde Q es el calor incorporado (0 extraido) en €l equipo deintercambio térmico, HF
es la entalpia especifica de la aimentacion, HL es la entalpiadel liquidoy HV esla
entalpia especifica del vapor.
Relaciones de equilibrio:

Y, = Ki % (4)

donde K; es la constante de equilibrio para el componente i. Nuevamente, i variade
laNC.

Relaciones termodinamicas:

HL = HL (P, T, %) )
HF = HF (T, , P;, 2 (6)
HV = HV (P, T, y) (7)
K =K (T, P, X, y) ()
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En cada una de |as ecuaciones anteriores (por jemplo, la Ecuacion (5)), se
expresa que existe unafuncionalidad que nos brinda el valor HL, conocidalapresion
P, latemperatura T, y lacomposicion delamezclax. Notese que se utilizd lanotacion
vectorial (compacta) para la composicion. Aqui X = ( X3, X5, ..., Xnc), €SIO €S, se
contemplan todos los componentes de la mezcla. Como se ha visto en los Capitulos
VIl y VIII, existen varios métodos para estimar entalpiasy relaciones de equilibrio,
por lo cual seglin cada caso debera optarse por € més conveniente.

Relaciones entre |as fracciones molares:

NC
Z; z =1 9)
NC
Z; y =1 (10
fj x =1 (11)

Andlisisde los Gradosde Libertad

En funcion de lo expuesto, se pueden contabilizar (3 NC + 7) ecuaciones
independientes(tresde suma, NC+3relacionesfisicoquimicas, NC deequilibrio, NC-1
de materia para cada componente, una de energia, y una de materia global).

Por otra parte, € nimero de incognitas resulta: 3 NC composiciones, tres
caudales totales, temperatura y presion de la alimentacion, tres entalpias, e calor
intercambiado, NC constantes de equilibrio y latemperaturay presién de operacion,
lo que nos da (4 NC + 11) incognitas. De esta manera, de restar del nimero de
incognitasel nimero de ecuacionesindependientes, se obtiene el nimero devariables
a ser especificadas (NC + 4).

Siguiendo la filosofia modular secuencial pura, se asumen conocidos los
valores de las corrientes de entrada (segin el sentido fisico de orientacion de las
corrientes en laplanta), con lo que P;, T;, F y (NC-1) composiciones, esto es, (NC +
2) valores, se asumen conocidos. En consecuencia, solo dosvariablesson libresde ser
especificadas. Obviamente, como se vera mas adelante, no es esta orientacion de
corrientes la Unica posible de ser considerada, ya que puede plantearse cualquierade
las otras opciones. Mas aln, podrian plantearse casos en los cuales se conozcan
algunosvalores de la corriente de entraday de otras variables en unade las de salida,
siempre y cuando se respeten los grados de libertad del sistema. Como puede
apreciarse, el nimero de posibilidades es muy grande, pero disponerlas, como vimos,
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brinda mayor flexibilidad respecto de lafilosofia modular secuencial pura.
Volviendo a esquema de la Figura (1X.1), suponiendo conocidos |os datos
de la alimentacion, vemos que debemos ahora asignar |os restantes dos valores alos
efectos de obtener un sistema compatible.
Nuevamente, existen paraestaconfiguracion estructural elegida(conocemos
laentraday no las salidas) varias dternativas seglin seala asignacion que hagamos de
las dos variables que se deben especificar.

1X.2 FLASH ISOTERMICO

Una especificacion comun eslaque corresponde a flash isotérmico. En este
caso, se especifican la presion y temperatura de operacion del equipo (de ahi €l
nombre, yaque latemperaturasefija). Como consecuenciadelas hipétesis adoptadas
(1y 2), lapresiony temperatura (equilibrio entre fases) delas corrientes de salidason
iguales alas especificadas parael equipo. Resta ahora calcular lasrestantes variables
de las corrientes de salida.

En consecuencia, como en todos |os casos, recurrimos a las ecuaciones que
resultan de plantear |os balances de materiay energia:

Balance de energia:

FHF + Q = VHV + L HL (12)

Balance de materia:

Fz=Vy +LXx (13)

S se define a la fraccion vaporizada & como la relacién caudal de vapor
producido a caudal de alimentacion (¢ = V/F) y utilizando larelacion de equilibrio y,
= K, X, ademés del balance (L = F - V), setiene:

Fz=0FKxXx+F(1-6)x
Dividiendo ambos términos por F, tomando como factor comin x; y reordenando,

resulta:
z =% [0 K + 1) -]

despejando x; y tomando como factor comun 6, se obtiene:

Zi

AR (9
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recordando ademés quey, = K x;:

Ki 7

NI - -1

(15)

Luego, utilizando la siguiente ecuacion, que debe cumplirse necesariamente por
definicion, ya que ambos términos deben sumar la unidad,

NC NC
g)ﬁ’lzl:xi:o (16)

Reemplazando las Ecuaciones (14) y (15) en la (16) se obtiene:

NC (Ki - 1) Z )
T 0 (17)

Esta Ultima ecuacion nos permite facilmente calcular 9, ya que ésta es la
Unicaincognita, suponiendo que K; es unafuncion sdlo de Ty P, ya conocidas. Esta
estrategia de célculo fue propuesta por Rachford y Rice (1952).

Existen otras estrategias para lograr ecuaciones similares a la anterior,
aunque laforma presentada més arriba ha probado ser conveniente desde el punto de
vista numérico.

La estrategia de resolucién numérica para obtener los vaores de las
corrientes de salida serg, en consecuencia, la siguiente:

0.- Adoptar un valor inicial para6.

1- Resolver la Ecuacion (17) por algun procedimiento iterativo (por g emplo,
Newton-Raphson (N-R)).

2.- Obtenido el valor de 8 que satisface ala Ecuacion (17), calcular los valores
X ey; utilizando las Ecuaciones (14) y (15).

3.- Obtener los caudales molares de las corrientes de vapor y liquido apartir de
lafraccion vaporizada V=60 F,L=F- V.

4.- Conociendo los valores de los caudaes y las composiciones, utilizar €l

balance de energia para calcular el valor Q (calor intercambiado) utilizando
la Ecuacion (12).
5.- Imprimir resultados o depositarlos en €l banco de datos del simulador.

Este procedimiento de célculo es muy robusto y suficientemente probado, en
especia atravésdel andlisis matemético del comportamiento delafuncién de chequeo
(17) en funcion de lafraccién vaporizada (que variaentre cero y uno). Generalmente
el procedimiento iterativo adoptado es el de Newton-Raphson. La derivada puede
calcularse de la expresion analitica derivando la Ecuacién (17) en funcion de 6.

El principal problemaagui surge cuando se aplicaeste método asistemasen
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los cualeslaconstante de equilibrio es fuertemente dependiente de las composiciones
del liquido y del vapor (mezclas de comportamiento no ideal). En este caso, €l
comportamiento delaEcuacién (17) esfuertemente no lineal y no resultaconveniente
el esgquema anteriormente planteado. Para este problema existen diversas opciones.
Unadeellas utilizala estrategia anteriormente explicada, agregando un nuevo lazo de
iteracion, que contemplalavariacién de K con las composiciones.
Esgueméticamente, los pasos a seguir en este caso son |os siguientes:

0.- Estimar valoresinicialesparax ey.

1- Resolver la Ecuacidn (17) parael valor de & con la misma técnica anterior.

2.- Cadlcular, a partir de 9, €l valor de las composiciones x ey, utilizando las
Ecuaciones (14) y (15).

3.- Comparar los valores obtenidos parax ey con los utilizados (supuestos) en

laiteracion anterior. S coinciden, pasar al paso (4). Delo contrario, volver
a (1). Usar los valores recientemente calculados de x e y para la nueva
iteracion (sustitucion directa) o bien utilizar métodos acelerados (Wegstein).

4.- Con el valor ded, y losvalores de x ey, obtener los caudales de vapor y de
liquido.

5.- Calcular, utilizando la Ecuacién (12), €l calor intercambiado.
Pare

Este algoritmo se indica esqueméticamente en la Figura (1X.2). Aqui es
conveniente recordar, como vimos en los Capitulos VII y VIII, que el célculo de HV,
HL y K implicafunciones muy complejas. Para el caso de mezclas no ideales, como
las azeotrdpicas, por gjemplo, € esfuerzo decélculoy lacomplegjidad delasfunciones
respectivas es muy importante y no debe subestimarse.

En efecto, puede afirmarse que la mayor parte del tiempo de cOmputo es
empleado en realizar los calculos de las propiedades fisicoquimicas.

Por otro lado, si bien el método (algoritmo) asegura que los balances son
cerrados con laexactitud que se desee, ello no significaque € resultado sea correcto.
En efecto, los resultados obtenidos representaréan € funcionamiento del equipo
aceptablemente 0 no, seglin la bondad de la estimacion de las propiedades
fisicoquimicas que obtengamos. Esto implica que debe seleccionarse un método
adecuado, ya que de lo contrario, todo el esfuerzo en ganar exactitud en los criterios
deerror asignados alos bal ances respectivos no se compadeceracon larealidad fisica
del problema a resolver. Es muy importante insistir en que peguefios errores en la
estimacion de las propiedades respectivas pueden generar errores importantes en los
resultados finales.

Ejemplo:

Sea un equipo flash isotérmico a presion constante (P= 50 psiay T = 150
F). Laalimentacidn es unamezcla de hidrocarburos con lacomposicion de latabla.

Calcular, a partir de las propiedades aproximadas indicadas en la tabla, la
fraccion vaporizada'y composicion de las corrientes de salida.
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COMPONENTE FRACCION MOLAR K; (alas condiciones del flash)
C, 0.05 1625
C, 0.15 5.25
C, 0.25 1.99
C; 0.20 0.75
Cs 0.35 0.29
Solucion:

Aplicamos el algoritmo indicado para el flash isotérmico (ver FiguralX.2).
Para ello debemos determinar 6 de la Ecuacion (17).Utilizaremos e método de
Newton - Raphson:

Valor estimado para6,, 0.4.

f(0,) = (15.25) 0.05/ (0.4 (15.25) + 1) + (4.25) 0.15/ (0.4 (4.25) + 1) + 0.99 (0.25) / (0.4
(0.99)+1) + (-0.25) 0.2/ (0.4 (-0.25) +1) + (-0.71) 0.35/ (0.4 (-0.71) +1) = 0.1181

' (00) = (f(0y+40) - 1(05)) 1 40 = (0.1181 - 0.0558 ) / 0.05 = -1.1933 con 40 = 0.05

Aqui podria haberse derivado la expresion analitica de f' (6), lo cual ahorra
tiempo de computo. Sin embargo, para casos en los cuales la funcionalidad es muy
compleja, es conveniente recurrir a derivadas numéricas; que para ejemplificar eslo
gue se realiza a continuacion. Luego:

6, = 0.4-0.1181/ (-1.1933) = 0.4989
f (0,) = 0.01662
Debemosentonces calcular el siguiente valor paralavariableindependiente:
f(0,) = (-0.03213 - 0.01662) / 0.05 = -0.975
0,= 0,+ 40 = 0.4989 - 0.01662 / (-0.975) = 0.516
f(0,) = 0.00014

Luego, L/V = 6, = 0.516 es la fraccion vaporizada. A partir de este valor es
fécil calcular los correspondientes caudalesy las composicionesrespectivas, seglinlas
ecuaciones ya obtenidas. Esta tarea se deja en manos del lector.
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ESTIMAR X,, Y,

OBTENCION DE 6
(Ec.17)

CALCULO DE X,Y
A PARTIR DE 6
(Ecs.14 y 15)

e - x|
s - ]

SI

CALCUIAR V,L
CALCULAR Q: (Ec.12)

PROPONER
NUEVOS VALORES
IMPRIMIR PARA 6,X,Y
RESULTADOS

PARE NUMERO DE ITERACIONES NO
MAYOR A 100

SI

‘ MENSAJE ‘

PARE

Figura|X.2: Esquemalégico de célculo de un flash isotérmico.
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Para verificar la solucién obtenida, exploraremos el comportamiento de f(9). En la
tablasiguiente semuestran en laprimer columnalosvalores delafraccion vaporizada
(L/V), mientras que en las restantes se consignan los valores parciales de cada
sumandoy enlaultima, lasumatotal, o f(V/F). Puede observarse que el valor de (V/F)
en e cual f se anula, estd comprendido entre 0.5y 0.6.

Tabla|X.1: Calculo de lafraccion vaporizada f(V/F).

VIF Té?rir i.no Tézrtrjnoi.no Té?r(;ri.no Téfrtnoi.no. Té?:'r? i.no f(VIF)
0,00 0,762500 |0,637500 | 0,247500 [-0,050111 |-0,248500 | 1,348889
0,10 0,301980 ]0,447368 | 0,225205 |-0,051282 |-0,267492 | 0,655779
0,20 0,188272 ]0,344595 | 0,206594 |-0,052632 |-0,289627 | 0,397202
0,30 0,136771 ]0,280220 | 0,190825 [-0,054054 |-0,315756 | 0,238006
0,40 0,107394 |0,236111 | 0,177292 |-0,055556 |-0,347067 |0,118175
0,50 0,088406 |0,204000 | 0,165552 |-0,057142 |-0,385271 | 0,015544
0,60 0,075123 ]0,179577 | 0,155270 |-0,058824 |-0,432927 |-0,081780
0,70 0,065310 |]0,160377 | 0,146190 |-0,060606 |-0,494036 |-0,182764
0,80 0,057765 ]0,144886 | 0,138114 |-0,062500 |-0,575231 |-0,296966
0,90 0,051783 ]0,132124 | 0,130883 |-0,064516 |-0,688366 |-0,438092
1,00 0,046923 10,121429 | 0,124372 |-0,066667 |-0,856897 |-0,630840

A continuacion se grafican los val ores obtenidos, alos efectos de mostrar la

curvaf(VIF).

D 010203040506070809

LN
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Como puede observarse, lasolucién hallada se corresponde con laindicadaen latabla
y en lafigura

Aqui es conveniente remarcar que para facilitar la comprension de la
mecanicade cdculo se harecurrido aun gjemplo sumamente sencillo, especialmente
debido alasimplificacion utilizadaparael ¢l culo delasconstantesde equilibrio (aqui
se asumen independientes de las composiciones). En casos reales, como ya
discutimos, debe recurrirse a calculo riguroso de las propiedades de la mezcla.

IX.3 FLASH ADIABATICO

Una especificacion muy comun es la que corresponde a un flash adiabético
(Q=0). Eneste caso, fijado Q, s6lo nos queda por asignar unavariable, por gemplo,
la presién de operacion del sistema. De esta manera, quedan por calcularse la
temperaturay demés propiedades de las corrientes de salida.

Dado que sedesconocelatemperatura, €l balance de energia, contrariamente
al caso isotérmico, queda acoplado y debe resolverse simultdneamente ala Ecuacion
(17).

Cuando la constante de equilibrio no depende de las composiciones, puede
utilizarse un método iterativo simultdneo (Newton-Raphson) en las dos variables (4,
T). Paraello, laEcuacion (12) que surge del balance de energia debe explicitarse en
funcidn de las variables independientes. Consecuentemente debe introducirse 6 en
funcién de su definicién, lo cua se logra dividiendo todos los términos por F y
utilizando larelacion (L = F - V). Ademas, conviene dividir todos los términos por €
valor conocido (constante) delaental piade alimentacidn, alosef ectos detrabajar con
las dos ecuaciones dentro de un orden relativo de magnitudes similares, lo cual
elimina problemas numéricosy errores de redondeo durante el proceso deiteracion.

HV HL
1-0X-(1-0—=-=0
T (18)

La Ecuacién (18) junto a la Ecuacion (17) conforman el sistema de

ecuaciones aresolver. El algoritmo, en este caso, es el siguiente:

1- Estimar un valor inicial paralatemperaturay lafraccion vaporizada.

2.- Comparar €l valor de las funciones de discrepancia con respecto a error
permitido para las ecuaciones de energia y sumatoria (Ecuaciones (17) y
(18)). Si se satisface d criterio, ir a(6). De lo contrario, seguir con el paso

3.

3.- Generar la matriz Jacobiana evaluando las derivadas parciales de ambas
funciones con respecto a ambas variables (matriz de 2 x 2).

4.- Calcular, resolviendo € sistema correspondiente, los incrementos para la

temperatura y fraccion vaporizada, a los efectos de obtener los nuevos
valores para ambas variables de iteracion.
5.- Calcular € nuevo valor de las variables independientes (T y 6). S se ha
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cubierto el nimero preestablecido de iteraciones, terminar, utilizando un
mensaj e que advierta que no se halogrado la convergencia. De lo contrario

ira(2).
6.- Imprimir resultados o archivarlos en el banco de datos del simulador.
Pare.
ESTI MAR 0, T,
S| _ |”F( 6) |”] <e

IFrem I <e

CALCULAR X, Y, V, L

NUEVCS VALORES
PARA 5y T

| VPRI M R
RESULTADCS

CALCULO DE LA
MATRI Z JACOBI ANA

PARE

NUMERO MAXI MO NO
DE ITERACCONES >

Sl

iesoe |

Figural X.3: Esquemal dgico decélculo deunflash adiabdtico. | teracionessimulténeas

@yT).

EnlaFigura (1X.3) se indica esqueméticamente este algoritmo. En lugar de
adoptar esta estrategia, pueden utilizarse dos niveles anidados de iteracién, uno para
la temperatura y otro para la fraccion vaporizada. En este caso, si se utiliza por
gjemplo un lazo de iteraciones externo para la temperatura, €l lazo interno resulta
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equivalente al problema del flash isotérmico; por lo que el mismo puede resolverse
utilizando parcialmente un procedimiento conocido y tal vez implementado
computacionalmente, por lo cual se encuentraadisposicion. No obstante, € orden de
convergencia (y por lo tanto la velocidad) es menor que en el caso anterior.

| ESTI MAR T, ‘

CALCULO DE UN FLASH | SOTERM CO
(Ver Figura (1X 2))

DADAS T, LAS COWPCSI CI ONES Y LOS CAUDALES
SE CALCULA EL BALANCE DE ENERG A

¢SE SATI SFACE
SEGUN EL ERRCR

ESPECI FI CADO?
| MPRIM R
RESULTADGCS
PRCPONER NUEVA TEMPERATURA
DERI VAR NUMERI CAVENTE LA
FUNCI ON ENERG A RESPECTO
PARE DE LA TEMPERATURA

NUVERO MAXI MD
DE | TERACI ONES

PARE
FiguralX.4: Célculo de un flash adiabatico. Esquema de iteraciones anidadas.
Aqui el procedimiento de resolucion resulta:

1- Se adopta una temperaturainicial.
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2.- Fijadalatemperatura, seresuelve el problemadel flash isotérmico segin ya
se haexplicado.
3.- Se calcula, seglin las composiciones y temperaturas resultantes, el balance

deenergia. S ésteessatisfecho seglin e error establecido, detener €l calculo
(ir a(5)); delo contrario, seguir con (4).

4.- Calcular, por Newton-Raphson lanuevatemperatura. Si se superael nimero
de iteraciones permitidas detener y escribir un mensgje de advertencia. De
lo contrario, ir a(2).

5.- Imprimir resultados o bien almacenarlos en el banco de datos del simulador.
Pare.

EnlaFigura(lX.4) seindicaesgueméaticamenteel procedimiento de célculo.
Como mencionamos, este método es més lento que el anterior, pero tiene laventaja
delasencillez delaprogramacién, mésaln, si se dispone del programade calculo del
flash isotérmico. Ademas, tanto en e método de iteracion simultdneo expuesto
anteriormente como en el procedimiento desacoplado, se supone como hipdtesis
implicitaquelosvaloresde K; no son funcion delas composiciones. En caso contrario
debeimplementarse un lazo deiteracion paralas composiciones, como yahemosvisto
para € flash isotérmico (ver Fig. (1X.2)). En la estrategia de solucion en forma
simultanea, solo debe agregarse un lazo externo de forma similar a lo ya explicado
parael problema anterior.

Existe ademés otro inconveniente en el caso de la estrategia de lazos
desacoplados. En efecto, existen mezclas cuyas constantes de equilibrio son sensibles
a pequefias variaciones de temperatura, mientras que otras se caracterizan por o
contrario. De tal forma, para €l caso de gran sensibilidad a la temperatura, en el
procedimiento de resolucion por lazos desacoplados pueden presentarse
inconvenientes en la convergencia (ya que ésta esta incorporada al lazo externo);
siendo conveniente en estos casos iterar en formainversa, es decir, un lazo externo
que involucre la fraccién vaporizada y otro interno que involucre la temperatura.
Consecuentemente, para conseguir generalidad, resulta conveniente implementar el
método simultaneo y para casos no ideales, agregar un lazo de convergencia externo
gue maneje las composiciones.

IX4 FLASH A FRACCION DE VAPORIZACION DADA(O DE

LICUEFACCION)

En esta opcion se asumen como datos especificados la presion y lafraccion
vaporizada (licuificada). Este caso se presenta en el planteo de hervidores y
condensadores parciales (se asume despreciable el AP -caida de presion- através del
equipo). En efecto, dadas la alimentacion, la presion de operacion y la fraccion de
evaporacion (condensacioén) deseadas, se calculan los caudales y composiciones de
las corrientes de saliday el calor intercambiado para latarea especificada.

Pararesolver este problema, puede observarse a partir de la Ecuacion (17)
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que dado €l valor de 8 (si K no depende de x ey), se deberd utilizar un procedimiento
iterativo para obtener a partir de la misma, la temperatura, y con ella, mediante €l
balance de energia, €l calor intercambiado. En caso que la constante de equilibrio sea
funcién de las composiciones, debe utilizarse un lazo de iteracion externo para
converger dichas variables. El agoritmo por lo tanto resulta:

CASO | (K no dependedex ey)

1- AsumaT inicial.

2.- Usando la Ecuacion (17), verificar convergencia. Si se cumple el criterio de
error permitido, pasar a(3). Delo contrario, proponer unanuevatemperatura
por algin método (N-R). S se cumple el nimero de iteraciones maximo
permitido, detener el proceso, imprimiendo un mensaje de advertencia.

3.- Obtenidalaconvergenciaen T, utilizando el balance de energia, calcular €l
valor de Q intercambiado.
4.- Detener lagjecucion, imprimir losresultados, o d macenarlosen el banco de

datos del simulador.

CAO Il (K esfuncion dex ey)

0.- Asumax ey.
1- AsumaT.
2.- Usando la Ecuacion (17), verificar convergencia. Si se cumple, pasar a(3).

De lo contrario, proponer una nueva temperatura por algin método por
ejemplo (N-R). S se cumple el nimero de iteraciones establecido detener €l
proceso, imprimiendo un mensgje de advertencia.

3.- Obtenida la temperatura, mediante las Ecuaciones (14) y (15), calcular x e
y. S secumpleé criterio deconvergencia(comparando losval oresde dichas
composiciones entre dos iteraciones sucesivas), pasar a(4). Delo contrario,
retornar a (2), proponiendo antes nuevos valores de x e y mediante
sustitucion directa 0 Wegstein). S se excede el nimero de iteraciones
permitidas detener el proceso e imprimir un mensaje de error.

4.- Conlosvalores calculados y mediante el balance de energia, determinar Q.
5.- Imprimir resultados o almacenarlos en el banco de datos del simulador.
Pare.

IX5 OTRASESPECIFICACIONESPARA EL EQUIPO FLASH

Existe otro conjunto de especificaciones, fijando latemperaturaen el lugar
delapresion de operacion en los casos anteriores (por € emplo en el flash adiabético).
En este caso debera procederse a calcular lapresion en lugar de latemperaturaen los
correspondientes lazos de iteracion. Por lo tanto, deberd analizarse larelacion delas
distintas variables en funcién de la presion (por g emplo, entalpias que son poco
sensibles a la misma, constantes de equilibrio, etc). La filosofia de resolucién es
similar ala expuesta anteriormente. Se deja para el lector como gjercicio el planteo
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de los diversos algoritmos posibles para cada caso.

Otras variantes de especificacion para el equipo flash surgen defijar valores
de composiciones, tanto en las corrientes de salida liquida como en la corriente de
vapor, de algiin componente (componente clave) o bien el caudal molar (en el liquido
0 vapor). En este caso existe el problema potencial de especificar combinaciones
incompatibles (sin sentido fisico), en funcidn de la composicion de la aimentacion,
la separacién especificaday caudal de salida fijado.

Por otraparte, estructuralmente, podemos plantear alin nuevas opciones para
€l equipo de separacion flash. En efecto, segin lo indicado en e Capitulo V, vimos
gue existen distintas filosofias para la construccion de simuladores generales de
procesos quimicos, ain dentro de los simuladores modulares.

La estrategia seguida hasta este momento coincide con lafilosofia modular
secuencia pura; ya que se suponen |os equipos orientados de tal forma que siempre
conocemoslas entradasy desconocemos las propiedades asociadasalas corrientesde
salida (excepto algunos casos especiales en los cuales los grados de libertad del
sistemade ecuaciones permiten fijar algunadelasvariablesdelascorrientesde salida
- por gjemplo, algunacomposicion enlacorrientevapor o liquido de salidaen €l flash-
). Relgjando €l criterio de lafilosofia modular secuencial, los equipos pueden estar
orientados de todas las formas posibles (siempre y cuando definan un sistema
compatible). En el caso del flash, por gemplo, podemos entre otras alternativas
posibles, suponer conacidas o bien la corriente de vapor o bien la de salida liquida,
debiéndose calcular las demas.

Para resolver e problema planteado pueden utilizarse los mismos
procedimientos anteriormente descritos, teniendo en cuenta que ahora algunas
especificaciones (equivalentescon el caso anterior) puedeninvolucrar inconsistencias.
Ademés, las ecuaciones que resulten seran distintas y los métodos o estrategias de
iteracion més convenientes para los casos anteriores pueden no serlo para los aqui
planteados.

Por gjemplo, supongamos la especificacién correspondiente a un flash
isotérmico para la configuracion de la Figura (1X.5). Obviamente, tendremos los
mismos grados de libertad que en e caso anterior, o cual puede comprobarse
siguiendo el mismo procedimiento que ha sido detallado, tarea que se degja como
gjercicio para €l lector. Las dos variables a especificar en € flash isotérmico son la
temperaturay la presion. En consecuencia, como hemos visto, quedan desacoplados
los balances de materiay energia.
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Figura IX.5: Esquema representativo del flujo de informacion para un equipo de
separacion de equilibrio flash cuando suponemos conocida la corriente liquida de
salida del equipo (el flujo fisico sigue siendo el de los gjemplos anteriores).

Delaecuacion (13), dividiendo por el caudal conocido, L y reemplazando V
por (F-L), seguin el balance global, y definiendo ¢ = L/F, setiene:

Z=(-9)Vy +ox (19)

Reemplazando y; por K; x;, queda:
z - % [K (1 -09)+ gl (20)

Reemplazando en laférmula de chequeo (similar ala Ecuacion (16)) resulta:

NC NC
ga—ggmzo (21)

Luego de operar algebraicamente, obtenemos:
NC
Y [x oe(Ki-1 =0 (22)
i-1

Esta ecuacion puede ser resuelta para ¢ por un método convenciona (por
gemplo, N-R), siendo 0 < ¢ < 1. Obtenido € valor de ¢ pueden calcularsey, y X, con
cuyos valores, més latemperaturay la presion de operacion, puede calcularse Q dela
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Ecuacién (12).

Para el caso adiabético, como hemos visto, se acopla el balance de energia,
y debe ser introducida la variable ¢ en dicha ecuacion, por medio de manipulaciones
algebraicas similares a las realizadas anteriormente para el caso homdlogo. Unavez
obtenidas las dos ecuaciones, el procedimiento paralograr las soluciones es bastante
similar a los utilizados anteriormente. Sin embargo, cada ecuacién propuesta y €l
método numérico seleccionado para la misma debe ser probado con relacion a un
nimero elevado de ejemplos, de tal forma de encontrar una estrategia adecuada,
Optima en el sentido genérico de su performance.

Nuevamente, debe advertirse que especificaciones que involucren fijar
composiciones de las corrientes de salida no siempre resultan compatibles o
consistentes bagjo la faz operativa, por lo que deben utilizarse con precaucion.
Naturalmente, puede también asumirse como conocida la corriente vapor, en cuyo
caso, deberian realizarse todos|0s pasos yaexplicados paradesarrollar estrategias de
calculo para cada opcion factible.

IX.6 OTRAS APLICACIONES DE LOS ALGORITMOS PARA

SIMULACION DE EVAPORADORESFLASH

Hasta aqui hemos discutido distintas posibilidades para el desarrollo de
model os correspondientes aun equipo de evaporacion flash. No obstante, como se ha
mencionado enlaintroduccién deeste capitulo, el a cancedel modelo correspondiente
a este equipo va mucho mas alla de lo expuesto.

En efecto, las relaciones obtenidas corresponden a comportamiento de una
etapa en equilibrio en equipos de separacion de mezclas por etapas de contacto. En
consecuencia, las etapas de equilibrio de diversos de estos equipos, como ser
absorbedores, desorbedores, equipos de destilacién, de extraccion liquido-liquido,
intercambio idnico, etc, responden a modelos fuertemente vinculados a aqui
planteado. Més aln, procedimientos de solucién de equipos multiple-etapa que
adoptan estrategias etapa a etapa, se basan mayoritariamente en las ecuaciones
obtenidas anteriormente. Sin embargo, como se vera en el préximo capitulo, los
métodos de solucién adecuados para equipos mUltiple-etapa (especialmente para
mezclas no-ideales) adoptan la estrategia simultanea (matriciales), ya que la
acumulacion de errores que provocan la imposibilidad de convergencia impiden la
aplicacién de una estrategia etapa a etapa (etapas de flasheo) para la simulacion de
equipos queinvolucran mezclas no ideal es. No obstante, lavinculacién conceptual de
cualquier algoritmo (ain los mas sofisticados) con los aqui planteados resulta
inevitable.

IX.6.1 SeparadoresLiquido-Liquido

Para un contactor liquido-liquido, por ejemplo un decantador-separador
liquido-liquido (L-L), los modelos anteriormente desarrollados pueden aplicarse
facilmente. En efecto, basta ahora con asignar los simbolos V e y; a cauda y
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composiciones de la segunda corriente liquida, por jemplo, la menos densa que sale
del decantador liquido-liquido, alimentado con una corriente F con las propiedades
especificadas z, T; y P;. Obviamente, ahora la constante de equilibrio K; seré la de
reparto de cadaespeciei entre las dosfases liquidas y deberd ser calculada en forma
adecuada, utilizando correlaciones fisicogquimicas apropiadas (ver Figura (1X.6)).

\'

FiguralX. 6: Equipo de separacion de dos fases liquidas en equilibrio.

S existiera, por las condiciones de la aimentacion y las de operacidn del equipo, la
posibilidad de existencia de una fase vapor en equilibrio con las dos fases liquidas,
esto es equilibrio liquido-liquido-vapor, (L-L-V), deben incorporarse (alos modelos
planteados para el caso L-V) las ecuaciones correspondientes al equilibrio liquido-
liquido y ademés el balance de materiales para cada fase, seglin lo indicado en la
Figura(1X.7). Sedegjae planteo del modelo pararesolver este equipo como gercicio
parael lector.

HV
vV,v:/P,T

\"
F,z,,H P, T
Pfle —] Ll
Q
L,
L,%,P,T
HL

Fig. IX.7: Esquemarepresentativo de un sistemade separacion flash
en € cua seforman dos fases liquidas.

Calculos de Puntos de Burbuja y Rocio
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Como es conocido, por definicion, temperaturaderocio (aunadada presion)
es la temperatura a la cua se forma la primera gota de condensado en la mezcla.
Andlogamente, latemperatura de burbuja es latemperatura (auna dada presién) ala
cual se forma la primera burbuja en la mezcla. Por otra parte, definiciones
equivalentes pueden darse paralapresion de burbujay rocio (aunadadatemperatura).
Se supone que existe transferencia de calor segin el sentido que corresponde.

Aqui nos interesa encontrar unaformade calcular, dada la composicion de
lamezcla, latemperatura (fijadala presidn) o presion (fijadalatemperatura) de rocio
y burbuja respectivamente.

1X.6.2 TemperaturadeBurbuja

S aplicamos la definicién de temperatura de burbuja y analizamos la
Ecuacion (17), vemos que dada la presion, encontrar latemperaturaalacual aparece
la primer burbuja de vapor en la mezcla liquido-vapor en equilibrio, equivale
conceptualmente ala siguiente condicion limite:

Encuentre T tal que se cumplala expresion entre llaves cuando 6-0,

lim JN¢ z (K -1) |
M{E m} -0 @

Resolviendo, en €l limite setiene:

NC NC
Zla-gaKfO (24)
De donde debe satisfacerse:
NC
Z zK =1 (25)

como condicion de punto de burbuja.

El algoritmo paraencontrar latemperatura T que satisface la Ecuacion (25)
debe contemplar el caso més general en € cual K; = K; (T, P, x;, ;). En general, un
algoritmo robusto, que logre convergencia para cualquier caso, es dificil de
implementar, debiéndose tener en cuenta varios factores (volétiles en la mezcla -
hidrégeno, nitrégeno, por ejemplo, fuertes no idealidades, presiones elevadas, y por
lo tanto fase vapor no ideal, etc.). Generalmente se usan los métodos de Newton-
Raphson, Muller, o bien para casos més especificos, el método de la secante.
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Figura1X.8: Estrategia para el cdlculo de latemperatura de burbuja.

Un posible algoritmo es el siguiente:
Dados Py la composicion de la mezcla, z = x;:

1.- Estimar T inicial (T,) y composicion de vapor inicia (Y,).

2.- Calcular K; = K; (T, P, %, v).

3.- Cdcular y; = K .

4.- Normalizar los valores de y; y comparar con los supuestos en (1). Si no
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satisface € criterio de tolerancia, volver a (2) proponiendo e mismo
conjunto y; recientemente calculado (sustitucion directa) o bien utilizar
métodos de aceleracion de convergencia (Wegstein). S se satisface €l
criterio de error, ir a (5).

5.- SeevallalaEcuacion (25). S no se satisface € criterio detolerancia (error)
especificado, volver a (2). Proponer un nuevo vaor de la temperatura
utilizando €l criterio de Newton-Raphson o €l de Muller. S se satisface el
criterio de error especificado, ir a (6).

6.- Depositar el valor de la temperatura obtenida en la base de datos del
simulador o transferir la misma a programa de calculo que la requiere; o
bien imprimir el resultado.

7. Parar.
Esguematicamente se obtiene un diagrama de flujo como el indicado en la
Figura (1X.8).

IX.6.3 Temperaturade Raocio

Siguiendo el mismo razonamiento que en €l caso anterior, ahora debemos
preguntarnos acerca de la condicion a aplicar ala Ecuacion (17) que representa la
condicion deequilibrioliquido-vapor de nuestramezcladelacual requerimoscalcular
latemperatura de rocio. Dado que en este caso, por definicion de dichatemperatura,
debemos encontrar la condicién de equilibrio ala cua (fijada la presion) aparece la
primer gota de condensado; la condicién que debe cumplirse es € limite cuando la
fraccion liquida tiende a cero (o bien la fraccion vaporizada tiende a uno). Es decir
que la Ecuacién (17) debe cumplirse en dicho limite.

li < Zi(Ki’l)
1l 2]

T 10K D

Resolviendo el limite, y operando algebraicamente, se obtiene la siguiente
expresién (condicion a cumplirse para el cdlculo de temperatura de rocio):
NC Z|

% w ! 0

En este caso, €l algoritmo parael célculo resulta:
Dados P y la composicién de la mezcla z = y;:

1- Estimar latemperatura Ty la composicion inicia de liquido x.

2.- Calcular K; = K; (T, P, x;, ¥)-

3.- Cacular x; (x = z / K).

4.- Normalizar losvalores abtenidos parax;. Verificar si secumpleel criterio de
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tolerancias especificado al compararlas con los valores adoptados. Si no se
cumple, ir a (2), estimando las nuevas x segliin Wegstein. S se logra
converger enlosx; (esdecir ladiferenciaentrelas normas de los vectores de
composicion consecutivos es menor que el error o tolerancia especificado),
ira(s).

Verificar si se cumple el criterio de tolerancia adoptado para la Ecuacion
(26). S no se cumple, ir a (2). Proponer un nuevo valor de T utilizando
Newton-Raphson o Muller. Si se cumple, ir a (6).

Imprimir el resultado, o bien depositarlo en la base de datos del simulador.
Parar.

Para mezclas ideales, se anula el lazo de composiciones. S en lugar de las

temperaturas deben calcularse las presiones de burbujay rocio, el procedimiento en
cadacaso essimilar. El analisis de estaopcién se dgjacomo gjercitacion parael lector.

Cabe aclarar que, en general, las variaciones de K; en funcion de lapresion

SON Mas suaves que con respecto a la temperatura, por 1o que salvo casos muy
especiales, los algoritmos son més estables para el cdlculo delas presiones de burbuja
y rocio que paralas temperaturas. Sin embargo, €l error o tolerancia permitido debe
ser mucho menor paraintroducir errores relativos tolerables.

Ejemplo:

Calcular latemperaturade burbujay rocio de unamezcla cuya composicién

se brinda a continuacién:

Componente Composicién Cte. d'(EKIij);Jilibrio
Xy 0.25 2.00
X, 0.25 1.20
X3 0.25 2.20
X4 0.25 4.20

Las constantes de equilibrio varian con la temperatura segun las siguientes

expresiones (simplificadas):

Ky =Ko+ 0.08(T-Ty)

Ky, =K, +0.05(T -Ty)

Ks=Ks0+0.1(T-Ty)

Ky =Ky +0.09 (T -Ty)
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con T, = 50 °C, temperatura de referencia.

Se supone que en este caso las constantes no varian con la composicion. Para
la solucion de este problema se debe aplicar la metodologia ilustrada en las Secciones
(IX.6.2) y (IX.6.3). Para ello, debe iterarse proponiendo una temperatura inicial, 7,
en este caso, 50 °C (ya que nos facilita los calculos, se anulan los factores). Aplicando
la Ecuacidn (25) y el método esquematizado en al Figura (IX.8), se tiene:
f(50)=1.4
f'(50) = (f(51) - f(50))/1 =1.48 - 1.4 =0.08
T,=T,- f(Ty)/f'(T,) =50-1.4/(0.08) =32.5
f(32.5)=0
Ello implica que 7' = 32.5 °C es la solucion buscada.

Para examinar la solucion hallada analizamos el comportamiento de la
funcion f(T) en la region de trabajo. En la Tabla (IX.2) se muestran, en la primer
columna, los valores de la temperatura, en las siguientes, los factores parciales,

mientras que en la tltima se indica la sumatoria, esto es, el valor de la funcion.

Tabla IX.2: Calculo de la temperatura de burbuja.

T F(T)

3 -0,440 -0,288 -0,625 -0,008 -2,360
4 -0,420 -0,275 -0,600 0,015 -2,280
5 -0,400 -0,263 -0,575 0,038 -2,200
10 -0,300 -0,200 -0,450 0,150 -1,800
20 -0,100 -0,075 -0,200 0,375 -1,000
30 0,100 0,050 0,050 0,600 -0,200
40 0,300 0,175 0,300 0,825 0,600
50 0,500 0,300 0,550 1,050 1,400
60 0,700 0,425 0,800 1,275 2,200
70 0,900 0,550 1,050 1,500 3,000
80 1,100 0,675 1,300 1,725 3,800

Los valores obtenidos pueden graficarse en funcion de la temperatura a los
efectos de observar el punto en el cual se anula f{7).

Es de destacar, al igual que en el ejemplo anterior, que aqui solo se ha
pretendido mostrar el método de calculo, por lo que los datos son simplificados. En
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casos reales, existe una variacion con la temperatura y la composicion, incluso en
casos particulares tanto del liquido como del vapor, 1o cual exige un tedioso método
de cdculo.

Ademés, paralograr convergencia, para problemas que involucran mezclas
con componentes que tienen una muy marcada diferencia en sus volatilidades
relativas, se debe recurrir a procedimientos especificos. Por €jemplo, en mezclas que
contengan gases como el nitrégeno o el dioxido de carbono, se pueden presentar
inconvenientes para lainicializacion, convergencia, etc.

El célculo de puntosde burbujay rocio, como severamas adel ante, se utiliza
permanentemente a lo largo del procedimiento iterativo para resolver equipos de
separacion multicomponentes en cascadas mulltiple etapa. Espor €llo que serequieren
métodos efectivos y seguros.

F(T)

Temperatura (°C)

Paraobtener latemperaturaderocio el lector puedeintentar el mismo camino
seguido en €l gjemplo.

PROBLEMASPROPUESTOS

P1) Confeccionar el diagrama de flujos de un algoritmo que calcule la composicién
de la primera gota de liquido que se forma de una mezcla de vapor de composicion y
presion especificadas.

P2) Confeccionar el diagrama de flujos de un algoritmo que calcule la composicién
de la primer burbuja que se forma a partir de una mezcla liquida de composicion y
temperatura especificadas.

P3) Diagrame un algoritmo parael calculo de lapresion de burbuja de unamezclade

M odelado, Simulacién y Optimizacion de Procesos Quimicos
Autor: Nicolas J. Scennay col.
SBN: 950-42-0022-2 - ©1999



Cap. IX - Pag. 370
composicion y temperatura dadas.

P4) idem Problema (P3) para la presién de rocio (composicion y temperatura
especificadas).

P5) Dada una mezcla de composicidn x y las condiciones de presién y temperatura,
diagrame un algoritmo para establecer la fase de dicha mezcla.

P6) Implemente un programa computacional utilizando cualquier lenguaje, por
gemplo FORTRAN, BASIC, PASCAL, C, etc., previo bosguejo de un diagrama de
flujos de procedimientos que ejecute el algoritmo del Problema (P1). Suponga que
posee subrutinas que calculan las propiedades fisicoquimicas a partir de la
composicion, temperaturay presion.

P7) Implemente en un programa computacional utilizando cualquier lenguaje, por
gemplo FORTRAN, BASIC, PASCAL, C, etc., para gecutar el algoritmo del
Problema (P2). Suponga que posee subrutinas que calculan las propiedades
fisicoguimicas a partir de la composicion, temperaturay presion.

P8) Suponga que desea confeccionar un médul o que represente a un nodo sumador.
Esto es, ingresan n corrientes y sale una sola con |las propiedades correspondientes a
la suma de las mismas, seglin los balances de materiay energia. Suponga que no hay
caidas de presion a través de equipo. Confeccione un diagrama de flujos para un
programa computacional del médulo de referencia.

Nota: Debe considerar la posibilidad de tener mas de una fase en la salida. Suponga
gue no hay reaccién quimicay el sistema es adiabético y que todas las corrientes de
entrada tienen la misma presion, que sera la de salida. Suponga que dispone de
subrutinas que le permiten calcular las propiedades fisicoquimicas, al igual que los
programas desarrollados en los problemas previos.

P9) ¢Como plantearia un mddulo de evaporacion flash adiabatico en el cual existela
posibilidad de reacciones quimicas en la fase liquida? ¢Qué datos adicionales
necesita?:Cémo se modifica e balance de materia y energia? (Puede seguirse la
misma estrategia indicada para el caso en que no existen reacciones quimicas?

P11) Obtengaunaecuacién similar alaEcuacion (17) pero utilizando ladefinicion y=
L/F, en lugar de :
a) ¢Puede obtener a partir de esta ecuacion las expresiones parael el cllculo
de la temperatura de burbuja y de rocio? ¢Qué debe cambiarse sobre €l
razonamiento basado en 67
b) ¢Puede obtener a partir de la expresion hallada f(y) la ya obtenida f(6)?
COmo debe procederse?
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¢) Resuelva alguno de los problemas anteriores utilizando f(y) en lugar de
f(9).

P10) Supongaqueel equipo funcionaaunatemperaturamuy atay pesealaaisacion,
las pérdidas de calor por conveccion, radiacion y conduccion son muy importantes.
Suponga ademas que puede aproximar la cantidad de energia disipada segin la
siguiente expresion: Q, = U (T - T,), donde Q, es el calor disipado, T latemperatura
del flash, y T, la del ambiente. U es el coeficiente globa de transferenciay se lo
supone constante y dato. Implementar €l algoritmo para € flash isotérmico y no
isotérmico (“adiabéatico” ), teniendo en cuenta este nuevo factor.

P11) Supongaquelamezclade alimentacion al flash tiene componentes con unagran
diferenciadevolatilidad respecto delosotros. ¢Como puede aprovechar este dato para
lainicializacion en el caso del flash isotérmico? ¢Puede ser Util también en el caso del
flash adiabatico?

P12) ¢;Qué sucede cuando se planteael cllculo delatemperaturaderocioy de burbuja
en una mezcla liquida de tres componentes A, B y C, de composicion X,, Xg Y Xc,
respectivamentey ala presion P; si conocemos que en lafaseliquida se desarrolla, a
esas condiciones, la siguiente reaccién quimica: A + B = C, con constante de
equilibrio K, funcion dela Ty la P del sistema, cuya expresién es un dato. ¢Son
vdlidas|as Ecuaciones (25) y (26)? De no ser vdidas, ¢cémo debe procederse para el
célculo?
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