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Problema 1:

Diagramar un algoritmo para €l calculo de la presion de burbuja de una mezcla de composicion y
temperatura dadas.

Respuesta:

Trabajado algebraicamente €l sistema de ecuaciones para un flash isotérmico se llega a la siguiente
ecuacion:

< (Ki _1)Zi

£ 0(K -1)+1

donde K; es la constante de equilibrio para cada componente i, z la composicion de la alimentacion 'y 8
(fraccién vaporizada) como larelacion del caudal de vapor producido a caudal de alimentacion.

S se aplica la definicion de presion de burbuja y se analiza la ecuacion anterior, vemos que dada la

temperatura, encontrar la presion a la cual aparece la primera burbuja de vapor, equivale
conceptualmente a encontrar P que cumpla con:

= (Ki-Dz O
601 0 (K 1) +1[
NC NC
Resolviendo el limite setiene ) z, — ) z K, =0, de donde debe satisfacerse:




Hipotesis:

= Lacomposicién de lamezcla de alimentacion es conocida.
» Latemperaturadel equipo esconociday constante.
= Lacomposicién delamezclaliquidax Oz.

Algoritmo:

1. Estimar Pinicial (Py) y composicion del vapor inicia (yo).

2. Cdcular K; = K; (T, P, X, V).

3. Cdcular Vi = Ki X.

4. Comparar los valores obtenidos de y; en el paso 3 con los del paso 1. S no satisface € criterio de

tolerancia (es decir s la diferencia entre las normas de los vectores de composicion consecutivos es
mayor que el error especificado), volver a paso 2 proponiendo el mismo conjunto y; recientemente
calculado (sustitucion directa) o bien utilizar métodos de aceleracion de convergencia (Wegstein). S

satisface € error continuar con el paso 5.
NC

5. Evaluar z z, K, =1. S no satisface el error especificado, volver al paso 2 proponiendo un nuevo.
1=1

valor de P (Newton-Raphson, Muller). Si satisface €l criterio de tolerancia continuar con el paso 6.

Mostrar €l valor de P hallado.

7. Parar.

IS

Para mezclasideales se anula el 1azo de composiciones yaque K; = (P, T).

Problema 2:

Diagramar un algoritmo para €l célculo de la presion de rocio de una mezcla de composicion y
temperatura dadas.

Respuesta:

Idem al anterior pero ahora se debe encontrar la P (fijada la temperatura) a la cual aparece la primera

gota de condensado. La condicién debe cumplirse cuando la fraccion liquida tiende a cero (o bien la
fraccion vaporizada tiende a uno), es decir:

= (Ki—l)Z D_
imE2 6k, -1+17
6.1 [ =t i O

Resolviendo €l limite, y operando algebraicamente, se obtiene la siguiente expresion:

Hipotesis:

» Lacomposicion de la mezcla de alimentacion es conocida.
= Latemperaturadel equipo esconociday constante.
= Lacomposicion delamezclavapor y, Oz.



Algoritmo:

PWONPRE

IS

Estimar Pinicia (Po) y composicién ddl liquido inicia (xo).

Cdcular Kj = K; (T, P, xi, y,)

Calcular x = z /K.

Comparar los valores obtenidos de x; en el paso 3 con los del paso 1. Si no satisface el criterio de
tolerancia, volver a paso 2 proponiendo el mismo conjunto x; recientemente calculado (sustitucion
directa) o bien utilizar métodos de aceleracion de convergencia (Wegstein). S satisface € error

continuar con el paso 5.
NC

Evauar Z —=1. S no satisface ¢ error especificado, volver a paso 2 proponiendo un nuevo.
1=1 i

valor de P (Newton-Raphson, Muller). S satisface el criterio de tolerancia continuar con €l paso 6.

Mostrar el valor de P hallado.

Parar.

Para mezclas ideales se anula el 1azo de composicionesyaque K; = (P, T).

Problema 3:

Conocida la mezcla de composicion X y las condiciones de presion y temperatura, diagramar un
algoritmo para establecer la fase de dicha mezcla.

Hipdtesis:

»  Fashisotérmico.

» Laalimentacion entraalas mismas condiciones de Py T que hay en €l equipo flash.
= Lacomposicion de laaimentacion z.

* Ki=KiP, T, x,Y).

Algoritmo:

agrLODNDPE

®©

Ingresar losvaloresde P, Ty x;.

Ingresar un valor inicial del vectory; y de 6.

Cdcular K; = Ki(P, T, X, y|)

Cdcular y; = K X;.

Verificar s los valores obtenidos paray; en el paso 4 satisfacen el error, es decir, si yi.1- yi 00. Delo
contrario, proponer por medio de algin método numérico (Sustitucion Directa, Wegstein), un nuevo
valor para el vector y;, retornando al paso 3.

s (Ki B 1)Xi
1=1 6 (K| _1) +1
nuevo valor para 6 (Sustitucion Directa, Newton-Raphson) y volver a paso 6. Caso contrario,
continuar con €l paso 7.

Comparar €l valor de 6.

- S 6 =0, lamezcla se encuentra en fase liquida.

- S 6 =1, lamezcla se encuentra en fase gaseosa.

-S 0< 0 <1, lafase es unamezclaliquido-vapor.

Mostrar €l valor de 8 eindicar lafase en la que se encuentrala mezcla.

Parar.

Evauar =0. S la misma no cumple con el error especificado, proponer un



Problema 4:

Suponer que se desea confeccionar un médulo que represente un nodo sumador. Esto es ingresan n
corrientes y sale una sola con las propiedades correspondientes a la suma de las mismas. Confeccionar
un diagrama de flujo para un programa computaciona del modulo de referencia.

Hipotesis:

= Constante de equilibrio: K; = Ki(P, T).

=  Entapiamolar: H; = Hi(P, T, composicién).

= Disponibilidad de subrutinas para el calculo de propiedades fisicogimicas y métodos de iteracion.

= Caidade presidn através del equipo (AP): conociday constante.

= No hay reacciones quimicas.

»  Se adopta ala presion de salida (PS), constante e igual ala menor de las diferencias PE; - AP 0 se
puede especificar.

E S _
N —> z 0 =12,...,NC componentes

HE. HS Con 0. .
PEJ-J —»/ o 0 =12,...,N corrientes

Siendo: E; los caudales, n; la composicion, HE; laentalpiay PE; la presion de las corrientes de entrada; S
el caudal, z la composicién, HSlaentalpiay PSla presion (dato o supuesto) de la corriente de salida.

N

Balance de materia global: Z E,-S=0 (1)
=1
N

Balance por componentes: Z (Ejn;)-Sz =0 2
=1
N

Balance de energia: Z(EJHEJ)—SHSZO 3
IEl

Balance de presiones PE + AP-PS=0 4

Donde PE; es lamenor de todas |as presiones de |as corrientes de entrada y AP es negativo.

Por medio de la Ec. (1) se puede calcular S, luego por laEc. (2) z, por laEc. (3) HS y con laEc. (4) PS.
Conocido S z, HS, PSy suponiendo flash adiabético (Q = 0), secalcula Ty 8 (fraccién vaporizada).

Donde:
- V,yiy HV son el caudal, lacomposicién y la entalpia de |a fase vapor respectivamente.
- L,x yHL son € caudal, lacomposicion y la ental pia de la fase gaseosa.



Balance de materia global: S-V-L=0 (5)

Balance por componentes: Sz-Vy—-Lx=0 (6)

Balance de energia: SHS—-VHV-LHL=0 @)

\
Definiendo a la fraccion vaporizada como la relacion 6 = g y recordando que yi = Ki x y que

NC

NC

Z Y, — Z X, =0, se puede llegar alas siguientes ecuaciones:

1=1

Zi

A O(K, -1 +1 ©
h= G(K? —Kli) +1 ?
v a(K-D _ (10)
0K -D+1

1—9';_"\;—(1—9)3;:0 (11)

Esguemati camente | os pasos a seguir en este caso son los siguientes:

N

9.

Estimar los valoresiniciales de x; e .

Estimar un valor inicial de latemperatura (T) y de la fraccién vaporizada (6).

Calcular € valor de las funciones de discrepancia con respecto a error permitido paralas Ecs. (10) y
(11). S se satisface @ criterio de error ir a paso 7. Delo contrario, seguir con €l paso 4.

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

Calcular, resolviendo el sistema correspondiente, los incrementos para la temperatura y la fraccion
vaporizada, alos efectos de obtener |os nuevos valores para ambas variables de iteracion.

Calcular €l nuevo valor de las variables independientes (T y 0), y retornar al paso 2.

Calcular, apartir de Ty 6, € valor de las composiciones x; ey, utilizando las Ecs. (8) y (9).
Comparar los valores obtenidos para x; e y; con los utilizados (supuestos) en la iteracion anterior. S
coinciden continuar con el paso 9. De lo contrario, volver a 1. Usar los valores recientemente
calculados de x; e y; para la nueva iteracién (Sustitucion Directa) o bien utilizar métodos acelerados
(Wegstein).

Segun €l valor de @ indicar que fase se halla presente (6 =0 - faseliquida, 6=1 - fase vapor,
0<6<1 - faseliquida-vapor).

10. Con €l valor de 6, x; ey, obtener los caudales de vapor (V) y liquido (L).

Esta estrategia de resolucion puede ser modificada. En lugar de utilizarse un solo nivel de iteracion para
resolver las Ecs. (10) y (11), pueden emplearse dos niveles anidados de iteracion: uno para la
temperaturay otro parala fraccion vaporizada. También se pueden agregar condiciones de detencién por
s el método supera un determinado nimero de iteraciones, mostrando un cartel que aconsgje tomar
mejores valores de inicializacion.



Problemas:

¢Como plantearia un mddulo de evaporacion flash adiabdtico en el cua existe la posibilidad de
reacciones quimicas en la fase liquida? ¢Qué datos adicionales necesita? ¢Como se modifica €l balance
de materia y energia? ¢Puede utilizarse la misma estrategia indicada para €l caso en que no existe
reacciones quimicas?

Hipdtesis:

» Laadimentacion estd compuesta por 4 componentes. A, B, C, D.

* Enlafase liquida se presenta la siguiente reaccion quimica no reversible: A + B » C + D; cuya
velocidad de reaccion queda expresadapor: r = Kxa Xs 0.

»  Reaccion exotérmica.

*  Reactor isotérmico.

*  Volumen liquido en el flash: conocido y constante.

v
yi
HV
V apor
F
z Ld
HF Liquido
L
X
HL
sendoi=A,B,C,D
Balance de materia F=V+L
Balance por componentes: Fz=Vy+Lx+ (§rVa
Balance de energia: FHF=VHV+ LHL-r Vol AHr+ Q
Siendo:

- F, Ly Vlascorrientes de alimentacion, de salidaliquiday de salida vapor, respectivamente.

- z,x ey lacomposicion delascorrientes F, L y V, respectivamente.

- HF,HLyHVIlaentapiadelascorrientes F, L y V, respectivamente.

- 1=Kk Xxaxg o, donde k es la contante cinéticay p la densidad de la mezcla liquida en €l interior del
equipo.

- &=1paraloscomponentesA,By é=-1paaC,D.

- Vol: esd volumen liguido retenido en el evaporador flash.

- AHr: eséel caor dereaccion.

- Q:esd cdor liberado por las paredes del evaporador flash.

Trabajando €l balance por componentesy con ayuda de las relaciones:
- vi=Kix (K(T, P, x, Vi): constante de equilibrio liquido-vapor),
- 6= LIV (fraccion vaporizada),

- 1=Vol/F (tiempo de residencia),

se pueden obtener las expresiones de x; e yi:

Fz _Lx VY +(E)rVoI

O - =(1-6)x + 6K X 0
E - F T F = z =(1-0)x +&Kx +(§)rt




O z = x{0(K, -1) +1+ (&)rr} O
Z zK,

T @y © Y T —pre@rry Y
Recordando que Syi - Sx = O:
Zi(Ki _1) —
Z{19(Ki —1)+1+(§)rr} =0 @

Estrategia para resolver € algoritmo:

bl

o

8.
9.

Ingresar losvaloresde T, P, k, py T.

Proponer un valor deinicializacién para 6, x ey;.

Calcular Kjy r.

Evaluar laEc. (2). S €l valor de lafuncién de discrepancia no satisface €l error permitido continuar
con €l paso 5. De lo contrario, ir al paso 6.

Por medio de algin método iterativo (Newton-Raphson, Sustitucion Directa), proponer un nuevo
valor para 6 y volver a paso 2.

Calcular apartir de 6 y K; €l valor de las composiciones x; e y; utilizando las Ecs. (1).

Comparar los valores de x; e y; con los utilizados en la iteracion anterior. S coinciden, dentro de un
determinado error, seguir con el paso 8. Caso contrario, proponer 10s nuevos valores para x; ey; para
lanuevaiteracion (Sustitucion Directa, Wegstein) y retornar a paso 2.

Con losvaloresde 6, x; ey calcular los valores de los caudalesL, Vy el caor Q.

Parar.

Notar que el agoritmo se puede generalizar proponiendo una reaccién “genérica’ como la que se
muestra en el Capitulo XV del libro Modelado, Simulacién y Optimizacion de Procesos Quimicos.

Problema 6:

Obtener una ecuacion similar a la utilizada para resolver € flash en funcién 6, pero utilizando la
definicion = L/F, en lugar de 6.

& ¢Puede obtenerse a partir de esta ecuacion las expresiones para €l calculo de la temperatura de
burbujay de rocio? ¢Qué debe cambiarse sobre el razonamiento basado en 6?

b- ¢Puede obtenerse a partir de la expresion hallada f(y) la ya obtenida f(6)? ¢Cémo debe procederse?

c- Resuelvaagunos de los problemas anteriores utilizando f() en lugar de f(6).

Respuesta:

Balance de materia por componentes: Fz=Vy+Lx

Ademas:

Y=LF O L=yF
L=F-V 0O ¢F=F-V 0O V=F1-y)
Yi = Kix

Reemplazando en € balance por componente se obtiene:

Fz=FQ1-PKx+¢Fx 0 z=x[¢l-K)+K];



despgjando x; :
Z

X = '
QU(]-_ Ki)+ Ki

ypormediodey =Kix O x =y/K;
zK,
Yi =
Y(A-K)+K,

Luego, utilizando la siguiente ecuacion, que debe cumplirse necesariamente por definicién, ya que ambos
NC NC

términos deben sumar la unidad, z yi — z X, = 0. Reemplazando en esta Ultima ecuacion las dos
=1 =1
anteriores se obtiene:

- Zi(l_ Ki) —
|:1¢’(1_ Ki)+ Ki )

A partir de esta ecuacion también se pueden hallar las expresiones para € céculo de la temperatura de
burbujay racio, invirtiendo €l valor al quetiende el limite entre ambas. Las mismas son las siguiente:

=  Temperatura de Burbuja
N 7 (1-K. M NC

( ) =0 O debecumplirse que Zzi(l—Ki):O
Y- Ki) +K

1=1

lim
Y1

IO

=  Temperatura de Rocio

. = Zi(l_Ki) ] . i Z (1_Ki)
lim ==0 O debecumplirseque| ) — =
v-ofmY(l- Ki)+Ki ] = K,

0

A partir de laexpresion f(y) se puede regresar ala ecuacion f(6) de lasiguiente manera:

NC Z|(1_ K|) 3 NC Z|(1_ K|) 3 NC Z|(1_ Kl)
le(l—Kw K, Z 1-0)1-K)+K; Zle(Ki —D)+1

Cualquiera de los problemas anteriores en donde se utiliza la expresién f(6) se puede resolver de igua
forma reemplazando dicha expresion por la de f(¢).

Problema7:

Suponer que el equipo funciona a temperatura muy altay pese a la aislacion, las pérdidas de calor por
conveccion, radiacion y conduccién son muy importantes. Suponer ademds que puede aproximarse la
cantidad de energia disipada segin la siguiente expresion: Q, = U(T — T,), donde Q, es €l calor disipado,
T latemperatura del flash y T, ladel ambiente. U es el coeficiente global de transferencia de calor, que se
supone constante y dato. Implementar el algoritmo para el flash isotérmico y adiabético, teniendo en
cuenta este nuevo factor.

A- Flashisotérmico:

= Balance de materia global: F=V+L



= Balance de materia por componentes: Fz =Vy + L X
= Baancedeenergia FHF=VHV+LHL+ Qy+Q

Siendo:

- F, Ly Vlascorrientes de alimentacion, de salida liquiday de salida vapor, correspondientemente.
- z,X% ey lascomposiciones de las corrientes F, L y V, respectivamente.

- HF, HLy HV lasentalpias delas corrientes F, L y V, respectivamente.

- 1=1,2,.., NC componentes.

- Qe calor disipado por pérdidas.

- Qél calor necesario entregar o quitar.

Hipotesis:
Se supone que la temperatura (T) y la presion (P) del equipo, € coeficiente global de transferencia de
calor (U) y latemperatura ambiente (T,) son datosy constantes; y que K; = Ki(T, P, x;, Vi)-

Algoritmo de resolucion propuesto:

1. Ingresar losvaloresde T, P, Uy T..

2. Adoptar valoresinicides para 6, x e.
3. Cdcular K; = Ki(T, P, x;, Y.

< z(K -1
4. Resolver —>1 = =0 por agin procedimiento iterativo (por eemplo: Newton-
0K -)+1
Raphson).
5. Con el valor de 8, recalcular los valores de x; ey; por medio de las ecuaciones: X, = 5
O(K, -1) +1
K
ey = AR . S estos valores coinciden con los utilizados en la iteracién anterior (dentro
O(K, -1) +1

de un error preestablecido) para calcular K;, continuar con el paso 6. De lo contrario, proponer un
nuevo vector de valores x; ey; (por gjemplo: Sustitucion Directa, Wegstein) y retornar a paso 3.
Calcular atraves del balance de energia (Q = FHF - VHV - L HL - Qp), €l valor de Q.

Calcular loscaudalesLyV(L=60F yL=F-V).

. Parar.

ota: las ecuaciones utilizadas en los pasos 4, 5y 7, yafueron deducidas en problemas anteriores.

Z 0N

B- Flash adiabatico:

Para implementar el algoritmo de un flash “adiabatico”, primero se debe modificar € balance de energia
y luego trabajarlo algebraicamente para explicitarlo en funcién de las variables.

* Balancedeenergia FHF=VHV+ LHL+ Q,

Dividiendo ambos miembros por F HF:

J=VHV LHL - Q, 1:9HV+(1_9)HL+ Q,
FHF FHF FHF HF HF FHF
1-gHY _q_gHL_ Q _
HF HF FHF

Recordar que 6 = V/F. El hecho de dividir todos los términos por HF es para trabgjar con las dos
ecuaciones, f(6), dentro de un orden relativo de magnitudes similares, lo cua elimina problemas
numeéricos y errores de redondeo durante el proceso de iteracion.



Hipétesis:
Se adoptan las mismas hip6tesis que para el caso isotérmico, a diferencia de que ahoralatemperatura (T)
del flash no se conocey se debe calcular.

Algoritmo propuesto:

1. Ingresar losvaloresde P, Uy T..

2. Adoptar valoresinicidlespara 6, T, X; eV,.
3. Cdcular K; = Ki(T, P, x;, y)).

oz(K -1 HV HL

2K=) g g gl g P 4 g

0K -1D+1 HF HF F HF
satisfacen la condicién de error continuar con el paso 6. Caso contrario, seguir con €l 5.

5. Mediante algin método iterativo simultdneo (por gjemplo: Newton —Raphson) obtener los nuevos
valoresde B8y T paralaproximaiteracion y retornar al paso 3.

2 ,y= 3K
(K, -1 +1 ' 6(K, -1 +1
con los de la iteracion anterior. Si los mismos coinciden dentro del error especificado pasar a punto
7. De otra manera, calcular los nuevos valores de x; ey; (por gjemplo: Sustitucion Directa, Wegstein)
y volver al paso 3.

Calcular los caudalesL y V por medio de las ecuacionesL = 6F yL=F-V.
8. Parar.

4. Resolver las ecuaciones

6. Evaluar ecuaciones. X, = . Comparar los valores obtenidos

~

Problema 8:

Suponer gque la mezcla de la mezcla de alimentacion a flash tiene componentes con una gran diferencia
de volatilidad relativa. ¢Como puede aprovechar este dato para la inicializacién en el caso de un flash
isotérmico? ¢Puede ser Util también en €l caso del flash adiabético?

Respuesta:

Suponer una mezcla de alimentacién a un equipo flash conformada por cinco componentes (A, B, C,Dy
E), donde las volatilidades relativas de A y B son considerablemente mayores que la de los componntes
restantes. Por lo tanto se puede suponer como primera aproximacion un punto de corte, donde la
totalidad de los componentes A y B salen por la corriente vapor, mientras que C, D y E, por la corriente
liquida. Como ademés se conace la corriente de alimentacién (F) y su correspondiente composicion (z,
coni =A, B, C,DyE), unbuen vaor inicia paralafraccién vaporizada (6) podria ser:

_\L_ ZL+zL _ (24 +Z5)L
L L L

=Z,t7Z,

La suposicion anterior también se puede utilizar para estimar un valor inicial para el vector de
composiciones x; (de la corriente liquida) e y; ( de la corriente vapor), en €l caso de que la mezcla no se
trate como ideal.

Esta inicializacion es (til tanto para un flash isotérmico como para un flash adiabético, ya que en ambos
casos seiteraen lavariable 6.

Problema 9:

¢Queé sucede cuando se plantea el calculo de la temperatura de rocio y de burbuja en una mezcla liquida
de tres componentes A, B y C, de composiciones X, Xg Y Xc, respectivamente y a la presion P? También

10



se conoce que en la fase liquida se desarrolla, a esas condiciones, la siguiente reaccién quimica:
A + B - C; con constante de equilibrio Ke, funcién de la temperatura y presion del sistema, cuya
expresion es un dato. ¢Son validas las ecuaciones desarrolladas en clase? De no ser validas, ¢cOmo debe
precederse para el calculo?

Hipotesis:

= Hashisotérmico.

»  Mezcladetres componentes: A, By C, de composiCiONes Xa, Xg Y Xc.

= Constante de equilibrio liquido-vapor: K; = Ki(T, P, x;, y)); coni =A, By C.

Presion (P): conociday constante.

Reaccion quimicaen lafaseliquidaa A+ B - C.

= Constante de equilibrio: Ke = Ke(T, P), cuya expresién es un dato.
= Densidad ddl liquido constante.

Y
Yi
Vapor
F A
Z;
Liquido
L
Xi
coni=ABC
Balance global de materia: F=V+L Q)
Balance por componentes: Fz=Vy+Lx (2
. [c] _ x
Constante de equilibrio: Ke= = 13 3
[AE xux

Donde [ ] simbolizan concentraciones molaresy & el factor de conversion de unidades correspondiente.

Trabajando agebraicamente las Ecs. (1) y (2), y empleando las expresiones. 8 = V/L (fraccion
vaporizada) e y; = Kix;, se pueden obtener las expresiones para la temperatura de burbuja (cuando 6
tiende a cero) y de rocio (cuando 6tiende a uno).

- Temperatura de burbuja >(zKi) =1 4
- Temperatura de rocio: S(z/Ki) =1 5)

LasEcs. (3), (4) y (5) se pueden re-escribir 0 expresar de laforma:

KexaXg - Xc§ =0 ©
Y (xiKi) = 1 (en el punto de burbujaz [x;) @)
Y (yi/Ki) = 1 (en el punto derocio z Oyi) (8)

11



Procedimiento de calculo para determinar la temperatura de burbuja:

agkrwbdpE

7.

Ingresar losvaloresdeF, Py x; (coni = A, B, C).

Estimar e ingresar un valor para T y €l vector y;.

Calcular K; = K(T, P, X, ).

Cacular Ke = Ke(T, P).

Evaluar las Ecs. (6) y (7). S los célculos satisfacen €l criterio de error especificado, continuar con €l
paso 6. De lo contrario, proponer por medio de métodos numéricos iterativos (Wegstein, por
gjemplo) un nuevo valor para Ty € vector de composicionesyy;, retornando al paso 3.

Mostrar los valores obtenidos de T e .

Parar.

Para calcular la temperatura de rocio se puede utilizar el mismo procedimiento de calculo que para la
temperatura de burbuja salvo que, en el paso 5 se debe evaluar la Ec. (8) en lugar de la Ec. (7).
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