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RESUMEN

Se presenta un método de solucidén etapa a etapa para el conjunto de ecuaciones de balance de masa,
relaciones de equilibrio, suma de composiciones y entalpia (MESH, mass equilibrium sum enthalpy) que representan
el modelo de equilibrio para un arreglo a contracorriente de etapas de extraccion en fase liquida. El fundamento
tedrico se encuentra en la termodindmica: equilibrio liquido-liquido, flash isotérmico y flash adiabatico. El algo-
ritmo supera los alcances de los métodos graficos e isotérmicos tipicos en el estudio de los procesos de extraccion
y es aplicable a situaciones adicionales muy comunes: transferencia de calor en las etapas, etapas adiabaticas,
temperaturas diferentes para los flujos de alimentacién y solvente. El algoritmo se ilustra en tres ejemplos, los dos
primeros en operacién isotérmica con tres componentes (agua, acido acético y acetato de butilo) y diez etapas,
y un tercero mas elaborado que involucra transferencia de calor con cuatro componentes (agua, acido acético,
butanol y acetato de butilo) y quince etapas.
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ALGORITMO ETAPA A ETAPA PARA LA SIMULACION DE CASCADAS DE EXTRACCION...

STAGE-BY-STAGE ALGORITHM FOR SIMULATION OF LIQUID PHASE
EXTRACTION CASCADES APPLYING THE EQUILIBRIUM MODEL

ABSTRACT

It is shown a stage-by-stage solution method for the group of mass balances, equilibrium relationships, sum
of compositions and enthalpy equations (MESH equations) that represents the equilibrium model for a countercur-
rent multistage liquid-liquid extraction arrangement. The theoretical foundation is in thermodynamics: liquid-liquid
equilibrium, isothermal flash, and adiabatic flash. The algorithm exceeds the scope of graphics and isothermal
methods used in the study of extraction processes, which is applicable to very common typical situations: heat
transfer by stage, adiabatic stages, and different temperatures in feed and solvent streams. The algorithm is illus-
trated in three examples, the first two in isothermal operation with three components (water, acetic acid and butyl
acetate) and ten stages, and a third one more elaborated involving heat transfer with four components (water,
acetic acid, butanol, butyl acetate) and fifteen stages.

KEY WORDS: MESH equations, liquid-liquid equilibrium, liquid extraction, mass transfer.

ALGORITMO ETAPA A ETAPA PARA A SIMULACAO DE CASCATAS DE
EXTRACAO EM FASE LIQUIDA APLICANDO O MODELO DE EQUILIBRIO

RESUMO

Apresenta-se um método de solucao etapa a etapa para o conjunto de equacdes de balanco de massa,
relacdes de equilibrio, soma de composicoes e entalpia (MESH mass equilibrium sum enthalpy) que representam o
modelo de equilibrio para um arranjo en contracorrente de periodos de extracao em fase liquida. O fundamento
tedrico se encontra na termodinamica: equilibrio liquido-liquido, flash isotérmico e flash adiabéatico. O algoritmo
supera os alcances dos métodos graficos e isotérmicos tipicos no estudo dos processos de extracao e é aplicavel a
situacoes adicionais muito comuns: transferéncia de calor nas etapas, etapas adiabéticas, temperaturas diferentes
para os fluxos de alimentacao e solvente. O algoritmo se ilustra em trés exemplos, os dois primeiros em opera-
cao isotérmica com trés componentes (4gua, acido acético e acetato de butila) e dez etapas, e um terceiro mais
elaborado que envolve transferéncia de calor com quatro componentes (dgua, acido acético, butanol e acetato
de butila) e quinze etapas.

PALAVRAS CODIGO: equacdes MESH; equilibrio liquido-liquido; extracgao liquida; transferéncia de massa.

la representacion grafica adquiere un componente
dimensional que dificulta el calculo de estas secuen-
cias; adicionalmente, en los métodos graficos es
imposible considerar situaciones no isotérmicas, por
ejemplo, la situacion sencilla cuando la corriente de

1. INTRODUCCION

El cédlculo de secuencias de separacion del
proceso de extraccion en fase liquida por etapas de
equilibrio puede llevarse a cabo graficamente para

sistemas de tres componentes con relativa facilidad
como lo describe Treybal (1968), haciendo uso de
los diagramas de equilibrio liquido-liquido. Sin em-
bargo, cuando el nimero de componentes aumenta,

alimentacién y el solvente se encuentran a diferente
temperatura.

Reconocida la dificultad de los métodos gra-
ficos cuando el nimero de componentes aumenta,
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aparecen algoritmos que permiten la simulacién de
secuencias de separacion para sistemas multicompo-
nente en multietapa; el algoritmo mas representativo
de este tipo es el desarrollado por Tsuboka y Kata-
yama (1976), también denominado método de la
suma de flujos isotérmico (ISR, isothermic sum rate);
en este algoritmo se consideran cascadas isotérmicas,
lo cual puede tener dos explicaciones: 1) en el caso
de ser adiabaticas, no se tienen en cuenta los calores
de disolucién y las entalpias se suponen como las de
la solucién ideal en el sentido de Lewis y Randall; 2)
puede considerarse que se transfiere la cantidad de
calor necesaria para mantener la etapa isotérmica,
esta cantidad de calor puede obtenerse a partir de
los resultados del algoritmo ISR por la realizacion de
los balances de energia.

La simulacién del proceso de extraccidon en
fase liquida en condiciones en las que pueda transfe-
rirse una cantidad de calor especifica en cada etapa
o puedan considerarse etapas adiabaticas o, por
ejemplo, la situacién probable de que las corrientes
de alimentacién y solvente fresco se encuentren a
distinta temperatura convierten el perfil de tempera-
tura en una variable dependiente; por esta razon, los
algoritmos que consideren cascadas isotérmicas sélo
seran aplicables a casos con cascadas adiabaticas
donde los calores de disolucién puedan considerarse
insignificantes.

En el presente trabajo se propone un algoritmo
de solucién para el conjunto de ecuaciones MESH
que representan una cascada en contracorriente de
etapas de equilibrio para un proceso de extraccion
en fase liquida. El fundamento de este algoritmo son
los célculos de flash isotérmico y flash adiabético.

2.  FLASH BIFASICO ISOTERMICO,
EQUILIBRIO LIQUIDO-LIQUIDO

El flash bifasico isotérmico es una operacién
de una Unica etapa isobarica en la cual, si las condi-
ciones de temperatura, presion y composicién son
adecuadas, se generan dos fases liquidas en equili-
brio por la mezcla de otras dos corrientes liquidas.
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Una representacion esquematica del flash bifasico
isotérmico se muestra en la figura 1.

T~
RJ AR e Rj+1
J
Ej,] — ——— Ej
N~ —
TK-1

Figura 1. Representacion esquematica del flash
bifasico isotérmico

Un anélisis de grados de libertad puede deri-
varse a partir de la figura 1, el cual se establece por el
conteo de variables y ecuaciones que las relacionan
de manera independiente. Las variables por corrien-
te son composicion (c), flujo (1), temperatura (1) y
presion (1). Se puede resumir que cada corriente
tiene un nimero de variables igual a ¢ + 3, dando
un total para la operacion igual a 4(0 + 3) .

Las ecuaciones que restringen la operacion de
flash bifasico isotérmico de la figura 1 se presentan
en la tabla 1.

Un conteo de las ecuaciones desde (1.1) hasta
(1.5) da como resultado un total de 2¢+10. Los
grados de libertad se obtienen por diferencia entre
el nimero total de variables y ecuaciones que las re-
lacionan de manera independiente, 1o que conduce
al valor de 2¢ + 2 ; este es el nimero de variables
que se especifican para resolver el problema de flash
bifasico isotérmico; el conjunto tipico de variables se
presenta en la tabla 2.

La funcién objetivo (llamada funcién de Rach-
ford y Rice) que da solucién al problema de flash
bifasico isotérmico se obtiene por combinacién de
las ecuaciones (1.1) a (1.3) para obtener

f(l//,xiE’,xf’)=i 2 (K 21)

—————=0 1.6
i:ll‘H//(Ki_l) o

Donde K es el coeficiente de distribucién
definido por la relacién de coeficientes de actividad
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ALGORITMO ETAPA A ETAPA PARA LA SIMULACION DE CASCADAS DE EXTRACCION...

Tabla 1. Ecuaciones que restringen la operacion de flash bifasico isotérmico

Ecuacion Numero de ecuaciones
Balance de masa por componente
E._ R, E. R.

E x"+R,x" =Ex’ +Rx’ (1.1) c

Relaciones de equilibrio
E. R

X, =Kx’ (1.2) c
Restriccion de sumatoria

C

Y ox =1 (1.3) 4

i=1
Equilibrio térmico

7 =7% =78 = hm (1.4) 3
Equilibrio mecanico

pPY =ph =pin = pt (1.5) 3
Total 2c¢+10

Tabla 2. Variables caracteristicas por especificar del flash bifasico isotérmico

Variables por especificar (conteo)
Composicién Temperatura Presion Flujos molares
X (e=1Y E, (1)
(1) T (1) P (1) R ()
Total (2¢ —2) Total (1) Total (1) Total (2)

Se especifican Unicamente ¢— 1 composiciones, dada la restriccion de suma, que debe ser la unidad para

las fracciones molares.




R. E. .
p— J Jo A
K, =y / V.5 W esla fracc1o;1 de extractos defi-
nida por el cociente E ; / F y z; eslacomposiciéon
seudoinicial dada por la siguiente ecuacion

E. R.
j-1 j+1
JF = E,_x" +R,x

’ F

F=E,_ +R,,

La solucién de la ecuacion (1.6) se lleva a cabo
por medio del algoritmo de Rachford y Rice descrito
por Henley y Seader (2000) mediante iteraciones
separadas sobre ¥/, xl.E’ y xl.Rf .

FLASH BlFASlgo ADIABf\TICO,
EQUILIBRIO LIQUIDO-LIQUIDO

3.

El flash bifasico adiabatico, al igual que el flash
biféasico isotérmico, es una operacién de separacién
de una Unica etapa isobarica en la cual, si las condi-
ciones de temperatura, presion y composicién son
adecuadas, se generan dos fases liquidas en equili-
brio por la mezcla de otras dos corrientes liquidas.
Una representacion esquematica del flash bifasico
adiabatico se muestra en la figura 2.

Q0
T~
Rl “— — R,
. j+l
J
Ej—l — — Ej
~—
TK-1

Figura 2. Representacion esquematica del flash
bifasico adiabatico

Un andlisis de grados de libertad para la figura
2 es similar al caso del flash bifasico isotérmico y los
resultados se muestran a continuacion.

El nimero de variables por corriente corres-
ponde a ¢+ 3, y dado que intervienen cuatro co-
rrientes en la operacién de flash bifasico adiabatico,
se cuentan parcialmente 4(c + 3) variables; sin em-
bargo, existe una variable adicional correspondiente
al flujo de calor (£Q) que intercambia la etapa
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con los alrededores, lo cual totaliza un nimero de
variables igual a 4(c + 3) +1. Por la introduccién
de esta nueva variable, el conjunto de ecuaciones
se modifica y el resultado se muestra en la tabla 3.

Los grados de libertad establecidos por la
diferencia entre el nimero total de variables y ecua-
ciones que las relacionan de manera independiente
para la figura 2 es de 2c¢ + 4; este es el nimero de
variables que deben ser especificadas para resolver
un problema de flash bifasico adiabatico. El conjunto
tipico de variables por especificar se muestra en la
tabla 4.

La solucién al problema de flash bifasico
adiabético se lleva a cabo mediante el algoritmo
mostrado en la figura 3.

La regla de decisién establece que el valor
absoluto de la funcién objetivo f (T Ei ) que co-
rresponde al balance de energia sea del orden de
10 para que se considere resuelto el problema de
flash bifasico adiabético; en tanto no se cumpla la
regla de decision, se continlia con la correccién de
la temperatura supuesta inicialmente.

La correccién de la temperatura supuesta YI)E-"
se lleva a cabo mediante una Unica iteracién en la
ecuacion de balance de energia (1.9) empleando el
método de Newton-Raphson. La nueva temperatura
corregida es entonces

E. E.

e W)
(1) Jar®

Donde la derivada df (T & ) / dT" secalcula
preferiblemente mediante un método numérico; el
escogido aqui es el de diferencias centrales que tiene
la siguiente forma

df(TE/ ) ) f(TEf + h)—f(TEf —h)
dr" 2h

Siendo % un valor positivo y pequefio del
orden de 103.
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ALGORITMO ETAPA A ETAPA PARA LA SIMULACION DE CASCADAS DE EXTRACCION...

Tabla 3. Ecuaciones que restringen la operacion de flash bifasico adiabatico

Ecuacion NuUmero de ecuaciones

Balance de masa por componente

E, R _ E, R,
E, x7"+R,x" =Ex’ +Rx’ (1.7) ¢

Relaciones de equilibrio
E, R

x’ =Kx~ (1.8) ¢

Balance de energia

E_H"+R H" -EH"-RH"+0=0 (19) 1

Jj+1

Restriccion de sumatoria

C

D ox, =1 (1.10) 4

i=1

Equilibrio térmico

% =1" (1.11) 1
Equilibrio mecanico

pY = ph = pPr = pi (1.12) 3
Total 2c+9

Tabla 4. Variables caracteristicas por especificar del flash bifasico adiabatico

Variables para especificar (conteo)
Composicion Temperatura Presion Flujos molares Flujo de calor
X (c-1) 7oA (1) E._ (1)
; . P (1) 0 M
x (C_l)* r (1) R, (1)
Total (26’—2) Total (2) Total (l) Total (2) Total (l)

" Se especifican Unicamente ¢ — 1 composiciones, dada la restriccion de suma, que debe ser la unidad para las
fracciones molares.



1. Especificacion de variables
caracteristicas del flash bifasico
adiabatico:
VAR A R 0)

E R
it ot
X X E j-1 R j+1

4
2. Estimar la temperatura de
solucion al flash bifasico

5. Se corrige la temperatura
inicialmente supuesta y ésta
reemplaza la estimada:
L <1

4

adiabatico:
T

v

3. Efectuar calculo de flash biféasico
isotérmico, empleando la temperatura
del paso anterior.

E_ +R,=E +R;

'

4. Evaluacion de la
funcion objetivo (1.9)

egla de decision, ¢se cumple?

£(r")<1(10)°

6. Flash bifasico
adiabatico resuelto

Figura 3. Algoritmo para la solucion del flash bifasico adiabatico

La evaluacién del balance de energia (1.9) requiere el calculo de las entalpias de cada
corriente que interviene en la operacién de flash bifasico adiabatico; para tal fin, la entalpia se
calcula a partir de la siguiente ruta termodindmica.

H(T,P,x,)= ixl.H[ (T,P)+H"™ (T,P,x,)

La presion es una de las variables del proceso de extraccion en fase liquida que no aparece
en los modelos de actividad que permiten el célculo de la energia libre de Gibbs en exceso; por
esta razon, la entalpia de una corriente liquida se reduce a la siguiente expresion, sin introducir

mayor error en ésta.

H(T,x,)= ixiHi (T)+H"(T,x,)
i=1

Donde

T
H (T)= AHil,f (T,)+ J.TC;,idT

Escuela de Ingenieria de Antioquia

d(gExc/RT)P _HExc gExc i
RT> RT

(1.13)

chxiln}/,.
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El calor de formacién como liquido A/, l.” s de
cada componente se encuentra a la temperatura de
referencia 7, el calor especifico C;’i es variable en
funcién de la temperatura. Contando con la descrip-
cién de los problemas de flash bifésico isotérmico y
flash bifasico adiabatico, se procede a la formulacién
de un algoritmo que permita la solucién de cascadas
de extraccion en fase liquida por etapas de equilibrio
en un arreglo a contracorriente.

4. SOLUCION ETAPA A ETAPA
DEL MODELO DE EQUILIBRIO
PARA UNA SECUENCIA
DE EXTRACCION

La representacién esquematica de una cas-
cada de extraccién en fase liquida por etapas de
equilibrio a contracorriente se presenta en la figura 4.

Cascada isotérmica. El esquema de la figura 4
puede representar una cascada de extraccidon que
opera isotérmicamente sdlo si el conjunto de ecua-
ciones restringe el proceso de manera adecuada;
para efectuar una clara descripcién de la secuencia
en operacién isotérmica, un anélisis de grados de
libertad se lleva a cabo. El nimero de corrientes
que intervienen en una secuencia de separacion a
contracorriente de N etapas igual a la figura 4 es de
2(N +1), por otra parte, las variables por corriente
de una operacién de flash isotérmico es de ¢+ 3

variables, de esta manera se totaliza un valor de
2(N+ 1)(c +3)+1 contando como variable adi-
cional el nimero de etapas de la cascada.

Las ecuaciones que restringen la cascada de
extraccion en operacion isotérmica se cuentan en
la tabla 5.

Por diferencia entre el nimero total de varia-
bles y ecuaciones, los grados de libertad resultantes
adquieren el valor de 2¢ + 3. El conjunto de va-
riables que se especifica para reducir conveniente-
mente los grados de libertad a cero se muestran en
la tabla 6.

El algoritmo de solucidn para la especificacion
de la cascada isotérmica se presenta en la figura 5;
el algoritmo indicado permite la evaluacién de una
cascada de extraccién en fase liquida por etapas de
equilibrio en operacién isotérmica; los métodos de
disefio de tipo grafico o aquellos que utilizan las pro-
piedades geométricas de los perfiles de composicion
requieren una especificacion de variables diferente,
como lo sefialan Treybal (1968) y Minotti, Doherty y
Malone (1996), respectivamente.

La formulacién de la regla de decision se da
por las ecuaciones indicadas en la figura 5, donde
k hace referencia al nimero de iteracién y Ax, ;
es una matriz de N por ¢ elementos. En tanto no
se cumpla la regla de decisién establecida, no se
considera el problema resuelto.

R R, R, R,
le‘ xl.R2 XI-RS x[Rf
< 1 < ) <
—> > —>» >
S L, E, E;,
xiS xifz1 xiE2 xEH

RJ’+1 RN—I RN F
X_RM xiRN—l leN xiF
€< € < I
—» —> > —>»
E J EN—z EN—l EN
xEJ xFN—z x'ENfl X-EN
1 1 1

Figura 4. Cascada de extraccion en fase liquida por etapas de equilibrio a contracorriente
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Tabla 5. Ecuaciones que restringen la cascada de extraccion de la figura 4

en operacion isotérmica

Ecuacion Numero de ecuaciones
Balance de masa por componente
E., R _ E, R
E x;"+R, x," =Ex’ +Rx’ Ne
Relaciones de equilibrio
E. R
X =Kx’ Nc
Restriccion de sumatoria
C
D ox =1 2(N +1)
i=1
Equilibrio térmico
TE =% —pEn = R 2N +1
Equilibrio mecanico
PE/' — PRj — PE_/—I — PRM 2N +1
Total 2Nc+6N +4

Tabla 6. Variables por especificar para la cascada de extraccion de la figura 4 en operacion isotérmica

Variables por especificar (conteo)
Composiciéon Temperatura Presion Flujos molares Numero de etapas
x (c-1) F (1)
T" (1) P (1) N
% (e=1)° s (1)
Total (20 - 2) Total (1) Total (1) Total (2) Total (1)

"Se especifican Gnicamente ¢ — 1 composiciones, dada la restriccién de suma, que debe ser la unidad para las fraccio-

nes molares.

Escuela de Ingenieria de Antioquia
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1. Especificacion de

xfx FSsTf PPN

variables:

A

A

desde R’ a

2. Suponer el perfil de refinados:

fracciones molares

R} incluyendo flujos y

A

5. Asignacion de variables

0
xR’
i

R\
«—x’ R} <R,

3. Evaluacion consecutiva de la
cascada isotérmica: en uso del flash
bifasico isotérmico

A

. Regla de decision
Jse cumple?

6. Cascada isotérmica

resuelta

Figura 5. Algoritmo de solucién para la cascada de extraccion isotérmica por etapas de equilibrio

Cascada con transferencia de calor. Si el
esquema de la figura 4 representa una cascada
de extraccidon que puede transferir calor con los
alrededores, un analisis de grados de libertad se
efectla para limitar la secuencia a las condiciones
de este tipo. El nimero de variables parcial que se
cuenta del proceso de extraccion en condiciones
de transferencia de calor es de Z(N + l)(c + 3),
adicionalmente, el nimero de etapas y la cantidad
de calor que se transfiere de cada una corresponde a
una nueva variable, por lo tanto, se totaliza un valor
de 2(N + 1)(c + 3) +1+ N variables.

Las ecuaciones que restringen la cascada de
extraccion en condiciones de transferencia de calor
se muestran en la tabla 7.

Los grados de libertad resultantes son, enton-
ces, de 2c¢ + N + 4. La especificacién de variables

para reducir convenientemente los grados de liber-
tad se muestra en la tabla 8.

El algoritmo de solucién para la cascada
con transferencia de calor descrita se muestra en
la figura 6.

La regla de decision establecida para el algo-
ritmo de solucién de la cascada con transferencia
de calor tiene la misma forma que la utilizada para
la cascada isotérmica. La condicién estrictamente
adiabética de simulacién, en la cual el flujo de ca-
lor es cero para todas las etapas en una secuencia
de extraccion en fase liquida, puede ser de mayor
consideraciéon con un andlisis de extraccidén reac-
tiva, como lo muestran Minotti, Doherty y Malone
(1998), ya que el calor de reaccién debe considerar-
se como otro aporte a la variacién de temperatura
del sistema.



Tabla 7. Ecuaciones que restringen la cascada de extraccion de la figura 4
en condiciones de transferencia de calor

Ecuacion NiUmero de ecuaciones

Balance de masa por componente

E,, Ry E. R.
E, x""+R, x"=Ex’ +Rx’ Ne
Balance de energia N
E, R, E, R, _
E_H" +R H" -EH" -RH" =+Q
Relaciones de equilibrio Nc
E. R.
x,) =Kx;’
Restriccion d tori
estriccion de sumatoria 2(N n 1)
C
le. =1
i=1
Equilibrio térmico
TE/ — TR/ N
Equilibrio mecénico 2N +1
pP" =ph =pir = pi
Total 2Nc+6N +3

Tabla 8. Variables por especificar para la cascada de extraccion de la figura 4
en condiciones de transferencia de calor

Variables por especificar (conteo)

Composicion | Temperatura | Presion | Flujos molares | Flujo de calor | Numero de etapas
x (c=1) T" (1) F (1)
P" (1) +0. (N) N (1)
X (c-1) | T°() s (1)
Total (20—2) Total (2) Total (1) Total (2) Total (N) Total (1)

" Se especifican Gnicamente ¢ — 1 composiciones, dada la restriccion de suma, que debe ser la unidad para las
fracciones molares.

Escuela de Ingenieria de Antioquia
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1. Especificacion de

x' x’ FST" P" N £Q,

variables:

A

2. Suponer

desde R’ a R, incluyendo
temperatura, flujos y fracciones
molares por corriente

el perfil de refinados:

A
S Aszgonaczo? de variables 3. Evaluacion consecutiva de la
R R . , .
x’ «x’ R <R, cascada isotérmica: en uso del flash
R R cpr e . y s
T,” «T" bifésico adiabatico

y

No 4. Regla de decision
Jse cumple?

N ¢

E=D">Ax, <10°

j=1 i=l

D S = j=1,2.3,..N
Ax, ; —‘xi’j Xi.j ‘ =123

6.

Cascada con

transferencia de calor

resuelta

Figura 6. Algoritmo de solucién para la cascada de extraccion con transferencia de calor
por etapas de equilibrio

A continuacién se presentan tres ejemplos
correspondientes a la solucién de cascadas de ex-
tracciéon que operan en condiciones isotérmica y
con transferencia de calor, en uso de los algoritmos
expuestos. El primer ejemplo corresponde a una
situacion isotérmica de tres componentes y diez
etapas; por otra parte, el segundo ejemplo es la
solucién del primero en condiciones estrictamente
adiabaticas y, por fin, el tercer ejemplo involucra cua-
tro componentes y quince etapas con transferencia
de calor por etapa.

5. EJEMPLOS

La solucién de los siguientes ejemplos muestra
la implementacion de los algoritmos descritos para
la solucién de cascadas de extraccién que operan
isotérmicamente y con transferencia de calor en un
procesador Intel(R) Pentium(r) Dual CPU T2330 1.60
GHz y memoria RAM de 1014 MB, empleando como
programa intérprete MATLAB 2007b.

Ejemplo 1. Se desea evaluar una secuencia
de extraccién en fase liquida que opera isotérmi-
camente, para la extraccion de acido acético de la
mezcla de acido acético y agua empleando como



solvente de extraccion n-butil acetato. Los compo-
nentes se numeran de la siguiente manera: acetato
de butilo (1), agua (2), acido acético (3). El modelo
de actividad UNIQUAC desarrollado por Abrams y
Prausnitz (1975) se emplea para el calculo de los co-
eficientes de actividad, y los pardmetros del modelo
necesarios se muestran en la tabla 9.

Siguiendo el algoritmo expuesto en la figura 5,
se tiene la especificacién de variables que muestra
la tabla 10.

Una vez se encuentran especificadas las va-
riables caracteristicas que reducen los grados de

libertad a cero, se procede a proponer un conjunto
de solucién para la fase de refinados; las fracciones
molares se pueden suponer a partir del diagrama
de equilibrio (binodal o curva de solubilidad)
para el sistema ternario; por otra parte, los flujos
molares supuestos pueden obtenerse mediante
variacioén lineal tomando como referente los flujos
de alimentacién y solvente especificados. La con-
vergencia del algoritmo que permite que se cumpla
la regla de decision establecida se logra luego de
67 iteraciones en un tiempo de 6,90 minutos; los
perfiles de la secuencia de separacion se muestran
en la tabla 11.

Tabla 9. Parametros de interaccion y constantes de estructura molecular del modelo UNIQUAC;
sistema acetato de butilo (1), agua (2), acido acético (3)

Parametros de interaccion Constantes de estructura molecular
(i, /) U, (K) U,.(K) : 7 9
(1,2) 8497 71,5 1 4,83 4,20
(1,3) 193,8 -52,8 2 0,92 1,40
(2,3) 167,4 -116 3 2,30 2,04

Fuente: Ruiz y Gomis (1986).

Tabla 10. Especificaciéon de variables para el ejemplo 1

Composiciones .
Flujos Temperatura Presion Etapas de
F g kmol/h (°C) (bar) equilibrio
x/ =0,00 x) =1,00 F =280,0
T =30,0 P"=1,01 10
X=0,700 | x¥=0,00 | S$=20,0
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Tabla 11. Perfiles de concentracion y flujos molares de las fases de refinado y extracto.
Resultados del ejemplo 1

Flujos Composicion fase de refinado Flujos Composicion fase extracto

" R, kmol/h X, X, X, E, kmol/h X, X, X,

1 33,2 0,0020 0,995 0,0032 20,6 0,972 0,0197 0,0079
2 33,7 0,0021 0,990 0,0080 20,9 0,957 0,0233 0,0195
3 34,1 0,0024 0,983 0,0151 21,4 0,935 0,0290 0,0363
4 34,6 0,0028 0,972 0,0256 22,3 0,902 0,0380 0,0605
5 354 0,0035 0,955 0,0410 23,6 0,853 0,0525 0,0943
6 36,7 0,0048 0,932 0,0634 25,8 0,785 0,0755 0,139
7 38,9 0,0074 0,898 0,0950 29,5 0,693 0,111 0,196
8 42,7 0,0125 0,850 0,138 36,6 0,577 0,165 0,259
9 49,7 0,0231 0,785 0,192 52,0 0,440 0,242 0,318
10 65,1 0,0454 0,699 0,255 66,8 0,298 0,344 0,357

Ejemplo 2. La secuencia de extraccion del
ejemplo 1 se simula nuevamente en condiciones
estrictamente adiabaticas; la especificacién de va-
riables se presenta en la tabla 12.

Dado que la operacién es estrictamente
adiabética, el flujo de calor es cero para cada
una de las diez etapas. Los datos termoquimicos
correspondientes al calor especifico y entalpias de
formacién necesarios se muestran en la tablas 13 y
14, respectivamente.

Tabla 12. Especificacion de variables para el ejemplo 2

Composiciones Flujos Temperatura Presiéon Etapas de
F S kmol/h (°C) (bar) equilibrio
x =0,00 x*=1,00 | F=80,0 7" =30,0
P =1,01 10
x'=0,700 | x$=0,00 | $=20,0 75 =30,0




Tabla 13. Calores especificos empleados en la ecuacion (1.21) T, =298,15K,

n-butil acetato (1), agua (2), acido acético (3)

Calor especifico C,,, = 4, + BT, + CT; + DT + ET" J -kmol™" - K™
Ade” Be™ C, D, Ee’
1,173 0,3522 0 0 0

2,7637 -2,0901 8,125 -0,0141 0,937
1,3964 -0,3208 0,8985 0 0

Fuente: Perry y Green (1997)

Tabla 14. Entalpias de formacion empleadas
en la ecuacion (1.21) 7, = 298,15K n-butil acetato
(1), agua (2), acido acético (3)

i AH;I kJ -mol™
1 -609,6
2 -285,83
3 -483,52

Fuente: Afeefy, Liebman y Stein (2009)

Dadas las condiciones adiabaticas que restrin-
gen la secuencia de separacion del ejemplo 2, este
tipo de problema no es susceptible de ser resuelto
por métodos gréaficos o por el método de la suma de
los flujos y se procede a emplear el algoritmo desa-
rrollado para la cascada de extraccién adiabética.

El algoritmo desarrollado empieza por supo-
ner la solucién del perfil de refinados de la cascada
de extraccién adiabética; para tal fin, se emplean los
resultados de la secuencia de separacién isotérmica
del ejemplo 1 y la temperatura supuesta para cada
flujo de la fase de refinado es de 30,0 °C; la conver-
gencia del algoritmo para la regla de decision esta-
blecida se logra luego de 74 iteraciones en un tiempo
de cémputo de 25,4 minutos. Los resultados de los
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perfiles de la secuencia de separaciéon se muestran
en la tabla 15.

Las especificaciones y resultados globales del
ejemplo 2 se muestran en la figura 7.

Ejemplo 3. La operacién de extraccion en fase
liquida en condiciones adiabaticas para el sistema de
cuatro componentes: acetato de butilo (1), agua (2),
acido acético (3), etanol (4) se lleva a cabo teniendo
en cuenta la especificacién de variables de la tabla
16 que permiten el uso del algoritmo desarrollado en
este documento para cascadas de extraccion adiaba-
ticas. El modelo de actividad utilizado para el calculo
de las propiedades termodinamicas es UNIFAC LLE
y los pardmetros de interaccién entre grupos son los
reportados por Rasmussen y Fredenslund (1981).

El flujo de calor que se establece por cada
etapa de equilibrio se halla en una variacion lineal
desde la etapa 1 enla cual es —1kJ/h hastala etapa
15enlacuales —15kJ/h.

Teniendo en cuenta la descripcién cualitati-
va del equilibrio liquido-liquido para el sistema de
cuatro componentes, se lleva a cabo la suposiciéon
inicial del perfil de las fases de refinado para empezar
la iteracién. Siguiendo el algoritmo de la figura 6, la
regla de decision se establece luego de 86 iteracio-
nes en un tiempo de 1,20 horas; los resultados se
muestran en la tabla 17.
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Tabla 15. Perfiles de concentracion y flujos molares de las fases de refinado y extracto.
Resultados del ejemplo 2

T Flujos Composicion fase de refinado Flujos Composicion fase de extracto
N (°C) |R, kmol/h|  x X, x, |Ejkmollh|  x X, X,
1 29,2 33,2 0,0020 0,995 0,0032 20,6 0,972 | 0,0197 0,0079
2 28,7 33,7 0,0021 0,990 0,0080 20,9 0,957 | 0,0233 0,0195
3 28,0 34,1 0,0024 0,983 0,0151 21,4 0,935 | 0,0290 0,0363
4 27,1 34,6 0,0028 0,972 0,0256 22,3 0,902 | 0,0380 0,0605
5 26,2 35,4 0,0035 0,955 0,0410 23,6 0,853 | 0,0525 0,0943
6 25,7 36,7 0,0048 0,932 0,0634 25,8 0,785 | 0,0755 0,139
7 24,6 38,9 0,0074 0,898 0,0950 29,5 0,693 0,111 0,196
8 24,6 42,7 0,0125 0,850 0,138 36,6 0,577 0,165 0,259
9 25,3 49,7 0,0231 0,785 0,192 52,0 0,440 0,242 0,318
10 26,6 65,1 0,0454 0,699 0,255 66,8 0,298 0,344 0,357

Refinado R, Q0,=0 Alimentacién F
X' =0,0020  x;'=0,994 j=1.2.3...10 X =0,700 x =0,300 80,0 kmol/h

33,3kmol/h  29,2°C

30,0°C 1,0lbar

|
1
Solvente S |

x5 =100 x5=000 20,0kmol/h

30,0°C

Extracto E,
x° =0,300 X" =0,343
66,7 kmol/h ~ 26,7°C

Figura 7. Especificaciones y resultados globales del ejemplo 2




Tabla 16. Especificacion de variables para el ejemplo 3

Composiciones

. ; k:lj;/sh Tem'?fé)at”’a Pzzzir‘;" Etapas de equilibrio
x =0,00 x’ =0,800 | F=80,0 T" =20,0 P =1,01 15
xi =0,700 x; =0,00 S =20,0 7% =60,0
x; =0,300 x; =0,00

Tabla 17. Perfiles de concentracion y flujos molares de las fases de refinado y extracto.
Resultados del ejemplo 3. (a) Fase de refinado; (b) fase de extracto

@
Flujos Composicion fase de refinado
N kmol/h e
X, X, X, X,

1 30,6 56,6 0,0018 0,950 0,00 0,0485
2 36,0 54,8 0,0018 0,950 0,00 0,0484
3 36,0 52,4 0,0017 0,950 0,00 0,0483
4 35,9 49,5 0,0017 0,950 0,00 0,0481
5 35,9 46,1 0,0016 0,951 0,00 0,0479
6 35,8 42,2 0,0016 0,951 0,00 0,0476
7 35,7 37,7 0,0015 0,951 0,00 0,0472
8 35,6 32,9 0,0014 0,952 0,0001 0,0467
9 35,4 27,7 0,0013 0,953 0,0002 0,0460
10 35,3 22,6 0,0012 0,953 0,0006 0,0450
11 35,1 17,7 0,0011 0,954 0,0017 0,0431
12 35,0 13,9 0,0010 0,954 0,0055 0,0395
13 35,3 12,1 0,0010 0,949 0,0176 0,0328
14 37,2 13,2 0,0015 0,921 0,0544 0,0232
15 45,7 16,9 0,0051 0,831 0,151 0,0129
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(b)
Flujos Composicion fase de extracto
N T (°C)
kmol/h X Xy X3 Xy

1 25,4 56,6 0,630 0,202 0,00 0,168
2 25,4 54,8 0,631 0,201 0,00 0,168
3 25,3 52,4 0,633 0,200 0,00 0,168
4 25,2 49,5 0,634 0,198 0,00 0,168
5 25,1 46,1 0,636 0,196 0,00 0,168
6 25,0 42,2 0,639 0,194 0,00 0,168
7 24,9 37,7 0,642 0,191 0,0001 0,168
8 24,8 32,9 0,645 0,188 0,0003 0,167
9 24,7 27,7 0,648 0,185 0,0008 0,166
10 24,5 22,6 0,652 0,181 0,0025 0,164
11 24,4 17,7 0,655 0,178 0,0079 0,160
12 24,7 13,9 0,648 0,178 0,0252 0,150
13 26,5 12,1 0,603 0,193 0,0762 0,127
14 35,1 13,2 0,461 0,254 0,197 0,0890
15 69,4 16,9 0,230 0,388 0,346 0,0362

Los resultados graficos de composicién del ejemplo 3 se presentan en la figura 8.

Acido acético

Alimentacién

acetato butilo Agua

Figura 8. Resultados del ejemplo 3, sistema: acetato de butilo (1), agua (2), acido acético (3),
etanol (4). Modelo de actividad UNIFAC LLE




Las especificaciones y resultados globales del ejemplo 3 se muestran en la figura 9.

Refinado R, Alimentaciéon F
X =0,0018  xf=0,950 " =0,00 x =000 x/=0,700 x'=0,300
30,6 kmol/h 56,6 °C | ‘ ‘ ‘ ‘ | 80.0 kmol/h  20,0°C  1,01bar
SRR
3 3 ‘ ‘ \
Solvente § Extracto E,;
s _ S _ S _
% =080 x =000 x =000 xP=0,230  xP=0,388  xf =0,346
20,0 kmol/h 30,0 C Q/ _ [—1’—2’—3,—47—5,—6’—7,—8,—9, 69,3 kmol/h 16,9 °oC

-10,-11,-12,-13,-14,-15]kJ /h

Figura 9. Especificaciones y resultados globales del ejemplo 3

6. CONCLUSIONES

Se desarroll6 y emple6 de manera satisfactoria
un algoritmo etapa a etapa para la solucion rigurosa
del modelo de equilibrio para secuencias de extrac-
cién en fase liquida a contracorriente. El algoritmo
permite resolver casos que no pueden ser tratados
con los métodos gréficos y tampoco por métodos
exclusivos de secuencias isotérmicas. Las condicio-
nes adiabéticas tienen una influencia considerable
cuando el aporte a la transferencia de calor no esta
solamente dado por el calor de mezclado, sino tam-
bién cuando las corrientes de alimentacién y solvente
se encuentran a diferente temperatura.

El algoritmo es de facil implementacién en el
computador, como lo demuestran los diagramas de
bloques correspondientes; ademas, por pertenecer
a los métodos de solucién secuencial, no requiere
la manipulacién simultdnea de todas las ecuaciones
y, por tanto, no opera grandes matrices: estas son
obvias ventajas computacionales.

El algoritmo converge lentamente, por lo
general, requiere alrededor de setenta iteraciones.
Para problemas isotérmicos no presenta ninguna
dificultad en su convergencia; para otro tipo de pro-
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blemas que involucren condiciones de transferencia
de calor, si las variables de iteracién se inician con
los resultados del caso isotérmico, tampoco ofrece
dificultad. Para los ejemplos propuestos, empleando
un lenguaje de programacién compilado, el tiempo
de computo se encuentra alrededor de los 15,0
segundos.

NOMENCLATURA

¢ = nimero de componentes

E ; = flujo molar de extracto de la etapa j [kmol/h]
F = flujo molar de alimentacién [kmol/h]

K = coeficiente de distribuciéon

N = numero de etapas de equilibrio

P = presién [bar]

in = flujo de calor transferido en la etapa j [kJ/mol]
R ;= flujo molar de refinado de la etapa j (kmol/h]
S = flujo molar de solvente [kmol/h]

T = temperatura [°C]

E; ., . .
x,’ = fracciéon molar del componente i en el flujo de
extracto de la etapa j
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F sz . .
x; = fraccién molar del componente i en el flujo
de alimentacién

xl.R" = fraccién molar del componente i en el flujo de
refinado de la etapa j

N sz . .
x; = fracciéon molar del componente i en el flujo
de solvente
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