INGENIERIA QUIMICA

Calculo numérico mejorado

de una vaporizacidn instantanea.
Caso generalizado de una mezcla
de hidrocarburos ligeros

En este trabajo se presenta un nuevo método numérico - Método
Mejorado de Memoria, IMM- para el célculo de una vaporizacién
instantdnea de una mezcla de multicomponentes. La técnica
numérica extensivamente se utiliza para delimitar la zona donde el
proceso fisico corresponde a un evento real -temperaturas de
punto de rocio y de burbuja-. Como caso de estudio se utilizé6 una
mezcla de hidrocarburos ligeros que permitié contrastar la bondad
de la nueva técnica numérica. Se efectiian algunas comparaciones
contra técnicas convencionales para alcanzar la solucién del
problema y asi resaltar la superioridad del método IMM,
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INTRODUCCION

Uno de los problemas tipicos en la Ingenieria Quimica
que requiere la solucién de una ecuacién no lineal es el
célculo de una vaporizacién isotérmica para una mezcla
de multicomponentes. En la fase inicial del célculo de la
vaporizacioén isotérmica es necesario la evaluacion de
dos ecuaciones no lineales (funciones de p unto de rocio
y punto de burbuja), para una determinada presién en el
vaporizador y composicion de entrada del alimento. De
ahi el gran interés en la basqueda de nuevas y eficientes
técnicas numéricas para la solucién del problema [1],

(2], (6], [9]. [10], [11], [13].

El uso del Método de Memoria fue propuesto en 1972
por Shachan y Kehat, [12], para la solucién de una
ecuacion no lineal, basado en la interpolacién inversa de
Lagrange y demostré ser superior en la solucién del
problema que otros métodos.

En el articulo se presenta e implementa un Método
Mejorado de Memoria -IMM- que trabaja con una
interpolacién inversa basada en fracciones continuas.
Estas técnicas de interpolacién basadas en fracciones
continuas han sido propuestas en informaciones re-
cientes [8], [11]. La técnica de fracciones parciales con-
tinuas para representar una ecuacion no lineal reduce el
namero de operaciones matematicas, cuando se com-
para con métodos tradicionales, y adicionalmente la rep-
resentacion en fracciones permite una facil adaptacion
algoritmica muy atil para ser implementada a nivel de
computacion.

La vaporizacién isotérmica de una mezcla de hidrocar-
buros ligeros se toma como caso de estudio para pre-
sentar el IMM, indicar el algoritmo de céalculo e
implementar la técnica a nivel de un programa de com-
putacién. El programa y los resultados del mismo son
demostrativos de la eficiencia de la técnica mejorada
propuesta.
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LA VAPORIZACION ISOTERMICA [4], [5]

La vaporizacién instantanea isotérmica en equilibrio es
un proceso de separacién en una sola etapa, parael cual
la temperatura (t) y la presién (P) estan especificadas,
asf como la velocidad de flujo molar total de la alimenta-
cion (F) y su composicién {Xsi}. Para que se realice, a
una presién determinada, es necesario que la tempera-
tura de operacion esté comprendida entre las tempera-
turas de punto de burbuja y de punto de rocio de la
mezcla de alimentacion.

Las funciones de temperaturas de punto de burbuja y de
rocio son, respectivamente [4]:

M>

A= ZKiX -1y, G() =

=1

(YiKi) - 1.
)

Para el conjunto de especificaciones que se imponen a
este proceso de separacion, el problema consiste en
encontrar las velocidades de flujo molar total V y L, asi
como las composiciones respectivas {Yvi} y {XL} de las
corrientes de vapor y liquido en equilibrio.

La relacién de equilibrio entre las fases, para cada com-
ponente, se expresa asi:

Yvi= Ki Xu (1)
donde K es el coeficiente de distribucién, el cual
depende de la temperatura y de la presién.

Como resultado de aplicar las ecuaciones de normaliza-
Cién a cada una de las fases, se obtiene:

n
Yvi= 1.0 y SKu= 1.0 (2
1 i=1

Mo

donde n es el nimero de componentes del sistema.

Para un proceso de separacién como el que se analiza,
donde no esta comprometida la variacién de la compo-
sicién quimica de las especies del sistema, el principio
de conservacion de los moles totales y de cada compo-
nente, permite establecer:

F=L+V

XiF=Xu L+YyV (3)
Para un sistema de n componentes, las ecuaciones (3)
$0ON en numeros iguales an+1, que con aplicacion de las
ecuaciones (2), determinan, por ejemplo, la depen-

dencia de la ecuacién de balance total de las ecuacio-
nes de componente, ya que:

52 Ingenieria e Investigacion

n n n
F Xi=LXXu+VIYy
=1 =1 =1 (4)

y F=L+V

En resumen, podran escribirse n ecuaciones del tipo (1),
2 ecuaciones de normalizacién y n ecuaciones de balan-
ce, para un total de 2n+2 ecuaciones de caracter inde-
pendiente. De otra parte, el numero de incégnitas del
problema es también igual a 2n+2, correspondientes a
L,V (Xu}y {Yw).

Este sistema de ecuaciones no lineales puede transfor-
marse a diversas formas funcionales para el céiculo de
la vaporizacién instantanea; veamos una de ellas:

a) La eliminacién de Yy, y V de la dltima ecuacién (3)
permite obtener:

XLi = Xi (5)
1+ (Ki-1)

donde ¢ = V/F
Ademas,
O<dp<10paratp<t<tr

siendo tp la temperatura de burbuja y tr la temperatura
de rocio.

b) Cuando la ecuacion (5) se aplica a los n compone:-
tes de la fase liquida en equilibrio y se ejecuta la suma
de todos los términos, resulta:

Xfi
1 1+¢ (Ki-1)

n
3 Xii = (6)

i=1 i

M3

c) La sustitucion de (5) en la ecuacion (1) brinda:

Yoi = KiXfi (7)
1+¢Ki-1)

d) Cuando la ecuacion (7) se aplica a los n componen-
tes de la fase gaseosa en el equilibrio y se ejecuta la
suma de todos los términos, resulta:

KiXfi

(8)
1+¢(Ki-1)
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e) La diferencia entre las ecuaciones (8) y (6) provee la
siguiente funcion de la vaporizacién instantanea:

n Xi (1-Kj
f(e) = % n (1K) ©)
=1 1+ ¢ (Ki-1)

Una vez que se determina la raiz que hace f(¢)=0, puede
evaluarseVyLyaque@=VFy L=F-V.

Asimismo, el empleo de las ecuaciones (5) y (1), en for-
ma secuencial, permite calcular el conjunto de las solu-
ciones {Xu} y {Yvi}.

Como caso de estudio se utilizara el relativo a una mezcla
de hidrocarburos ligeros con predominio de la serie pa-
rafinica, compuestos para los cuales se han obtenido
correlaciones satisfactorias conducentes al calculo del
coeficiente de distribucion (Ki). En efecto, McWilliams
[7] presenta la siguiente ecuacién de correlacion para
Ki eon funcién de la presion (en Psia) y de la temperatura
en ("R):

In(Ki)= a1i (1/2) + a2i(11) + az(in t) + aait + asit?

+ agi + a7i (In p) + asi(1/ p?) + agi(1/p)

+anaiin p)? + a11i(in p)° + ar1i (p) (10)
en donde: 14.7 Psia < p < 120 Psiay 460 °R < t <760° R

La informacién sobre las constantes (aj) esté4 provista
para los siguientes hidrocarburos (en el orden respectivo
asociado con el programa de computador): 1. Metano,
2. Etileno, 3. Etano, 4. Propileno, 5. Propano, 6. Isobuta-
no, 7. n-Butano, 8. Isopentano, 9. n-pentano, 10. n-He-
xano, 11. n-Heptano, 12. n-Octano, 13. n-Nonano, 14.
n-Decano.

CALCULO DE RAICES CON FRACCIONES
CONTINUAS

Sea la funcidn no lineal y(t) a la cual se desea encontrar
la rafz, en un intervalo I=[a,b]}, por lo tanto:

y(t)=0 (1)

Si t=¢(y),1a funcién inversa, puede formarse y aproximar-
se por una fraccién continua:

t=goly)

Y-Yo

= do+

al+ oA

A /)

az+

Y-Ym-1 ( 1 2)

am

am-1+

Los coeficientes aj, con los valores de tjy los respectivos
vi, pueden determinarse mediante el siguiente procedi-
miento.

Si y= O en la ecuacién (12), t serd aproximadamente la
raiz, o:

Yo

1= ap-
Y1

ai-
Y2

az-

amy ™1 (13)
am

Para obtener valores de t, de la ecuacion (13), son
necesarios los coeficientes ai. De Hildebrand, [3], y a-
rreglando la ecuacion (13) como:

t=¢o(Y)=a0 + _YYo (14)
@1 (y)

donde:

p1iV)=ar+ YY1
d2(y)

Pa(y)=az+ Y Y2
@3 (y)
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Y - Yi1
iy

®i(y)=ai1 +

Pm= am
Los coeficientes aj son evaluados tomado ¢, (yi)igual a
ti.

EL METODO IMM

Remplazando el polinomio de interpolacién de Lagrange
en el método de memoria por fracciones continuas resul-
ta el siguiente algoritmo para el IMM.

Algoritmo (IMM)

1. Seleccionar dos valores iniciales, to y t1. Evaluar yo y
y1.

2. Calcular to, asf:
ao=to
a1= (y1-Yo)/(t1-to)
to= ao-yo/at

3. m=2y evaluar y2

4. Calcular tm+1 utilizando las siguientes ecuaciones de
recurrencia:

bo= tm
bi= (ym-yi-1)/(bi-1-ai-1)
(i=1,2,3,...m-1) 4.1
¢ m=am= (Ym-ym-1)/(bm-1-am-1) 4.2
?i1= ai1- Yi-1/®;
(i=mm-1,m-2,...,1) 43
Im+1= o 4.4

5. Calcular Ym+1

6. Observar el criterio de convergencia. Si el criterio de
convergencia no es satisfecho, m=m+1 y regresar al
numeral 4.

Programa de computador

El programa de computador elaborado para los fines de
aplicacion generalizada del Método Mejorado de Memo-
ria IMM (ver Anexo), contiene los siguientes elementos
esenciales:
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1. Matriz de datos para el célculo del coeficiente de
distribucion (Ki) de 14 hidrocarburos ligeros.

2. Algoritmo de ordenamiento para adecuar la
simulaciéon de vaporizaciones instantaneas
isotérmicas al nimero de componentes que se desee
(con un méaximo de 14).

3. Algoritmo generalizado que representa al Método
Mejorado de Memoria IMM.

4. Rutinas para el célculo de coeficientes de distribucion
(Ki) y de funciones que alternativamente pueden
referirse a puntos de burbuja, puntos de rocio y
vaporizacién isotérmica.

PRESENTACION DE RESULTADOS, ANALISIS Y
CONCLUSIONES

--Para una presién de 100 Psia y una composicién de la
alimentacién de: x(1)=0.02, x(2)=0.02, x (3)=0.02,
x(4)=0.02, x(5)=0.02,, x(6)=0.20, x(7)=0.20, x(8)=0.20,
x(9)=0.20, x(10)=0.02, x(11)=0.02, x(12)=0.02,
x(13)=0.02 y x(14)=0.02, se obtuvieron los siguientes re-
sultados:

Temperatura de punto de burbuja: 526.3440 °R

Temperatura de punto de rocio:  721.1946 °R

En la Tabla 1 se indican algunas comparaciones de cél-
culo entre una técnica muy convencional y de f4cil pro-
gramacién - Método de Posicién Falsa- y el MMI, para la
temperatura de burbuja anotada anteriormente.

Tabla 1

El error se evalué como: ed= abs(tn+1-tn).

Es importante anotar la gran diferencia en el numero de
iteraciones entre las dos técnicas numéricas y adicional-
mente la gran exactitud del IMM cuando llega a la solu-
cién y que implica una gran velocidad media de
convergencia.
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FIGURA 1. Variacién de la fraccién vaporizada

-- Para las mismas condiciones inmediatamente anterio-
res se evalud el tiempo de computacién. Para un error
de 1e-10 es necesario un 215% mayor de tiempo para
la Posicién Falsa que el IMM, sobre una base de! 100%
para el IMM,

Es necesario indicar que las comparaciones se efectua-
ron para condiciones completamente iguales (error, va-
lores iniciales y eficiencia en las rutinas).

-- Con el método de Newton-Raphson se consiguieron
resultados favorables, en términos de funciones y deri-
vadas evaluadas y tiempo de célculo, a favor del método
IMM. Aunque las diferencias no fueron tan marcadas, el
método NR necesita la evaluacién de las derivadas de
las funciones de punto de burbuja, punto de rocio y de
la vaporizacién isotérmica. Ademas, de una buena y co-
rrecta inicializacion del célculo para la convergencia. En
la referencia [11], donde se trabajé una muestra mas
representativa, se concluye que el IMM es un 40% en

promedio superior al NR y al método de Richmonds, que
trabajan con la primera derivada y la primera y segunda
derivada, respectivamente.

--Paralelamente, se lograron las mismas ventajas con el
IMM en el célculo de la temperatura de roclo y la vapo-
rizacién isotérmica.

-- Para resaltar la bondad de la técnica numérica emplea-
da en este articulo, se calcularon vaporizaciones isotér-
micas con un incremento en la temperatura de operacion
de un grado; los resultados se muestran en la figurai.

-- Como conclusién general se destaca que el IMM es
superior a los métodos de Brent y Muller, comparados
sobre la base de la velocidad media de convergencia.
Andlisis teéricos permiten concluir que el IMM requiere
operaciones aritméticas de orden n, en vez de n? reque-
ridas en el Método de Memoria inicial usado por Sha-
cham y Kehat [12].
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ANEXO ELSE
GOSUB coeficientes

REM ENDIF
REM Este programa calcula las temperaturas de punto de sigal:
REM burbuja, punto de roclo y procesos de GOSUB funcién
REM vaporizacién instantanea, para mezclas de hidro- y(o)=fun
REM carburos ligeros. Para el célculo de las funciones de t=t2
REM  burbuja, rocfo y de vaporizacién instantanea, utiliza un t(1)=t2
‘REM  método mejorado de memoria IMM IF aa%=3 THEN
REM GOTO siga2
DIM  a(14,11), at(14),a2(14),a3(14),a4(14),a5(14),a6(14),a7(14), ENDIF
DIM  a8(14),a9(14),a10(14),a11(14),x(14),xx(14) yy(14),k(14) GOSUB coeficientes
DIM  y(50),t(50),aa(50),b(50),c(50),fi(50) siga2:
INPUT "nimero de componentes=7",n% GOSUB funcion
INPUT *presion(Psia)= ?*, P y(1)=fun
FOR i%=1TO 14 comienzo:

PRINT "X("; i%;")= 7" aa(0)=t(0)

INPUT x(i%) aa(1)=(y(1)-y(Q))(1(1)-4(0))
NEXT i% 1(2)=aa(0)-(y(0)/aa(1))
GOSUB datos m%=2
REM *--—---ordenamiento—--—-" calculando:
ordenamiento: t=t(m%)

%=1 IF aa%=3 THEN
FOR i%=1TO 14 GOTO siga3

IF x(i%)> O THEN ENDIF

X(j%)=x(i%) GOSUB coseficientes

al(j%)=a(i%,1) siga3:

a2(j%)=a(i%,2) GOSUB funcion

a3(j%)=a(i%,3) y(m%)=fun

ad(j%)=a(i%,4) b(0)=t(m%)

a5(j%)=a{i%,5) FOR i%=1 TO m%-1

ab(j%)=a(i%,6) b(i%)=(y(m%)-y(i%-1))/(b(i%-1)-aa(i%-1))

a7(j%)=a(i%.7) NEXT i%

a8(j%)=a(i%,8) c(m%)=(y(m%)}y(m%-1))/(b(m%-1)}-aa(m%-1))

a9(j%)=a(i%,9) : aa(m%)=c(m%)

a10(j%)=a(i%,10) FOR i%=m% TO 1 STEP -1

at1(j%)=a(i%,11) c(i%-1)=aa(i%-1)-(y(i%-1)/c(i%))

[%=(%+1 NEXT i%

ENDIF tm%+1) = c(0)

NEXT i% t=t(m%+1)

REM *comienzo" IF aa%=3 THEN

aa%=1 GOTO sigad

rutinai: ENDIF

IF aa%=1 THEN GOSUB coeficientes
t1=200 sigad:
t2=1000 GOSUB funcion
GOTO imm y(m%+1)=fun

ELSE erro=ABS(t(m%+1)-t(m%))

IF aa%=2 THEN IF erro < 0.0001 THEN

ti=tb IF aa%=1
GOTO Imm tb=t

ELSE PRINT "temperatura de burbuja=";tb

INPUT “t="t ELSE

GOSUB coeficientes IF aa%=2 THEN

t1=0 tr=t

t2=1 PRINT “temperatura de rocio=";tr

GOTO imm ELSE
ENDIF PRINT *fi=";t
ENDIF END
REM *--—---algoritmo de IMM--—----- . ENDIF
imm: ENDIF
t=t1 aa% = aa%+1
toy=ty GOTO rutinal
IF aa%=3 THEN ENDIF

GOTO siga1l m%=m%+1
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GOTO calculando

PROCEDURE datos

FORi%=1T0O 14

FOR j%=1TO 11

READ a(i%,j%)

NEXT j%

NEXT i%

DATA -2.9286€5, 0, 0, 0,

DATA -6.00076875e5, 0

0,0

DATA -6.8724825e5, 0, 0, 0, 0, 7.90699, -0.886, 49.02654, 0,0, 0

DATA-9.234846876e5, 0, 0, 0, 0, 7.71725, -0.87871, 47.67624,

0,00

DATA -970688.5625, 0, 0,

DATA -1166846, O

DATA -1280557, 0,

DATA -1481583, 0,
0
0

0, 8.2445, -0.8951, 59.8465,0,0,0
, 0, 0,0, 7.90595, -0.84677, 42.94594, 0,

0, 0, 7.15059,-0.76984, 0, 6.90224, 0, 0
0,0,0, 7.72668, -0.92213,0, 0, 0,

0, 0, 0, 7.94986, -0.96455, 0,

0, 0,0, 7.58071, -0.93159,

,0,0,0,7.
0.0,0,6

0,0,0,6

1,0

, 0, 0,0
0,0,0
DATA -1524891, 33129, -0.89143,0,0,0
DATA -1778901, 0, 96783, -0.84634,0,0,0
DATA -2013803, 0, 0, , 6.52014, -0,79543,0,0,0
DATA 0, -7646,81641,0, 0, 0, 12.48457, 0.73152,0,0,0,0
DATA -2.55104€5, 0, 0, 0, 0, 5.69313, -0.67818,0,0,0,0
DATA 0, -9.76045703e3, 0, 0, 0, 13.80354, -0.7147,0,0,0,0
RETURN
PROCEDURE coeficientes
FOR i%=1TO n%
z2z=a1(i%)/(t72)+a2(i%)t+a3(i%)*LOG(t)+ad(i%) t+a5(i%)
*IN2+a86(i%)+a7(i%) " LOG(p)

» My

2z=22+a8(i%)/p"2+a(i%)/p+a10(i%)(LOG(p)) 2+
a11(i%)*(LOG(p))*3+a11(i%)"p
k(i%)=EXP(zz)
NEXT i%
RETURN
PROCEDURE funcion
IF aa%=1
fun=0
FOR i%=1TO n%
fun=fun+x(i%)"k(i%)
NEXT %
fun=fun-1
ELSE
IF aa%=2
fun=0
FOR i%=1TO n%
fun=fun+x(i%)/k(i%)
NEXT i%
fun=fun-1
ELSE
fun=0
FORi%=1TO n%
fun=fun+{(x(i%)-x(i%)*k(i%))/(1-t:(1-k(i%))})
NEXT i%
ENDIF
ENDIF
RETURN
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