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Resumen

En este articulo se presenta una estra-
tegia de célculo etapa por etapa para
resolver el modelo de equilibrio apli-
cado a una columna de absorcién. El
algoritmo manipula las ecuaciones de
la columna agrupdndolas en conjuntos
correspondientes a cada etapa. Cada
grupo es tratado por separado me-
diante un calculo de flash. Se trata de
una generalizacion del algoritmo para
cascadas de extraccién que ahora cubre
dos casos mds: (a) con recirculacién
entre las etapas y (b) la posibilidad de
varias alimentaciones. Se presentan
tres casos de estudio con el relieve
puesto en una configuracion especifica:
(a) columna con rehervidor parcial y
flujo de calor especificado, (b) columna
con varias alimentaciones y (c) colum-
na con recirculacién entre las etapas.

Palabras clave
Columnas de absorcién, algoritmos,
Flash (programa para computador).

Ahstract

This work presents a step-by step
calculation strategy to solve the
equilibrium model applied to an
absorption column. The algorithm
used manipulates the equations of
the column by grouping them into
sets for each stage. Each group is
treated separately through a flash
calculation. This is a generalization of
the algorithm for extraction cascades,
which now covers two more cases:
a) recirculation between stages and,
b) the possibility of several feeding
modes. Three case studies with specific
settings are presented: a) A column
with a partial reboiler and specified
heat flow; b) a column with several
feeding modes; and ¢) a column with
recirculation between stages.

Key words
Absorption column, algorithms, Flash
(computer file).

Resumo

Em este artigo se apresenta uma
estratégia de célculo etapa por etapa
para resolver o modelo de equilibrio
aplicado a uma coluna de absor¢ao.
O algoritmo manipula as equagdes
da coluna agrupando-as em conjuntos
correspondentes a cada etapa. Cada
grupo ¢é tratado separadamente me-
diante um célculo de flash. Trata-se de
uma generalizacdo do algoritmo para
cascatas de extragdo que agora cobre
dois casos mais: (a) com recirculagao
entre as etapas e (b) a possibilidade de
varias alimentagdes. Apresentam-se
trés casos de estudo com o relevo posto
em uma configuragdo especifica: (a)
coluna com fervedor parcial e fluxo
de calor especificado, (b) coluna com
varias alimentagdes e (c) coluna com
recirculacao entre as etapas

Palauras chave
Colunas de absor¢ao, algoritmos, Flash
(programa para computador).
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Introduccion
Los equipos para los procesos de separacién que tienen sus principios en el
equilibrio termodindmico entre fases fluidas, como la destilacién, la absorcién
y la extraccién en fase liquida, son modelados tipicamente como un arreglo
de etapas en contracorriente (Henley y Seader, 2006). Para describir una
etapa de separacion se dispone basicamente de dos modelos generales (Taylor y
Krishna, 1993): (a) la etapa tedrica de equilibrio y (b) modelos de no equilibrio,
donde el més conocido es el de doble pelicula. En el disefio en detalle (determi-
nacion del tamafio de los equipos) se emplean los modelos de no equilibrio y la
aproximacion preliminar se realiza con la etapa teérica de equilibrio. Esto ultimo
incluye resolver los siguientes problemas tipicos: (a) determinar la méaxima separa-
ci6én para un namero de etapas especificado, (b) establecer el minimo nimero de
etapas necesario para lograr cierto grado de separacion y (c) buscar las etapas
de alimentacion.

En acuerdo con el tratamiento dado al conjunto de ecuaciones de balance
de masa, relaciones de equilibrio de fases, suma de composiciones y entalpia
(MESH o mass equilibrium sum enthalpy), los algoritmos existentes para la solucién
se dividen en algunos grupos principales:

* Los que manipulan las ecuaciones secuencialmente o por subconjuntos,
como en los métodos de (Wang y Henke, 1966) y Theta (Holland, 1981),
la suma de los flujos (Burningham y Otto, 1967) y etapa por etapa, como
en (Sanchez, Arturo y Cardenas, 2009).

* Los que manipulan todas las ecuaciones simultineamente, como el método
de Newton-Raphson (Naphtali y Sandholm, 1971).

* Las estrategias /nside-outside, propuestas originalmente por (Boston y Sullivan,
1974).

* Los métodos de continuacién (Vickery y Taylor, 1986; Lin, Seader y Wayburn,
1987; Seydel y Hlavacek, 1987).
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En las estrategias etapa por etapa, las ecuaciones son agrupadas en subconjun-
tos correspondientes con el MESH de cada etapa. La soluciéon de una columna se
lleva a cabo de forma secuencial, resolviendo un subconjunto a la vez, iniciando en
un extremo (en la base o en la cima) y pasando parte del resultado a la siguiente
etapa, hasta llegar al otro extremo. Esta forma de ver el problema tiene algu-
nas ventajas: (a) la soluciéon de cada etapa particular puede ser tratada con los
conceptos de la termodinamica respecto del flash isotérmico y el flash adiabatico
(Henley y Seader, 2000); (b) la facilidad en la implementacién computacional,
principalmente porque no es necesario un tratamiento matricial con grandes
matrices (Kincaid y Cheney, 2002), y (¢) el tema de la asignacién de estimados,
que incluso en los simuladores comerciales sigue vigente y puede ser facilitado
con la teoria del equilibrio de fases, que determina la posibilidad de la sepa-
racion en cada etapa particular.

En este trabajo se presenta una estrategia de calculo etapa por etapa para
resolver el modelo de equilibrio aplicado a columnas de absorcién. Es una am-
pliacién del algoritmo para cascadas de extraccién dado por (Sanchez, Arturo
y Céardenas, 2009) que ahora cubre dos casos mas: (a) con recirculacién entre
las etapas que dificilmente puede ser tratado con un método de manipulacién
secuencial y (b) la posibilidad de varias alimentaciones. Hasta el presente, los
autores no tienen noticia en la literatura abierta acerca de la demostracién de
estas ideas para simular procesos de absorcion. El algoritmo trata con el caso
bésico de evaluacién y sus variantes, el cual se da cuando el nimero de etapas
es conocido y se quiere conocer el grado de separacion y el comportamiento de
los variables a lo largo de la columna.

Se presentan tres ejemplos de aplicacién con distintos grados de dificultad para
ilustrar la implementacion del algoritmo en el cdlculo de columnas de absorcién.
Los casos de estudio hacen hincapié en alguna configuracion especifica:

* Columna con rehervidor parcial y flujo de calor especificado. Los resultados
se contrastan con los obtenidos en el simulador comercial Aspen Plus (20006).

* Columna con varias alimentaciones. La situacién puede ser manejada facil-
mente con algoritmos de manipulacién secuencial. Se ilustra porque muestra
la posibilidad del método etapa por etapa para cubrir los casos convencionales
en la simulacién de columnas de absorcién,

* Columna con recirculacion entre las etapas. Es el caso de estudio mas relevante
por dos razones: no puede ser resuelto con otro algoritmo de manipulacion
secuencial y permite alterar de manera importante la distribucién de pro-
ductos en un absorbedor o en un desorbedor.
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1. Metodologia

El arreglo en contracorriente de N etapas ideales de separacion, como se ilustra
en la Figura 1, conforma el modelo de equilibrio para una columna de absorcion.
Las variables involucradas se consideran en la Tabla 1. Contando las ecuaciones
MESH de cada etapa (¢ balances de materia, ¢ relaciones de equilibrio de fases,
tres sumas y un balance de energia), se observa un total de 2N(¢c + 2) ecuaciones
para toda la columna, que configuran un problema con un nimero de grados

de libertad igual a N(c + 6).

Figura 1. Esquema por etapas de la columna de absorcion
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Fuente: presentacion propia de los autores.

En los casos de interés practico mas comunes (Henley y Seader, 2006), las si-

guientes especificaciones resultan ser la base de los diferentes casos de estudio:

* Las especificaciones asociadas con cada una de las corrientes de alimentacion:
temperatura (1), presion (1), flujo (1), composicién (¢ — I). Para un total de
N(c + 2) variables en la columna asociadas con la alimentacidn.
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La presion en cada una de las etapas: N variables.
Los flujos laterales de gas y liquido: 2N variables.
El flujo de calor desde la etapa 2 hastala N — 1: N — 2 variables.

Después de asignar este grupo de especificaciones basicas, los grados de liber-
tad se reducen a dos. La forma de asignar estas dos variables restantes origina
diferentes problemas de evaluacién y distintos algoritmos de solucién (Tabla 1).

Tabla 1. Conteo de las variables involucradas en el modelo de la columna de absorcion

X, Y7 T P F Total variables de corriente

Alimentos Nc N N N N(c + 3)

Vapores Nc N N N N(c + 3)

Liquidos Nc ** - N N + 1)

V. lateral * * * N N

L. lateral * ) ) N N

Total variables de corriente 3Nc 2N 2N SN N@c + 9)

F. calor N

Equipo N(@3c + 10)

“Se considera que una corriente lateral tiene las mismas variables infensivas
(presidn, temperatura y composicion) de la corriente que la origina.
" Se considera equilibrio térmico entre los efluentes de las etapas.
""" Se considera equilibrio mecdnico entre los efluentes de las etapas.
Fuente: presentacion propia de los autores.

En este trabajo se propone un método de soluciéon con dos caracteristicas: (a)
cada etapa ideal de separacién es tratada con un célculo de flash con transferencia
de calor y (b) una iteracién del algoritmo consiste en una secuencia de célculos de
flash a lo largo de la columna. Este mismo enfoque fue empleado por (Sanchez,
Arturo y Cérdenas, 2009) para calcular cascadas de extraccién en fase liquida.
En la Figura 2 se presenta el algoritmo propuesto para tratar el caso basico
correspondiente con las especificaciones de (Burningham y Otto, 1967). Las
variables de iteracion son: (a) los flujos totales de las corrientes gaseosas, (b)
las fracciones molares de las corrientes gaseosas y (c) la temperatura de las etapas.
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Figura 2. Algoritmo de cdlculo de método flash etapa a etapa

Especificar N, P.{Q,, Q.. Q,}, {P,, P,... P.},
TR O (9 ¥ CA W S RS B RS
Especificar ademas si hay recirculaciones de corrientes procedentes de
lo misma columna

\
Estimar {V, V... V.},.{T, T,.. T},
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v v,=y™
Calcular la secuencia de etapas T = T"“
mediante el flash con flujo de calor /

{yij}—{y:“}

A

Terminar

Fuente: presentacion propia de los autores.

Dado un conjunto de valores de prueba para las variables de iteracion es posi-
ble realizar una secuencia de célculos de flash con transferencia de calor etapa
por etapa, iniciando en la primera, pasando parte del resultado a la segunda, y
continuando de esa manera hasta la ultima. Al finalizar este proceso se obtie-
ne un nuevo conjunto de valores para las variables de iteracién. El criterio de
parada del algoritmo es la invariancia de estas variables, medida a través de la
siguiente funcion:

+2H v b=}

i (1)

En la literatura conocida por los autores no se tiene noticia de la aplicacién de
estas ideas para el calculo de columnas de absorcién. Aunque los textos clasicos
sobre el tema proponen entender una columna como un arreglo en contraco-
rriente de etapas ideales de separacion, ninguno concreta esta apreciacion a través
de un algoritmo de célculo que se fundamente en este principio.
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En Sénchez, Arturo y Cardenas (2009) no se considera la posibilidad de ma-
nejar diferentes conjuntos de especificaciones. Sin embargo, el método etapa por
etapa puede cubrir diferentes casos de simulacién, a través de la variacion del
tipo de flash. Por ejemplo, para tratar las especificaciones de (Wang y Henke,
1960), el diagrama en la Figura 2 puede modificarse calculando la primera y
la ltima etapa mediante un flash de fraccion vaporizada. La especificacion de la
pureza de un componente en la cima o en el fondo puede resolverse con un flash
de pureza. Una misma estructura de calculo permite resolver diferentes casos
que de otra manera requeririan un algoritmo especifico cada uno.

Por otra parte, los métodos de célculo de los diferentes tipos de flash se en-
cuentran bastante bien consolidados en la literatura (Bausa y Marquardt, 2000;
Steyer, Flockerzi y Sundmacher, 2005; (Henley y Seader, 2006; (Jalali, Seader
y Khalegi, 2008) y permiten emplear este conocimiento directamente en la
solucién de columnas de absorcion. Por ello se emplean ideas y conceptos bien
conocidos articulados con un propésito no convencional.

2. Resultados y discusion
En los dos primeros ejemplos se emplea la formulacién simétrica del equilibrio
de fases:

yi&'VP= xi&iLP 2)

Los coeficientes de fugacidad y la entalpia de las dos fases se calculan con
la ecuacién de (Peng y Robinson, 1976). Se emplean las reglas de mezclado de
Van der Waals (O’Connell, Poiling y Prausnitz, 2001) y se toman los pardmetros
binarios de interaccién como iguales a cero. En el tltimo ejemplo se emplea la
formulacién gamma-phi del equilibrio de fases:

y[&in= xi%‘ffsp (3)

Los coeficientes de fugacidad y la entalpia del vapor se calculan con la ecuacion
de Peng-Robinson (1976). La fase liquida se modela a partir de los coeficientes de
actividad y la entalpia se obtiene a partir de la entalpia en exceso.

El modelo de actividad es el Universal Functional Activity Coefficient (Uni-
fac) Dortmund (Gmehling, Li y Schiller, 1993). Los parametros de interaccién
del metano se tomaron de (Ahlers y Gmehling, 2002) y (Boukouvalas et al.,
1996). Las ecuaciones de la presién de vapor se tomaron de (O’Connell, Poiling
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y Prausnitz, 2001) y (Poling, Prausnitz y Reid, 1987). Las ecuaciones para

los volumenes molares de los liquidos puros aplicados al factor de Pointyng

corresponden al modelo de (Chang y Zhao, 1990) y a la ecuacién modificada

de Rackett dada por (Yamada y Gunn, 1973). Los volumenes de referencia se

tomaron de (Green, Maloney y Perry, 1999). En la estimacion de las variables

de iteracién encontramos convenientes las siguientes heuristicas:

® La estimacién de los flujos molares de gas se hace a través de la hipétesis del
constant molar overflow (CMO), empleada en el método de Maccabe y Thiele
(Treybal, 1970).

* Las temperaturas se estiman en un perfil lineal entre las temperaturas de la
alimentacién mas baja de gas y mas alta de solvente en la columna de absorcién.

* Las fracciones molares en la fase gaseosa se toman iguales a las del gas ali-
mentado inmediatamente debajo de la etapa en consideracion.

Para calcular la primera secuencia etapa por etapa también es necesario es-
timar las variables de las corrientes liquidas:

* Los flujos de liquido se calculan empleando el balance de materia en una
seccién de la columna. Para esto se elige como volumen de control la sec-
cién que inicia en la etapa 1 y termina en la etapa 7, de la cual se obtiene la
siguiente relacién:

J+l -

m

L =

J

v, 4)

m=

® Las fracciones molares del liquido se obtienen a partir de las relaciones de
equilibrio de fases.

Finalmente se halla conveniente establecer el criterio de convergencia para
valores inferiores a € = I X 107. Los siguientes ejemplos son efectuados en un
computador de procesador AMD Sempron SI-42 y memoria RAM de 2 GB y
800 MHz, tomando un total de iteraciones de 220, 162y 316 para los ejemplos
1, 2 y 3, respectivamente.

2.1 Ejemplo 1: columna con rebervidor

Se trata de simular la configuracion ilustrada en la Figura 3. El empleo de un
rehervidor en una columna de absorcién tiene el propésito de mejorar la separa-
cién de los componentes volatiles (la transferencia de masa desde la fase liquida
hacia la fase gaseosa) en la seccién inferior de la columna. Su uso es usual en
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las columnas de desorcion, que tienen el propésito de recuperar un solvente. El
caso presentado en la Figura 3 es una variacién del tema de la recuperacién de
condensados de las corrientes de gas natural, empleando como solvente penta-
decano, tema tratado por Alvarez (2010).

Figura 3. Configuracion de la columna con rehervidor y resultados globales asociados con el

ejemplo 1
286,99 °K
> (616
¢ 629
° \ C 0,06
C]S :72,20: 285’00 K=/—] S ===
70,00 mol/s 67,97 mol/s
1,01 MPa
C 37
C, 64389 ¢ 15
¢ 2 ¢ 374
C 380 U
o i, 067
T 285,00 °K 9 ( 0,11
G0l 000kys  C 007
007 oo
G 23 ¢, 100
80,00 mol/s » =
321,18 °K 82,05 mol/s

Fuente: presentacion propia de los autores.

Con el propésito de tener un punto de comparacion en relacién con el modelo
termodindmico, el caso también se resolvié en el simulador comercial Aspen
Plus (20006) y se encontr6 un buen acuerdo entre los resultados, segiin puede
observarse en las figuras 4 y 5.
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Figura 4. Variacion del flujo de gas a lo largo de la columna de la Figura 3

‘ — Calcolado
2 \ Aspen Plus
3 \
) \
s 3 l
S 6 \
7 \
: \
9 D S S
10 - T :
10 20 30 40 50 60 70 80 90
Flujo molar (mol/s)

Fuente: presentacion propia de los autores.

En la Figura 4 se muestra el perfil del flujo de vapor y se contrasta con el
resultado en el simulador. Se hall6 un acuerdo notable al no poder distinguir las
curvas ilustradas. Se aprecia un descenso subito en el flujo gaseoso de la ultima
etapa. Esto se origina porque el flujo de vapor que ingresa a la etapa 9 sélo
proviene del material volatilizado en el rehervidor.

En la Figura 5 se comparan los resultados del perfil de temperatura con los
obtenidos en el simulador. Se observa un buen acuerdo entre estos. La variacion
aguda de temperatura entre la etapa 9 y el rehervidor es una situacién natural
originada por la transferencia de calor.
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Figura 5. Perfil de temperatura correspondiente a la columna de la Figura 3

\ — If\ulculudo
9 fo spen Plus
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Fuente: presentacion propia de los autores.

2.2 Ejemplo 2: columna con dos alimentos

La basqueda de la configuracién mas acertada de un proceso de separacioén con
solventes, como la absorcién, la extraccion y algunas variantes de la destilacion,
requiere la localizacion de la etapa de alimentacion del agente material de sepa-
racién e investigar la posibilidad de dividirlo y alimentarlo en diferentes secciones
de la columna. El segundo caso de estudio se encuentra relacionado con estas
ideas. La columna se ilustra en la Figura 6. El flujo de solvente (pentadecano) se
divide en dos corrientes: una se alimenta en la etapa 1 y la otra en la 10. Las tres
corrientes de alimentacién a la columna se encuentran a la misma temperatura
y todas las etapas son adiabaticas. Por esta razon, los tnicos efectos térmicos se
encuentran asociados con los procesos de mezclado. Tratandose de una mezcla
de hidrocarburos esta variacion es pequena (en el caso actual, aproximadamente

3 °C (Figura 7).
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Figura 6. Configuracion de la columna con rehervidor y resultados globales asociados con el
ejemplo 2

28664°K ¢ 535

G _431_
28500°K [ 1 62,66 mol/s
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285,00 °K C 380
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, 2 K I /
iy —— 20K 0 G o
6
¢ oo C,, 100,00
C 0,07 289,10 °K T
C: 003 L 117,36 mol/s

80,00 mol/s

Fuente: presentacion propia de los autores.

Figura 7. Perfil de temperatura correspondiente a la columna de la Figura 10

/
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Fuente: presentacion propia de los autores.
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2.3 Ejemplo 3: columna con recivculacion entre las etapas

Se trata de una columna de absorcién de 10 etapas con recirculacion de un efluente
lateral, donde se extrae el 30% del liquido de salida de la etapa 9 y se recircula
ala etapa 1 (Figura 8). Este tipo de configuracién puede utilizarse para alterar las
condiciones en una seccién especifica de la columna, especialmente la cantidad de
solvente disponible y la distribucién de la temperatura. Los resultados en la Tabla
2 sustentan esta idea. El ejemplo es relevante, porque la situacion propuesta en
la Figura 8 no puede ser manejada con métodos de manipulacién secuencial y
debera ser tratada con algoritmos de manipulacién simultdnea.

Figura 8. Configuracion de la columna con rehervidor y resultados globales asociados con el

ejemplo 3
270,51 °K
> (3997
A\ ¢ 09
i- 2
c 270,00°K /1 ) 272,02 °K i % Og?
9 ::’:: C 9,]8 I-CZ 0,01
70,00 mol/s ¢ am ¢ o
4 ’
¢, 350 G _90_3_
( 0,15 1907
0,10 MPa i-(i 013 42,93 mol/s
¢ 00
(, 57,48 ¢ 300 ( 1751
¢ 936 g |30% 57 molfs 845
i 10, ° ¢, 8,08
i-C, 1008 29000°K | 10 ¢t
L8 > & T
i-C 1,01 ¢ 0w
W %7 C, 6997
80,00 mol/s 276,92 °K 107,06 moljs

Fuente: presentacion propia de los autores.
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Tabla 2. Resultados del flujo molar por componente en la fase gaseosa y temperatura

apa | Temperatura (°K) Flujo mt{lar en la fase gusef)sa (mol/s)

a (4 ic4 (&) iC5 6 9
1 270,51 39,97 | 091 | 2,00 | 001 | 001 | 0,00 | 003
2 270,51 64,29 | 1,47 | 3,34 | 0,02 | 0,02 | 0,00 | 0,04
3 270,50 64,27 | 1,49 | 3,51 | 0,02 | 0,02 | 000 | 0,04
4 270,50 64,24 | 1,52 | 3,77 | 0,02 | 0,02 | 0,00 | 0,04
5 270,49 64,20 | 1,59 | 4,16 | 0,02 | 0,02 | 0,00 | 0,04
6 270,49 64,13 | 1,75 | 4,73 | 0,02 | 0,02 | 0,00 | 0,04
7 270,53 64,02 | 2,00 | 557 | 0,02 | 0,02 | 000 | 0,04
8 270,80 63,80 | 2,85 | 678 | 0,02 | 0,03 | 0,00 | 0,05
9 272,02 63,22 | 441 | 844 | 0,06 | 0,07 | 000 | 005
10 276,92 61,39 | 7,27 | 10,18 | 037 | 030 | 0,02 | 0,08

Fuente: presentacion propia de los autores.

3. Conclusiones

Se propuso y aplic6 un algoritmo secuencial etapa por etapa para la solucién
del MESH en una columna de absorcion. La estrategia puede cubrir los casos
béasicos de los métodos clasicos como Wang y Henke, Theta, suma de los
flujos y casos mds elaborados, como la recirculacién de material entre las etapas.

Los calculos de los diferentes tipos de flash son el elemento estructural basico
del algoritmo. Esto tiene ventajas: (a) circunscribe el problema en el campo de la
termodinamica, (b) no es necesario manipular todas las ecuaciones de la colum-
na al tiempo, (¢) hay facil implementacién computacional como consecuencia
de manipular las ecuaciones por grupos y (d) la solucién del problema del flash
isotérmico es objeto de gran interés en la literatura y existen estrategias robustas
en este sentido.

Es posible cubrir diferentes especificaciones cambiando el tipo de flash en la
primeray en la altima etapa. Por ejemplo, las especificaciones de Wang y Henke
se tratan con un flash de fraccién vaporizada y las del método de la suma de flujos
con un flash no isotérmico. Esta facilidad para cubrir diferentes especificaciones
ofrece perspectivas en la simulacién de columnas de destilacion.
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4. Nomenclatura

¢ = numero de componentes.

F = flujo de alimentacién (mol/s).

17" = fugacidad de sustancia pura (Pa).
L = flujo de liquido (mol/s).

N = numero de etapas.

P = presion (Pa).

P, = presién de alimentacién (Pa).

Q = flujo de calor (J/s).

T = temperatura (°K).

T, = temperatura de alimentacién (°K).
U = flujo lateral de liquido extraido.

V = flujo de gas (mol/s).

W = flujo lateral de gas extraido.

x. = fraccién molar en la fase liquida.

y, = fraccién molar en la fase gaseosa.
z. = fraccién molar de alimentacién.

Letras griegas
Y, = coeficiente de actividad.

¢ = coeficiente de fugacidad de mezcla.

Sat . . .,
¢ = coeficiente de fugacidad de saturacion.
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