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Resumen

La destilacion es un proceso de separacion de mezclas de dos o mas sustancias liquidas ampliamente
utilizado en diversas industrias y con una gran variedad de aplicaciones que funciona en base a la diferencia
de las temperaturas de ebullicion de las sustancias en la mezcla, permitiendo ebullir una para separarla de
las demas. Es por la versatilidad del proceso y el gran uso que se hace de este que es crucial comprender
los fendmenos fisicoquimicos que lo rigen, para ellos se han disefiado muchos software que simulan con
precisién de manera macroscopica las caracteristicas y propiedades de una torre de destilacion, y con el
propésito de complementar la investigacion existente con informaciéon que va mas alla de lo que sucede de
manera microscopica, en este proyecto se realiza la simulacién de la transferencia de calor de la etapa 8 de
una columna de destilacion para separar la mezcla Benceno-Tolueno a través de dinamica de fluidos
computacional usando el método de hidrodinamica de particulas suavizadas. Con los resultados obtenidos
se obtiene la cantidad de calor transferida entre el liquido y el vapor en la etapa 8 y se calcula un coeficiente
de transferencia en funcién del area efectiva del plato (85, 90 y 95%) con la finalidad de tener un parametro
de comparacion entre los tres disefios analizados.
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Introduccion

La destilaciéon es una de las operaciones unitarias mas importantes en los sectores industriales, vital para la
purificacion eficiente de los productos deseados. Esta operacion consume demasiada energia, representando
aproximadamente el 3% del consumo energético total mundial y consumiendo alrededor del 50% de la
energia utilizada en las industrias quimica y petroquimica. Sin embargo, su eficiencia ha sido histéricamente
un desafio. En las ultimas décadas, una amplia investigacion se ha centrado en mejorar los disefios de
columnas de destilacion.

Numerosos estudios se han centrado en optimizar tanto la configuraciéon como los parametros operativos de
las columnas de destilacion. Pero, lograr una eficiencia 6ptima depende significativamente del disefio del
plato (hidrodinamica del plato) y de las condiciones operativas, que determinan el régimen de flujo dentro del
plato. Si bien los métodos tradicionales, como las ecuaciones MESH y los simuladores secuenciales, han
sido fundamentales en el estudio de estos disefios, la Dinamica de Fluidos Computacional (CFD) ha recibido
menos atencion debido a su complejidad computacional. Sin embargo, los estudios de CFD son muy
relevantes para el disefio industrial de columnas de destilacidon, ya que proporcionan una comprension
detallada de los procesos de flujo de fluidos, transferencia de calor y transferencia de masa dentro de la
columna. Esta informacion detallada permite realizar predicciones y optimizaciones mas precisas del
rendimiento de la columna, lo que resulta en disefios mas eficientes y rentables.
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Varios investigadores han abordado diversos aspectos del disefio de platos, centrandose a menudo en platos
a escala industria [1-3] con geometrias y configuraciones especificas. Algunas investigaciones han explorado
cambios en las geometrias de los platos, como la modificacion de las areas libres [4], la adopcion de patrones
ortogonales de orificios [5,6], la incorporacién de perforaciones inclinadas [7] o el estudio de los efectos del
tamario de los orificios y las burbujas [5]. Se han analizado diferentes tipos de platos, incluyendo platos de
tamiz [8-9], platos de campana [10] y platos de campana cénica [11], evaluando su rendimiento hidrodinamico
mediante parametros como la distribucion de velocidades, la altura de liquido claro y las fracciones
volumétricas de liquido.

Debido a la elevada demanda computacional que implica la resolucién de millones de ecuaciones
diferenciales parciales que rigen la transferencia de calor, cantidad de movimiento y masa, los estudios han
empleado estrategias como modelos de flujo transitorio [12], analisis con eje de simetria [13] y evaluaciones
localizadas de regiones del plato [14] para reducir los costos computacionales. Sin embargo, estos enfoques
pueden no capturar completamente el comportamiento del fluido, especialmente en regiones complejas como
los bajantes [15,16], lo que limita su aplicabilidad a los escenarios especificos estudiados.

Esta capacidad para realizar experimentos virtuales reduce la necesidad de realizar pruebas fisicas costosas
y laboriosas. Ademas, la CFD puede ayudar a ampliar los procesos desde plantas piloto a operaciones
industriales a gran escala al proporcionar informacién que garantiza la escalabilidad del disefio sin
comprometer el rendimiento. En consecuencia, la CFD se esta convirtiendo en una herramienta indispensable
en el arsenal de los ingenieros quimicos, complementando los métodos tradicionales y ampliando los limites
de lo posible en el disefio y la optimizacién de los procesos de destilacion.

Las simulaciones de CFD proporcionan informacion sobre la dinamica del flujo dentro de los platos de
destilacién, capturando fendmenos esenciales de transporte en las etapas de equilibrio. Los resultados suelen
incluir campos de velocidad detallados y caracteristicas de turbulencia a lo largo del recipiente, lo que ofrece
informacion valiosa sobre la fisica del flujo a pesar de las complejidades implicadas. Las metodologias de
CFD suelen emplear enfoques eulerianos o lagrangianos. Los métodos eulerianos discretizan los medios
mediante una malla, lo que facilita el promediado espacial en las interfaces de fluidos. Los desafios incluyen
el modelado de interfaces, los problemas de convergencia y la seleccion de modelos de turbulencia
adecuados para simular flujos turbulentos. Ademas, los métodos lagrangianos ofrecen informacion detallada
sobre los fenédmenos de interfaz al discretizar medios continuos en puntos no mallados. La Hidrodinamica de
Particulas Suavizadas (SPH) es un método lagrangiano emergente, apto para representar medios
discontinuos y geometrias complejas mediante particulas, evitando las restricciones de una malla. El método
SPH ha demostrado su versatilidad en el modelado de diversos escenarios, como el crecimiento microbiano,
la dinamica de las olas oceanicas y los fenédmenos astrofisicos, o que destaca su aplicabilidad y robustez.

Para el estudio detallado de la dinamica del equilibrio L-V en un plato tipo Sieve dentro de una columna de
destilacién, los métodos lagrangianos, en particular la hidrodinamica de particulas suavizadas (SPH),
representan el enfoque computacional preferido. Los métodos lagrangianos ofrecen ventajas distintivas en el
modelado de geometrias complejas y flujos multifasicos sin las limitaciones de una malla estructurada. Esta
flexibilidad es crucial para capturar con precision la compleja dinamica de fluidos, incluyendo patrones de
burbujas e interfaces L-V, esenciales para comprender el rendimiento del plato en la transferencia de masa y
calor. Su capacidad para rastrear particulas individuales de fluido mejora la precisién del modelado de flujos
turbulentos y no uniformes, lo que los hace ideales para optimizar la eficiencia de la columna de destilacion
mediante un analisis hidrodinamico detallado. Por otro lado, debido a la naturaleza del método, no es
necesario acoplar modelos de turbulencia para modelar el comportamiento de los fluidos, lo que permite
aumentar significativamente el nUmero de particulas y refinar la solucion.

El analisis ofrece una comprension profunda de la interaccion entre las fases liquida y vapor, el efecto de la
geometria al variar el porcentaje de area efectiva y su relaciéon con el régimen de flujo, los patrones de flujo,
los campos de velocidad y los campos de temperatura a lo largo del tiempo dentro del plato Sieve. El objetivo
es proporcionar una vision detallada del comportamiento dinamico de los platos tipo Sieve, lo que permite
optimizar el disefio de la columna de destilacion para mejorar la eficiencia de la separacion y la eficiencia
energeética.
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Este estudio es de gran relevancia a nivel industrial, ya que la destilacion es uno de los procesos de
separacion mas utilizados en las industrias quimica y petroquimica. La eficiencia y la eficacia de las columnas
de destilacién inciden directamente en los costes operativos, el consumo energético y la calidad del producto.
Al proporcionar una simulacion detallada y precisa de la etapa de equilibrio liquido-vapor, esta investigacion
puede conducir a mejoras significativas en el disefio y la operacién de las columnas de destilacion. Optimizar
el rendimiento de los platos y comprender las complejas interacciones dentro de la columna puede resultar
en una reduccion del consumo energético, unos costes operativos mas bajos y una mayor eficiencia del
proceso, factores cruciales para mantener la competitividad y la sostenibilidad en los procesos industriales.

Metodologia
Planteamiento de simulacién y modelo matematico

Se selecciond una mezcla de benceno-tolueno para este analisis debido a sus importantes aplicaciones
industriales y al papel fundamental que ambos compuestos desempefian en diversos procesos de fabricacion.
El tolueno se utiliza en la produccion de fenol, poliuretano, alcohol bencilico y acido benzoico. El tolueno se
obtiene de plantas de olefinas, petréleo crudo y procesos de produccion de coque, y puede separarse de las
corrientes de reformado mediante calentamiento, seguido de purificacion mediante extraccion con disolventes
o destilacion fraccionada. El benceno, precursor de polimeros como el poliestireno, las resinas y el nailon, es
esencial en la fabricacion de estireno y ciclohexano. Ademas, la separacion del benceno y el tolueno es
relativamente sencilla debido a la notable diferencia en sus puntos de ebullicién y a su ligera desviacion
positiva del comportamiento en solucién ideal.

Para este estudio, se seleccioné una mezcla equimolar. La eleccién de una mezcla equimolar simplifica el
analisis y permite una evaluacién equilibrada de la eficiencia del proceso de destilacion.

Para este proceso se selecciond una columna de destilacion de bandejas tipo Sieve debido a su amplio uso
industrial y su eficacia en el manejo de mezclas con propiedades variables. Las bandejas tipo Sieve ofrecen
varias ventajas:

- Eficiencia: Proporcionan un buen contacto vapor-liquido, crucial para la separacion eficiente de
benceno y tolueno.

- Versatilidad: Las bandejas de tamiz son adecuadas para una amplia gama de condiciones
operativas, lo que las hace ideales para las diversas propiedades de las mezclas de benceno y
tolueno.

- Mantenimiento: Son relativamente faciles de mantener y limpiar en comparacion con otros tipos de
bandejas, lo que reduce el tiempo de inactividad y los costos operativos.

- Escalabilidad: Las bandejas de tamiz se pueden escalar faciimente para mayores volimenes de
produccién, adaptandose a las demandas industriales.

El disefio de la columna de destilacion se realizé con el software AspenPlus, garantizando que cumpliera con
los criterios para un condensador total con una temperatura del agua de refrigeracion de 48 °C. Se utilizo el
modelo RadFrac de AspenPus, conocido por su enfoque robusto y preciso, aprovechando métodos rigurosos
basados en las ecuaciones MESH (Masa, Energia, Suma y Calor). El modelo termodinamico seleccionado
para representar el equilibrio liquido-vapor fue el modelo de Dos Liquidos No Aleatorios (NRTL), ideal para
manejar las complejidades de las mezclas no ideales. El modelo NRTL permite calcular el equilibrio liquido-
vapor (VLE) y el equilibrio liquido-liquido LLE, y se recomienda para mezclas no ideales.

Se planted una torre de destilacion de 14 etapas con condensador total tipo Kettle con la alimentacién en la
etapa numero 6 sobre el plato. La obtencién de datos para las simulaciones CFD fue por medio de AspenPlus
V11, ya que este programa permite obtener valores de propiedades del proceso por etapa, como son las
entalpias, difusion térmica, tension superficial, entre otras. Para esto se realizé la simulaciéon de una columna
de destilacién para una mezcla Benceno-Tolueno con una composicion de 0.98 obteniendo los valores
mostrados en la Tabla 1.
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Figura 1. Diagrama de una columna de destilacion de la mezcla Benceno-Tolueno en AspenPlus V11.

Tabla 1. Propiedades obtenidas de AspenPlus.

Plato 7 8 9
Temperaturaw) [°C] 378.76 383.67 388.76
Temperaturag,) [°C] 374.34 378.66 383.67
Difusion térmicag) [m%s] 3.57x10¢

Densidad v [kg/m?] 3.82

Densidad) [kg/m®] 784.28

Velocidad(v) [m/s] 1.36
Viscosidad cinematica) [m?/s] 3.22x107

Viscosidad cinematica) [m?%/s] 2.44x10%

Tension superficial [N/m] 0.018418

El célculo de la transferencia de momento y calor se realizé6 mediante las ecuaciones CFD correspondientes,
momento (Ec. 1), continuidad (Ec. 2) y calor (Ec.3) las cuales fueron resueltas mediante el método SPH con
el cédigo libre DualSPHysics [17]. La tension superficial entre el liquido y el vapor fue modelada usando el
modelo reportado por [18] y se utilizé el modelo de longitud de suavizado variable [19], sobre el método SPH
para calcular con mejor precision la interaccién entre particulas liquidas y de vapor.

dv_ 1VP+I‘+ (1)
dt - p g:
dp 2)
P pV - v.
ar 1 3)
E_EV (kVT),

donde v es velocidad, p es densidad, P es presion, I' es el termino disipativo (viscoso), g es la gravedad, t es
el tiempo, T es la temperatura, C, es la capacidad calorifica y k es la constante de conductividad térmica.

El modelo SPH utilizado considera al liquido como un fluido ligeramente compresible de acuerdo con la
ecuacion de estado utilizada (Ec. 4) donde la compresibilidad se ajusta con el valor de la velocidad del sonido
(Co) siendo este al menos un orden de magnitud mayor a la velocidad del liquido para establecer una
compresibilidad de hasta 1%.
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donde P es la presion, p es la densidad del fluido, p, es la densidad de referencia, B = c¢,%p, /v, ¢, €s la
velocidad del sonido, y = 7 para liquidos y y = 1.4 para gases.

En la Tabla 2 se reportan los parametros establecidos para las condiciones iniciales de las simulaciones en
SPH donde v es la viscosidad cinematica y To es la temperatura en el instante inicial de la simulacion. En
este trabajo solo se estudia la transferencia de calor entre el liquido y vapor, por lo cual se consideran las
propiedades de la mezcla en la etapa 8 y no asi las propiedades por componente. Debido a que la etapa de
estudio es la 8, se considera la temperatura inicial de cada fase de acuerdo con las etapas contiguas, es
decir, el liquido tiene una temperatura inicial establecida en la etapa 7 y el vapor tiene inicialmente la
temperatura de la etapa 9.

Tabla 2. Parametros utilizados en la simulacion SPH.

Fluido/Parametro p (kg/m3) CO (m/s) v (m2/s) TO (K)
Liquido 789.21 20 2.44x10-6 374.34
Vapor 3.99 150 3.22x10-7 388.76

En esta primera etapa del proyecto se realizaron unicamente simulaciones en 2D sobre el plano central de
plato como se muestra en la Figura 2a, en la segunda etapa del proyecto se tiene considerado realizar la
simulacion 3D de la seccion central del plato como se muestra en la Figura 2b y en la tercera etapa se simulara
la etapa completa como se muestra en la Figura 2c.

a) b) ‘ c)

Figura 2. Secciones simuladas en diferentes etapas, a) simulacién 2D del plano central, b) simulacién 3D de la seccién central, c) simulacién 3D de la
etapa completa.

La simulacién en 2D consta de 30189 particulas liquidas para todos los casos y un total de 1012684, 1012495
y 1202780 particulas totales para los casos de 85, 90 y 95% respectivamente. La variacion de particulas en
cada caso depende de la variacion del area efectiva del plato. Se simularon 2 segundos de tiempo real,
considerando 0.5 segundos de flujo de liquido antes de inyectar el vapor, lo anterior para considerar un flujo
cuasi-estacionario del liquido en la etapa.

Para este estudio, se planted hacer simulaciones en distintas geometrias del plato, donde el area efectiva del
plato variara en 85%, 90% y 95%. El disefio de los platds se realizé mediante CAD con el software SolidWorks.
Para el calculo del area efectiva del plato, AspenPlus hizo el célculo del radio de la columna, con este y por
medio de la ecuacion para determinar el &rea de un circulo y el nimero de tubos, se obtuvo:

Agsy, = 0.85(0.0328m?) = 0.02788m?
Aggy, = 0.9(0.0328m?) = 0.02952m?

Agso, = 0.95(0.0328m?) = 0.03116m?
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Figura 3. Representacion del drea efectiva en el plato, se simularon valores de 85, 90y 95% del didmetro de la columna.

Utilizando la geometria generara en CAD se exporto a DualSPHysics para realizar las simulaciones. Se
consideraron tres tipos de condiciones de contorno, Figura 4. La primera es la condicion de no deslizamiento
en las paredes de la etapa (columna, plato, bajante y vertedero), la segunda es una condicién de entrada
para las particulas de vapor, la cual considera una entrada de vapor con una velocidad constante de 1.36
m/s, dato obtenido de ASPEN, y finalmente se consideré una condiciéon de periodicidad en el liquido, esta
condicion reinserta las particulas del vertedero por la bajante manteniendo el mismo numero de particulas
liquidas durante toda la simulacion. De acuerdo con estas condiciones de contorno se establece que el liquido
sera calentado por el vapor hasta llegar a la temperatura de equilibrio correspondiente a la etapa 8, es decir,
se esta simulando el fendmeno de transferencia de momento y calor en el proceso interno de la etapa 8.

v =0, no deslizamiento en las L
paredes del plato, y columna. Condicion
‘ periddica

entrada.

Condicion
periddica

= 21111

Entrada de vapor, velocidad
constante.

Figura 4. Condiciones de contorno utilizadas en la simulacion.

A partir de las simulaciones numéricas se calcula el cambio de temperatura en el tiempo y el calor flujo de
calor a partir del cambio de temperatura en el liqguido mediante la ecuacion (5), posteriormente con la ecuacion
(6) se calcula el coeficiente de transferencia como un parametro comparativo para las distintas areas efectivas
simuladas.

Q = mCp(AT/At) 5)
__ 9 (6)
v= AefecATO

Donde Q es el flujo del calor, m es la masa del liquido, Cp es la capacidad calorifica de la fase liquida en la
etapa 8, AT /At es la variacion de temperatura en un tiempo determinado, Q es el calor total transferido hacia
el liquido, A, .. es el area efectiva del plato y AT, es la diferencia inicial de temperatura entre las fases liquida
y vapor.
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La comparacion entre los casos simulados se realizara por medio el coeficiente de transferencia, entendiendo
que entre mayor sea este valor mejor es el disefio del plato al aumentar la transferencia de calor entre fases.
Ademas, se reportaran campos de velocidad y el régimen de flujo en cada uno de los casos.

Resultados

En esta seccion se presentan los resultados de las simulaciones numéricas obteniendo por un por un lado la
parte del movimiento de ambas fases considerando la generacion de burbujas y la transferencia de calor
entre ambas fases, debido a esto, la seccion de resultados se reporta en dos subsecciones: hidrodinamica y
transferencia de calor.

Hidrodinamica

En la Figura 5 se presentan los campos de velocidad promedio del liquido a partir del tiempo en el que se
inyecto el vapor hasta el tiempo final de la simulacién de 2 segundos. Estos resultados muestran zonas de
estancamiento del liquido, zona donde la transferencia de calor se ve disminuida al tener poca conveccion.
En los tres casos la velocidad maxima obtenida en la etapa es de 2 m/s, de igual forma se observa un patrén
similar de flujo donde la mayor velocidad del fluido esta en la bajante y asciende hacia el vertedero generando
las velocidades mas bajas en la esquina inferior del vertedero y el plato, debido al movimiento del vapor se
forman varios vortices en distintas zonas de la etapa, lo cual promueve la transferencia de calor entre las
fases. El diametro promedio de las burbujas es de 1.1529, 1.2149 y 1.1499 centimetros para los casos de 85,
90 y 95% respectivamente. Los diametros de burbujas obtenidos representan un régimen turbulento
obteniendo valores de Re = 11479.2, 10980.2, y 13419.17 para los casos de 85, 90 y 95% respectivamente.

Velocidad,
e (m/s)
3 E2.0e+00
15
K
o
()
S
Yo}
()]

0.0e+00

Figura 5. Campo de velocidad para cada uno de los casos en t=1.5 segundos.

Transferencia de calor.

A partir del incremento de temperatura en el liquido se calculé la trasferencia de calor en funcion del tiempo,
el cual se muestra en la Figura 6, y con este valor se obtuvo el coeficiente de transferencia de calor para cada
caso estudiado, los resultados obtenidos se reportan en la Tabla 4. En todos los casos se obtiene un flujo de
calor similar logrando la temperatura de la etapa 8 a los 1.5 segundos aproximadamente, estos resultados
nos indican que para las consideraciones y simplificaciones consideradas en la simulacién 2D la variacion del
area efectiva no afecta mucho la transferencia de calor entre fases.
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Figura 6. Flujo de calor hacia el liquido en funcidn del tiempo.

En la Tabla 2 se presenta el valor del calor y el coeficiente de transferencia de calor para cada uno de los
casos simulados. Los resultados indican que el plato con un area efectiva de 85% propicia mayor
transferencia de calor entre las fases por unidad de area del plato, sin embargo, el calor transferido hacia el
liquido es mayor conforme se aumenta el porcentaje de area efectiva. Estos resultados se complementaran
con las simulaciones a realizar en las etapas 2 y tres del proyecto para corroborar como afecta el incremento
del area efectiva en la transferencia de calor entre fases.

Tabla 2. Parametros utilizados en la simulacion SPH.

Area efectiva QW) U (J/m2K)
85% 1612.05 4009.7669
90% 1642.41 3858.3353
95% 1664.43 3704.2716

Conclusiones

En este trabajo se presenta la simulaciéon de las transferencias de momento y calor en la etapa 8 de una
columna de destilacién de 14 etapas usada para la separacién de una mezcla de Benceno-Tolueno. La
simulacién se llevo a cabo mediante CFD con el método SPH usando el codigo DualSPHysics. Se analizaron
tres casos de estudio en los cuales de vari6 el area efectiva del plato tipo Sieve con la finalidad de analizar
como impacta este valor en el coeficiente de transferencia de calor entre fases. Los resultados obtenidos
indican que bajo las condiciones de flujo utilizadas se tiene un régimen turbulento con valore de Re de10980.2
a 13419.17, obtenidos en los distintos casos simulados. Lo cual indica que el plato con 95% de area efectiva
genera mayor turbulencia en el movimiento de ambas fases. Por otro lado, los valores obtenidos de los
coeficientes de transferencia para cada caso indican que el 85% genera una mayor transferencia por area
del plato entre fases en comparacion con los otros dos casos estudiados.

Trabajo a futuro

Con la culminacién de la primera etapa de este proyecto (simulacién en 2D) se realizaran las simulaciones
en 3D y se verificara si los resultados son consistentes para la simulacién en donde se considera la etapa
completa. Ademas, se realizaran variaciones en la velocidad del liquido y del vapor para generar distintos
regimenes de flujo y evaluar la transferencia de calor en cada uno de ellos para obtener correlaciones de
numero adimensionales entre la hidrodinamica y la transferencia de calor en funcién del area efectiva de
plato.
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