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NOMENCLATURA
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Be Velocidad de nucleacion debida a los contactos del impulsor con los
cristales.

Bss Velocidad de nucleacion debida a la fuerza impulsora de

sobresaturacion (supersaturacion).

C Concentracion de soluto (masa de soluto / masa solvente).
CA:O Concentracion de soluto inicial (t = 0).
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Cpsa Capacidad calorifica de la solucién saturada del sulfato de amonio.
Cs Concentracion de Saturacion (gr sulfato / gr de agua).

Cesat Concentracion de Saturacién (gr sulfato / gr de agua).

D(L) Funcién de muerte de cristales.
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Simbolos Griegos
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SIMULACION DE UN CRISTALIZADOR BATCH POR ENFRIAMIENTO

Realizada por: Alejandra Iveth Barron Franco

Dirigida por: Dr. Luis Ignacio Salcedo Estrada

RESUMEN

Se desarrollo un simulador para un cristalizador tipo batch por enfriamiento
utilizando su modelo matematico riguroso, el cual es obtenido mediante los balances
de energia, masa y poblacion. Para elaborarlo se utiliz6 como herramienta principal
MATLAB, y sus toolboxes Simulink y GUIDE’s.

La solucion del modelo matemético se efectio mediante el método de lineas,
el cual requiere de la descretizacion del término espacial del balance de poblacién
para obtener un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias.

Se usaron datos experimentales para el sulfato de amonio obtenidos para esta
operacion unitaria, tales como, Distribucion de Tamarfo de Cristal (DTC), perfiles de
temperatura, agitacion y concentracion, también se usaron los parametros cinéticos
de nucleacion, crecimiento y produccion-reduccion para cristalizaciéon obtenidos
mediante la optimizacion de los parametros de ajuste del modelo matematico del
proceso.

La cristalizacion del sistema se controlo siguiendo la trayectoria de
enfriamiento que da el tanque de enfriamiento-calentamiento y se manejaron tres
velocidades de agitacion 200, 300 y 400 rpm.

Se comprobd la eficiencia del simulador con los datos experimentales del
Sulfato de amonio.

El simulador es general, ya que es capaz de simular cualquier otro soluto, con
solo cambiar las condiciones iniciales y algunas ecuaciones especificas para cada
sustancia, los resultados que obtenemos son las DTC, Temperatura del Cristalizador,
temperatura del agua de enfriamiento y concentracion de la solucién. Este simulador
ocupa un espacio en disco de 587 Kb, es necesario MATLAB version 7.0 para su

funcionamiento y su velocidad de simulacion es en promedio de 13 seg. Y es capaz



de optimizar el proceso, logrando la disminucion de los costos de produccion y del

tiempo de corrida.
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SIMULATION OF A COOLING BATCH CRYSTALLIZER

By: Alejandra Iveth Barron Franco

Directed by: Dr Luis Ignacio Salcedo Estrada

SUMMARY

We developed simulator for a cooling batch crystallizer, using its rigorous
mathematical model which consists of the solution of the balance of energy, mass
and population. In order to elaborate it, MATLAB was used as the main tool, and it's
toolboxes Simulink and GUIDEs.

The solution of the mathematical model take place by means of the method of
lines, which requires the descretization of the space term of the population balance to
obtain a system of ordinary differentials equations.

Were used experimental datas obtained for Ammonium Sulphate for this
unitary operation, such as, Crystal Size Distribution (CSD), profiles of temperature,
agitation and concentration, as well as the kinetic parameters such as nucleation,
growth and production-reduction for crystallization obtained by means of the
optimization of the adjustment parameters of the mathematical model of the process.

The crystallization of the system was controlled following the cooling trajectory
that gives the cooling-heating tank and three speeds of agitation, 200, 300 and 400
rpm were handled

The efficiency of the simulator with the experimental datas of Ammonium
Sulphate was verified.

The simulator in general, able to simulate any other solutes, by single changing
the initial conditions and some specific equations for each substance, the results that
we obtain are the CSD, Temperature of the Crystallizer, temperature of the cooling
water and concentration of the solution. This simulator occupies a disc space of 587
Kb and is necessary MATLAB version 7.0 for its operation and its speed of simulation
is in average of 13 seg. And it is capable of optimizing of process, achieving the

decrease of the costs of production and of the process time.
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OBJETIVO

El objetivo de este trabajo es crear un simulador para un cristalizador tipo
batch por enfriamiento con el fin de disminuir costos y tiempo de proceso y facilitar al

usuario la resoluciéon del modelo matematico.

Xviil



Capitulo 1. Introduccion

CAPITULO 1

INTRODUCCION

El analisis de las distintas situaciones problematicas que pueden ocurrir en la
vida profesional de un ingeniero quimico, el planteamiento de posibles alternativas
para solucionar estas situaciones, y la seleccion de la mejor alternativa son
habilidades que un ingeniero quimico debe adquirir cuanto antes si quiere tener éxito
en su profesion.

Para resolver cualquier problema en ingenieria quimica es necesario plantear
un modelo de la situacion problematica (modelacion), y estudiar con este modelo
(simulaciéon) las posibles vias de solucion de modo que se determine la mejor

(optimizacion) [1].

1.1 MODELACION DE PROCESOS

La representacion de fendmenos fisicos y quimicos de un proceso constituye
el “modelo” del sistema y las actividades que llevan a la construccién del modelo se
refieren como “modelacion”.

La modelacion de un proceso quimico requiere del uso de todos los principios
basicos de la ciencia de Ingenieria Quimica, tales como termodinamica, cinética,
fendmenos de transporte, etc. Para la simulacion de procesos quimicos la

modelacion es un paso muy critico [2].

1.1.1 DESARROLLO DE UN MODELO MATEMATICO

Para investigar como el funcionamiento del proceso quimico cambia con el
tiempo por influencia de cambios en los disturbios externos y variables manipuladas
y consecuentemente como disefiar un simulador, se pueden usar dos diferentes
aproximaciones:

a) Aproximacion Experimental.

b) Aproximacion Tedrica.

Facultad de Ingenieria Quimica 1



Capitulo 1. Introduccion

a) APROXIMACION EXPERIMENTAL

En este caso el equipo fisico del proceso quimico esta disponible.
Consecuentemente, se cambia deliberadamente los valores de las entradas
(disturbios y variables manipuladas) y a través de mediciones apropiadas
observamos los cambios en las salidas (temperaturas, presiones flujos,
concentraciones, etc.) del proceso quimico con el tiempo. Este procedimiento
consume mucho tiempo y esfuerzo y es extremadamente costoso ya que se

necesitan varios experimentos.

b) APROXIMACION TEORICA

Este es el caso que con frecuencia se tiene para diseflar un equipo antes de
gue el proceso sea construido. En este caso no se puede experimentar y se necesita
una representacion diferente del proceso quimico para estudiar su funcionamiento
dinamico. Esta representacion esta dada por ecuaciones matematicas (diferenciales
o algebraicas) cuya solucion nos lleva al funcionamiento dinamico o estable del

proceso quimico examinado.

1.1.2 VARIABLES Y ECUACIONES DE ESTADO PARA UN PROCESO
QUIMICO

Para caracterizar un sistema de procesamiento y su funcionamiento se
necesita:
1. Una cantidad de variables fundamentales cuyos valores describen el estado
natural del sistema.
2. Una cantidad de ecuaciones con las variables que describen como el estado

natural del sistema cambia con el tiempo.

Para la mayoria de los procesos existen tres variables fundamentales: masa,
energia y momento. Pero estas cantidades no pueden ser medidas directamente.
En tal caso se seleccionan otras variables que puedan ser medibles y cuando son
agrupadas perfectamente determinan el valor de las variables fundamentales. Asi

masa, energia y momento pueden ser caracterizados por variables tales como

Facultad de Ingenieria Quimica 2



Capitulo 1. Introduccion

densidad, concentracién, temperatura, presion, flujo, etc. Estas variables son
llamadas “variables de estado” y sus valores definen el estado de un sistema.

Las ecuaciones que relacionan las variables de estado (variables
dependientes) con variables independientes son obtenidas por la aplicacion del
principio de conservacion de las cantidades fundamentales y son llamadas
“ecuaciones de estado”.

Las ecuaciones de estado con las variables de estado asociadas y las

ecuaciones adicionales, constituyen el modelo matematico de un proceso [3].

1.1.3 MODELO

Un modelo es una descripcion del mundo real; es una representacion simple
de formas méas complejas, procesos, y funciones de fendémenos fisicos o ideas.

El ingeniero habla ordinariamente de modelos gréficos, modelos
esquematicos, modelos matemaéticos, etc. Esto requiere ampliar el significado o
interpretacion de la palabra modelo mas alla del concepto ordinario. Para un
ingeniero un modelo es algo que describe la naturaleza o comportamiento de un
proceso real. Tal descripcién puede efectuarse por medio de palabras, nimeros,
simbolos, esquemas, gréficas, diagramas, ecuaciones, etc., o bien pareciéndose al
objeto representado, o comportandose como él. Los ingenieros utilizan diferentes
modelos que pueden ser tangibles o intangibles. Duderstadt define un modelo como
“"cualquier descripcion simplificada de un sistema o proceso de ingenieria que puede

usarse como un apoyo en el analisis o en el disefio".
Los principales tipos de modelos utilizados por los ingenieros se centran en:
Modelos fisicos

Modelos graficos

Modelos esquematicos

o NP

Modelos matematicos

Facultad de Ingenieria Quimica 3



Capitulo 1. Introduccion

1. Modelos fisicos
Los ingenieros han utilizado los modelos fisicos para obtener un mayor
conocimiento de los fendmenos complejos. Estos modelos probablemente

constituyen el método mas antiguo de disefio estructural.

2. Modelos graficos

Las graficas y diagramas son muy Utiles para visualizar las relaciones y las
magnitudes relativas. Uno de las ocasiones en que es muy util el modelado grafico,
es cuando se necesita conocer o predecir el comportamiento de un sistema o
proceso bajo condiciones que nunca fueron estudiadas con anterioridad, o fuera del

rango de validez de los datos publicados.

3. Modelos esquematicos
Un esquema suele representar, en forma simbdlica, un objeto real. En cada
caso una configuracion de lineas y simbolos representa la disposicidon estructural o el

comportamiento de un objeto real.

4. Modelos matematicos

En lugar de construir un modelo fisico del sistema, uno puede traducir el
disefio a ecuaciones mateméaticas. Las ecuaciones pueden usarse entonces para
predecir la actuacion del sistema bajo distintas condiciones de operacion.

En otras palabras, el modelado matematico implica traducir a ecuaciones la
descripcion fisica o quimica de un sistema. Un modelo matematico consiste en una
ecuacion o grupo de ecuaciones que representan un sistema fisico y muchos de los
fendbmenos fisicos pueden describirse mediante modelos matematicos. Tales
modelos pueden estar basados en teorias o leyes cientificas que siguen siendo
vélidas con el paso del tiempo. Otros tienen una base empirica, sustentados en las
observaciones y los experimentos, o derivados de éstos.

Los modelos matematicos disefiados para describir sistemas en ingenieria
incluyen a menudo ecuaciones y sistemas de ecuaciones algebraicas y diferenciales

en varias variables. En ingenieria quimica y de alimentos, los modelos matematicos

Facultad de Ingenieria Quimica 4



Capitulo 1. Introduccion

tienen numerosas aplicaciones. Entre ellas se puede mencionar que permiten
seleccionar el mejor disefio entre varias alternativas o predecir la actuacion de un
proceso dado en funciébn de las condiciones de operacidon (concentraciones,
temperatura, presion, etc.).

Para traducir la descripcion del sistema (el disefio) al modelo matematico (las
ecuaciones) uno apela a las distintas leyes de la naturaleza. Un componente clave
de la ingenieria quimica y de alimentos es el desarrollo de descripciones
matematicas de las operaciones unitarias y de los procesos [3].

1.1.3.1 PROPOSITO DE LOS MODELOS

Un modelo se construye para facilitar la comprension y mejorar la prediccion
de un proceso. Nosotros entendemos un evento o una idea cuando lo identificamos
como parte de un marco mas grande por lo que se refiere a la estructura, relaciones
funcionales, relaciones de causa-efecto, 0 combinaciones de estos marcos. Hay un
eslabon definido entre entender y predecir. Cuando podemos identificar las
relaciones funcionales o relaciones de causa-efecto entre los eventos, podemos
construir mejores modelos para predecir la ocurrencia de eventos futuros, y en
algunos casos, nosotros podemos causar la ocurrencia de eventos futuros a través

del control de parametros pertinentes.

1.1.4 ELEMENTOS ADICIONALES DE LOS MODELOS
MATEMATICOS

En adicién a las ecuaciones de balance, necesitamos otras relaciones para
expresar el equilibrio termodinamico, velocidades de transporte de calor, masa,
momentum y de reaccion, etc. Tales relaciones son necesarias para completar el

modelo matematico y son clasificadas como [2]:

1. Ecuaciones de Transporte: Son necesarias para describir la velocidad de
transferencia de masa, energia y momentum, entre el sistema y los

alrededores.

Facultad de Ingenieria Quimica 5



Capitulo 1. Introduccion

2. Ecuaciones Cinéticas: Son necesarias para describir las velocidades de
reaccion dadas en un sistema.

3. Reaccion y Fases de Equilibrio: Son necesarias para describir las
situaciones del equilibrio durante una reaccién o por dos o mas fases.

4. Ecuaciones de Estado: Son necesarias para describir la relacion de las
variables intensivas que describen el estado termodindmico del sistema. La
ley de los gases ideales y las ecuaciones de Van der Waals son algunos

ejemplos.

1.1.5 DIFICULTADES DE LA MODELACION

Estas se clasifican en tres categorias:
1. Pobre entendimiento del proceso.
2. Conocimiento impreciso de parametros.

3. Tamafo y complejidad de un modelo.

1. Pobre Entendimiento del Proceso
Entender completamente el fendmeno que ocurre en un proceso es

practicamente imposible.

2. Conocimiento Impreciso de Parametros
Algunos parametros nos son disponibles y muchos de ellos no permanecen
constantes como el coeficiente global de transferencia de calor, la actividad de un

catalizador, etc.

3. Tamaio y Complejidad de un Modelo
Cuando se quiere desarrollar un modelo preciso, su tamafio aumenta y su

complejidad también. Se debe tener cuidado de no exceder ciertos niveles.

1.2 SIMULACION

La simulacion consiste basicamente en construir modelos informaticos que

describen la parte esencial del comportamiento de un sistema de interés, asi como
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en disefiar y realizar experimentos con el modelo y extraer conclusiones de sus
resultados para apoyar la toma de decisiones.

Tipicamente, se utiliza en el analisis de sistemas tan complejos que no es
posible su tratamiento analitico o mediante métodos de analisis numeérico.

Una vez detectado que cierto sistema de interés no opera de forma adecuada,
se le plantea al cientifico o al ingeniero la forma de mejorar el funcionamiento del
mismo.

En ocasiones, es posible experimentar con el sistema real e intentar por medio
de observaciones y con ayuda de estadistica, llegar a conclusiones validas que
permitan mejorar el funcionamiento del mismo.

Experimentar con el sistema real puede plantear problemas éticos o
econoémicos, por lo que puede procederse a construir una version simplificada, o
prototipo del sistema.

Por ejemplo, en la construccion de un nuevo programa informético previo al
disefio completo del mismo, es conveniente probar versiones simplificadas que
orienten sobre la factibilidad del proyecto o las direcciones a seguir en su desarrollo.

Sin embargo muchas veces no es necesario, no es posible, o no es
econdémico, construir un prototipo, pero podemos construir un modelo légico-
matematico que describa mediante una serie de ecuaciones y relaciones el
comportamiento basico del sistema. El estudio, analisis, validacion y verificacion del
modelo puede hacerse en muchos casos por métodos analiticos, por ejemplo la
resoluciéon de un sistema de ecuaciones diferenciales que describa la evolucién de
una poblacion, o por métodos numéricos, por ejemplo utilizando un algoritmo de
programacion.

Sin embargo, cuando queremos estudiar modelos mas realistas o detallados
podemos llegar a situaciones en las que no somos capaces de resolver analitica o
numéricamente el problema. En tales casos, es posible utilizar la simulacion.
Esencialmente la simulacion consistira en construir un programa de computo que
describa el comportamiento del sistema de interés, o refleja el modelo que lo
representa, y proceder a experimentar con el programa o modelo para llegar a

conclusiones que apoyen la toma de decisiones [5].
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1.2.1 VENTAJAS Y DESVENTAJAS DE LA SIMULACION

Las ventajas son las siguientes:

1.

Se puede estudiar el efecto de cambios internos y externos del sistema, al
hacer alteraciones en el modelo, observado los efectos de esas alteraciones
en el comportamiento del sistema.

Una observacion detallada del sistema que se esta simulando puede conducir
a un mejor entendimiento del mismo y por consiguiente a sugerir estrategias
gue mejoren la operacion y eficiencia del sistema.

La simulacion de sistemas complejos puede ayudar a entender mejor la
operacion del sistema, a detectar las variables méas importantes que
interactian en el sistema y a entender mejor las interrelaciones entre estas
variables.

La técnica de simulacion puede ser usada para experimentar con nuevas
situaciones, sobre las cuales se tiene poco o ninguna informacioén. A través de
esta experimentacion se puede anticipar mejor a posibles resultados no

previstos.

A diferencia de las ventajas mencionadas, la técnica de simulacion presenta

las siguientes desventajas:

1.
2.

El problema de adquirir el equipo computacional.
El tiempo que se requiere para que el modelo de simulacion sea desarrollado

y perfeccionado.

1.2.2 ETAPAS DE UN ESTUDIO DE SIMULACION

Los pasos necesarios para llevar a cabo un experimento de simulacién son:

o gk w DN e

Definicion del Sistema.

Formulacion del Modelo.

Coleccion de Datos.

Implementacion del Modelo en la Computadora.
Validacion.

Experimentacion.
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La Figura 1.1 nos muestra la ruta modelacién — simulacién para cualquier proceso

(2].

DEFINICION DEL PROBLEMA

v

TEORIA

v

ECUACIONES

v

FLUJO DE INFORMACION

v

SOLUCIONES POSIBLES

|

A 4

\ 4 \4 \ 4
SENTIDO COMUN | | wATEMATICAS | | COMPUTADORAS

SOLUCION

v 1

CHEQUEO

Figura 1.1 Diagrama de Flujo de Modelacion-Simulacion

1.2.3 VENTAJAS DE LOS LENGUAJES DE SIMULACION

El proceso evolutivo de los lenguajes de simulacién ha sido largo y extenso;
empez6 a finales de la década de los 50’s en un principio los lenguajes que se
desarrollaron eran de propdsito general, posteriormente se desarrollaron los
lenguajes de proposito especial, los cuales en la actualidad tienen una gran
demanda. Entre las ventajas principales de estos lenguajes de simulacién, se

pueden mencionar las siguientes:
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a) Reduccion en la tarea de programacion:  Con los lenguajes de
simulacién, el tiempo dedicado a la programacion del modelo se reduce
considerablemente. Existen algunos paquetes como GPSS, en los que con un
namero muy reducido de estatutos, se pueden simular sistemas que otro
lenguaje como Fortran, requeririan una gran cantidad de estatutos y
subrutinas.

b) Mejor definicidén del sistema: A través de los lenguajes de simulacién, se
facilita la tarea de definir las diferentes variables que interactian dentro del
sistema. También, con estos lenguajes se determina con mayor facilidad las
interrelaciones que existen entre las entidades que forman el sistema.

C) Mayor flexibilidad para cambios: Con los lenguajes generales como
Fortran, el proceso de cambios puede ser largo y tedioso. Sin embargo, con el
uso de lenguajes de simulacion, los cambios son una tarea simple y rutinaria.

d) Mejor diferenciacion de las entidades que forman el sistema: El uso de
lenguajes de simulacion facilita determinar o definir las caracteristicas y
atributos de una variable. Con las variables bien definidas y diferenciadas, se
aumenta y mejora el entendimiento del sistema a simular.

e) Se relacionan mejor las entidades: Se determina mas faciimente las
relaciones que las variables guardan entre si y el analisis de cada una de
ellas.

1.2.4 SIMULADORES

En términos generales, un simulador es la representacion de un proceso en
una computadora por medio de modelos matematicos.

Estos modelos se construyen a partir de ecuaciones que expresan leyes
fisicas fundamentales y correlaciones empiricas.

Los modelos se manejan a través del software, es decir, un conjunto de
programas que indican a la computadora los pasos a seguir; el software coordina la
ejecucion de los modelos y efectla las distintas funciones del simulador de acuerdo
con lo que haga el usuario. Asi, el corazén de un simulador es una computadora con

un software especifico [6].
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1.2.5 VENTAJAS DE TENER UN SIMULADOR

Entre los beneficios que nos aportan el uso de un simulador destacan:
a) La considerable disminuciéon de fallas y paros forzados atribuibles a errores
humanos.
b) La reduccién en los costos de operacién y mantenimiento de los equipos.
c) Elaumento en la confiabilidad.

1.3 PAQUETES MATEMATICOS

Muchos tipos de céalculos de ingenieria pueden ser llevados a cabo rapida y
eficazmente con paquetes matematicos, numéricos y simbdlicos, ejemplo de ellos
son los andlisis de sistemas lineales (MATLAB), manipulaciones simbdlicas en
algebra y calculo (MATHEMATICA, MAPLE), integracion numeérica de ecuaciones
diferenciales ordinarias (COLNEW, ODEPACK), solucion numérica de ecuaciones
diferenciales parciales (PDECOL), solucion de programas matematicos en

optimizacién (GAMS), y andlisis estadistico [7].

1.3.1 MATLAB

Matlab constituye actualmente un estandar dentro de las herramientas de
simulacion de sistemas, tanto por su gran capacidad y sencillez de manejo como por
su enorme versatilidad y difusion.

Es un ambiente de programacion interactivo que resuelve, entre otros,
problemas de analisis numérico, algebra matricial y simbdlica, analisis de sefales, e
integracion de ecuaciones diferenciales. Provee ademas herramientas graficas para
la visualizacion de resultados en dos o tres dimensiones. Matlab se utiliza en
docencia y en investigacion en ambientes universitarios, fundamentalmente en
escuelas de ingenieria. Gracias a su esquema interactivo y lenguaje de
programacion simple, Matlab puede ejecutar subrutinas creadas por el usuario para
la solucién de problemas especificos. De esta manera se han creado las
denominadas cajas de herramientas (toolboxes), que se definen como conjunto de

funciones que posibilitan la solucién de problemas de distintas disciplinas [8].
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MATLAB puede considerarse como un lenguaje de programacion, como
Fortran o C, aunque seria dificil describirlo en unas cuantas palabras. He aqui

algunas de sus caracteristicas notables para los andlisis numéricos [4]:

a) La programaciéon es mucho mas sencilla.

b) Hay continuidad entre valores enteros, reales y complejos.

C) La amplitud de intervalo y la exactitud de los nimeros son mayores.

d) Cuenta con una biblioteca mateméatica amplia.

e) Abundantes herramientas graficas, incluidas funciones de interfaz grafica con
el usuario.

f) Capacidad de vincularse con los lenguajes de programacion tradicionales.

Q) Transportabilidad de los programas MATLAB.

Una caracteristica extraordinaria de los numeros en MATLAB es que no hay
distincién entre reales, complejos, enteros, de precision sencilla y de doble precision.
En MATLAB, todos estos numeros estan conectados continuamente, como debe ser.
Esto significa que en MATLAB cualquier variable puede contener numeros de
cualquier tipo sin una declaracion especial durante la programacién, con lo cual esta
altima se hace mas rapida y productiva. En Fortran se requiere una subrutina distinta
para cada variable sencilla o doble, real o compleja, o entera, mientras que en
MATLAB no hay necesidad de separarlas.

La biblioteca matemética de MATLAB facilita los analisis matematicos.
Ademas, el usuario puede crear rutinas matematicas adicionales con mucha mayor
facilidad que en otros lenguajes de programacioén, gracias a la continuidad entre las
variables reales y complejas. Entre las numerosas funciones matematicas, los
solucionadores de algebra lineal desempefan un papel crucial; de hecho, todo el

sistema MATLAB se basa en estos solucionadores.

1.3.2 SIMULINK
Simulink es una herramienta para el modelaje, analisis y simulacién de una

amplia variedad de sistemas fisicos y matematicos, inclusive aquellos con elementos
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no lineales y aquellos que hacen uso de tiempos continuos y discretos. Como una
extension de Matlab, Simulink adiciona muchas caracteristicas especificas a los
sistemas dinamicos, mientras conserva toda la funcionalidad de propésito general de
Matlab. Asi Simulink no es completamente un programa separado de Matlab, sino
un anexo a €él. El ambiente de Matlab esta siempre disponible mientras se ejecuta
una simulacién en Simulink [9].

Simulink tiene dos fases de uso:

1. Definicién del Modelo: Construir el modelo a partir de elementos basicos
construidos previamente, tal como, integradores, bloques de ganancia o
servomotores.

2. Anélisis del Modelo: Significa realizar la simulacion, linealizacién y

determinar el punto de equilibrio de un modelo previamente definido.

Para simplificar la definicion del modelo Simulink usa diferentes clases de
ventanas llamadas ventanas de diagramas de bloques. En estas ventanas se puede
crear y editar un modelo graficamente usando el mouse. Simulink usa un ambiente
gréfico lo que hace sencillo la creacion de los modelos de sistemas.

Después de definir un modelo este puede ser analizado seleccionando una
opcién desde los menlds de Simulink o entrando comandos desde la linea de
comandos de Matlab.

Simulink puede simular cualquier sistema que pueda ser definido por
ecuaciones diferenciales continuas y ecuaciones diferenciales discretas. Esto
significa que se puede modelar sistemas continuos en el tiempo, discretos o sistemas
hibridos.

Simulink usa diagramas de bloques para representar sistemas dinamicos.
Mediante una interfase grafica con el usuario se pueden arrastrar los componentes
desde una libreria de bloques existentes y luego interconectarlos mediante
conectores y alambre. La ventana principal de Simulink se activa escribiendo

Simulink en la linea de comandos de Matlab, y se muestra en la Figura 1.2.
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Haciendo doble click en cualquiera de las librerias presentes en esta ventana

se abrird otra ventana conteniendo una cantidad de bloques relativos a dicha libreria.
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Figura 1.2 Libreria de Simulink

Para realizar un sistema debe abrirse una nueva ventana de diagrama de
bloques seleccionando la opcién file del mend principal de Simulink y alli la opcion
new. En esta nueva ventana se colocaran todos los bloques interconectados que

formaran el sistema deseado.

1.4 SIMULADORES COMERCIALES

Durante la ultima década, los programas de simulacion de procesos se han
implantado de forma generalizada en la industria quimica llegando a convertirse en
herramientas indispensables para el disefio, modificacion y evaluacién de equipos y
plantas, dada la gran versatilidad que ofrecen en cuanto a la manipulacién de las
variables involucradas en los procesos, y el ahorro econdmico que proporcionan al
permitir realizar el analisis de diversas alternativas para mejorar un proceso, sin
necesidad de materializar los cambios propuestos antes de obtener conclusiones

confiables acerca de la conveniencia a implementar, o no, la alternativa en cuestion.
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Estos paquetes estdn compuestos por bancos de datos, modelos de
propiedades fisicas y modelos de dimensionamiento y operacién de equipos. Los
extensos bancos de datos contienen informaciébn acerca de constantes y
propiedades termofisicas y de transporte para cientos de sustancias, equipos,
medidas de beneficio, costo de operacion y capital. Los simuladores contienen
muchos modelos de reactores y operaciones unitarias que pueden ser usados para
calcular los balances de materia y energia. Otros modelos calculan propiedades de
mezclas, dimensionan equipos entre otros muchos célculos. Consecuentemente los
simuladores de procesos son usados para llevar a cabo muchos tipos de calculos a
lo largo del disefio del un proceso.

Por esta razon los simuladores de proceso estan reemplazando los
experimentos a escala piloto en muchos casos y esta jugando un rol complementario
en muchos otros [10].

Algunos de los simuladores comerciales mas importantes con que se disponen
actualmente para asistir al ingeniero quimico:

a) Aspen
b) ChemCad

a) ASPEN

Aspen Plus es un simulador estacionario orientado a la industria de proceso
guimica y petroquimica. Modela y simula cualquier tipo de proceso para el cual hay
un flujo continuo de materiales y energia de una unidad de proceso a otra. Su
empleo estd muy extendido a escala mundial por su facilidad de manejo, sus
potentes bancos de datos y las mdultiples utilidades que ofrece: manejo de solidos,
electrolitos y polimeros, incorporacion de médulos de optimizacién de calculos de
COStos.

Es un simulador secuencial modular que en sus Ultimas versiones permite la

estrategia orientada a ecuaciones [11].

b) CHEMCAD

CHEMCAD es un paquete de software de simulacion de procesos en
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Ingenieria Quimica, muy rigurosa que junto a sus diferentes moédulos integrados
logran resolver el 95% de los problemas en la ingenieria quimica en tiempo récord y
con resultados confiables.

Comparaciones importantes a escala global han hecho de CHEMCAD su
estandar gracias a su Alta Sofisticacion Tecnoldgica y Excelente servicio de Soporte
Técnico. Mas de mil empresas clientes disfrutan de CHEMCAD vy de los softwares
integrados de la familia CHEMCAD

Este programa permite al usuario disefiar Diagramas de Flujo de Procesos
(Process Flowsheet Diagrams, PFD), regular y editar virtualmente cada aspecto de
estos incluyendo composiciones de alimentacion y parametros de los equipos.
Funciones mas complicadas de este programa incluyen dimensionamiento de
tuberias, célculo de precios, ensayos de crudos, y formulacion de estrategias de
control. Uno encontrard que la principal ventaja usando este programa o cualquier
otro tipo de software simulador de procesos es no tener la molestia de realizar los

innumerables y tediosos calculos repetitivos.

Para usar este programa, un extenso conocimiento del estudiante de
ingenieria quimica es util pero no necesario. Mientras este programa es complicado,

con la préactica, cualquier persona podra usarlo y posteriormente dominarlo [12].

1.5 CRISTALIZACION

La cristalizaciébn es una de las mas antiguas operaciones unitarias de la
ingenieria quimica y una técnica primaria de procesamiento en la industria quimica,
se fabrican comercialmente vastas cantidades de sustancias cristalinas, por ejemplo,
el cloruro de sodio, los sulfatos de sodio y amonio y la sacarosa. Una alta proporcién
de los productos de las industrias farmacéutica y de productos quimicos selectos son
cristalinos. Muchos liquidos orgéanicos se purifican a gran escala por cristalizacion,

La cristalizacion es la conversion de una sustancia o algunas sustancias de un
estado solido amorfo, liquido o gas al estado cristalino. La cristalizacion es

particularmente importante como un proceso de separacién térmico debido a que
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requiere menos energia para la separacién que otros métodos de purificacion que se
emplean frecuentemente y se puede realizar a temperaturas bajas y en escalas que
varian de unos cuantos gramos a toneladas al dia.

En la cristalizacion la solucion se concentra y casi siempre se enfria hasta que
la concentracion del soluto es superior a su solubilidad a dicha temperatura,
entonces el soluto sale de la solucién formando cristales casi puros.

Otras aplicaciones exigen obtener materiales de tamafios y formas especificas
(particulas homogéneas en lugar de masas amorfas), ejemplos de este segundo
caso son la produccion de cristales individuales largos y perfectos para instrumentos
Opticos y eléctricos, y la produccion de cristales cubicos de sal de mesa. Otro
requerimiento es la produccién de sélidos con propiedades fisicas especificas
(metales, polimeros, etc.).

La cristalizacion es empleada ampliamente como un proceso de separacion en
la industria quimica, particularmente donde un soluto es recuperado de un medio
acuoso. La alimentacion a un sistema de cristalizacion consiste de una solucion de la
cual el soluto es cristalizado (o precipitado). Los sélidos son normalmente separados
del liquido en el cristalizador, lavados y enviados a otro equipo para un tratamiento
adicional. Normalmente la recuperacion alta del soluto refinado es el objetivo
deseado.

Un cristalizador debe tener un tiempo de residencia que permita que las
corrientes del proceso lleguen al equilibrio, la capacidad de seleccionar o remover
finos de un producto granular tosco, un régimen de mezclado o contacto que permita
un crecimiento uniforme, y equipos adicionales que permitan incluir adicién o
remocion de calor.

Una fase liquida (solucion o material en fusion) debe estar sobresaturada para
que los cristales puedan ser formados o exista su crecimiento. La sobresaturacion

puede ser alcanzada por diferentes formas [13]:

1. Por enfriamiento de una solucién (cristalizacion por enfriamiento).

2 Por evaporacion de solventes (cristalizacion por evaporacion).

3. Por adicion de otra sustancia (cristalizacion con agente de desplazamiento).
4 Por reaccion quimica (cristalizacion por reaccion).
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5. Por vacio (cristalizacién por vacio).
6. Por congelamiento (cristalizacion por congelamiento).
7. Por combinacién de técnicas (cristalizacién por combinacion).

Aunqgue no hay distincion entre el limite general de una solucion y un material
en fusion, es necesario distinguir entre la cristalizacién a partir de soluciones y la

cristalizacion a partir de la fusion.

Cristalizacién de una solucion: Es la cristalizacién de solo la sustancia disuelta, la
cual frecuentemente existe a baja concentracion. La cinética es frecuentemente

controlada por la transferencia de masa.

Cristalizacién a partir de la fusion: por otro lado, aplica cuando ambos
componentes (0 en sistemas multicomponentes a todos los componentes) cambian

de la fase liquida a la fase solida.

1.5.1 CONCEPTOS BASICOS

Algunos conceptos basicos en la cristalizacion por enfriamiento de la soluciéon

son.

a) SOLUBILIDAD

Cada sistema tiene una solubilidad en equilibrio que denota la cantidad de
material que puede ser disuelto en un solvente o solucién a una temperatura dada.
Las caracteristicas de solubilidad son la primera informacién que se debe conocer
acerca del sistema y son con frecuencia la clave de un proceso industria [14].

La solubilidad de un compuesto en un disolvente concreto y a una temperatura
y presion dadas se define como la cantidad maxima de ese compuesto que puede
ser disuelta en la disolucién. En la mayoria de las sustancias, la solubilidad aumenta
al aumentar la temperatura del disolvente. Esto ocurre porque con el incremento en
temperatura, el movimiento molecular incrementa y la “tendencia de escape”, asi
como la solubilidad se incrementa. Pero existen otros sistemas donde la

concentracion de saturacidbn permanece casi constante o decrece cuando se
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incrementa la temperatura.

b) SOBRESATURACION

Una solucion sobresaturada contiene mas soluto disuelto que el necesario
para la saturacion en equilibrio. Ostwald (1897) y Miers (1906) sugirieron que podian
reconocerse dos tipos de sobresaturacion, a saber:

1. Los estados metaestables.
2. El estado labil.

1. Los estados metaestable: Que se encuentran en la zona metaestable
(sobresaturada), en donde es improbable la nucleacion espontanea (si bien un
cristal es localizado en una solucion metaestable podria crecer)

2. El estado labil: Se da en la zona inestable o labil (sobresaturada), en donde es

probable la nucleacién espontanea, mas no inevitable.

1.5.2 PROCESO DE CRISTALIZACION

Para que la cristalizaciébn tome lugar primero que nada debe existir cierto
grado de sobresaturacion, sin embargo, la sobresaturacién por si misma no basta
para que se provoque el crecimiento de los cristales. Antes de que pueda comenzar
el crecimiento, debe existir un proceso llamado nucleacion el cual se puede definir
como la formacion de un numero de moléculas en agregados, hasta que la tendencia
para mas crecimiento es mayor que la tendencia de perder moléculas. EI nUmero de
moléculas para formar el cristal varia ampliamente, dependiendo del compuesto y las
condiciones de operacion.

Durante el curso de la cristalizacion de nuevas particulas, la nucleacién parece
ser generalmente el factor dominante que influye en la Distribucion del Tamafio de

Cristales (DTC) y es también el proceso menos entendido hasta hoy [15].

1.5.3 NUCLEACION

Hay tres categorias principales de nucleacion: primaria homogénea, primaria

heterogénea y secundaria. Los mecanismos que gobiernan estas tres categorias son
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diferentes, las ecuaciones son diferentes y su importancia varia con la operaciéon

particular de cristalizacion.

1.5.3.1 NUCLEACION PRIMARIA

La nucleacion primaria es el resultado de fluctuaciones rapidas y localizadas a
escala molecular en una fase homogénea. Las particulas o moléculas del soluto
entran en contacto y forman aglomeraciones; algunas de éstas adicionan mas
moléculas de soluto y comienzan a crecer, mientras que otras se desprenden y
vuelven a su situacibn de moléculas individuales. El crecimiento de las
aglomeraciones las transforma en cristales que contintan absorbiendo moléculas de
soluto de la solucion.

Este tipo de nucleacién se llama nucleaciéon homogénea o primaria. Cuando
mayor es el cristal, menor es su solubilidad. La solubilidad de los cristales pequefios
del orden de micrometros es mayor que la de los cristales grandes. Los datos
comunes de solubilidad se refieren a cristales grandes. Por consiguiente, un cristal
pequefio puede estar en equilibrio en una solucion sobresaturada. Si también esta
presente un cristal grande, éste crecera y el pequefio se disolvera. El efecto del
tamafio de las particulas es un factor importante en la nucleacién. En la
cristalizacion de magmas también hay un cierto grado de nucleacion primaria [16].

La nucleacion primaria homogénea ocurre en la ausencia de una interfase
sélida (caso de este trabajo), y se presenta cuando llegamos a la region inestable.

La nucleacion primaria heterogénea ésta ocurre en presencia de una interfase
diferente que el soluto (tal como arenilla, moho, etc.) en la solucién sobresaturada es

ilustrado en la Figura 1.3 [13].

Solucién

Figura 1.3 Nucleacion en una particula extrafia
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Y requiere supersaturaciones significativamente mas bajas que las usadas en
la nucleacion homogénea, y por lo tanto el espesor de la zona metaestable es

reducido. La nucleacion primaria es la dominante a altas supersaturaciones.

1.5.3.2 NUCLEACION SECUNDARIA

La nucleacién secundaria o de contacto, que es el método de nucleacién mas
efectivo, se presenta cuando los cristales chocan entre si, con las aspas del
mezclador, o con las paredes de la tuberia o del recipiente de proceso. Es claro que
esta nucleacion depende de la intensidad de la agitacién, pues se presenta a
sobresaturacion baja, donde la velocidad de crecimiento de los cristales tiene un
valor Ooptimo para un buen tamafio de los mismos. Diversos experimentos han
demostrado la existencia de este tipo de cristalizacion y también la han verificado en
forma aislada. Es el método de nucleacion mas efectivo y comun en la cristalizacion
de magmas. Se desconocen los mecanismos precisos de la nucleacion de contacto

y no se dispone de una teoria para predecir las velocidades.

1.5.4 CRECIMIENTO DEL CRISTAL

Una vez que los cristales han sido producidos por el proceso de nucleacion,
estos creceran y muchos problemas relacionados a la cristalizacién son arraigados

en el proceso de crecimiento del cristal.

El crecimiento se da si se mantiene el sistema en la zona metaestable una vez
gue se tiene nucleos (ver Figura 1.4), por eso es recomendable mantener el sistema

en esta zona.

El tamafo de cristal, es de mucha importancia, y la forma o habito del cristal
son propiedades comunes del cristal, relacionadas al proceso de crecimiento. La
pureza del cristal, la perfeccion, la dureza y la resistencia a la abrasién, son otros
parametros de la particula que son también relacionados al proceso de crecimiento,

aungue estos ultimos han recibido poca atencion en la literatura [14].
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Nucleacion
Espontanea

Curva de
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Regién
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Insaturada

v

Temneratura

Figura 1.4 Zonas en la cristalizacion

1.5.5 ETAPAS DEL CRECIMIENTO DEL CRISTAL

Elwell y Scheel (1975) describen dos tipos de sitios superficiales donde los
atomos (o unidades de crecimiento) pueden ser integradas en la estructura del cristal
creciente: un sitio escalén y un sitio de pliegue. Como se ilustra en la Figura 1.5, un
sitio escaldn es una localizacién donde dos uniones cercanas pueden ser hechas por
un atomo y un cristal. Un sitio de pliegue es una localizacion donde tres uniones
cercanas pueden ser hechas con el cristal. EI proceso de crecimiento del cristal
ocurre en las siguientes etapas:

Transporte del soluto de la solucién a la superficie del cristal.
Adsorcion en la superficie del cristal.

Difusion sobre la superficie

Union en un escaldn.

Difusion a través del escalon.

Integracion en el cristal en un punto de pliegue.

Difusion de moléculas de solvente lejos de la superficie del cristal.

© N o g B~ Wb PRE

Liberacion del calor de cristalizacion y su transporte lejos del cristal.

El proceso de crecimiento del cristal puede ser descrito a diferentes niveles:

molecular, microscopico y macroscépico [17].
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v O

3) @ /
Sitio escalén

Figura 1.5 Etapas de crecimiento de un cristal

Nivel Molecular: Las unidades de crecimiento se unen a la superficie del cristal, se
difunden sobre su superficie y eventualmente se integran en un solo sitio de pliegue
o regresan al fluido. La oportunidad de alcanzar tales sitios depende de la
concentraciéon de los sitios de pliegue en la superficie y asi el mecanismo de
velocidad de crecimiento depende de la naturaleza de la superficie del cristal a su
nivel molecular; en una superficie rugosa hay muchos sitios de pliegue y la difusion
en la superficie no es importante. Bajo tales circunstancias los modelos de
crecimiento continuo o normal son aplicados. En el otro extremo, cuando la superficie
es no rugosa, es mas dificil el modelo para la velocidad de crecimiento. Los sitios de
pliegue estan solamente presentes en los bordes de nucleos bidimensionales o en
los escalones de la superficie. Aqui la difusiébn es importante y la topografia de la
superficie debe ser definida, y los modelos de crecimiento de capa son aplicables.

Escala Microscépica: Se observan capas en la superficie o “racimos de escalones”.
Estas son cientos de alturas en dimensiones atdmicas que estan hechas de grupos

de escalones pequefios que se han puesto en forma de racimos.

Escala Macroscoépica: Se observan los efectos de las limitaciones en el crecimiento.
La transferencia de calor rara vez controla la velocidad de crecimiento del cristal,
pero las limitaciones de transferencia de masa son frecuentemente importantes. Los
gradientes de supersaturacion en la solucion pueden influir en el proceso de
crecimiento. La relacion de todos estos factores, finalmente resulta en la morfologia y

tamafio global del cristal.
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El crecimiento del cristal es un proceso capa por capay, ya que el crecimiento
s6lo puede ocurrir en la cara del cristal, es necesario transportar material a la cara
desde la solucion. Por consiguiente, debe considerarse la resistencia de difusién al
desplazamiento de las moléculas (o iones) hacia la cara creciente del cristal y la
resistencia a la integracion de estas moléculas a la cara [18].

Si L es la dimension caracteristica de un cristal de material y forma
seleccionados, la velocidad de crecimiento de una cara de cristal perpendicular a L

es por definicion, se muestra en la ecuacion 1:

G= IimA—L—% (1.1)
T A0 At dt '

Donde G representa la velocidad de crecimiento en el tiempo interno t.

McCabe [18], demostrd que todos los cristales geométricamente similares, del
mismo material, suspendidos en la misma solucién crecen a la misma velocidad, si la
velocidad de crecimiento es definida como la ecuacion anterior. La velocidad es
independiente del didmetro del cristal, siempre y cuando todos los cristales
suspendidos en la solucion se traten de la misma manera. Esta generalizacién se
conoce como ley delta L. A pesar de que existen algunas excepciones bien
conocidas [19], éstas ocurren por lo general cuando los cristales son muy grandes o
cuando el movimiento de los mismos en la solucién es tan rapido que se presentan
cambios substanciales en el crecimiento de las caras, limitado por la difusién.

Se recalca que la ley delta L no se aplica cuando a los cristales similares se
les da un tratamiento preferencial, basado en el tamafio. También da resultados
erroneos cuando los defectos o dislocaciones de la superficie alteran, en forma
significativa, la velocidad de crecimiento de la cara del cristal. Sin embargo, es una
generalizacion razonablemente precisa para un gran niumero de casos industriales.
Cuando es asi, es importante porque simplifica el tratamiento matematico en el
modelado de los cristalizadores y es util para calcular la distribucion del diametro del

cristal.
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CAPITULO 2

ANTECEDENTES

En este capitulo se estudia el modelo matematico de un cristalizador tipo batch
por enfriamiento, asi como los beneficios que nos da el contar con un simulador y el
costo actual que se tiene que cubrir por la adquisicion de la licencia de un simulador
comercial y el porgue es importante poder crear nuestros propios simuladores con

las herramientas computacionales que dispongamos.

2.1 MODELO MATEMATICO

Las ecuaciones que modelan un cristalizador tipo batch por enfriamiento, sin
reaccion quimica, sin sembrado o disolucién de finos se muestran a continuacién en

los siguientes balances [14].

2.1.1 Balance de Poblaciéon

De la ecuacién obtenida por Randolph y Larson en 1971

i 2L at s T+B(L)—D(L) (2.2)

an . o(G'n) “n d(logV) _ 5y n,Q,

Consideraremos que el volumen de la suspension en el cristalizador batch por

enfriamiento es practicamente constante, por lo tanto:

d(logv) _ (2.2)
dt '

Como en sistemas batch no hay entradas ni salidas, la Ecuacion 2.1 se reduce

onv
ot

oG'n) B
+V oL =V (B(L)-D(L)) (2.3)
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Al suponer que el volumen de la suspensidn es constante, se puede realizar la
definicion de una densidad de poblacion N (en numero) por unidad de masa del
solvente, al multiplicar la Ecuacion 2.3 por dso €, donde 385, €s la densidad del
solvente y (1 - €) es la fraccion de solidos en la suspension y € es la fraccion volumen

de solvente, obteniendo la ecuacion:

JN  J(G'N)
—+ ——2=V(B(L)-D(L 2.4
R R GO (B) (24)
Con la condicién frontera:
BO
N(L,,t)= —— 2.5
(Lost) G (2.5)

L=Lo

Donde B° es la velocidad de nacimiento de cristales de tamafio cero (Lo) por
unidad de volumen. N puede ser definido como:

N=nM (2.6)

Donde M es la masa del solvente. Con la condicion inicial:
N (Lo, 0) = constante (2.7)
Donde la constante es igual a cero si no hay sembrado y si lo hay es diferente
de cero. Con esto queda definido el balance de poblacion. Para nuestro caso B(L) se

define por la ecuacion:

B (L) =Be+ B¢+ Baj (2.8)
La Ecuacion 2.9 es valida para cuando L es mayor que Lo, y para cuando L es

igual a Lo se tiene que:
B (L) = Bss = B (L) = B° (2.9)

Facultad de Ingenieria Quimica 26



Capitulo 2. Antecedentes

Donde B es el nacimiento o nucleacion debido a la sobresaturacion, cabe

hacer notar que este tipo de nucleaciéon es el mas estudiado, ya que se desprecian

los otros términos (Be, Bc y Ba), definido como Bss = B%(L-Lo), donde 3(L-Lo) es la

funcién delta Dirac (cuando L=Lo vale 1, y cuando L>Lo vale cero). B. es el

nacimiento debido al contacto cristal-impulsor, y B; es el nacimiento debido al

contacto cristal-cristal y B, es la nucleacion debido a la aglomeracion.

Qiu y Rasmuson, 1991, 1994, han estudiado todos los tres efectos proponiendo

la siguiente ecuacion:

G'=K,S°N/ B°=K,S"M/N’ (2.10)
Si G depende del tamafio de particula, la ecuacion a utilizar es:
G =KSN, (y +4L) (2.11)
Del balance de masa y utilizando la Ecuacion 2.4:
V) 1y 9GN) _ygo v, 1B, +B, -D(L)) (2.12)
ot oL
Donde:
a(L)=B, +B_ +B, -D(L) (2.13)
Por lo tanto sustituyendo la Ecuacion 2. 13 en la Ecuacion 2.12 tenemos:
(V) Ly 2GN) _ygo ivaq) (2.14)
ot oL
Donde finalmente:
B® =k,S,"MN’ (2.15)
a(L) =k,S,‘MfN? (2.16)
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G =k,S,°N/(r, +¢,L)° (2.17)
M, = K, m,(t) (2.18)
m,(t) = TLS n(t,L) dL (2.19)

Donde:

Mt = Densidad de cristales en la suspension (gr/L)

ms(t) = Momento 3

n = numero de particulas por volumen de suspension (V)

S; = Sobresaturacion relativa para cristalizacion = (C — Cga)/Csat
N, = Revoluciones por minuto del agitador

G = Velocidad de crecimiento

Ko, Kg, Ka, Db, 0, p, 9, h, &, ¢, k, d, yg ¥ ¢g = Parametros cinéticos

En la Ecuacion 2.16 se propuso usar un factor de transformacion de malla
FTM (Bolafios, 2000) definido por:

n

FTM = AL[j *1000 (2.16a)
nO

Salcedo en el 2000, encontrd que la Ecuacién 2.16-a tenia que ser modificada

de la siguiente manera:

n

FTM = AL(] *1000 (2.16b)
Ny

Esto fue debido porque en ocasiones no existen cristales de tamafo L, como
es nuestro caso y se presentan problemas en la solucion del balance. De esta

manera se asegura que existira siempre una solucion.
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En la solucion del modelo por el método de lineas este factor debe de
multiplicar la Ecuacion 2.16, pero si se usa otro método para su solucion
posiblemente se debe de usar la Ecuacion 2.16 como tal. Para nuestro caso la

Ecuacion 2.16 se transforma en:

a(L) =k,S,"MfN! *FTM (2.16¢)
Donde:

AL = Incremento de tamafio de particula en la solucién del balance
n; = NUmero de particulas de tamafio i

nt = NUumero de particulas totales

Modelo para cristalizacién

0
Condicion frontera: L=L, — n(Ly,t)= GB (2.20)
Lo
Condicién inicial: t=0 — ny(L)=n(Lt)=n(L0)=0 (2.21)
(V) v 96N _yawy (2.22)
ot oL

Esta ultima ecuacién valida para cuando L es mayor que Lo. Para cuando L es

igual a Lo se usa la condicion frontera.
2.1.2 Balance de Masa
El balance de masa para el soluto en un proceso de cristalizacion es:

dMg  d(v.C) _
dt  dt

-Y &QkCk —R’ (2.23)

Donde:

V. = Volumen de liquido libre de sélidos
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C = Concentracion del soluto = Ms/V

Ms = Masa del soluto disuelto en el solvente

V = Volumen total de la suspensién

R’ = Velocidad global de transferencia de masa entre el soluto y los cristales
ek = Fraccion del liquido de la corriente K = (V. ./V)k

Q«k = Flujo volumétrico de la corriente K = (V)k (signo (+) denota salida de flujo)

Ck = Concentracion del soluto en la corriente K = (Ms/V\ )k

Usando la definicion de ¢, la Ecuacion 2.23 se escribe:

d(‘z\l/tc) =—> &QkCk —R’ (2.24)

Para nuestro caso (Cristalizador batch) no hay entradas ni salidas, por lo que
la Ecuacion 2.24 se reduce a:

d(evC) _
dt

R’ (2.25)

Para examinar el término R’, consideraremos el balance de poblacion para un

cristalizador batch:

=V a(L)+VB® (2.26)

omV) .\, 4G'n)
ot oL

Donde a(L) es la funcién de la diferencia de lo que nace y muere de un tamafio
L por todos los mecanismos dentro del sistema, excepto nucleacion, crecimiento y

disolucién (aglomeracién y rompimiento):
a(L)=B(L)-D(L) (2.27)

Sustituyendo la definicién de la Ecuacién 2.27 con todos sus términos en la
Ecuacion 2.13 resulta:
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V) v 9GN) _y go,v(s, +B, +B, -D(L)) (2.28)
ot oL
Multiplicando la Ecuacién 2.28 por L’ (J=1,2,......... ), e integrando sobre todas

las L:
Jﬁ(nV)LJdHVJﬂ(G N) gL —v [B°LdL+V (B, +B, +B, -D(L)L’dL (2.29)
} ot ! AL : ]

Como:

4, =Momento J = jnLJdL (2.30)
0

[B. +B, +B, -D(L)] = a(L) (2.31)

Sustituyendo la Ecuaciéon 2.30 y 2.31 en 2.29 nos da como resultado la

siguiente expresion:

dV w) +VJ~ o(G'n) LdL :VJ‘BOLJdL +Vja(L) L’dL (2.32)
dt 0 é’l— 0 0

Donde:
o(L) = Funcién de produccién de cristales de tamafio L, excepto los de tamafio L, por
sobresaturacién y por disolucion.

1y = Momento J™ de distribucién.

Usando integracion por partes para el segundo término de la Ecuacion 2.32

nos queda:

j@LJdL =-J[GnLdL (2.33)
0 é)L 0
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Para el tercer termino de la Ecuacién 2.32, B® es igual a cero para cualquier

valor diferente de Lo. Por lo tanto:

jBOLJdL =B°L}) (2.34)
0

Sustituyendo la Ecuaciones (2.34) y (2.33) en la ecuacion 2.32 nos queda:

d(\ét’“) = JVJ'G'nLHdL +VB°L) +vja(L) L dL (2.35)
0 0
Como:
M . C
oKy uy = TC = Masa de cristales por volumen de suspencion (2.36)
Donde:

Mc = Masa de cristales en la suspension
Ky = Factor de forma de volumen del cristal
dc = Densidad del cristal

us = Momento 3

Sustituyendo la Ecuacion 2.36 en 2.35 y con un valor para J de 3, nos queda:

d(M¢)
dt

= 5K, V| 3[G'nLPdL +B°L + [ (L)L dL (2.37)
0 0

Los dos primeros términos estan relacionados con la transferencia de masa
entre las dos fases (sélido y liquido) y el tercero a la produccién de cristales debido a
otros factores. Por lo tanto los dos primeros términos corresponden a la definicion de
R’, esto es:

R':5CKVV[3IG'nL2dL+B°L§} (2.38)
0
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De la Ecuacion 2.25 y para procesos batch llegamos a la conclusion de que:

d(e VC) _

-R' 2.39
at (2.39)

Sustituyendo la Ecuacion 2.38 en 2.39 y dividiendo entre V, nos queda:

d(s C) _ R’ _ T 2 0] 3
Y _—5CKVHGn|_ dL+B°L3 (2.40)
Como:
A vV, M M
C_scho Vi Ms V. Mg Masa soluto (2.41)
V V., Mg Mg Masa solvente
Sustituyendo la Ecuacion 2.41 en 2.40, llegamos a:
O'é?:—éch h[BIG'nLZdLJrBOLg} (2.42)
0
Con condicion inicial: t=0 - é(O) = CA0 (2.43)
Para unidades en masa de soluto se manejan las siguientes ecuaciones:
M
gVCz\LV—S:MS (2.44)
vV V
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Con la Ecuacion 2.44 y la 2.40 se llega a:

d(g;/tc):—b“CKVV[SJ'G'nLZdLJrBOLg} (2.45)
0

Con condicion inicial: t=0 — Mg(0)=M,, > C(0)=C, (2.46)

Modelo para cristalizaciéon

R’ = R; = Transferencia del soluto a los cristales.

R, :§CKVV[3jGnLZdL+B°L§} (2.47)
0
dé(t:) =-5.K, h{BJ.GnLZdL+B°L§} (2.48)
0
W:—&CKVV[stanHBOLg} (2.49)
0

2.1.3 Balance de Energia

El balance de energia para un cristalizador es:

+W (2.50)

ext

gt(u +KE +PE)=-> 6,Q, Uy +KE +PE;)—H
K

Donde U es la energia interna; KE y PE son las energias cinética y potencial
respectivamente; Qx y 8« son el flujo volumétrico y la densidad de la corriente K™
respectivamente; Hex €S el calor neto removido (incorporando efectos del sistema de
enfriamiento, perdidas a los alrededores y entradas de energia por mezclado); W es
la velocidad neta de trabajo efectuado en el sistema por el transporte de fluido; el
superindice (*) denota por unidad de masa. Los términos KE y PE son insignificantes

cuando un cambio de temperatura ocurre.
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La entalpia es definida como:
H=U+PV (2.51)

Donde P es la presién y V el volumen. En base por unidad de masa la

Ecuacion 2.51 queda:

H U +° (2.52)
o
Una expresion para el trabajo es:
W => QP (2.53)
K
Sustituyendo la Ecuacion 2.53 en la Ecuacion 2.50, y despreciando KE 'y PE:
du . P
2o N6.0, (UL +-X)—H 2.54
dt ; KQK( K §K ) ext ( )
Sustituyendo definiciones de entalpia y entalpia especifica en la Ecuacién 2.54:
APV > 5,QeH; (T - He (2.55)
dt dt B

Noétese que el término d(PV)/dt es despreciable para cristalizacion por
enfriamiento, debido a que es insignificante para sistemas liquidos, por lo tanto la

Ecuacion 2.55 se transforma:

dH .
T:_ngQKHKUK)_HeXI (2.56)
t K

Para expresar el balance de energia en términos de temperatura, la siguiente

expresion puede ser usada para relacionar la temperatura inicial del cristalizador:
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Tk

Hy (Ty) =Hy (To) + [Cp,dT (2.57)

To

Donde H;(T,) es la entalpia especifica de la corriente K" evaluada a la

temperatura inicial del cristalizador.

Haciendo Cpg independiente de la temperatura (suposicion valida para rangos

de temperatura pequefios), y sustituyendo la Ecuacion 2.57 en la Ecuacion 2.56:

%::*Z&QKCDK(FK ~To) = > 6QuHk (Ty) — Hey (2.58)

Noétese que H es funcidn de la composicion y temperatura, y usando la

definicion de la capacidad calorifica (6CpV =JH / T ):

dH dT ~ dn
——=6VCp—+YH — 1 2.59
dt IDdt Z 'odt (2.59)

Donde H; es la entalpia molar parcial del componente i™ en el cristalizador y n;
es el nimero de moles del componente i".
Usando el balance de masa para definir n; en términos de concentraciones y

sustituyendo la Ecuacion 2.59 en la Ecuacién 2.58 y simplificando obtenemos:

dT .
cha = _Z 5KQKCpK (TK _To)_ AH'R _Hext (2-60)
K

Donde R’ es la velocidad de transferencia entre la fase sdlida y liquida y AH’
es el cambio de entalpia debido al cambio de fase (Calor de cristalizacién o
disolucién) donde AH’ es negativo para cambios exotérmicos. Supondremos que el
calor de cristalizacion es igual al calor de dilucion pero con signo diferente. Esta

expresion también requiere la suposicion de que la contribucion de la diferencia entre
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la entalpia molar de una especie a una temperatura dada en dos mezclas diferentes

es despreciable con respecto a los otros términos.
Para un cristalizador batch la Ecuacion 2.60 se reduce:

WCp(glt- _ _AH'R-H_, (2.61)

Donde:

Hexx = Calor neto removido o adicionado (sistema de enfriamiento, sistema de
calentamiento, perdidas por los alrededores y entradas por mezclado (en nuestro
caso no hay)).

6 = Densidad de la suspension.

Cp = Capacidad calorifica de la suspension.

Para nuestro caso:
Hew =UoAg(T =Tr) (2.62)

Donde:

Up = Coeficiente global de transferencia del sistema al medio de enfriamiento.
Ao = Area de transferencia del sistema al medio de enfriamiento.

T = Temperatura de la suspension.

Tr = Temperatura del medio de enfriamiento

Sustituyendo la Ecuacion 2.62 y 2.38 en 2.61, se llega a la siguiente expresion:

5VCng: = —AH'{éCKVVLSIG'n L*dL + BOLgJ:l —U A, (T —Tr) (2.63)
0

Como la masa de la produccion de cristales es muy pequefia en comparacion
con la masa de la solucion saturada (para nuestro caso 3.74% de la masa original de

cristales) se considerara que la capacidad calorifica de mezcla es igual a la de la
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solucidén saturada:
SV Cp = (M +M_ )*Cp =Mp =M, ,Cp (2.64)
M, =Mg + Mg (2.65)
Donde:
Mo = Masa total inicial (sulfato y agua) = 3580 gr
Mrc = Masa total de cristales en la suspension.
Cp = Capacidad calorifica de la mezcla.
M, = Masa de la fase liquida libre de sélidos.

Ms. = Masa del solvente (constante en nuestro caso).

Haciendo algunos arreglos a la Ecuacién 2.63 y sustituyendo la Ecuacion 2.64:

dl:—ﬂ(schv 3jG'n|_2d|_+B°|_g —M(T ~Tr) (2.66)
dt Mp 0 Mp
Con la condicion inicial: t=0 - T(0)=T, (2.67)

La Ecuacién 2.66 queda:

T __AHq acKVv(standL+B°L§j—L:\jlg’(T ~Tr) (2.68)
0

dt Mp

El peso de cada particula se relaciona al cubo con la siguiente ecuacion:

m, = 5.K, L = &, éﬂﬁ (2.69)

Para una esfera Ky = 1/6 «, que es el caso del Master Sizer. Si fuera un cubo

la particula sélida el valor de Ky seria de la unidad. Para nuestro caso la forma del
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cristal es rombica por lo que Kv cambiaria, pero los datos experimentales estan
basados en una esfera, asi que se usara Kv de una esfera.

Para el balance de energia del fluido dentro de la chaqueta del cristalizador y
considerando que las propiedades del agua no cambian drasticamente en el rango

de temperatura que se maneja de 30 a 40 grados Celsius, tenemos:

dTr

SN CP, = Fab,CP (T ~Tr)+UgA (T ~Tr)=Ug, Aoy (T =T (2.70)

aire )

Donde:

da = Densidad del agua

Va = Volumen que ocupa la chaqueta de agua = 820 mL

Cpa = Capacidad calorifica del agua

Fa = Flujo del agua que entra a la chaqueta = cte = 7447 mL/min.

Tro = Temperatura del agua al entrar a la chaqueta

T = Temperatura dentro del cristalizador

Uoa = Coeficiente global de transferencia de calor para el sistema agua-aire
Aoa = Area de transferencia para el sistema agua-aire

Taire = Temperatura del aire

Para el calculo de los coeficientes globales de transferencia de calor por el
area se utilizaron los valores encontrados experimentalmente por Salcedo en el
2000:

U,A, =0.0337RPM +199.58 (2.71)
Donde:
RPM = Revoluciones por minuto del agitador.

UgaApa =0.0 (2.72)

Se utilizara el valor de UpAp para evitar el error al calcular Ag. Como el valor de

la Ecuacion 2.72 es nulo, el ultimo término de la Ecuaciéon 2.70 se anulara también,
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quedandonos:
dTr
o,V,Cp, e F.0.Cp,(Try =Tr)+U A, (T —Tr) (2.73)
Con la condicion inicial: Tr(0)=Tr, (2.74)

2.2 SIMULADORES COMERCIALES

Los simuladores comerciales son muy utilizados por los grandes beneficios
que proporcionan, en ingenieria quimica el utilizar un simulador nos ayuda disminuir
tiempos y costos al no tener que hacer el proceso en planta para mejorar el
rendimiento de la misma o crear una nueva, a nivel universitario el tener un simulador

nos dara una idea mas clara de cdmo son los procesos y el disefio de una planta.

Los simuladores de procesos estan compuestos por bancos de datos,
modelos de propiedades fisicas y modelos de dimensionamiento y operacién de
equipos. Los extensos bancos de datos contienen informacién acerca de constantes
y propiedades termofisicas y de transporte para cientos de sustancias, equipos
medidas de beneficio, costo de operacion y capital. Los simuladores contienen
muchos modelos de reactores y operaciones unitarias que pueden ser usados para
calcular, los balances de materia y energia. Otros modelos calculan propiedades de
mezclas, dimensionan equipos entre otros muchos célculos. Consecuentemente los
simuladores de procesos son usados para llevar a cabo muchos tipos de calculos a
lo largo del disefio de un proceso.

Existen cuatro simuladores que son los principalmente usados en la industria
quimica en la actualidad. Estos son:

1. ASPE N PLUS Y DYNAPLUS (Aspen Technology, Inc)
2. HYSYS (HYPROTECH Ltd.)

3. PRO/II (Simulation Sciences, Inc)

4. CHEMCAD (ChemStations, Inc)

Son simuladores muy poderosos con una gran cantidad de ventajas, la
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principal seria el minimizar el tiempo necesario para realizar calculos; mas aun,
minimizar las fuentes de error humano, generando de este modo resultados mas
precisos, que permiten al ingeniero preocuparse de otras tareas tales como el
analisis de datos, y modificacion de condiciones de operacion que le permitan tener

un conocimiento mas profundote los que sucede en el proceso.

Por ello resulta de gran importancia que los estudiantes de ingenieria quimica
se familiaricen con el uso de simuladores, de tal modo que puedan hacer un uso mas

efectivo y sacar el maximo provecho de estas poderosas herramientas.

Pero la gran desventaja es su alto costo de adquisicidén, ya que aunque las
universidades obtienen las licencias a un costo mas bajo que las industrias, este

sigue siendo alto, por lo que no pueden estar al alcance de cualquier persona.

Por ejemplo diez licencias de Hysys para una universidad tienen un costo
alrededor de $6000dls y su renovacién tiene un costo de $2500dls, mientras que
quince licencias de ASPEN PLUS tienen un costo de $6000dIls y su renovacion

aproximadamente $1200dls.

En el caso del CHEMCAD estos serian los costos de las licencias que se

tienen actualmente, mostrados en la tabla 2.1:

Tabla 2.1 Costo por tener acceso a CHEMCAD

RENTA | COSTO
1 ANO | $2115dlIs
3 ANOS | $4125dIs
5 ANOS | $5125dIs

Por lo cual al considerar estos inconvenientes, se cae en la cuenta que los
estudiantes al empezar a hacer uso de los simuladores deben de contar con un

conocimiento previo que les permita aprovecharlos al maximo.

Es por esta razon que es recomendable ser capaces de desarrollar nuestro
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propio software, de tal modo que se pueda comprender con claridad, el tipo de

procedimientos y algoritmos que lleva a cabo un simulador.
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CAPITULO 3
DESARROLLO

En el siguiente apartado se muestra el procedimiento que se llevo a cabo para
realizar el simulador, empezando con el modelo matematico del mismo, la solucién
del modelo para que quede en forma de ecuaciones diferenciales, como fueron

introducidas y resueltas todas ellas en simulink y el manejo del simulador.

3.1 MODELO MATEMATICO PARA EL CRISTALIZADOR TIPO
BATCH POR ENFRIAMIENTO

En la Figura 3.1 se muestra el esquema de un cristalizador tipo batch por
enfriamiento  sin reaccion quimica ni sembrado o disolucion de finos, con las

variables que intervienen para la solucién de su modelo matematico.

M
«
N Tagi
Y Fagi
T C Tamb
v AHc | [P29
Cp Q1
p - @) || Q
>
-
>,
/\v*c/\
\ Tag Vag Cpag /

Figura 3.1 Cristalizador tipo batch por enfriamiento
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El modelo matematico usado es el siguiente:

Balance de Masa

dé(t:) = —pCKVh{standu BOLos} (3.1)
0

Con la condicion inicial:

Ct)=C, at=0 (3.2)
Balance de Energia
o Para el Cristalizador
dT < 5 0 3
pVCpE =-AH_p KV 3J'GnL dL+B"L," |=Ug A (T -T,,) (3. 3)
0

Con la condicién inicial:

Tt)=T, at=0 (3. 4)

o Parala Chaqueta de enfriamiento

d(Ty)
pangagVag dtg = pag Fagicpag (Tagi _Tag )+UG1AT1(T _Tag )+UGZAT2(Tamb _Tag )(3 5)

Con la condicién inicial:

Tag(t) =Tago @ t=0 (3.6)
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Balance de Poblacion

o(nVv) o(Gn)
+V =V (ax(L 3.7
V=V a() (3.7)
Donde:
a(L)=B, +B, +B, —D(L) (3.8)
Con la condicion frontera:
n(L,,t) = alL=0 (3.9)
L=Lo
La condicion inicial:
n(L,t)=n,(L0) a t=0 (3.10)
Relaciones consecutivas
0 Velocidad de nucleacion
B° = K,Sr°M;N’ (3.11)
o0 Velocidad de crecimiento
G:KgSrgNrq (3.12)
0 Velocidad de produccion — reduccidn
a(L)=B, +B, +B, —D(L)=KaSraMT"Nr’FTM (3.13)
Donde:
My = oK, 44(t) (3.14)
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,u3(t):TnL3dL (3.15)

FTM = AL[niJ *1000 (3.16)
nO

3.2 Solucién del Modelo Matematico

El modelo matematico para el cristalizador tipo batch por enfriamiento,
consiste de una serie de ecuaciones integro-diferenciales no lineales. El balance de
poblacion es una ecuacion diferencial parcial hiperbdlica. La solucién analitica del
modelo no lineal de interés no existe y aunque algunas ecuaciones pueden ser
tratadas con modelos lineales, la solucion del modelo completo requiere ser obtenida
numeéricamente (Rawlings et al., 1993).

Para la solucion del modelo se han utilizado diferentes esquemas numéricos
para resolver la no-linealidad del balance de poblacion. En la literatura se han
propuesto muchos esquemas para aproximar las ecuaciones resultantes a un
conjunto de ecuaciones diferenciales ordinarias. Los métodos mas efectivos pueden
ser divididos en esquemas de discretizacién y esquemas basados en la aproximacién
por polinomios de la funcion de densidad de poblacion. En este ultimo grupo se
encuentran meétodos como colocacion ortogonal, el método de momentos y el
método de caracteristicas. Una descripcion de estos métodos es realizada por Miller
(1993) y Jager et al. (1991).

En la investigacién hecha por Salcedo (2000), en la cual por medio de la
determinaciéon experimental de la distribucion de tamafio de cristal, perfil de
temperatura y de concentracion, se obtiene la solucion real del balance de poblacion,
incluyendo los resultados optimizados para las ecuaciones cinéticas de nucleacion y
crecimiento. Se emplea el método de lineas, el cual fue utilizado por Tsuruoka y
Randolph (1987) en un cristalizador continuo con disolucién de finos y esta basado
en la discretizacion del balance de poblacion. Las ventajas de este método consisten
en que es posible la recuperacién de la DTC (Cuellar, 1994), disminuye el tiempo

empleado por la computadora para efectuar los calculos (Mejia, 1999) y la

Facultad de Ingenieria Quimica 46



Capitulo 3. Desarrollo

optimizacion de los parametros de las relaciones constitutivas es factible. Ademas,
las ecuaciones discretizadas pueden ser usadas para el disefio de un control digital

del proceso.

El método de lineas es una técnica conveniente para aproximar la solucion de
problemas de valor inicial en ecuaciones diferenciales ordinarias lineales y no
lineales. El método consiste en conservar el término del tiempo continuo y discretizar
el término espacial, para reducir la ecuacion diferencial parcial en un conjunto de
ecuaciones diferenciales ordinarias (EDO) (Vemuri y Karplus 1980). En el caso de la
cristalizacién, la coordenada espacial corresponde a la longitud caracteristica del
cristal. Hay dos aspectos cruciales del método de lineas que determinan el éxito del
método (Hyman 1976). El primero se refiere a la seleccion del método usado para
aproximar la derivada espacial (orden de discretizacion) y la forma de manejar las
condiciones frontera. El segundo involucra a la seleccion del método usado para
resolver los EDOs resultantes. Cuéllar (1994) menciona que un incremento en el
numero de divisiones espaciales incrementa la precisidon, pero también incrementa la
rigidez de la ecuacion, requiriéndose un tamafo de paso de integracidn menor.
Debido a lo anterior, se empled una discretizacién central de cuarto orden para el
término espacial en el balance de poblaciéon y un tamano de paso pequefio (0.125

minutos) para la solucion del sistema de EDOs.

Discretizacion del Termino Espacial de la Ecuacién Diferencial Parcial
Partiendo de la ecuacion del balance de poblacion:

a(nV)+V a(Gn)
ot oL

=V(a(L)) (3.17)

Donde la velocidad de crecimiento se ha considerado independiente del
tamafo de cristal, el término espacial es discretizado usando 5 puntos para obtener

una ecuacioén de diferencias finitas centrales de cuarto orden (Constantinides, 1987):

on n, -8n_..+8n_..-n_,.
_ i-2,] i-1,j i+1,] i+2,] +O(h4) (318)
oL 126

ij+1
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Donde:

=L, -L =AL (3.19)

El subindice i se refiere a las coordenadas del tamano del cristal y el subindice
j se refiere a las coordenadas del tiempo (ver Figura 3.2). La Ecuacion 3.18 es
aplicable a todos los puntos de la red, excepto aquellos que estan a una malla de la
frontera y los que estan sobre las fronteras. Este problema es rectificado por medio
de dos puntos ficticios fuera de cada frontera de la red en la direccién de L y usando
una formula de extrapolacién cubica. Considerando que n, y n son las fronteras para
el minimo y maximo valor de L, respectivamente, los puntos ficticios quedan

definidos de la siguiente forma:

N, , =4n, ,—6n, +4n, —n, (3.20)
Ny, =4n, —6n, +4n, —n, (3.21)
n,,=4n_-6n_,+4n_,-n_, (3.22)
n.,=4n_,-6n_+4n_,-n_, (3.23)

Sustituyendo la Ecuacion 3.20 y 3.21 en la Ecuacion 3.18 para el punto ng, se

obtiene:

0oy _ =220 +360,, 18Ny +4ng; ) (3.24)
oL 125

Sustituyendo la Ecuacion 3.21 en la Ecuaciéon 3.18 para el punto nq, se

obtiene:

on, ;4 _ —4ny; —6n,; +12n,, —2n,, +o(h*) (3.25)
oL 126
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Sustituyendo la Ecuacién 3.22 en la Ecuacion 3.18 para el punto nimax-1, S€

obtiene:

aanax—1,j+1 . 4nL,j +6nL—1,j _12nL—2,j +2nL—3,j

= O(h* 3.26
oL 126 o) (3.20)

Sustituyendo la Ecuacion 3.22 y 3.23 en la Ecuacién 3.18 para el punto nimax,

se obtiene:

on _ 22n_, -36n__,; +18n_,, —4n _,, +0(h*) (3.27)

oL 126

Lmax,j+1

Finalmente, sustituyendo la Ecuacion 3.18 en la 3.17 y considerando el
volumen de suspension constante, se obtiene el balance de poblacion en su forma

discreta:

i =S 2| a(L),

% e N, =8Ny +8Nn;,; —n (3.28)
126 :

Con las excepciones para el término espacial en los puntos N4, Nimax-1 Y Nimax
dadas por las Ecuaciones 3.25, 3.26 y 3.27. La Ecuacién 3.24 no es considerada en
su forma discreta para el punto n,, debido a que este punto esta limitado por la

condicion frontera del balance de poblacion:

0
L-L, — n(LO,t):nO:CI;B (3.29)

N

El balance de poblacién discretizado también es expresado en la forma matriz-

vector como a continuacién se presenta:

n(t) = A).N() + elt) (3.30)
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Donde el vector n(t) y «(t) estan dados por la Ecuacion 3.31 y 3.32,

respectivamente.
.
nt) =[n,n,n,n,......n.. | (3.31)
)" = ] (3.32)
a =la,a,a;0,...... O max .
tmax _
0 4
n, 5 B t ]
GL:Lo 3
2
1 No.j+1]N1.j+11N2.j+1]1N3,j+1{N4.j+1[N5.j+1 NLrpax,j+1
4 No.j Nn1;j Nn2.j ’n3i N4 Nns.j NLmax,j
to 0I 2 3 4 : 5 Lmax-1 |
[ |
I L I
Lo Lmax

Figura 3.2 Red de puntos que caracteriza la discretizacién de la EDP

La Matriz A esta dada por la Ecuacion 3.33, la cual no incluye el punto n,
debido a que este punto esta limitado por la condicion frontera del balance de
poblacion.

Asi, a partir de la solucion simultanea del balance de poblacion discretizado,
las relaciones constitutivas, el balance de masa y el balance de energia, se obtiene
la distribuciéon de cristales a través del tiempo de proceso. En este trabajo, la
coordenada del tamano de cristal L tiene como condicion frontera inicial el valor de
15.126 micras (Lo) y como condicion frontera final el valor de 1999.875 micras (Lmax)
con un incremento de tamafo de 20.25253 micras (3). Lo anterior origina una red 98
subintervalos de L y hace que el balance de poblacién discretizado, Ecuacién 3.28,

esté comprendido por 98 EDOs. Considerando que el balance de masa esta dado
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por una EDO y el balance de energia por dos, el sistema total de EDOs que se
resuelve simultaneamente esta formulado por 101 EDOs. El método de integracion
del sistema de EDOs utilizado en este trabajo es el de Runge-Kutta de 4° orden,
debido a que utiliza un menor tiempo de computo con respecto a otros métodos y es

capaz de reproducir la distribuciéon de tamano de cristal (Mejia, 1999).

-4 -6 12 -2 0 0 I 0 0]

-8 0 -8 -1 [0 DT 0 0

-1 -8 0 -8 —1..ovvviieriinnnn, 0 0

B PP
O T (333)

0 O i 1 -8 0 8 -1

0 O e 0O -2 -12 6 4

L0 0, 0 -4 18 -36 22|

3.3 PROCEDIMIENTO PARA LA SOLUCION DEL MODELO

El procedimiento para la solucion del modelo matematico en forma discreta
esta conformado por 101 EDO’s. y requiere de las condiciones iniciales para la DTC
(No. de part/cm® licor cm), temperatura del cristalizador (°C), temperatura del agua de
enfriamiento (°C) y la concentracion en el cristalizador (gr de soluto/gr de solvente)
todas las condiciones iniciales cambian de acuerdo a la solucion que se este
manejando, en nuestro caso utilizaremos como datos iniciales los obtenidos por
Salcedo, 2000 para el sulfato de amonio. El sistema de EDQO’s se resuelve mediante
el método de Runge Kutta de 4to orden y se utilizan parametros de ajuste.
Finalmente se comparan los resultados obtenidos del simulador, con los resultados

experimentales y tedricos obtenidos por Salcedo, 2000.

A continuacion se muestran las ecuaciones necesarias para realizar el

simulador.

1. Se definen la temperatura del cristalizador T(°C), la temperatura inicial del
agua de enfriamiento TAGI(°C), la concentracién inicial C(gr de sulfato/gr de agua) y

la velocidad de agitacion (rpm).
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2. Se introducen los valores iniciales de numero de particulas distribuidos en
forma espacial en cm, asi como L y las constantes cinéticas en funcion de las

revoluciones por minuto.

3. Subrutina de momentos

> Calculamos la funcidn FM3 con la Ecuacion 3.34.

Como tomaremos 5 momentos de distribucion j =1, 2, 3, 4, 5.

FM3 = nL (3.34)

» Se separan en numeros pares e impares y se procede a obtener las sumatorias
de S1y S2.

Se suponen valores iniciales de S1y S2 igual con cero para el inicio del ciclo.
S1=81+FM3 (i,)) (3.35)
S2 =S2 + FM3 (i+1, j) (3.36)
» Se calculan los momentos de distribucion.

AREA(j) = (Hss”v'][4s1 +FM3(1,))+2S2+FM3(99, )] (3.37)

4, Subrutina CONSTANTES

Esta subrutina calcula algunas de las propiedades fisicas de la sustancia,
como este va a ser un simulador general todas estan cambiaran de acuerdo con

la solucion que maneje el usuario.

> Calculando la concentracion de saturacion:

o _(73.6+0.0021 +0.00477)
sat 100

(3.38)
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Calcular la sobresaturacion relativa.

Sy = (Cc_l,:sat) (3.39)
Capacidad calorifica (cambia dependiendo la sustancia)
CP =3.95(T °%4) (3.40)
Subrutina PROPIEDADES
Calculamos la forma del cristal.
AKV =7 (3.41)
6
Masa total de sdlidos por volumen de licor:
AMT =DENSC* AKV * AMOM3 (3.42)
Masa total de cristales formados.
AMCF = AMT (2873.42) (3.43)
Calcular el coeficiente de transferencia (cambia dependiendo la sustancia).
UA1=0.0337 *RPM +199.58 (3.44)
Calor de cristalizacién por masa (cambia dependiendo la sustancia).
DCH =-0.136*T -7.54 (3.45)
Calculando las Propiedades Cinéticas
Velocidad de nucleacion.
BO = kgSpM?RPM? (3.46)
Velocidad de nucleacion reduccion.
a =kaSSAMT “RPM (3.47)
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» Calculando la velocidad e crecimiento.

G =kgSZRPM" (3.48)

7. Balance de poblacién

> Con la condicion frontera.

BO

u¢N»M%ﬂ=G
LO

(3.49)

> Calculo de nT.

La ‘i’ significa el numero de veces que se realizara el ciclo en este caso es

desde la particula 2 hasta la 99.

» Parai=2:99
nT (1) =n0 + n1 (3.50)
nT (i) = nT(i-1) + n(j) (3.51)
» Parai=1
. G ). «ay o« N1
FN(O::—{k12AL)] (—(4no)—(6n1)+(12n2)+(2n3)y+(a AL (rﬂ_j 1000} (3.52)
» Parai=2
: G ). «ap «[ N2 s
FNU):—(@ZALJ (my-@n0+(8mn—n4)+(a AL (nTj 1oooj (3.53)
» Parai=3-96

FN(i) = _[GJ* (n(i —2)— (8n(i —1))+ (Bn(i + 1)) n(i + 2)

(12AL)

+(a*AL*(n(i)j*1000J
nT

(3.54)
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» Parai=97
FN(97) = —[ a 2GAL)) *((4n97)+(6n96)—(12n95)+(2n94))
(3.55)
+(a*AL*(ng7)*1OOO]
nT
» Parai=98
FN(98) = —( (12(3&)) *((22n98)~ (36n97)+ (18n96) - (4n95))
(3.56)
+(a*AL*(ng8j*1000j
nT
8. Balance de energia en el cristalizador
» Masa total del sistema:
AMT =1600 + AMAGUA (3.57)
» Ecuacién general del balance de energia en el cristalizador:
(- (DCH * DENSC * AKV *VP *((3*G * AMOM2) + (B0 * ALO® )))-)
FN(99) =
CP * AMT (3.58)
(LA (T -TAG))
CP * AMT
9. Balance de energia en el agua de enfriamiento
» Calcular la capacidad calorifica del agua:
CPAG =7x10"°T +0.9989 (3.59)
» Densidad del agua:
DENSAG =4x10°T? —6x10°T +1.001 (3.60)
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» Ecuacién general del balance de energia en el agua de enfriamiento:
FN(100) =| [ FAC )« (TAGI -TAG) |+ (Ua* (T ~TAG))
VAG VAG *DENSAG *CPAG

) (UA2*(TAMB -TAG))
(VAG * DENSAG *CPAG)

10. Balance de Masa
> Calcular el factor de conversion h:

VP

FCH=—
AMAGUA

» Ecuacién general del balance de masa:

FN(101) = -(DENSC * AKV *FCH *(3*G * AMOM2)+ (B0 * (AL0® )

3.4 CREACION DEL SIMULADOR CON MATLAB Y SIMULINK

(3.61)

(3.62)

(3.63)

Para solucionar este modelo haremos uso de Matlab y sus toolboxes como

son Simulink y el GUIDE, para asi obtener un simulador que sea amigable cuando

tenga que ser utilizado por el usuario.

1. Creamos una carpeta que contenga todos los archivos que estaran siendo

utilizadas por el simulador, para ello haremos lo siguiente en la ventana

principal de MATLAB, nos iremos al menu File—SetPath—Add with

Subfolders—Buscar Carpeta. Aqui buscamos la carpeta en la cual

queramos tener guardada nuestra informacién y le damos un nombre en

este caso nova, le damos aceptar y save.
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4 WATLA
File Ed_l Debug  Desktop  ‘Window  Help
0@ 4., ~] .. @
Shortcut: o
T All charges take effect Immediately,
| >>
MATLAE search path:
L CMATLAB ok 3
; (23 COMATLABT toolbox\matiabigeneral .
1 CAMATLAE \toolbaximatlabiops
3 CAMATLAET \toolk— = —
1 CAMATLAB? too| Buscar carpeta ek
I CAMATLABTM 00l s to path with Subdirectories
£ CAMATLAB ool
_.l CAMATLAET tool
1 CAMATLABT ool # D stateflow ~
2 C\MATLABT ool b
- X OOID0X
£ CMATLABT ool & B i
1 CAMATLABT tool B £ wehsewer
E3 1 = 5 wark
— isthateh ]
[Lsewe J [Lcoso ] rocen 0Dy Musi v
Carpata: | Cristbatch
Labarmevacarpetaj [ Aceptar H_Cancela
& start
Figura 3.3 Ventana del Set Path en Matlab
2. El siguiente paso es obtener los datos iniciales como son el numero de

particulas (n), (L) y los valores de las constantes cinéticas que estan en

funcion de la velocidad de agitacion, para ello utilizaremos el Import Wizard

que encontraremos en Start—MATLAB—Import Wizard, en la Figura 3.4

se ilustra como seguir estos pasos.
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{9\ MATLAB

MEX]

Flle Edt Debug Desktop Window Help

0O & b %g P LT n f_‘f ? Current Directory: C\
Shortcuts (8] Howto Add 2] What's New

| o>

(] trmport Wieard
=1 Profiler
£ GUIDE (GUI Builder)
[ Notebook
=] Plot Tooks
& Heip
Q Demos
@ MATLAB Ceritral (Web)
0 Product Page {\Web)
o\ Excel Link »
4\ MATLAE Builder for COM - »
ol MATLAB Builder for Excel  »
4\ MATLAE Compiler »
| o <\ MATLAB Report Generator b
o maias b )\ MATLAB Web Server »
oﬁ Tookoxes ]
B sulink 3
5 Blocksets b
7 shorkeuts »
3? Deaskbop Taols b
@ web 3
% Preferences.,.
@& Find Fies...
@ Help
*Q Dremos
4 stant

Figura 3.4 Ventana Start — Matlab — Import Wizard en Matlab

Haciendo doble click en Import Wizard nos abrira la siguiente ventana (Figura 3.5):
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[\ import Wizard =
1 Sedect Data Source
O
) Chipboard
Datar Preview
“[ro dlatal |
No recognized data is available for import,
Please select a data source.
Help i | f Cancel
| — o —— 1

Figura 3.5 Ventana Import Wizard

Daremos un doble click en Browse para con esto nos mostrara una nueva
ventana (Figura 3.6) que nos permite abrir el archivo que necesitemos desde una

carpeta ya creada anteriormente.
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Select Data Source
() Clphoard
Data Preview
i o data]
iiNo recognized data is available for import.
|Please select a data source
Open E’_:
Buscaren: | <ae HP_PAVILION [C:] > « [®&crEy
3 | = fwchivos de programa
_g) |l Documents and Settings
Documentos | =hp
Ie_t_ti‘\tus ;\_st
B CIMATLAE?
Iy Music
E scritana |Znova
|E=)PTwinen
_J ) 5yGateBak
(L WINDOWS
Miz documnentos | —
-
8
Wi PC
. —
Mis sitios dered  Nomibre: || ﬂ Gel)
Tipe: [Recogrized Data Files v|  Cancela
e 1 et [ o

Figura 3.6 Ventana para abrir un archivo en Impor Wizard

Con esto cargaremos el archivo que necesitemos ya creado, buscando en
la carpeta especificada y dando click en aceptar, enseguida en next y asi
obtendremos la tabla de datos para el momento que se necesiten. Esto se

muestra en la Figura 3.7.

Asi crearemos los archivos Longlnitial, Population Inicial y Revolutions,
necesarios para poder inicial la simulacion y que cambiaran de acuerdo a las

sustancia a utilizar.
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M Import Wizard ui@%

Select Data Source -

'fEZ'FiIa: CliDocuments and SeftingsPropistarioiviz documentoz\ALEJANDRANTESISTWCORRIDA A& MANO\datos _n bt | Bromvze.,

() Clighoard

Preview of C'Documents and ingsPropietarioiis o LEJANDRATESISTCORRIDA A MANCatos_nixd

0 "'5|c?e1‘osm

i 1 2 s | @& | = | &

1.106 1 00 ] | | | | ]
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82,157 | = 1.106

206. 057 li: e

[435: 951 [l'e 206.097

672,925 7 435951

896, 646 8 672,925

1059.713 1‘90_ ‘gggn‘tg

1144.729 11| 1144.729

1165.895 Wz 1165898

1121.214 13 1121214

1036.378 14 1036378

S25.874 15 26674

1

596,964 18 S8B.424.

66, 424 19 490,575

490, 578 20 404032

404, 032 ;12 ;?-;?3

230,126 z 216431)

267.814 24 173.764|

216.131 25 138801

173,784 it 111.018

135,801 g fggﬁ?-

i11.018 29 55622

S8, 465 30 44 463

70.397 3 35.267

55.622 32 27 808

s Bl 2

35.267 35 13589

Z7.808 36 11135 |

22,122 37 83438 | | | Ine]

17.597 v AP 2

Conce
Figura 3.7 Ventana de los datos almacenados en el Workspace

3. Crearemos dos archivos en Simulik el primero llamado PROPIEDADES
este nos ayudara a calcular algunas de las propiedades fisicas de la
sustancia como son la concentracién de saturacion, la sobresaturacion
relativa, el y la capacidad calorifica de la solucion y por ultimo
CONSTANTES, que calculara la masa de cristales formados, el factor de
forma del Cristal y los coeficientes de transferencia de calor. Estos
programas se pueden ver a detalle en el Apéndice B.2.

4. Después se crearan los archivos .m necesarios para calcular los balances
de masa, energia en el cristalizador y en la chaqueta, de poblacién, las
relaciones consecutivas, etc. Mostrados en el Apéndice B.1.

5. A continuacién se realiza la interfase grafica para que tenga un facil

manejo para el usuario y asi mismo para englobar todos los subprogramas

en un programa principal.
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3.5 SIMULADOR DE UN CRISTALIZADOR TIPO BATCH POR
ENFRIMIENTO

Esta sera la pantalla que vera el usuario del simulador del cristalizador tipo
batch por enfriamiento (Figura 3.8) realizada mediante las herramientas de software
de MATLAB (archivos m-file, Simulink, y GUIDE).

s

[ cstaicagorsac ———————————— e
! Welocidad del agitador Tiempo — Flujos ¥ Yolumenes en el Cristalizador |
= = Tierpo Inicisl [ o Facl [ 7ea7 | AMAGUA [ 1980 |
. - Tiempo Final T VAG IW WP | 287342
Intervalos 160 MS IW
Condiciones Inciales del Cristalizador | _Pm de la sustancia
Terperatura inicial I 31 39117082 Fer I 1451222 DEMSC | 1784 CSAT | (73 .6+0.02%001 )+0.004%U(1 )23 00

BLS I 0199958737 I
Concentracion Inicial |0_305734503 IPetfiTe) Bl et g UA1 0.03374(11+199.58
TAG Inclal | 305237993 ALl | 0001512626 CP | 3.85%(1)-0 5042) A2 lD—
I DHC I - A0 -
TAG I 30 5753022 MNSI a8 0.136%001)-7.54

Calcular -
M
] =) 1
Tagi 08
Fagi
Tamb
0.6
0.4
0.2

D L L L L L L L L L 1
0 01020304050607 0808 1

Figura 3.8 Interfaz Grafica del Cristalizador

Para manejar este simulador lo primero que necesitamos es tener las
condiciones iniciales como la DTC, la densidad del cristal, asi como algunas
ecuaciones obtenidas en el laboratorio como son la Capacidad Calorifica de la
solucion, el porcentaje del sulfato de amonio disuelto. Y otros datos obtenidos de
bibliografia tales como la densidad de saturacion de la solucion (en nuestro caso
obtenida de Perry et al, 1992), capacidad calorifica del cristal (obtenida d Perry et al,
1992), la densidad del cristal (Perry et al, 1992) y el calor de cristalizacion

(Mersmann, 1995). Todos estos datos cambian dependiendo de la sustancia a ser
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cristalizada, y podran ser cambiados dentro de la interfaz grafica haciendo doble clic
en el string correspondiente o bien en el caso de la DTC y los valores de las
constantes cinéticas, abriremos el archivo necesario en el workspace de matlab y

editaremos la tabla con los valores iniciales

3.6 COMO MANEJAR EL SIMULADOR

A continuacién se dara una guia para poder manejar el Simulador iniciando

desde como abrir Matlab.

1. Lo primero que tenemos que hacer es encontrar el icono de acceso a Matlab y

darle doble click con el ratén.

a

Figura 3.9 Icono de acceso a Matlab

2. Con esto accesaremos al espacio de trabajo de Matlab, ya estando dentro de
Matlab proseguiremos a abrir el menu File—New—GUI, con esto nos abrira

una nueva ventana que se muestra en la Figura 3.10.

.

e me umang wwskiop Wndow  Help
(- e - « | B of | ¥ | CurentDiectory: [ -

Shortouts ] How bo sdel [F] What's Mee

[ GUEE Quick Start = |

Craabe Mew QLI Open Exdsting Sl

GLIDE trmpistes
o\, Blank Gan (Defsum
I

] save on stamup 5=

or [ cancm |[ Hew

Figura 3.10 Ventana del menu GUIDE Quick Start
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3. En esta la Figura 3.10 encontraremos dos opciones el crear un nuevo modelo
o el abrir un modelo ya existente (Open Existing GUI) daremos click en abrir
un modelo ya existente el nombre del archivo sera C:\nova\main.fig, lo
seleccionaremos y daremos doble click en el botdon open, con lo cual nos

abrira la ventana que se vera en la Figura 3.11.

-Ioj

File Edit View Layout Tools Help

DM 2R o aBh 6%
| | [ I I I I ‘ ! ! l l l Seléccionar Glrafico
I k Select ‘Welocidad del agitadar rTiempo rFlujos ¥ Yolumenes en el Cristalizacdor
- . Tietpo ve Temperatura 2
Fush Button 200 | Tiempo Inicial | a | FaGl| 7es7 AMAGUA | 1980

300 Tietmpo vs Concentracion

= Slider i i
T — 400 = UEFDIAE] [ 20 vae | e wp | 287342 Tiempo vs Mesla
@ Radio Button i i T pres | | Tirmnn vs Neswiacion LI_
Intervalos
[ Check Box ‘ bl 1o ‘
] 7 T 7 7
[ Edit Text Condiciones Inciales del Cristalizador _ [Propiedades de la sustancia

;
; | For [1as1222
17! Static Text Temperatura inicial |—31 e pensc [ 175a CSAT | (73B+0.02°UC1 14000401 Y'2IN00
= ng_up Menu BLS | 019995737 . l—
Concentracion Iricial | 0806784508 | |1 I | Fomadelcristal [ 6 US| 0.0337u013+199.58 N
=100 a0 [ooms1zeze e [ zasuiyi0s02)
Py | . Ll =L
0

Togale Button TAG inicial | 308237903 uaz

i fwes TAGl [ 306753022 NS'I 8 | DHCI e |

%] Panal | | | | | | |
"8 Button Group - : . u I 1 o

—_— alcular

ZX ActiveXx Contral

| Diagram

PlotConc

Figura 3.11 Ventana de la interfase grafica de main.fig

4. Haciendo click en el botén run (correr programa).

>

Figura 3.12 Botén run

5. Cuando corremos el programa accesamos a la siguiente ventana, mostrada

en la Figura 3.13,

Facultad de Ingenieria Quimica 64



Capitulo 3. Desarrollo

[ ) crstolaadormatcn e |
i “elocidad del agitadar Tiempo — Flujos ¥ Yolumenes en el Cristalizador 3

o] = Tigmpo Iniciel [ o Facl [ 7447 AMAGUA [ 1980 |

400 - Tietnpo Final |T VA IW wp | 287342

Intervalos 160 WS IW
Condiciones Inciales del Cristalizadar | - Propiedades de la sustancia
Tempersturs inicial I31 3117082 FCHIHS1222 DENSCI 1.788 CSAT | (73 E+0.024%001 00044001 342001 00
=3 BLS | 019938737 Forma delcristal [ 5 Ut | 0.037u(1)199.58
TaG incial [ 305237393 A [ 0001512825 e | 3ssuiycose) ue2 [ o

Calcular | -
I I

1

Tagi &

Fagi

Tamh
06
0.4
02

D L L L L L L L L L 1
0 01020304050607 08091

Figura 3.13 Ventana del simulador

6. Aqui se cambiaran los datos de T inicial, Concentracion inicial, Temperatura
del agua de enfriamiento, Temperatura de entrada del agua de enfriamiento,
asi como los tiempos inicial y final, las propiedades de la sustancia y los flujos
y volumenes de acuerdo al cristalizador utilizado.

7. En caso de que se haga un cambio de soluto, se tendran que tener las
condiciones iniciales de la DTC (Determinacién de Tamafio de Cristal) que se
cambiaran desde el workspace de Matlab, abriendo el archivo donde se
encuentran guardados los valores iniciales de DTC para el sulfato de amonio

de la siguiente manera:

Matlab— Desktop — Workspace — Load Data File — PopulationInitial — Abrir
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T
i <) Cristalizador Batch

Nos abrira un cuadro de dialogo del cual tendremos que seguir paso a paso

las indicaciones hasta que el archivo “Populationinitial” se encuentre en el

workspace de nuestra pantalla y entonces cambiar nuestros datos iniciales.

8. De la misma manera se tendran que cambiar los parametros cinéticos en caso

de que tengamos un cambio de sustancia el archivo que los contiene estos

datos fue llamado “Revolutions”.

9. Ya que todos los datos con los cuales se quiera hacer la simulacion se

encuentren bien especificados se da doble click en el botén calcular y con esto

se lleva a cabo la simulacién. La figura 3.14 nos mostrara el resultado de la

simulacion.

“elocidad del autador Tietnpo — Flujos v Yolumenes en el Cristalizador 3

- ) -
500 Tietnpo Inicizl I 0 Facl [ 7447 AMAGLL I 1980
400

LI Tiempo Final I 20 VAG IW WP | 267342

Intervalos 160 MS| 1600
Condiciones Ihciales del Cristalizador — | Propiedades de |a sustancia
FCH I 1451222
Temperatura inicial I 31 30117082 DENSC | 1789 CSAT | (73.6+0.02%(1)+0.004*u(11°2)/1 00

BLS | 019998737 ;
Concertracion Inicial Ig_305734503 Forrma del Crlstall 3
TAG inicial | 305237993 ALl [ 0001512628 P [ 3asun)05042)
DHC 01367 54
T4l | 36753022 nal [ as | u(t)

LAl | 003374001 )+199 55
UA2| 0

i =

Tiempo vs concentracion

0.52 T T T

Tagi
Fagi
Tamh

Concentracion

g 10 12 14 16 18 20
Tiempa (min)

Figura 3.14 Ventana después de la simulacion
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3.7 ARCHIVOS QUE CONTIENE EL SIMULADOR

El simulador consta de los siguientes archivos:

Tabla 3.1 Archivos del Simulador

Nombre Tamaio Fecha de modificacién
BO.asv 1KB 20/08/2005
CPAG.asv 1KB 20/08/2005
F_ALFA.asv 1KB 20/08/2005
F_AMT.asv 1KB 14/09/2005
F_BALANCEMASS.asv 1KB 21/08/2005
F_BALNCETAG.asv 1KB 14/09/2005
F_BALANCETSOL.asv 1KB 14/09/2005
F_BO.asv 1KB 20/08/2005
F_CSAT.asv 1KB 01/09/2005
F_UA1.asv 1KB 21/08/2005
FM.asv 1KB 13/09/2005
main.asv 47KB 18/09/2005
MOMENT.asv 1KB 13/09/2005
SR.asv 1KB 20/08/2005
Longlnitial 1KB 20/08/2005
Populationlnitial 2KB 05/09/2005
Revolutions 1KB 14/09/2005
partemain 46KB 13/09/2005
resultadosa200 29KB 15/09/2005
diagrama 328KB 30/08/2005
main 12KB 14/10/2005
ComputeFN 1KB 18/09/2005
F_ALFA 1KB 01/09/2005
F_AMT 1KB 14/09/2005
F_BALANCEMASS 1KB 14/09/2005
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F_BALANCETAG 1KB 14/09/2005
F_BALNCETSOL 1KB 14/09/2005
F_BO 1KB 13/09/2005
F_CP 1KB 01/09/2005
F_CPAG 1KB 09/09/2005
F_CSAT 1KB 01/09/2005
F_DCH 1KB 01/09/2005
F_DENSAG 1KB 09/09/2005
F_DESV 1KB 14/09/2005
F G 1KB 13/09/2005
F_MEDIA 1KB 12/09/2005
F_SR 1KB 30/08/2005
F_UA1 1KB 23/08/2005
F_UA2 1KB 21/08/2005
main 48KB 14/10/2005
MOMENT 1KB 13/09/2005
NTotal 1KB 15/09/2005
CONSTANTES 20KB 24/10/2005
PROPIEDADES 20KB 24/10/2005
Y su tamario es de 587KB

Esto sin incluir su archivo de ayuda que es de 1088KB.
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CAPITULO 4

RESULTADOS

En este capitulo se veran los resultados que se obtuvieron en el simulador,
realizados con los datos iniciales del sulfato de amonio obtenidos por Salcedo, 2000,

y comparandolos con los mismos.

4.1 RESULTADOS OBTENIDOS POR EL SIMULADOR

Este simulador es general y puede ser utilizado para cualquier sustancia, pero
en nuestro caso para comprobar su buen funcionamiento utilizaremos los datos de
una solucion de sulfato de amonio obtenidos por SALCEDO, 2000, que se muestran
en el Apéndice C.

Los resultados obtenidos del simulador, para 200, 300 y 400rpm se muestran

en las siguientes Figuras 4.1 — 4.12.

Tiempo vs Temperatura

31.5
31.4

31.3

31.2 T~

F 3L1- \\
31

30.9 - T

30.8 ‘ ‘ ‘
0 5 10 15 20

OC)

t (min)

Figura 4.1 Temperatura del cristalizador a 200rpm
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Tiempo vs Concentracion
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!
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0.785 - \\
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Figura 4.2 Concentracion del cristalizador para 200rpm

Tiempo vs Media
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Figura 4.3 Media para cristalizacion a 200rpm
Tiempo vs Desviacién Estandar
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Figura 4.4 Desviacion Estandar para cristalizacion a 200rpm
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T (°C)
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Tiempo vs Temperatura
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Figura 4.5 Temperatura del Cristalizador a 300rpm
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Figura 4.6 Concentracion del Cristalizador para 300rpm
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Figura 4.7 Media para cristalizacion a 300rpm
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Tiempo vs Desviacion Estandar
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Figura 4.8 Desviacion Estandar para cristalizacion a 300rpm

Tiempo vs Temperatura
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Figura 4.9 Temperatura del cristalizador a 400rpm
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Figura 4.10 Concentracion del cristalizador a 400rpm
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Figura 4.11 Media para cristalizacion a 400rpm

254

Tiempo vs Desviacion Estandar

252

250

248

246

S (4,3)

244

242
240

238

236

N

S —

0 5 10 15 20
t (min)

Figura 4.12 Desviacion Estandar para cristalizacién a 400rpm

4.2 COMPARACION DE RESULTADOS

En las Figuras 4.13 — 4.24 se muestran las graficas obtenidas en el simulador

que se compararan con las obtenidas por SALCEDO, 2000, para asi corroborar que

el simulador esta trabajando correctamente. En las figuras, SIM significa que fueron

los datos obtenidos en este simulador, LISEE significa los datos experimentales

obtenidos por Salcedo, 2000 y LISEA significa los resultados obtenidos del ajuste

que realizo Salcedo, 2000.
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Tiempo vs Temperatura
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Figura 4.13 Temperatura para 200rpm
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Tiempo vs Desviacién Estandar
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Tiempo vs Media
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Tiempo vs Concentracion
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En los resultados vemos que el simulador fue lo que esperdbamos ya que las
graficas coinciden exactamente con los obtenidos por Salcedo, 2000 (LISEA)
Ajustados.

El tamafio de nuestro simulador es de 587 KB y el tiempo promedio de corrida

es de 13 seg.
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CONCLUSIONES

Se logro desarrollar el simulador para un cristalizador tipo batch en SIMULINK
y MATLAB, obteniendo resultados satisfactorios con los datos iniciales para el
Sulfato de Amonio sustancia que se utilizo para comprobar el buen

funcionamiento del simulador.

Este simulador puede utilizarse para cualquier otro soluto ya que se encuentra
especificado en forma general, solo sera necesario tener las condiciones
iniciales temperatura del cristalizador, temperatura inicial del agua de
enfriamiento a la entrada, temperatura del agua de enfriamiento dentro de la
chaqueta, concentracion y algunas ecuaciones de las propiedades fisicas de
la sustancia y con esto nos resolvera las 101 EDQO’s que constituyen el modelo

matematico riguroso.

Tiene un tipo de simulacion considerablemente corto ya que con solo 13seg
obtenemos los resultados del comportamiento del proceso, este tiempo fue
tomado con un procesador Intel Pentium4, 2GHz en disco duro y 512MB de
RAM.
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Apéndice A

APENDICE A

Propiedades Fisicas y Datos del Cristalizador

A.1 Propiedades Fisicas

Agua
Densidad

La Ecuaciéon A.1 fue obtenida de datos reportados en el Manual del Ingeniero
Quimico (Perry et al, 1992), para un rango de temperaturas de 20 a 50°C:

5,=-4E-06T?-6E-05T +1.001 (A.1)
Donde:
8. = Densidad del agua en gr/cm?®

T = Temperatura del agua en °C

Capacidad Calorifica
La Ecuacion A.2 fue obtenida de los datos reportados en el Manual del
Ingeniero Quimico (Perry et al, 1992), para el rango de 15 a 100°C:

Cp, =7E-05T +0.9989 (A.2)
Donde:
Cpa. = Capacidad calorifica del agua en cal/gr-°C

T = Temperatura del agua en °C

Solucién Saturada de Sulfato de Amonio
Capacidad Calorifica
La Ecuacion A.3 fue calculada experimentalmente en el laboratorio en este

trabajo para el intervalo de temperaturas de 30 a 40°C:
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—-0.5042

Cpg, =3.95T (A.3)

Donde:
Cpsa = Capacidad Calorifica de la solucion saturada del sulfato de amonio en
cal/gr-°C.

T = Temperatura de la solucién en °C

Concentracion de Saturacion

El sulfato de amonio que se utilizo inicialmente no fue a nivel reactivo, sino
nivel agricola de la marca AGROGEN

El sulfato de amonio nivel reactivo contiene de nitrégeno total 21% y de azufre
el 24%. Como se puede observar el nivel agricola es practicamente el nivel puro. Se
hicieron algunas pruebas experimentales para determinar la solubilidad y se
comprobd que es ligeramente diferente a la del componente puro, esto se puede
deber a los porcentajes de las impurezas.

La Ecuacién A.4 fue calculada experimentalmente en el laboratorio en este

trabajo para el intervalo de temperaturas de 30 a 40 grados centigrados:

Ys=73+0.02T +0.004 T? (A.4)
Ys

- A.5

= = 100 (A5)

Donde:
Ys = Porcentaje de sulfato de amonio disuelto.
Csat = Concentracién de saturacion en gr de sulfato/gr de agua.

T = Temperatura de la solucién saturada en °C.

Como en la parte final de la experimentacion tuvieron problemas (Salcedo,
2000) en la DTC con el sulfato de amonio industrial decidieron trabajar en esta etapa

con sulfato de amonio grado reactivo de la marca Baker.
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La solubilidad del componente puro deberia de ser igual a la de la ecuacion

(2.23), pero al obtenerse experimentalmente se vio que es diferente:

Y =0.004 X? +0.02 X +73.6
Donde:
Y = Solubilidad del sulfato de amonio grado reactivo en gr de sulfato/100 gr de agua.

X = Temperatura en °C.

Densidad
La Ecuacion A.6 fue obtenida mediante datos reportados en el Manual del
Ingeniero Quimico (Perry et al, 1992) para el sulfato de amonio disuelto en agua en

Su punto de saturacion, para el rango de 20 a 80 grados centigrados:

S, =5E-07T2+5E-05T +1.2425 (A.6)

Donde:
8sa= Densidad de la solucién saturada en gr/cm®

T = Temperatura de la solucion en °C

Sulfato de Amonio Sélido
Capacidad Calorifica

El valor para la capacidad calorifica fue encontrado en el Manual del Ingeniero
Quimico (Perry et al, 1992), sera utilizado para el rango de 2 a 55°C:

Cps =0.39 (A.7)
Donde:

Cps = Capacidad calorifica del sulfato sélido en cal/gr-°C.

Densidad
El valor para la densidad del cristal fue encontrado en el Manual del Ingeniero

Quimico (Perry et al, 1992), sera utilizado en el rango de 20 a 40°C:
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& =1.769 (A.8)
Donde:

8¢ = gricm®

Calor de Cristalizacion

El dnico valor encontrado fue el reportado en la bibliografia (Mersmann, 1995)
y sera utilizado junto con la ecuacion del calor de disolucion para encontrar la
ecuacion del calor de cristalizacion en el rango de temperatura de 25 - 40°C. Para el
sulfato de amonio este calor es negativo por ser exotérmico. Los datos fueron

tomados tal cual de la literatura ya que no hay temperatura de referencia.

AHc =-0.136T - 7.54 (A.9)
Donde:
AHc = Calor de cristalizacion del sulfato en cal/gr.

T = Temperatura en °C.

A.2 Datos del Cristalizador

Flujo Maximo del Refrigerante

El flujo fue encontrado experimentalmente a la salida de la chaqueta por
Salcedo, 2000 y representa el flujo en cualquier parte del equipo ya que fue medido
mediante un rotametro, resulto ser de 8.1L/min antes de colocar el flujometro,
después de la colocacion de este equipo el flujo al 100% resulto ser de 7.447L/min.

Si se coloca otro equipo en el proceso este flujo cambiara.

Volumen de la Chaqueta del Cristalizador

El volumen total contenido en la chaqueta del cristalizador fue medido
experimentalmente por Salcedo, 2000 y encontré que es de 915cm?, pero el volumen
real al momento de trabajar fue de 820mL. Debido a que existe una fraccién hueca

por la cual no fluye agua.
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Volumen Total del Cristalizador

El volumen maximo segun las caracteristicas fisicas del cristalizador que
fueron medidas experimentalmente por Salcedo, 2000 se sabe que es de 3148cm?.
Cabe hacer mencion que el volumen del sistema cambiara segun el nivel (en nuestro

caso sera constante ya que estamos en un proceso batch).

Coeficiente Global de Transferencia de Calor

De los datos experimentales que obtuvo Salcedo, 2000 sabemos que las
pérdidas hacia los alrededores se consideran despreciables, quedando solamente el
coeficiente global entre las etapas solucion-cristal-agua. También se tomo el valor
de UA para evitar errores al calcular el area de transferencia de calor. Se obtuvo la
siguiente ecuacion, valida entre 200 y 400rpm a flujo total de la chaqueta:

UA = 0.0337 RPM +199.58 (A.10)

Donde:

U = Coeficiente global de transferencia de calor en cal/°C-min-cm?
A = Area de transferencia de calor en cm?.

RPM = Revoluciones por minuto del agitador.
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APENDICE B

Programas de Computo

B.1 PROGRAMAS DE CALCULO REALIZADOS EN ARCHIVOS .m

Tenemos varios subprogramas creados en archivos .m, tales como los

balances de masa, energia, poblacién, las relaciones consecutivas, las condiciones

fisicas de la sustancia, las, los momentos de distribucion, el calculo de la media y

desviacion estandar, asi como el programa principal creado en el GUI's. Estos fueron

creados haciendo uso de las bases de datos, creadas ya anteriormente en el Import

Wizard de MATLAB, utilizando como datos iniciales los valores experimentales

obtenidos (SALCEDO, 2000) para el sulfato de amonio.

B.1.1 PROGRAMAS PARA EL CALCULO DE LAS RELACIONES

CONSECUTIVAS.

Velocidad de Nacimiento

functiony = F_BO(Parl, Par2, Par3, Par4, Par5, SR, AMT )
%Calcula la velocidad de nacimiento

y = (Par2)*(SR*"Par3)*(AMT"Par4)*(Par1"Par5);

Velocidad de Produccion Reduccion

functiony = F_ALFA( Parl,Par9, Parl0, Parll, Parl2, SR, AMT)
%Calcula la velocidad de produccién reduccién

y = (Par9)*(SR"Par10)*(AMT"Parll)*(Par1~Parl2);

Velocidad de Crecimiento

function y = F_G( Parl,Par6, Par7, Par8, SR)
%Calcula la velocidad de crecimiento

y = (Par6)*(SR"Par7)*(Par1”Par8);
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B.1.2 PROGRAMAS DE LAS CONDICIONES FiSICAS DE LA

SUSTANCIA.

Densidad del Agua

function y = F_DENSAG(T)

%Calcula la densidad del agua

y =-0.000004*T72-0.00006*T+ 1.001;

Capacidad Calorifica del Agua
functiony = F_CPAG(T)

%Calcula la capacidad calorifica del agua
y = 7E-5*T+0.9989;

Masa Total de Sélidos por Volumen de licor
function y = F_AMT (Densc, Akv, Amom4)
%Masa total de solidos por volumen de licor

y = Densc*Akv*Amom4;

B.1.3 PROGRAMAS PARA EL CALCULO DE LOS BALANCES

nT
function y = NTotal(n)
nT =0;
for i=2:99
nT=n(i) +nT;
end
y =nT;

Balance de Poblacion (n)

function F=ComputeFN (n,G,ALFA,BO,nT,DL)

%Calcula el Balance de Poblacién que consta de 98 ecuaciones diferenciales
FN (1) =BO/G;
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FN(2)=-(G/(12*DL))*(-(4*n(1))-6*n(2)+12*n(3)-2*n(4))+(ALFA*DL*(n(2)/nT)*1000);

FN(3)=-(G/(12*DL))*(n(1)-8*n(2)+8*n(4)-n(5))+(ALFA*DL*(n(3)/nT)*1000);

for i=4:97
FN(i)=-(G/(12*DL))*(n(i-2)-8*n(i-1)+8*n(i+1)-n(i+2))+(ALFA*DL*(n(i)/nT)*1000);

End

FN(98)=-(G/(12*DL))*(4*n(98)+6*n(97)-

12*n(96)+2*n(95))+(ALFA*DL*(n(98)/nT)*1000);

FN(99)=-(G/(12*DL))*(22*n(99)-36*n(98)+18*n(97)-

4*n(96))+(ALFA*DL*(n(99)/nT)*1000);

F=FN;

Balance de Energia en el Cristalizador (TSOL)
function y = F_BALANCETSOL(DCH,DENSC, AKV, VP, G, AMOM2, BO, ALO, UAL,
TSOL, TAG, CP, AMTP)
%Calcula el balance de energia en el cristalizador
y = (-1.0*(DCH*DENSC*AKV*VP*((3*G*AMOM2)+ (BO*ALO3))) - ....
- (UA1*(TSOL-TAG))) / (CP*AMTP);

Balance de Energia del Agua de Enfriamiento (TAG)

function y = F_BALANCETAG(FAGI,VAG, TAGI,TAG1,UA1, TSOL1,DENSAG,CPAG)
%Este programa nos calcula el balance de energia en el agua de enfriamiento

y = ((FAGI/VAG)*(TAGI-TAG1))+((UAL*(TSOL1-TAG1)))/(VAG*DENSAG*CPAG);

Balance de Masa (C)

function y = F_BALANCEMASS ( DENSC,AKV,FCH,G,AMOM3,BO,ALO)
%Este programa nos calcula el balance de masa

y = -1.0*(DENSC*AKV*FCH*((3*G*AMOM3) + (BO*ALO"3)));
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B.1.4 PROGRAMAS PARA EL CALCULO DE LA SUBRUTINA DE

MOMENTO.
Funcion FM3
function FM3=FM (n,L)
%Este programa nos calcula la funcion FM3
FM3=[];
for j=1.5
FM3=[FM3 n.*L.Aj];
end

Subrutina de Momentos
function y=MOMENT (FM3, HSIM)
%Este programa calcula la subrutina de momentos
S1=0; S2=0;
for j=1:5;
for i=2:2:96
S1=S1+FM3(,);
S2=S2+FM3 (i +1, ));

end

AG)=(HSIM/3)*(FM3(L,j)+FM3(99,j)+4*(S1+FM3(98,j))+2*S2);

S1=0; S2=0;
end
y=A,

B.1.5 PROGRAMA PARA EL CALCULO DE LA MEDIA Y DESVIACION

ESTANDAR.

Media

function y = F_ MEDIA( AMOM3,AMOM4 )
%Calcula la media del tamafio de cristal
y = (AMOM4/AMOM3)*1000;
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Desviacion Estandar

function y = F_DESV (AMOM4,AMOM5,AMOMB)

%Este programa nos calcula la desviacion estandar
VPROM = ((AMOMB)/(AMOMA4))-((AMOMS5)/(AMOMA4))"2;
y = (VPROM"0.5)*10000;

B.2 PROGRAMAS CREADOS EN SIMULINK

Los siguientes programas fueron creados en simulink, ya que facilita al usuario
el cambio de formulas en la interface, cuando cambie la sustancia de trabajo, estos
programas calculan la AMTP, ALO, AKV, UA1, UA2, CSAT, SR, DCHy CP.

-~

ﬂ constantes g@ﬂ

File Edit ‘iew Simulabion Format Tools  Help
DS Pom 00 [Nomal  ~| OH s [ 5B
Haoriz Cat
199”—| EDD—h”DH—h LOBN S SR
AbdAG LA & At
+ L h atrize S
AMTF i
B0 | Add Concatenation
TE .
a2
cllAaz
ALD
ALl
pi
" s
& Joiuide AR
CRYS
Feady 100%: odedS

Figura B.1 Programa CONSTANTES.mdI
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' ® PROPIEDADES * =JoJ&d

File Edit “iew Simulation Format Tools Help

O = & 3 |EI.EI |N|:|rrr|al - @
Horiz Cat
|3|:|.91|:|a - |:||:||:| T
TSOL CSAT
FCSAT

-_m_._ Hoariz Cat
HD”+ i

COMC
SR
FSR

Horiz C at
g 1] g S ™
DHC
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— U e
FCF P

Ready 100%: oded

Figura B.2 Programa PROPIEDADES.mdI

B.3 PROGRAMA PRINCIPAL

% Selecciona y cambia los valores de las revoluciones por minuto

load('Revolutions’);

srl = num2str(Revolution(1,1));

sr2 = num2str(Revolution(1,2));

sr3 = num2str(Revolution(1,3));

ResultsStr = [srl; sr2; sr3];
set(handles.rpml,'String’,ResultsStr);
%ResultsStr = get (handles.ResultsList,'String’);
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%Trae la figura que se muestra en la pantalla del simulador
handles.rgb = imread('diagrama.bmp’);
axes(handles.Diagram);

imshow(handles.rgb);

%Abre el modelo y los handles que se encuentran en la pantalla
function model_open(handles,rpm)

StringUA = get(handles.UETxt,'string’);
StringAMAGUA=get(handles. AMAGUATXt,'String");
StringMS=get(handles.MSTxt,'String’);
StringALI=get(handles.ALITxt,'String’);

StringCRY S=get(handles.CRYSTxt,'String");
StringUA2=get(handles.UA2Txt,'String");

% Abre los programas que se encuentran en Simulink y los ejecuta
open_system('CONSTANTES));
open_system('PROPIEDADES");
set_param('CONSTANTES/UA','Expr',StringUA);
set_param('CONSTANTES/AMAGUA','Value',StringAMAGUA);
set_param('CONSTANTES/MS','Value',StringMS);
set_param('CONSTANTES/ALI','Value',StringALl);
set_param('CONSTANTES/CRYS','Value',StringCRYYS);
set_param('CONSTANTES/RPM','Value',rpm);
set_param('CONSTANTES/cUA2','Value',StringUA2);
set_param('CONSTANTES','StartTime','0.0','StopTime','0.0%);
close_system('CONSTANTES',1);

%Lee la tabla que se encuentra en el Import Wizard
load('Revolutions');
%Lee y selecciona la columna dependiendo de las rpm elegidas

index_selected = get(handles.rpml,'Value');
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ParameterRPM(1) = Revolution(1,index_selected); %Velocidad de agitacion
ParameterRPM(2) = Revolution(2,index_selected);%kb
ParameterRPM(3) = Revolution(3,index_selected);%b
ParameterRPM(4) = Revolution(4,index_selected);%0
ParameterRPM(5) = Revolution(5,index_selected);%p
ParameterRPM(6) = Revolution(6,index_selected);%kg
ParameterRPM(7) = Revolution(7,index_selected);%g
ParameterRPM(8) = Revolution(8,index_selected);%h
ParameterRPM(9) = Revolution(9,index_selected);%ka
ParameterRPM(10)= Revolution(10,index_selected);%c
ParameterRPM(11)= Revolution(11,index_selected);%k
ParameterRPM(12)= Revolution(12,index_selected);%d

%Lleva los valores introducidos en los handles a los programas en que se
%necesiten

Conclnitial = str2double(get(handles.ConcTxt,'String"));

Templnitial = str2double(get(handles. TempTxt,'String’));

TAGINITIAL = str2double(get(handles. TAGTxt,'String"));

TAGI = str2double(get(handles. TAGITxt,'String"));

Timelnitial = str2double(get(handles.TimelnitialTxt,'String’));

TimeFinal = str2double(get(handles.TimeFinalTxt,'String"));

Numintervals = str2double(get(handles.NumlintervalsTxt,'String"));

DENSC = str2double(get(handles.DENSCTxt,'String"));
FAGI = str2double(get(handles.FAGITxt,'String"));
VAG = str2double(get(handles.VAGTxt,'String’));
FCH = str2double(get(handles.FCHTxt,'String");

NSI = str2double(get(handles.NSITxt,'String"));

ALl = str2double(get(handles.ALITxt,'String"));

BLS = str2double(get(handles.BLSTxt,'String"));

MS = str2double(get(handles.MSTxt,'String");

VP = str2double(get(handles.VPTxt,'String’));
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AMAGUA = str2double(get(handles. AMAGUATXt,'String");
CRYS = str2double(get(handles.CRYSTxt,'String"));

%Cambia de valor numérico a cadena de caracteres
rpm = num2str(ParameterRPM(1));

model_open(handles,rpm);

%Simula el programa constantes
[T,X,y]=sim(CONSTANTES);

%Nombra las variables de salida del programa constantes
AMTP=y(1);

ALO =y(2);

AKV =y(3);

UAL =y(4);

UA2Z = y(5);

%Calcula el tamafio de paso y el incremento

H = (TimeFinal-Timelnitial)/Numintervals;
DL = (BLS-ALI)/NSI;
HSIM = DL;

StringCSAT = get(handles.CSATTxt,'string");
set_param('PROPIEDADES/FCSAT','Expr',StringCSAT);

StringDHC = get(handles.DHCTxt,'string’);
set_param('PROPIEDADES/FDHC','Expr',StringDHC);

StringCP = get(handles.CPTxt,'string");
set_param('PROPIEDADES/FCP','Expr',StringCP);
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load('Populationlinitial’);

load('Longlnitial’);

%Selecciona entre los tres valores de rpm distintos
if (index_selected ==1)

Populationselect = Populationinitial200;
end

if (index_selected == 2)
Populationselect = PopulationInitial300;

end

if (index_selected == 3)
Populationselect = PopulationInitial400;

end

Time(1) = Timelnitial,

TSOL(1) = Templnitial;
CONC(1) = Concilnitial,
TAG(1) = TAGINITIAL;

for Particle=1:99
Population(Particle)=Populationselect(Particle);
end

AMOM = MOMENT (Population’,Longlnitial, HSIM);
DESVIACION(1) = F_DESV(AMOM(4),AMOM(5), AMOM(6)):
MEDIA(1) = F_MEDIA(AMOM(4), AMOM(5));

nT = NTotal(Population);
nT = nT + Population(1);
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AMT =F_AMT(DENSC,AKV,AMOM(4));
AMCF = AMT*2873.42;

TSOLstring = num2str(Templnitial);

CONCstring = num2str(Conclnitial);
set_param('PROPIEDADES/TSOL','Value',TSOLstring);
set_param('PROPIEDADES/CONC','Value',CONCstring);
set_param('PROPIEDADES','StartTime','0.0','StopTime','0.0");
[T2,X2,y2]=sim(PROPIEDADES");

CSAT =y2(1);
SR =y2(2);
BO =

F_BO(ParameterRPM(1),ParameterRPM(2),ParameterRPM(3),ParameterRPM(4),Pa
rameterRPM(5),SR,AMT);

ALFA =
F_ALFA(ParameterRPM(1),ParameterRPM(9),ParameterRPM(10),ParameterRPM(1
1),ParameterRPM(12),SR,AMT);

G =
F_G(ParameterRPM(1),ParameterRPM(6),ParameterRPM(7),ParameterRPM(8),SR);

for INTERVAL=2:Numintervals+1
%Metodo de Runge-Kutta
k1IN = ComputeFN(Population,G,ALFA,BO,nT,DL);
TSOLstring = num2str(TSOL(INTERVAL-1));
TSOL1= TSOL(INTERVAL-1);

CONCstring = num2str(CONC(INTERVAL-1));
CONC1= CONC(INTERVAL-1);
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TAGstring = num2str(TAG(INTERVAL-1));

TAG1= TAG(INTERVAL-1);
set_param('PROPIEDADES/TSOL','Value', TSOLstring);
set_param('PROPIEDADES/CONC','Value',CONCstring);
set_param('PROPIEDADES','StartTime','0.0','StopTime','0.0");
[T2,X2,y2]=sim(PROPIEDADES");

DENSAG = F_DENSAG(TSOL1);
CPAG =F_CPAG(TSOL1);
DCH =y2(3);

CP  =y2(4);

k1CONC = F_BALANCEMASS( DENSC,AKV,FCH,G,AMOM(3),BO,ALO);

k1TSOL = F_BALANCETSOL(DCH,DENSC, AKV, VP, G, AMOM(3), BO, ALO,
UA1, TSOL1, TAG1, CP, AMTP);

k1TAG =F_BALANCETAG(FAGI,VAG,TAGI, TAG1,UA1, TSOL1,DENSAG,CPAG);

%Segunda K

for i=2:99
nk2(i)=(Population(i)+(H*k1N(i)/2));

end

nk2(1)=Population(1);

CONC2= CONCL1 + (H*k1CONC/2);

TSOL2=TSOL1 + (H*k1TSOL/2);

TAG2=TAG1 + (H*k1TAG/2);

YTSOLstring = num2str(TSOL2);

YCONCstring = num2str(CONC2);

nT = NTotal(nk2);
NT=nT+ nk2(1);
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k2N = ComputeFN(nk2',G,ALFA,BO,nT,DL);

set_param('PROPIEDADES/TSOL','Value',YTSOLstring);
set_param('PROPIEDADES/CONC','Value',YCONCstring);
set_param('PROPIEDADES','StartTime','0.0",'StopTime','0.0");
[T2,X2,y2]=sim(PROPIEDADES";

DENSAG = F_DENSAG(TSOL?2);
CPAG =F_CPAG(TSOL2);
DCH =y2(3);

CP  =y2(4);

k2CONC = F_BALANCEMASS( DENSC,AKV,FCH,G,AMOM(3),BO,ALO);

k2TSOL = F_BALANCETSOL(DCH,DENSC, AKV, VP, G, AMOM(3), BO, ALO,
UA1, TSOL2, TAG2, CP, AMTP);

k2TAG =F_BALANCETAG(FAGI,VAG,TAGI, TAG2,UA1,TSOL2,DENSAG,CPAG);

%Tercera K

for i=2:99
nk3(i)=Population(i)+(H*k2N(i)/2);

end

nk3(1)=Population(1);

CONC3= CONC1+ (H*k2CONC/2);

TSOL3=TSOL1+ (H*k2TSOL/2);

TAG3=TAG1+ (H*k2TAG/2);

YTSOLstring = num2str(TSOL3);

YCONCstring = num2str(CONC3);

nT = NTotal(nk3);
NT= nT+ nk3(1);
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k3N = ComputeFN(nk3,G,ALFA,BO,nT,DL);

set_param('PROPIEDADES/TSOL','Value',YTSOLstring);
set_param('PROPIEDADES/CONC','Value',YCONCstring);
set_param('PROPIEDADES','StartTime','0.0','StopTime','0.0");
[T2,X2,y2]=sim(PROPIEDADES");

DENSAG = F_DENSAG(TSOLD3);
CPAG =F_CPAG(TSOL3);
DCH =y2(3);

CP =y2(4);

k3CONC = F_BALANCEMASS( DENSC,AKV,FCH,G,AMOM(3),BO,ALO);

k3TSOL = F_BALANCETSOL(DCH,DENSC, AKV, VP, G, AMOM(3), BO, ALO,
UA1, TSOL3, TAGS, CP, AMTP);

k3TAG =F_BALANCETAG(FAGI,VAG,TAGI, TAG3,UA1,TSOL3,DENSAG,CPAG);

% Cuarta K

for i=2:99
nk4(i)=Population(i)+(H*k3N(i));

end

nk4(1)=Population(1);

CONC4= CONC1+ (H*k3CONC);

TSOL4= TSOL1+ (H*k3TSOL);

TAG4= TAG1+ (H*k3TAG);

YTSOLstring = num2str(TSOL4);

YCONCstring = num2str(CONC4);

NnT = NTotal(nk4);
nT= nT+ nk4(1);
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k4N = ComputeFN(nk4,G,ALFA,BO,nT,DL);

set_param('PROPIEDADES/TSOL','Value',YTSOLstring);
set_param('PROPIEDADES/CONC','Value',YCONCstring);
set_param('PROPIEDADES','StartTime','0.0','StopTime','0.0");
[T2,X2,y2]=sim(PROPIEDADES");

DENSAG = F_DENSAG(TSOLA4);
CPAG =F_CPAG(TSOL4);
DCH =y2(3);

CP  =y2(4);

k4CONC = F_BALANCEMASS( DENSC,AKV,FCH,G,AMOM(3),BO,ALO);

k4ATSOL = F_BALANCETSOL(DCH,DENSC, AKV, VP, G, AMOM(3), BO, ALO,
UA1, TSOL4, TAG4, CP, AMTP);

k4TAG =F_BALANCETAG(FAGI,VAG,TAGI, TAG4,UA1,TSOL4,DENSAG,CPAG);

for i=2:99
Population(i)=Population(i)+(H/6)*(KLN(i)+ 2*k2N(i)+2*k3N(i)+k4N(i));
End

Population(1)= BO/G;
CONC(INTERVAL)
2*k3CONC + k4CONC);

TSOL(INTERVAL) = TSOL(INTERVAL-1)+(H/6)*(k1TSOL + 2*k2TSOL +
2*k3TSOL + k4TSOL);

TAG(INTERVAL) = TAG(INTERVAL-1)+(H/6)*(k1TAG + 2*k2TAG + 2*k3TAG +
KATAG);

Time(INTERVAL) = Time(INTERVAL-1)+H;

CONC(INTERVAL-1)+(H/6)*(kLCONC + 2*k2CONC +
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% Momentos de Distribucion al Tiempo X =X + H

AMOM = MOMENT (Population',Longlnitial, HSIM);
DESVIACION(INTERVAL) = F_DESV(AMOM(4),AMOM(5), AMOM(6));
MEDIA(INTERVAL) = F_MEDIA(AMOM(4), AMOM(5));

AMT = F_AMT(DENSC,AKV,AMOM(4));

AMCF = AMT*2873.42;

TSOLstring = num2str(TSOL(INTERVAL));

CONCstring = num2str(CONC(INTERVAL));
set_param('PROPIEDADES/TSOL','Value',TSOLstring);
set_param('PROPIEDADES/CONC','Value',CONCstring);
set_param('PROPIEDADES','StartTime','0.0','StopTime','0.0");
[T2,X2,y2]=sim('PROPIEDADES");

CSAT =y2(1),
SR =y2(2);
BO =

F_BO(ParameterRPM(1),ParameterRPM(2),ParameterRPM(3),ParameterRPM(4),Pa
rameterRPM(5),SR,AMT);

ALFA =
F_ALFA(ParameterRPM(1),ParameterRPM(9),ParameterRPM(10),ParameterRPM(1
1),ParameterRPM(12),SR,AMT);

G =
F_G(ParameterRPM(1),ParameterRPM(6),ParameterRPM(7),ParameterRPM(8),SR);

end
close_system('PROPIEDADES',1);
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Time";

CONC
TSOL',

TAG'

MEDIA';
DESVIACION';

axes(handles.PlotConc)

index_plot = get(handles.Listplot,'Value');

if (index_plot == 1)
plot(Time, TSOL)
xlabel('Tiempo (min)")
ylabel('Temperatura (°C)")
title('Tiempo vs Temperatura’)
axis([0 20 28 34])

end

if (index_plot == 2)
plot(Time,CONC)
xlabel('Tiempo (min)")
ylabel('Concentracion’)
title("Tiempo vs concentracion’)
axis([0 20 0.77 0.82])

end
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if (index_plot == 3)
plot(Time,MEDIA)
xlabel("'Tiempo (min)’)
ylabel('D(4,3)")
title('Tiempo vs media’)
axis([0 20 300 700])

end

if (index_plot == 4)
plot(Time,DESVIACION)
xlabel('Tiempo (min)")
ylabel('S(4,3)")
title('Tiempo vs desviacion estandar’)
axis([0 20 0 500])

end
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Datos Iniciales para el uso del Simulador

APENDICE C

En este apéndice se muestran los datos iniciales necesarios para que pueda

hacerse uso del simulador, fueron tomados de la investigacion realizada por Salcedo,

2000. Aclarando que todos los datos que aqui se muestran solamente se pueden

utilizar para el Sulfato de Amonio, en caso de utilizarlo para otra solucién necesitaran

ser sustituidos.

Ser& necesario el valor inicial de la Distribucion de Tamafo de Cristal (DTC),

obtenida experimentalmente, que se muestra a continuacion en la Tabla C.1.

Tabla C.1 Distribucién de tamario de cristal

200rpm 300rpm 400rpm
Ng 0 0 0
ny 0 4.143 789.991
n, 1.106 59.488 4137.28
N3 18.634 307.437 10585.56
Ny 82.157 706.982 | 16319.028
Ns 206.097 1206.05 | 21137.422
Ng 435.951 | 1602.664 | 23521.915
n; 672.925 | 1812.183 | 23784.902
Ng 896.646 | 1844.253 | 22654.245
Ng 1059.713 | 1741.245 | 20675.859
Ny | 1144.729 | 1553.229 | 18276.859
n;; | 1165.896 | 1339.231 | 15896.088
Ny | 1121.214 | 1116.026 | 13554.426
niz | 1036.378 | 911.189 | 11438.628
Nig 928.874 731.63 9577.148
Nis 815.331 581.038 7991.837
Nig 696.964 456.567 6619.324
N1z 588.424 356.543 5477.396
Nig 490.578 276.984 4527.727
Nig 404.032 214.507 3735.862
Nyo 330.126 165.514 3082.9
Ny 267.814 127.476 2543.946
Ny 216.131 98.357 2100.438
Ny3 173.784 75.959 1736.901
Ny4 138.801 58.299 1435.941
Nys 111.019 45.077 1190.358
Nyg 88.465 34.808 987.605
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ny | 70.397 26.954 820.944
N | 55.622 20.723 681.588
Ny | 44.463 16.197 570.028
N | 35.267 12.564 475.8
Ny | 27.808 9.71 396.719
Ne | 22.122 7.602 332.849
N | 17.597 5.954 279.736
Nas | 13.999 4.666 235.469
nss | 11.135 3.66 198.457
Nag 8.848 2.874 167.358
Nay 7.007 2.254 141.025
Nag 5.589 1.782 119.457
Nag 4.46 1.411 101.393
Nao 3.562 1.118 86.221
Nat 2.832 0.882 73.222
Nao 2.26 0.7 62.31
Na 1.813 0.559 53.173
Nag 1.457 0.448 45.479
Nas 1.173 0.36 38.99
Nag 0.947 0.29 33.508
Na 0.767 0.234 28.869
Nag 0.621 0.189 24.877
Nag 0.491 0.149 21.113
Nso 0.405 0.123 18.304
N1 0.335 0.102 15.91
Nsy 0.277 0.084 13.864
Nsa 0.216 0.066 11.784
Nsa 0.175 0.053 10.257
Nss 0.142 0.044 9.007
Nsg 0.111 0.034 7.813
N7 0.082 0.025 6.701
Nsg 0.067 0.021 5.938
Nso 0.052 0.016 5.194
Neo 0.045 0.014 4.45
Ne1 0.041 0.013 3.977
Nes 0.036 0.011 3.448
Nea 0.031 0.01 3.001
Nea 0.028 0.009 2.705
Nes 0.023 0.007 2.282
Nes 0.02 0.006 2.061
N7 0.016 0.005 1.802
Neg 0.013 0.004 1.578
Neo 0.011 0.004 1.426
N7o 0.008 0.003 1.213
N7t 0.007 0.002 1.12
N7 0.005 0.002 0.944
N7 0.004 0.001 0.873
N7 0.003 0.001 0.747
Ns 0.003 0.001 0.684
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Nze 0.002 0.001 0.593
Nz7 0.002 0.001 0.542
Nzg 0.001 0 0.473
Nzg 0.001 0 0.433
Neo | 0.001 0 0.379
Ng1 0.001 0 0.349
Ngy 0.001 0 0.302
Ng3 0.001 0 0.282
Ngy4 0.001 0 0.238
Nes | 0.001 0 0.227
Nge 0 0 0.185
Ner 0 0 0.177
Ngg 0 0 0.147
Ngg 0 0 0.134
Neo 0 0 0.117
Ng1 0 0 0.1

Ngy 0 0 0.093
Ng3 0 0 0.075
Ngy 0 0 0.072
Nos 0 0 0.066
Nge 0 0 0.062
Ng7 0 0 0.058
Ngg 0 0 0.053

A continuacion en la Tabla C.2 se muestran los parametros de ajuste para las

cinéticas de nucleacion, crecimiento y produccion-reduccion.

Tabla C.2 Parametros de ajuste para las cinéticas

Valor de ajuste

Cinética Parametro 200 rpm 300 rpm 400 rpm
B’ kp 180 184.98 209.94
B® b 0.56032 0.38942 0.29972
B® 0 0.001 0.0010019 | 0.0030019
B® p 0.05 0.049981 0.039971
G Kg 0.00092365 | 0.00079103 | 0.00089961
G g 15 1.272 1.3996
G h 1.3334 1.1479 1.1996
a Ka 1 1 1
a c 0.1 0.01 0.060039
a k 1.09 1.0895 0.0030563
a d 0.001180 0.009 0.001999

Enseguida se daran las condiciones iniciales de temperatura en el cristalizador

(T), temperatura en el agua de enfriamiento (TAG), temperatura del agua que entra a
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la chaqueta (TAGI) y concentracion de la solucion (C).

L(cm)

0.00151263

Ly

0.00353788

Lo

0.00556313

Ls

0.00758838

Ls

0.00961363

0.01163888

Le

0.01366413

L7

0.01568938

Ls

0.01771463

Lo

0.01973988

Lio

0.02176513

0.02379038

L12

0.02581563

I—lS

0.02784088

I—l4

0.02986613

Lis

0.03189138

I—16

0.03391663

Li7

0.03594188

I—lS

0.03796713

Lig

0.03999238

0.04201763

I—21

0.04404288

I—22

0.04606813

I—23

0.04809338

Loa

0.05011863

0.05214388

L26

0.05416913

L27

0.05619438

I—28

0.05821963

Loy

0.06024488

0.06227013

LSl

0.06429538

I—32

0.06632063

Tabla C.3 Condiciones iniciales del cristalizador

200rpm 300rpm 400rpm
T 31.3911708 | 31.5025193 | 31.3438172
TAG 30.8237993 | 30.832343 | 30.832343
TAGI 30.6753022 | 30.7217276 | 30.7339107
C 0.80678451 | 0.8072485 | 0.79167861

Tabla C.4 Tamario de Cristales (L)

0.06834588

0.07037113

0.07239638

0.07442163

0.07644688

0.07847213

0.08049738

0.08252263

0.08454788

0.08657313

0.08859838

0.09062363

0.09264888

0.09467413

0.09669938

0.09872463

0.10074988

0.10277513

0.10480038

0.10682563

0.10885088

0.11087613

0.11290138

0.11492663

0.11695188

0.11897713

0.12100238

0.12302763

0.12505288

0.12707813

0.12910338

0.13112863

0.13315388

0.13517913

0.13720438

0.13922963

0.14125488

0.14328013

0.14530538

0.14733063

0.14935588

0.15138113

0.15340638

0.15543163

0.15745688

0.15948213

0.16150738

0.16353263

0.16555788

0.16758313

0.16960838

0.17163363

0.17365888

0.17568413

0.17770938

0.17973463

0.18175988

0.18378513

0.18581038

0.18783563

0.18986088

0.19188613

0.19391138

0.19593663

0.19796188

0.19998713
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