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Resumen: La recuperacion de amoniaco es clave para proteger al medio ambiente y obtener
beneficios econdmicos en ciertos procesos industriales. Este estudio se centra en la separacion de
la mezcla amoniaco-agua posterior a una produccion industrial de nitrilos. El propdsito es
comprender la dinamica del sistema y los fendmenos de transporte implicados, asegurando el
cumplimiento de los objetivos de operacion, produccion y seguridad. El sistema analizado incluye un
economizador que aprovecha el calor residual de los fondos de una torre de destilacion con empaque
estructurado, un termosifén vertical y un condensador total. Para ello se desarrolla un modelo
matematico riguroso bajo un enfoque de no equilibrio con doble pelicula, discretizado por etapas
para incorporar balances de masa y energia, tasas de transferencia, ecuaciones hidraulicas,
relaciones de equilibrio interfacial y restricciones de fracciones molares. Asimismo, se consideran
las especificaciones de disefio y los fendmenos presentes en intercambiadores de calor y véalvulas
de control. De este modo, se formulan ecuaciones acopladas para el estado estacionario y dinamico,
sometidas a un andlisis de grados de libertad que garantiza su consistencia y determina las variables
relevantes del sistema. Las simulaciones realizadas en Aspen Plus, Aspen Custom Modelery Python
permitieron caracterizar el proceso con el estado estacionario, usando aproximaciones teoricas y
semi-empiricas que no requieren de ajustes paramétricos. Aunque la simulaciéon dinamica presento
dificultades de convergencia debido a la complejidad y rigidez numérica, la investigacion aporta una
estrategia metodoldgica solida y aplicable a casos industriales de similar naturaleza.

Introduccion. boszoas conamprse
Este escrito resume el trabajo realizado en la estructurado de liminas de meta! @
tesis de maestria de Camacho Lie en 2025 [1], rer e e
donde se analiza el comportamiento erecalentamianto
estacionario y dinamico de una columna de

destilacion con empaque estructurado e |
empleada para separar amoniaco de una
mezcla acuosa generada tras la produccion de
nitrilos (Figura 1, donde la instrumentacién de
azul y rojo representa las 20 mediciones
disponibles tomadas minuto a minuto durante
87 dias). El sistema incluye un economizador
que aprovecha el calor residual de los fondos
de una columna de destilacién con empaque
estructurado, un termosifon vertical y un
condensador total. Debido a que el proceso
presenta mediciones altamente dinamicas, su
comprension mediante una modelacion
rigurosa es indispensable para evitar riesgos
humanos, operativos, ambientales o
econdmicos, asi como garantizar un control
seguro del sistema a largo plazo.

Condensador total:
Control de presién y relacién de
reflujo RR

Termosifén vertical

. Rehervidor+Sumidero:
,,,,,, — Control de calor

Figura 1. Caso de estudio: Destilacion de amoniaco-
agua en produccion de nitrilos.

Entre los fundamentos teéricos para describir

matematicamente el sistema se encuentran:

e Columna de destilacion. Un modelo de no
equilibrio, doble pelicula y por etapas
mediante las ecuaciones MERSHQ (Masa-
Energia-Transferencia de masa y calor-
Suma de fracciones molares-Hidraulica-
Equilibrio en la interfase). Se establece un
patron de flujo de mezclado perfecto o flujo
tapon para cada fase en las etapas (Figura
2). El comportamiento termodinamico de la
mezcla se describe mediante el modelo
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REFPROP (REference Fluid
Thermodynamic and Transport PROPerties)
del Instituto Nacional de Estandares vy
Tecnologia (NIST, por sus siglas en inglés),
mientras que ciertas cantidades vinculadas
al transporte y la hidraulica se basan en
relaciones semi-empiricas de acuerdo al tipo
de empaque (relaciones de Maxwell-Stefan,
correlaciones de Hanley y Chen en 2011 [2],
analogia de Chilton-Colburn, férmulas del
proveedor y ecuaciones de Stichimair y col.
en 1989 [3]). Otras caracteristicas relevantes
en los balances de masa y energia son la
geometria del dispositivo y condiciones de
operacion [4-12].
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Figura 2. Esquema del modelado y patrones de flujo
dentro de la columna de destilacion.

e Intercambiadores de calor de tubos y
coraza. Con base en la geometria (con
multiples tubos y pasos) y aproximaciones
semi-empiricas (método de Bell-Delaware,
teoria de Nusselt, ecuaciones de Sieder-
Tate y Hausen vy férmulas analiticas
ajustadas a casos experimentales) se
pueden estimar coeficientes de conveccion y
factor de correccion de la diferencia de
temperatura media logaritmica, los cuales
estan involucrados en la transferencia de
calor entre corrientes fria y caliente dentro
del equipo, y comprenden fenémenos
internos y externos de conveccion,
resistencia térmica por el ensuciamiento y
conduccion (Figura 3) [13-14].

¢ Valvulas de control de flujo
isoporcentuales. Mediante informacién del
proveedor y datos experimentales del caso
de estudio, es posible el ajuste de
parametros de estas valvulas en flujo
inherente y de instalacion, respectivamente
(Figura 3) [15-16].

)7 Ensuciamiento
i Conduccién

instalacion ; «

< - |
Figura 3. Diagramas representativos de los dispositivos
de transferencia de calor y control de flujo.
Metodologia.

Este trabajo se dividi6 en tres partes

principales:

1) Descripcion de sistema y casos.

A través de los manuales y diagramas de
disefio y operacion de la columna en estudio,
una busqueda bibliografica de los equipos y
fendmenos involucrados, y un analisis de
mediciones en MATLAB (Figura 4 con
graficacion; clasificacion por régimen de
operacion que definieron 45 casos de vaciado,
109 dinamicos y 36 estacionarios; y creacion
de procesador de mediciones para estudiar
minuciosamente ciertos periodos, variables y
promedios en casos estacionarios), se
delimité y describié técnicamente y a detalle el
sistema para definir las consideraciones y
suposiciones a tomar en cuenta en el
modelado. Las temperaturas a lo largo de la
columna (de color rojo en la Figura 1) fueron
la base para clasificar los casos.

de vaciado dindmicos estacionarios

Figura 4. Andlisis de casos mediante su graficacion,
clasificacion y procesamiento.

2) Estado estacionario.

Se model6 el sistema en estado estacionario
y se realizd su respectivo analisis de grados
de libertad para garantizar su integridad y
clasificar las variables de entrada y salida.
Con los promedios de mediciones en casos
estacionarios, se ejecutaron simulaciones en
Aspen Plus (AP) para entender
preliminarmente el comportamiento del caso
de estudio y ecuaciones involucradas,
examinando principalmente el patrén de flujo
en las etapas y discretizacion en la columna
C1, fenémenos de transporte,
especificaciones de disefio del Economizador
E-1, y consideraciones y suposiciones en el
Rehervidor E-2 y Condensador E-3. Estos
resultados fueron la base para las
simulaciones en Aspen Custom Modeler
(ACM), pretendiendo alcanzar soluciones
cercanas y mas completas al sistema bajo los
métodos y aproximaciones propuestas, asi
como obtener flujos volumétricos de las
valvulas de interés en instalacién para
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caracterizarlas. Dada la gran cantidad de
datos y resultados, se realizaron conexiones
en Python y Excel para agilizar la importacion
y exportacion de informacion (Figura 5). Se
emple6 el método de Newton para resolver
sistemas de ecuaciones no lineales.

(T
m o e & ea

Figura 5. Interacciéon de simulaciones, codigos y hojas
de calculo para importar y exportar informacion.

3) Estado dinamico.

Se desarroll6é el modelo en estado dinamico,
que basicamente es el estado estacionario
considerando el cambio de las acumulaciones
a través del tiempo, con su respectivo analisis
de grados de libertad. Se pretendid dejar
como variables libres o entradas a las
manipulables en una operacién real del
sistema. Este modelo se adapt6 a ACM
adicionando los resultados y entendimiento
del caso estacionario. Las ecuaciones
diferenciales se establecieron como un
problema de valor inicial (comenzando con
algun estado estacionario), resolviéndolas con
métodos del software como Runge Kutta 4 o
Gear implicito.

Resultados y discusion.

Los detalles completos de la descripcion del
sistema, consideraciones, suposiciones y
modelacién en estado estacionario y dinamico
se plasman en la tesis de maestria [1], por lo
que se recomienda su consulta para estos
aspectos. En este escrito se trataran los
resultados relevantes a partir y posteriores a
los anteriores.

Analisis de grados de libertad. En la Tabla
1 se resumen dichos resultados para ambos
regimenes de operacion y sus respectivas

variables libres o manipulables.
Tabla 1. Anadlisis de grados de libertad (G.L. = NUumero de
Incégnitas — Numero de Ecuaciones Independientes) de
los modelos planteados para el caso de estudio.
Estacionario=11G.L. | Dinamico =14 G.L.
Flujo, T, P, xa en la entrada fria del E-1
ACM: T, P, x, en la entrada fria del E-3
% Apertura de LV-1
(Control de nivel)
P de corriente caliente de % Apertura de PV-2
E-3 (Control de presion)
RR (Control de relacion de
reflujo)
P, T de entrada caliente y
Flujo, T de salida caliente
del E-2 (Control de calor)

Altura z en Sumidero

Flujo de Reflujo

Flujo de Producto
destilado

En el caso dinamico, las variables de las
Ultimas cuatro filas permiten el control real del
sistema sefialado en azul en la Figura 1.
Estudio estacionario. En cuanto al patrén de
flujo para los 36 casos en AP, ninguno
convergié en COUNTERCURRENT; 33 casos
corrieron en LPLUG con 5 etapas en ambas
zonas empacadas y 4<RR<15, lo que
representa una solucion numérica al sistema
pero no real ya que no se alcanzan las
purezas esperadas; 3 casos (1, 33 y 36) se
simularon adecuadamente en VPLUG-
PAVG/VPLUG con entre 15 y 20 etapas por
zona empacada y 1.5<RR<4, lo que reflejaron
resultados numéricos andlogos a los
promedios de los reales; y todos los casos
corrieron de manera similar en MIXED a otros
patrones de flujo, pero con mayor facilidad de
convergencia.

Para analizar la discretizacion, se dividieron
las etapas de dos formas: con mismas alturas
a lo largo de la zona empacada, o con alturas
mas pequefas en la parte superior e inferior
de ambas areas empacadas (donde ocurre el
mayor transporte y cambio de propiedades).
Las Figuras 6-7 son un ejemplo para
demostrar que la segunda forma de
discretizacion permite una mejor
aproximacion a las mediciones reales de
temperatura a lo largo de C-1.

En particular, TT-4 y TT-5 presentan
variaciones considerables con el modelo. TT-
4 es practicamente igual a la del liquido en la
parte superior de la zona de rectificacion, la
cual corresponde a la del reflujo en su punto
de burbuja. EI hecho de no observar una
variacion notable en la medicion después de
aproximadamente la mitad de la seccion
empacada de rectificacion podria deberse
mas a factores técnicos y operativos que a
una falla del modelo. Entre estos factores se
pueden considerar: una lectura inadecuada
del sensor, el uso de promedios de medicion
poco representativos, o una distribucion
deficiente del reflujo en la parte superior del
empaque, lo que generaria fugas hacia los
bordes y afectaria la lectura registrada por el
sensor debido a su ubicacion. Asimismo, la
temperatura de rocio esperada para la mezcla
en la parte superior de C-1 (casi 66 °C) se
aproxima mejor al modelo que a la medicién
real, lo que indica que el vapor de salida real
TT-5 esta sobrecalentado y en el modelo lo
considera casi saturado. Aunque el modelo
con flujo tapén ofrece una ligera mejora frente
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al mezclado perfecto, la diferencia es minima
debido al pequefio tamafio de la zona
estudiada y a que el calor latente domina
sobre el sensible. Ademas, la posiciéon del
sensor y el promedio de medicién afectan el
valor experimental, por lo que las predicciones
del modelo no difieren de forma significativa
del comportamiento real. Por lo tanto, para
facilitar la convergencia y aproximarse a lo
experimental en posteriores simulaciones, se
supuso patrén de flujo MIXED, se maximizé la
cantidad de etapas por zona empacada y se
usaron etapas con menores alturas en la parte
superior e inferior del area empacada.

Primer modo de discretizacion Segundo modo de discretizacion

. ATTS . ATTS

2(m)
°
m)

ATT ATT4
85 85

nborde1=7
pborde1=0.1
80 8.0
—— Fase vapor en etapa —— Fase vapor en etapa
— Fase liquida en etapa —— Fase liquida en etapa

@ Vapor al condensador @ Vapor al condensador
A Trreal A TTreal

40 60 80 100 120 140 160 40 60 80 100 120 140 160 180
TI°c) TIea

Figura 6. Rectificacion: Perfil de temperaturas (Caso 33,
MIXED, 19 etapas).

Primer modo de discretizacién Segundo modo de discretizacion

7 7
6 O s
T3 a ™3
5 5
4 ™2 4 ™2
g E
~ ~
3 3
2 2
1 14 nborde2=7
pborde2=0.1
—— Fase vapor en etapa —— Fase vapor en etapa
—— Fase liquida en etapa —— Fase liquida en etapa
@ Liquido al rehervidor ® Liquido al rehervidor
0 1 ea| o 1 ea
A TTReal Bk A TTReal s

160 170 180 190 200 150 160 170 180 190 200
el el

Figura 7. Agotamiento: Perfil de temperaturas (Caso 33,
MIXED, 19 etapas).

En el analisis de signos de las cantidades
relacionadas a los fenédmenos de transporte
de masa y calor por zona empacada (Figura
8), en la rectificacion predomina la
transferencia masica I|-v, principalmente de
amoniaco, mientras que en el agotamiento

domina la v-l con mayor participacién de agua,
acorde a la funcion de cada seccion: la
rectificacion retira vapor del componente
ligero y el agotamiento favorece la extraccion
liguida del componente pesado. En toda la
columna, el amoniaco presenta una
transferencia I-v  mayormente difusiva,
relacionado a un mayor transporte por
gradiente de concentracion que de presion. En
el intercambio de calor, aunque existe aporte
difusivo v-l, el flujo total y convectivo es
principalmente I-v, debido a una mayor
entrega de energia del liquido al vapor para su
ascenso desde el termosifén de la columna,
en contraste con la menor contribucién
térmica del fluido descendente desde la zona
superior dentro del ciclo de separacion.

vapor ¥t

Liquido

v )

Interfase
Figura 8. Diagrama representativo con signos del
transporte de masa o calor entre fases.

Por otro lado, se demostr6 una correcta
implementacion y entendimiento del calculo
de las propiedades de transporte, hidraulicas
y termodinamicas en columna e
intercambiadores de calor al obtener
resultados similares entre AP y ACM.
Finalmente, las Figuras 9-11 muestran la
caracterizacion de las valvulas LV-1 y PV-2,
donde se observa un cambio radical en la
forma en instalacién respecto al flujo inherente
isoporcentual, pero se obtiene un buen
acoplamiento a lo experimental. Por lo tanto,
estos ajustes con fundamentos teodricos
logran, por si mismos, la reproduccion
experimental y la descripcion de
comportamientos desconocidos inicialmente.

*  Proveedor *
100 ——= Ajuste 2

80

g
3
k3 PV-2
g o ay=03214
g R2=0.9754
g 40 x
>
[¥]
LV-1
»° T ay = 0.2004
<5 1 R2=0.9958

sl -
-
Py PSP S SRS SR TEETY Ltte. a8

0.0 0.2 0.8 10

0.4 0.6
% Apertura
Figura 9. Caracteristica de flujo inherente.
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Figura 10. Caracteristica de flujo de instalacion en LV-1.
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Figura 11. Caracteristica de flujo de instalacion en PV-2.
Andlisis de modelado dinamico. La Figura
12 muestra la forma del modelo dinamico

propuesto y sus tres tipos de variables

involucradas.
dy, (&)

dt B f—l’"
= [y

vy @®.z).9) 4],y (to) =,

Ll®.z).g9(0).1].
1)

Acumulaciones

Ok,

Grados de libertad o
entradas manipulables

Entradas y salidas

Figura 12. Estructura del modelo dinamico.
Al inicializar el sistema con una solucion en
estado estacionario (como casos de prueba se

emplearon los casos 1, 33 y 36 en MIXED y

ambos modos de discretizacion, al presentar

mayor concordancia con lo real), solo uno de

los casos logré converger. Aqui, la altura en el
sumidero z y la temperatura de salida de
aceite térmico TT-7 estaban dentro de las
variables x(t) y g(t), respectivamente. Sin
embargo, al cambiarlas de tipo de variable,
todos los casos de prueba convergieron. Esto
se puede atribuir principalmente al esquema

numérico de solucibn en el método de
Newton, donde se involucra el calculo de la
inversa de la matriz Jacobiana ] con x(t). Para
la primera seleccidn de variables no se logra
obtener la solucién numérica a esta matriz
para la mayoria de los casos, mientras que el
intercambio de z y TT-7 si permite encontrar
]~ con mayor facilidad.
Posteriormente, al continuar la ejecucién
dinamica a partir de los casos estacionarios
que si tuvieron solucion, estos no convergen
con ninguna de las dos opciones de integrador
propuestas. Esto puede ser una situaciéon
analoga a la inicializacion con casos
estacionarios, donde las aproximaciones del
esquema de integracion para y,, desde el
primer instante, combinadas con las funciones
algebraicas fzkz, producen un sistema de

ecuaciones no lineales cuya ] resulta
numéricamente no invertible. Por lo tanto, este
trabajo no ofrece una solucion numérica al
modelo dinamico bajo la metodologia
planteada, ya que se demostré una tendencia
a la singularidad numérica de la ] en este

sistema rigido y complejo.

Conclusiones.
la simulacion dinamica presentd

Aunque
dificultades de convergencia debido a la
complejidad y rigidez numérica, esta
investigacion aporta una estrategia

metodoldgica sdélida y aplicable a casos

industriales de similar naturaleza, destacando:

e Caracteristicas de la discretizacion vy
patrones de flujo.

e Estudio de fendmenos termodinamicos,
hidraulicos y de transporte de masa y calor,
enfatizando que las simulaciones facilitan la
deteccion de desviaciones propias del
proceso real, permitiendo discriminar
inconsistencias asociadas a factores no
considerados en el modelo, como posibles
fugas o imprecisiones en las mediciones.

e Validaciébn de estimaciones numéricas o
semi-empiricas de propiedades, lo que
permite un ajuste tedrico (no paramétrico
tomando como caso particular el sistema de
estudio) de variables desconocidas

inicialmente.

e Efectividad de los métodos numéricos
dependiente de la naturaleza del modelo y
sistema.

e Conexidon entre softwares para una gran
cantidad de elementos, consideraciones y

dinamicas.
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