Revista Cubana de Ciencias Informaticas
Vol. 7, No. 4, octubre-diciembre, 2013
ISSN: 2227-1899 | RNPS: 2301

Pag. 112 - 123

http://rcci.uci.cu

Tipo de articulo: Articulo original
Tematica: Matematica computacional
Recibido: 10/02/2013 | Aceptado: 21/11/2013 | Publicado: 10/12/2013

Programa informatico para la simulacion de plantas de separacion
de gases con membranas de zeolita

Software for the simulation of gases separation instalations with
zeolite membranes

Ing. Yoenia M. Martinez Diaz*, Dr. Carlos R. Gonzélez Gonzalez?, MSc. Osmar Leyet Fernandez, Dr. Omar J.
Ochoa Rodriguez?

'Universidad de las Ciencias Informaticas, MES. Autopista de San Antonio de los Bafios, Km. 2%, Torrens,
Municipio Boyeros, La Habana, Cuba. {ymartinezd, oleyet}@uci.cu

2 Instituto de Cibernética, Matematica y Fisica, CITMA. 15 # 551, entre C y D, Vedado, CP 10400, La Habana, Cuba.
{cgonzales, omar}@icimaf.cu

*Autor para la correspondencia: ymartinezd@uci.cu

Resumen

La simulacion de los procesos de separacion de gases es un campo muy importante del trabajo cientifico, ya que tiene
una incidencia significativa en las tecnologias quimicas relacionadas con la refinacion de petroleo, la petroquimica, la
guimica fina, la obtencion de combustibles gaseosos (metano, gas sintético e hidrégeno) y la biotecnologia, entre
otras actividades econdmicas. En este trabajo se presenta un programa informatico que simula el proceso de
separacion de gases usando membranas de zeolita en varias configuraciones, el mismo estd basado en un modelo
matematico que describe el procedimiento en cuestion, a través de ecuaciones diferenciales y operaciones algebraicas
y de integracion, por lo que se hace necesario utilizar un conjunto de métodos numéricos ya sea de integracion, de
obtencién de raices o de soluciéon de ecuaciones diferenciales de primer orden. Este programa da solucién a la
modelacion matematico-computacional de tres de los esquemas tecnoldgicos cléasicos para la separacion de gases con

membranas de propiedades adsortivas.
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Abstract

The simulation of gases separation processes is a very important field of the scientific work; it affects directly the
chemical technologies related to petroleum refining, petrochemical, fine chemistry, gaseous fuels (methane, synthetic
gas and hydrogen) and biotechnology, among other economic activities. This paper, presents an important tool for
the simulation of gas separation processes using zeolite membranes in several configurations. The tool is based on a
mathematical model using differential equations, algebraic operations and integration processes, so it is necessary to
apply numerical methods to solve the mathematical model, which brings a higher complexity level to the general
algorithm. This software is the solution for the mathematical model of three of the classic technological schemas for

gases separation using membranes with adsorptive properties.
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Introduccién

La simulacion de procesos tecnoldgicos permite crear y evaluar nuevas tecnologias en la mesa de trabajo, con lo cual
se logra el doble propoésito de asegurar una mayor eficiencia y robustez de las instalaciones con un empleo minimo de
recursos. Para simular un ente o una tecnologia hay que reducirlos a un modelo fisico o l6gico que refleje la esencia
del funcionamiento y de la estructura del objeto, y posteriormente expresar el comportamiento o las propiedades del

objeto mediante un algoritmo matematico.

La simulacion de los procesos de separacion de gases es un campo muy importante del trabajo cientifico, ya que tiene
una incidencia significativa en las tecnologias quimicas relacionadas con la refinacién de petréleo, la petroguimica, la
guimica fina, la obtencion de combustibles gaseosos (metano, gas sintético e hidrégeno) y la biotecnologia, entre

otras actividades econdmicas. (Gonzéalez, Gonzélez, y otros, 2012)

La simulacién de los procesos de separacion de gases es provechosa para los disefiadores de plantas, los formadores
de personal especializado y los cientificos que desarrollan materiales con adsorcion selectiva. El disponer de software
que permita simular una planta versatil con parametros variables a voluntad, implica un ahorro considerable de
tiempo y de recursos materiales en experimentos de optimizacion y evita los gastos y riesgos de la formacion de
operadores directamente en las plantas, los cuales no tienen una idea previa de las situaciones que se les pueden

presentar en la practica.

En particular, los procesos de separacion de gases por vaivén de presion de tipo PSAl y VSAZ2, han tenido un gran
desarrollo en las ultimas décadas porque presentan ventajas indudables frente a los métodos basados en la destilacion
a medianas y pequefias escalas (Gonzélez, 2012). Sin embargo, al desarrollarse las membranas nanoporosas y
zeoliticas, se abrié una nueva perspectiva a las tecnologias de separacién, porque se hacia posible compactar en alto
grado las voluminosas instalaciones basadas en columnas cargadas de zeolita, en baterias de membranas con igual

eficacia. (Gonzalez, Gonzalez, y otros, 2012)

En el contexto de la presente investigacion, se denomina “membranas” a las barreras delgadas entre dos fases, a través
de las cuales, bajo la accién de una fuerza (normalmente una diferencia de presion o de concentracidn), tiene lugar un
transporte (Benito, 2004). Los procesos capilares, fendmenos de adsorcion y la carga superficial de estas membranas
juegan un papel importante en las retenciones y separaciones. Estos dispositivos se introdujeron en procesos de

separacion hace mas de 40 afios y desde entonces han experimentado grandes avances (Bhave, 1990).

Son muchos los sistemas informaticos desarrollados que implementan algoritmos de separacion de gases a escala
internacional, no obstante, teniendo en cuenta la situacion econdmica por la cual atraviesa el pais, en lugar de invertir
en un sistema para este tipo de menesteres, se quiere contar con un sistema de produccion nacional, considerando que

se cuenta con los materiales necesarios para ello.

El presente trabajo tiene como objetivo dar a conocer un algoritmo matematico-computacional que permite la
simulacion de los procesos de separacion de mezclas de dos gases usando diversas configuraciones de membranas de

zeolita.

1 PSA (Pressure Swing Adsorption). Adsorcién por vaivén de presion.
2 VSA (Vacuum Swing Adsorption). Adsorcidn por vaivén de vacio.
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Metodologia computacional

Para el establecimiento del algoritmo se partié de un modelo de gas ideal, isotérmico, con dos componentes, donde
ocurren los procesos sin una gran magnitud de los efectos térmicos ni cambios de fase. La descripcion matematica es

determinista y continua, por lo cual se plantea la solucion completamente en base a ecuaciones diferenciales.

El flujo de las especies contenidas en la mezcla a la salida de la membrana dependera de las presiones parciales, de
sus derivadas respecto al tiempo y del tiempo a la entrada de las membranas. También dependera de la temperatura.

En el modelo de planta disefiado no se tienen en consideracion las caidas de presion y las elevaciones de temperatura
que pudieran ocurrir en el proceso. Tampoco se admite la ocurrencia de fugas de gas o las reacciones quimicas entre

los gases y las partes componentes.

Se tuvieron en cuenta las tres configuraciones de PSA con membranas planteadas por (Bhave, 1990): la de produccion
de gas refinado puro, la de produccion de gas permeado puro y la de produccién de gas con recuperacion de

permeado.

A los efectos de la simulacion, se subdividieron estos esquemas en niveles y etapas; y se incluyeron depdsitos que
sirven de reservorios de productos intermedios para simplificar las ecuaciones diferenciales. En todo caso, es posible

llegar a una configuracién sin depdsitos haciendo tender su volumen a cero (Gonzélez, 2012).

Las configuraciones se simularon basadas en 12 procesos elementales de produccién de gas enriquecido o de purga,
mediante expresiones algebraicas o de integracion numérica que se obtienen como soluciones de las ecuaciones
diferenciales de estos procesos. Las ligaduras entre los procesos elementales seran las cantidades de sustancia en cada

depésito y las presiones totales en los mismos.

Teniendo en cuenta que los esquemas tecnoldgicos para la separacion de gases por PSA-VSA en instalaciones con
membranas pueden considerarse, a los efectos de la simulacion, compuestos por un cierto nimero de procesos
relativamente independientes entre si aunque ocurren en la practica de manera simultanea, debido al pequefio espacio

de tiempo en que ocurren, al ser conectados sucesivamente producen el efecto deseado (Gonzalez, 2012).

Se han agrupado en cada proceso, acciones especificas que tienen lugar durante el paso de los gases a través de las
diferentes membranas. Del balance de masa se desprenden ecuaciones diferenciales basicas como las que se muestran

a continuacion referidas al proceso E:

En este proceso se parte de una mezcla gaseosa de fraccion molar pl en el depésito D1 que se comprime hasta una
presién ply que alimenta a la membrana M. EI gas retenido se deja pasar de forma regulada (lineal) hacia el depdsito

DAy el gas permeado se conduce hacia el depdsito D2 elevando su presién desde p5 hasta p6.
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Figura 1 Esquema de transferencias de masa del proceso E.
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Donde Ny °, son las funciones parciales de flujo del gas a través de la membrana, que dependen de las presiones

parciales de cada uno de los gases al atravesar la misma, asi como el tiempo transcurrido en ese proceso.
Para calcular ps se parte de las expresiones (IV) y (V) en forma integral, y usando también las ecuaciones (I1) y (111)
se obtiene:

(p -Pp )VDZ f N
%— j (fY @©+f2, @©)dt=0 (IX)

0
De manera que la presién final de dicho proceso (ps), se obtiene calculando el cero de la expresién (1X), teniendo en

cuenta la dependencia de pm con respecto a ps como evidencian las expresiones (VI1) y (VIII), pues pwm se refiere a las

presiones parciales a través de la membrana determinadas por ph“,‘I y pﬁ

Para dar solucion a las integrales que se obtienen de estos procesos como solucion a las ecuaciones diferenciales, se
valoraron varias opciones entre los métodos de integracion numérica (Alvarez, y otros, 2007), tratando de obtener un
balance entre el error de truncamiento de dichos métodos y la complejidad temporal del algoritmo para su ejecucion,

atendiendo a ello se seleccion6 el método de Simpson.
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Para trabajar con las expresiones algebraicas donde se hace necesaria la obtencion de raices, como en la expresion
(1X), se valoraron varios métodos (Alvarez, y otros, 2007). El factor que mas influyé en la decision final, fue el hecho
de que la mayoria de los métodos valorados hacen uso de las derivadas de la funcion en cuestion, como los datos de
las funciones de flujo f° y N (que son las que generalmente estaran involucradas en este proceso de obtencion de
raices) se obtienen de forma tabulada, se hace muy dificil obtener sus derivadas, por lo que se decidi6 utilizar el
método de Biseccion, pues aunque converge lentamente al resultado, siempre encuentra la raiz. (Alvarez, y otros,
2007)

Para el trabajo con las ecuaciones diferenciales de primer orden que se obtienen en 3 de los procesos de separacion, se
decidio utilizar el método de Runge-Kutta de orden 4. (Alvarez, y otros, 2007)

Las funciones de flujo O y N, a las cuales se ha hecho referencia con anterioridad, son obtenidas a partir de la
ejecucion de un programa independiente denominado TRANSMOL (Gonzélez Gonzalez, y otros, 1999). Este
programa ofrece como salida un conjunto de funciones que describen el comportamiento de los gases en el interior de
las membranas. Estas funciones son almacenadas en una base de datos en forma de 4 tablas independientes. Se valoré
que el algoritmo que se presenta en este trabajo, accediera a dichas tablas cada vez que fuera necesario obtener los
valores de estas funciones, ya que la complejidad temporal de este procedimiento, en teoria, no debia ser muy
elevada. Sin embargo, la practica demostro lo contrario. Por tanto se decidid que al inicio de dicho algoritmo, los
valores de estas funciones fueran cargadas en memoria en un cubo de datos que recogiera la informacidn referente a
las 4 funciones de flujo (f°y N para los procesos de produccion y fOinv y finv para los procesos de purga o limpieza

de las membranas).

En general el flujo de los procesos por cada variante tecnoldgica en cada membrana, se ha organizado de la manera

gue se muestra en las Figuras 2, 3y 4.
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Figura 2 Diagrama de produccién de gas "Permeado puro”.
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Figura 3 Diagrama de produccién de gas "Refinado con recuperacion de permeado".
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Figura 4 Diagrama de produccién de gas "Refinado puro".

El ciclo de ejecucion para cada variante se mantendrd activo mientras que la variacion de la fraccion molar pp;

obtenida por ciclo sea menor que un valor de tolerancia determinado por el usuario.

Resultados y discusion

Basado en el algoritmo de funcionamiento al que se ha hecho referencia anteriormente, se implement6 una aplicacién
de escritorio para la simulacion de los procesos de separacion de gases en plantas con diversas configuraciones de
membranas de zeolita. EI programa, que se ha denominado PSAMemb, ha sido elaborado mediante el lenguaje de
programacion C++, utilizando el entorno de desarrollo QtCreator 2.5, basado en Qt 4.8.2, que puede ser ejecutado
sobre sistema operativo LINUX. Para el almacenamiento de los datos persistentes se utiliza el gestor de base de datos
PostgreSQL 9.1.

Se decidid hacer uso de Qt para C++, debido a la necesidad de realizar un gran nimero de céalculos de cierta
complejidad, que requieren de determinada precision en las aproximaciones, sobre todo al aplicar los métodos
numéricos que se han presentado anteriormente, teniendo en cuenta que esta combinacion de tecnologias ofrece un
gran namero de librerias especializadas para este propésito. También desde el punto de vista de la interfaz de usuario,
ofrece una serie de componentes (por ejemplo, para graficar), que simplifican el trabajo de disefio de las partes del

sistema dedicadas al analisis de resultados.

Se realizé un andlisis de la complejidad temporal del algoritmo desarrollado y se concluyé que la misma es del orden
de O(n%). Las subrutinas de integracion utilizadas tienen complejidad temporal del orden de O(n), las de obtencion de

raices también tienen complejidad temporal del orden de O(n), pero en aquellas donde se hace necesario integrar en
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forma con el orden de complejidad mencionado se concluyé que el algoritmo es computacionalmente factible.

El programa realiza los calculos en ciclos sucesivos que simulan secuencialmente los procesos que ocurren en el
equipo o planta de membranas, aunque algunos de estos procesos ocurren en realidad de forma paralela, sin embargo

los tiempos de ejecucion del programa en las pruebas realizadas fueron satisfactorios.

El segmento de programa mas consumidor de tiempo es la carga de los datos de las funciones de flujo de la base de

datos, lo cual debe ser motivo de optimizacidn en versiones posteriores del algoritmo y programa.

Por ultimo, el examen minucioso de los resultados obtenidos mediante los calculos con PSAMembl.1 permitio
comprobar que su l6gica se ajustaba completamente de forma cualitativa a lo esperado por la aplicacion tecnolégica
de esos procesos. Para estos célculos se utilizé un juego de funciones analiticas de flujo, variable segln el tiempo y
las presiones parciales trans-membrana de ambos componentes (también dependientes del tiempo), basadas en la

tangente hiperbodlica, cuyo comportamiento es similar al esperado en las membranas reales de zeolita.

A continuacién se muestra el ejemplo de un experimento realizado con un solo ciclo de ejecucién para la variante
tecnologica “Permeado Puro”, del cual se refieren los datos iniciales asi como los principales resultados obtenidos.

Mezcla: Oxigeno-Nitrogeno
Tipo de experimento: Produccion de Permeado puro.

Tabla 1 Relacion de presiones por depdsito y de procesos por membranas.

Dep6sitos / Presiones Membranas/Procesos en
Niveles | Etapas produccion o purga
DA D1 D2 D M1 M2 M3
1 11 P1-p2 P3 -Pa Ps Po -p7 D P1 P1
2 2.1 P2-P1 P4 -p; Ps -Ps p7-p8 P1 E P1
3 31 P1 pj—pii | Ps-Po Ps -Po F(a)
3.2 P1 pii-p3 Po-Ps Po P2 P2 F(b)

Tabla 2 Datos asociados a un experimento realizado utilizando PSAMemb, basado en el algoritmo descrito, en un solo ciclo de

ejecucion.

PSAMemb 1.1 - Basado en un algoritmo para simulacién de procesos

de separacion de gases con membranas de zeolita.

Datos de entrada
203 K
R 8,3145 J/mol
P’ 100000 Pa/s
T 0,5 %
V(0] 0,5 %
ul 05 %
u2 0,5 %
uD 05 %
P1 1000000 Pa
P2 800000 Pa
P3 300000 Pa
P5 300000 Pa
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Pd 800000 Pa

Pj 900000 Pa
Vba 1 m3
Vb1 1 m3
Vb2 1 m3
Vb 1 m?3

Resultados

P4 320439 Pa

P6 311984 Pa

P7 798981 Pa

P8 789475 Pa

P9 311978 Pa

Pi 210255 Pa

Pii 208736 Pa

n liberada a la atmosfera (Oxigeno) 31,2939 Moles
n liberada a la atmosfera (Nitrégeno) | 30,6034 Moles
n final de Oxigeno 122,382 Moles
n final de Nitrégeno 195,167 Moles
pUD(Nitrdgeno) 0,61 %
puD(Oxigeno) 0,38 %
Tiempo de ejecucion por ciclo 0,3498 S

De la tabla 2 se pueden obtener varias conclusiones sobre el experimento y sobre el algoritmo en general.

v En un solo ciclo de ejecucién se obtuvo un nivel de pureza de una de las 2 sustancias superior al inicial

en un 11%.

v La configuracion de membranas (o variante tecnoldgica escogida), combinada con las funciones de
flujo en dichas membranas seleccionadas en este experimento, favorecen la obtencién de nitrégeno con

un mayor nivel de pureza.

v Al conocer la cantidad de moles (n) de cada componente de la mezcla inicial que se obtiene en el
depésito final, se hace posible planificar la cantidad de mezcla inicial necesaria para obtener una

cantidad especifica de un componente determinado.

v El tiempo de ejecucion del algoritmo en un ciclo es de 0,3498 s, lo cual es un resultado favorable

teniendo en cuenta el cimulo de informacion que se maneja.

Conclusiones

El algoritmo planteado permite la simulacion de las instalaciones tipicas de PSA con membranas, asi como
permite sentar las bases para la simulacion de plantas versatiles de separacion de gases. Aunque se continlia
perfeccionando tanto el algoritmo como el sistema que lo implementa, constituye una herramienta Gtil por la
posibilidad de variar los parametros a voluntad. Su uso implicaria un ahorro considerable de tiempo y de recursos
materiales en experimentos de optimizacidén y evitaria los gastos y riesgos de la formacion de operadores

directamente en las plantas, los cuales no tienen una idea previa de las situaciones que se les pueden presentar en
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la préctica. Debido a estas caracteristicas, el software en elaboracion debera tener interés tanto para tecn6logos

como para cientificos, lo cual permitira su comercializacion o intercambio mutuamente beneficioso.

Listado de simbolos

T: temperatura del sistema

R: Constante universal de los gases

P”: Velocidad de variacion de las presiones en el sistema

Moo: Fraccion molar de uno de los gases que componen la mezcla en el gas de alimentacion.
Mo: Fraccion molar de uno de los gases que componen la mezcla en el depésito DA.
Mi: Fraccion molar de uno de los gases que componen la mezcla en el depoésito D1.
M2: Fraccion molar de uno de los gases que componen la mezcla en el depésito D2.
Mp: Fraccidon molar de uno de los gases que componen la mezcla en el depésito D.
P1: Presion inicial en DA.

P2: Presion final en DA.

P3: Presion inicial en D1.

P4: Presion final en D1.

P5: Presidn inicial en D2.

Pd: Presion en D.

P6: Valor intermedio o auxiliar de la presion en D2.

P7: Valor intermedio o auxiliar de la presion en D.

P8: Valor intermedio o auxiliar de la presion en D.

P9: Valor intermedio o auxiliar de la presion en D2.

Pi: Valor auxiliar de la presion en D1

Pii: Valor auxiliar de la presion en D1.

Pwm: Presién transmembrana.

Py : Presion parcial del gas 1 a la salida de la membrana.

pﬁ : Presidn parcial del gas 2 a la salida de la membrana.
Vpa: Volumen del deposito DA.

Vo1: Volumen del depésito D1.

Vb2: Volumen del deposito D2.

Vp: Volumen del deposito D.

f N': Funcién de flujo del gas 1 a través de la membrana.

f ©: Funcion de flujo del gas 2 a través de la membrana.

n: Cantidad de sustancia
dn : Variacion de la cantidad de sustancia.
Superindices: Componente de la mezcla inicial al cual se hace referencia (Gas 1: N, gas 2: O)

Subindices: Deposito al que se hace referencia (DA, D1, D2, D)
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