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EJERCICIO 2
Regresion de datos de equilibrio liquido-vapor

OBJETIVO

Concer el procedimiento para generar parametros de interaccién binaria (BIP) para ajustar
datos de equilibrio liquido-vapor.

PLANTEAMIENTO

En el ejercicio anterior, se probaron diversos modelos para equilibrio liquido-vapor y se verificd que las
predicciones hechas por el modelo correspondieran con los datos experimentales reportados en la
bibliografia. Se obtuvo mayor o menor exactitud, dependiendo de cual modelo se probé.

En el caso particular del modelo de Margules, para las dos sustancias quimicas en el sistema (acetato de
etilo-etanol), la base de datos de CHEMCAD no disponia de dichos parametros, por lo que aparecian ceros
en la ventana correspondiente:

Il Margules Parameters Set 1 x|
Caomp List | Cancel 0K |
I ] &ij Aji Dij
1o | 0 0 1] 0

El resultado fue que la composicion de vapor predicha por el modelo era casi exactamente igual a la
composicion del liquido, y no se observaba la formacién de un azedtropo.

CHEMCAD dispone de una herramienta para generar estos parametros de interaccion binaria para algunos
de los modelos mas comunes, incluyendo el de Margules. En este ejercicio se generaran dichos
parametros y se probarda nuevamente el modelo para verificar que represente correctamente el equilibrio
liquido-vapor.

PROCEDIMIENTO

Para el propdsito de este ejercicio no es necesario dibujar un diagrama de flujo. Estamos interesados
Unicamente en obtener datos de equilibrio liquido-vapor en forma numérica y grafica.

Al igual que en el ejercicio anterior, crear la lista de componentes con el acetato de etilo (Ethyl Acetate) y
el etanol (Ethanol). Cambiar el modelo termodindmico al modelo de Margules.

A continuacion, acceder a la herramienta de regresion de BIPs (Termophysical > Regress BIPs). Aparece
una ventana en la que se puede elegir el tipo de regresién dependiendo del tipo de datos disponibles. En
el caso de este ejercicio, elegir la opcién que incluye Txy, ya que se dispone de datos de temperatura (T)
y composiciones en la fase liquida (x) y en la fase vapor (y).
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B¢ - BIP Regression - x|

—EBip Rearession D ata Source

" [None)
Regress from UMNIFAL YLE
iReqress TPuy/Puy/Tay WLE data
Regress TPxVLE data
Regrass TuwlLE data

o .

Regrass Gamma data
Regrass fram UNIFAL [Mag.] LLE
Regress fram Madified [Da.] UNIFAC

2 e W 8 e

For regression from UNIFAC/Modified UNIFAL:
I~ Reagress ALL missing Bips

[~ Use three phase for TRAY regression

Help Cancel | Ok |

En la siguiente ventana, se seleccionan los componentes (NOTA: contrario a lo habitual, en esta ventana
se selecciona de la lista de la derecha para agregar a la lista de la izquierda). En este caso, como sélo se
tienen los dos componentes de interés, se seleccionaran ambos.

A continuacion aparecerd una ventana en la que se puede proporcionar una estimacion inicial y limites
superior e inferior para la blUsqueda de los parametros. A menos de que se tenga problemas de
convergencia, generalmente se aceptaran los estimados que proporcione CHEMCAD.

Luego aparece una ventana mas donde se pueden ajustar parametros para el sistema de regresion. Estas
son opciones que generalmente no se necesitara modificar.

Entonces aparece una ventana donde se introducen propiamente los datos de equilibrio. El factor de peso
(weight) se emplea para dar mas importancia a algunos datos. Generalmente se asignarda el valor de 1
para que todos los datos tengan la misma importancia.

Al seleccionar OK, se lleva a cabo el proceso de optimizacion de los parametros. Al terminar, CHEMCAD
pregunta en cual grupo de BIPs se desea almacenar el resultado. Aqui generalmente se elegira “1” para
que se almacenen en el grupo general de toda la simulacién.

Una vez llevado a cabo este proceso, reportar los valores de los parametros obtenidos y volver a generar
las graficas xy y Txy para completar las tablas de la pagina siguiente.
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Parametros obtenidos
Regresion de BIPs para el modelo de Margules
Sistema Acetato de Etilo/Etanol

Aiij Aji Dij

Prediccion del azeétropo

Temperatura Composicion
Modelo azeotropo azeotropo
(°C) (%mol)

Margules

Error en la prediccion de la composicion de equilibrio

D_atos Margules

experimentales

[xl ]EXP I:yl ]Exp [yl] Error

0.050 0.102

0.100 0.187

0.200 0.305

0.300 0.389

0.400 0.457

0.500 0.516

0.600 0.576

0.700 0.644

0.800 0.726

0.900 0.837

0.950 0.914
Error Promedio:
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