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1. INTRODUCCION

El estudio de la Ingenieria Quimica, aunque fundamentado en sélidas leyes generales
fisico quimicas requiere la aplicacion de estas leyes a situaciones reales donde mu-
chas de las simplificaciones de la teoria fisica llevan a resultados no coherentes con la
realidad fisica del problema, véase casos de aproximaciones al comportamiento ideal
de los gases o la aplicacion de la ecuacion de Bernoulli al flujo de fluidos. Ademas,
muchas de las ecuaciones y modelos matematicos de gran belleza formal conducen a
situaciones en las cuales el calculo es imposible. Entonces hay que recurrir al calculo
grafico o a efectuar aproximaciones.

El problema se hace patente, por ejemplo, en aplicaciones a estados no estacionarios
(tanto en la transmisién de calor, materia 0 momento, como en la dinamica de fluidos)
donde la aparicion de ecuaciones diferenciales de dificil o imposible integracion simbo-
lica, integrales elipticas[‘” y de otro tipo crean dificultades afiadidas al aprendizaje con-
ceptual de la materia.

Afortunadamente, desde que se ha generalizado el uso de la herramienta informatica
como instrumento de calculo existen programas mateméticos de gran potencia, valga
como ejemplo Maple o Mathematica, que pueden resolver muchos de estos problemas.
No obstante, su disponibilidad e incluso adquisicion de la destreza en su manejo, no
son sencillas, razon por la que aqui se propone el uso de programas tan accesibles
como son las hojas de calculo, concretamente la Excel de Microsoft, dada su amplia di-
fusion y posibilidad de ser usada tanto sobre P.C. como sobre Mackintosh.

Una digresion sobre el tema es que a corto o medio plazo los profesores deberan
cuestionarse el sistema tradicional de prueba de examen, basado en preguntas o pro-
blemas académicos que el estudiante resuelve sin mas apoyo que su calculadora elec-
tronica y a lo sumo, informacioén escrita, y pensar que las pruebas se realicen frente al
ordenador, liberando en parte al alumno del célculo mecanico, lo que permitira una
evaluacion mas profunda del nivel conceptual alcanzado.

2. APLICACIONES

La hoja de calculo puede aplicarse ventajosamente, entre otras, a tres clases de situa-
ciones:
1. - Manejo de férmulas y correlaciones empiricas de expresion comple-
ja.
2. - Resolucion de problemas que requieran procesos de integracion difici-
les o imposibles en modo simbélico.
3. Resolucién de problemas que requieran métodos de aproximaciones suce-
sivas, “Métodos de tanteo”.

También es de gran utilidad su potencialidad, por el método de la matriz inver-
sa, de resolver sistemas de ecuaciones lineales, en aplicaciones como balan-
ces de energia o materia, asi como sus funciones econdmicas y de optimiza-
cion de programas aplicable en cuestiones de economia de la empresa qui-
mica, pero estas cuestiones no se analizan en este trabajo.



2.1. Calculo de propiedades mediante correlaciones complejas

Por tales se entiende expresiones matematicas ya sea basadas en teorias fisicas, ya
en medidas experimentales, que incluyen abundantes constantes universales o no, re-
lacionadas a través de operadores matematicos complejos. Su tratamiento con calcu-
ladora de bolsillo significa alta posibilidad de error tanto en la introduccién de los datos
como en la formalizacion de las operaciones.
En general, al tratarse de secuencias de numeros sin constancia escrita, es imposible
repasar el proceso y detectar el error. Este aspecto incluye también la comprobacion
de unidades, tan importante.
La repeticion de célculos en problemas semejantes se eterniza y la fatiga aumenta la
probabilidad de error.
La hoja de calculo sin embargo permite minimizar estos riesgos. Para ello un método
cémodo consiste en crear una hoja maestra en la cual se establezca en forma de casi-
llas de entrada la ubicacién de los datos empiricos precisos. Las principales ventajas
son:
- Las constantes se introducen de una sola vez.
- Pueden almacenarse tablas de constantes en algun lugar de la hoja y recurrir
a ellas cuando sea preciso, normalmente con un simple golpe de raton.
- Al definir las ecuaciones y correlaciones en funcion de las celdas de entrada
de datos, cambiar una aplicacion se reduce a cambiar el dato en el lugar co-
rrespondiente.
- El repaso de la férmula se hace cuando se prepara la hoja, a partir de aqui la
hoja es “segura’.
- Al estar todos los datos a la vista el repaso y comprobacion de los mismos
son inmediatos.
- Los resultados de una hoja se pueden copiar a otra o a otro documento
con un simple clic de ratén. No hay errores de transferencia.

Ejemplo: Calculo del coeficiente de difusion molecular gas-gas en la aproximacion de
gas ideal, con la ecuacién de Chapman-Enskog *°

El coeficiente de difusion molecular, D,, se calcula a partir de la teoria cinética de los
gases, considerando los gases como ideales segun la siguiente ecuacion
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Donde

Dm(ag) €s el coeficiente de difusion

pm €s la densidad molar

dag €s el diametro medio de las moléculas gaseosas

ma Y Mg la masa respectiva de las moléculas

Ma y Mg sus masas moleculares

N,y la constante de Avogadro

k la constante de Boltzmann

n el nimero de moléculas por m*

R, la constante de los gases
Cuando el comportamiento de los gases se separa del ideal se han propuesto distintas
correlaciones, una de las mas usadas es la de Chapmann-Enskog
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Q es la funcién de colisién que depende de &5 k/T
gagenergia de interaccion molecular, igual a la media geométrica de las respec-
tivas de cada gas.
Introduciendo los valores de los radios en A se obtiene el resultado en las unidades in-
dicadas.
Los valores de gp Y €a S€ encuentran en tablas. Si no se dispone de ellas existen corre-
laciones aproximadas.
Las tablas de radios atdmicos y energias de interaccion se han llevado a la hoja de cal-
culo.
La programacion de las formulas es sencilla dejando fuera de ellas los datos variables,
de modo que cuando posteriormente se escriben o leen sobre las propias tablas, el re-
sultado es inmediato.
En el ejemplo resuelto, el coeficiente de difusién del diéxido de carbono en aire se cal-
cula segun ambos modelos.
Cambiar de gas significa simplemente cambiar la casilla en que se deben leer los da-
tos empiricos, que se adjuntan en forma de tabla.
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Tabla 1. - Aspecto de la hoja de calculo, cuando se calcula el coeficiente de difusién molecular
por la ecuaciéon de Chapmann-Enskog.

Este esquema de trabajo se puede utilizar por ejemplo para simplificar el calculo de ba-
lances entalpicos o de materia en estado estacionario siempre en la busqueda de la
sencillez y la posibilidad de resolver casi simultdneamente problemas analogos.

El uso de la herramienta “solver” permite resolver problemas inversos imponiendo la
variacion de casilla o casillas dato en funcién de la solucion.

2.2. Resolucién de problemas que requieren integraciones complejas

En este terreno es donde mas se aprecia la utilidad de la hoja de célculo. Mientras que
en el ejemplo del apartado 2.1 se ganaba tiempo y evitaban errores, ahora se podran



resolver problemas que de modo tradicional serian insolubles o su solucién comporta-
ria un grado casi inabordable de dificultad matematica.

La idea general es la del proceso de integraciéon numérica , simplificado al maximo,
puesto que la hoja de calculo permite trabajar a gran velocidad con un elevado nimero
de valores.

Sea t la variable independiente, los At correspondientes se pueden hacer muy peque-
fos, practicamente infinitesimales, por lo cual utilizando la formula de los rectangulos,
0 a lo sumo, la de los trapecios, se obtienen unos resultados mas que satisfactorios.
Asi con la primera es:

ji‘{’(t)dl ~ i Y(a+
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y mediante la férmula de los trapecios cada uno de los términos del sumatorio seria:
At(H(a+kt)+ Hla+(k+1)t)/2,
donde k es un numero natural 0<k<h
Es importante estimar el error en cada paso. Se puede demostrar que para la primera
férmula el error debe evaluarse en cada intervalo i, j como
& <max(i, j)| P ()|( At %/24)
mientras que con la formula de los trapecios
& <max(i, j)| (At */12)
Por otra parte, si en lugar de calcular ¥(t) para el punto medio del intervalo se toma el
extremo, entonces
& <max(ij)| (t)|( At %/4).
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Figura 1: Distintas aproximaciones numéricas para calcular una integral : A Rectangulos a
punto minimo. B: Rectangulos a punto medio. D: Rectangulos a punto maximo.
E.- Trapecios

La evaluacion exacta del error cometido en cada caso no es facil, aunque existen mé-
todos muy potentes para conocerlo, como los de Romberg o Gregory. Al tomar interva-
los muy pequefios los errores de truncamiento tienden a cero, siendo el error de re-
dondeo la principal fuente de error” 7,

De hecho los métodos aproximados de integracion aproximan la funcién buscada a un
polinomio, en todos y cada uno de los intervalos. Se llama error de truncamiento en un

J
intervalo i, j aj(‘l’(t) — p(t))dt donde p(t), es el polinomio al que se aproxima.

Una forma practica de operar es realizar el calculo con intervalos, pasos, diferentesy
comparar los resultados.




Un ultimo detalle a tener en cuenta es que en este error influye y no poco la maquina
usada, de manera que una vez mas aparece o puede aparecer un caos determinista,
en forma de efecto mariposa. Seguir en esta linea llevaria muy lejos y no es el objetivo
propuesto aqui.

A modo de resumen, en general debera trabajarse con pasos de integracion muy pe-
quefios, asi queda garantizado que el error de truncamiento no afecte al resultado.

En la practica no existe una diferencia significativa entre cualquiera de las tres férmu-
las, rectangulos a punto medio, a extremo o trapecios.

2.2.1. Casos en que aparecen ecuaciones diferenciales

Las ecuaciones en derivadas totales con una sola variable se abordan a continuacién
por ser uno de los ejemplos mas representativos**.
El método de resolucion mas recomendable es el clasico de Euler que se aplica del si-
guiente modo:
Sea la ecuacion que se desea integrar
y'=f(y); dy=adtf(y t)

se debe iterar las veces que sea necesario, siendo k un numero natural

Yie1= Yk + h F (b, yi) donde h = t.q-t
El principal inconveniente del método, la lentitud en alcanzar la convergencia, lo solu-
ciona ordenador “per se”, gracias a su rapidez de calculo. Eliminado este problema, la
sencillez y obviedad del procedimiento lo hacen el mas adecuado.
Su aplicacioén practica consiste en fijar unas condiciones iniciales, establecer un paso
h suficientemente pequefio y programar la serie de iteraciones hasta que se alcanza el
resultado.
Los comentarios hechos para el caso anterior al tratar el tema de los errores, deben
repetirse aqui.

Ejemplo: Balance en estado no estacionario: Evolucion de la temperatura del liquido de
un deposito mal aislado, alimentado de forma continua.

Se resuelve planteando un balance entalpico durante un tiempo infinitesimal dt
cuando la temperatura del depésito es T

Calculo del calor cedido por el agua caliente en un tiempo muy pequefio.
dQ;=dm c, (To-T) = 5 kg/s 1 kcal/kg °C (80-T) °C dt s=(400-5T)dt kcal (1)

Calor evacuado: Puesto que la chapa es muy delgada no son precisas correc-
ciones del radio ni distinguir entre radio interno y externo y dadas las aproxima-
ciones

dQ,=U (T-22) dt S = 360 (T- 22)°C. =y /3600 =0,314y(T-22)dt kcal (2)

Calor acumulado por el sistema

dQsz=m c.dT =V.p c.dT =785,4y dT kcal. (3)
Estableciendo el correspondiente balance
dQ+-dQ.=dQs

(4)

" El método mas comun es el de Runge —Kutta, que se suele presentar como libreria en la mayoria de
programas de tratamiento matematico, Matlab, Mathematica etc. Este método presenta, como es sabi-
do, un adecuado balance de compensacion de ambos errores. No obstante se insiste en que el objeto
de este trabajo es facilitar el calculo al alumno medio, no experto, tal vez ni siquiera interesado, en la
informatica. Con Excel también es posible el uso de este método pero es excesivamente complicado



se llega a

(400-5T —-0,314y(T-22))dt=785,4y dT
(%)

Ademas

Y = (Yo +5.10° t/7)= (1+5.10° t/) ;

(6)

la ecuacion que resulta se puede resolver de modo mas cémodo en funcion de

y que de t
dy = 1,59.10°dt

dt= 638,22dy

325,04-4,06T-0,255 yT+5,613y =y T’
donde T’ representa derivacion respecto a y

yT’ +T(4,06T+0,255y)= 325,04 +5,613y
T’ +T(4,06T+0,255y)/y= 325,04/y +5,613

2.2.1.2. Solucion informatica:

(7)

(8)

9
(10)

La ecuacion (710) que resulta no es de integracion inmediata por lo que resulta
mas coémoda la operacidén numérica con la hoja Excel: Se presentaran dos meé-
todos, el primero es el sencillo método de Euler.
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Tabla2.- Evolucion de los calculos en la hoja Excel para obtener la integral, ob-
servese que para facilitar la lectura se ha copiado el valor de la celda solucién
(K2)



Se utiliza directamente el balance inicial por lo que no son precisas las ulterio-
res manipulaciones algebraicas

Si se despeja en (5) se tiene, en modo simbdlico
(4(7,, = T)-UnDy(T ~ T, ))dt
D*rm
4
(11)

dT =

P y

Esta ecuacion es la que se programa : Obsérvese que en la tabla se deja fuera

los parametros y datos para tener el problema resuelto de la forma mas general
posible y hacer uso de la facilidad que da la hoja de cambiar alguno de estos y

obtener de modo inmediato los resultados.

Las columnas representan tiempo, altura, temperatura del tanque y variacion
de la temperatura, asi como la masa contenida en el tanque.

La columna de programacién mas compleja es precisamente
dT=($E$2*($B$2-C4)-$A$2*(C4-$C$2)*PI()*$F$2*B4)*$D$2/($G$2*1000*B4)
m =1000*G2*H2

T =C4+D4

y =E4/($G$2*1000)

Una vez programada la hoja y extendido el calculo hasta un nimero suficiente
de puntos, en este caso 8000, se utiliza la herramienta solver para imponer que
el ultimo punto corresponda a la altura maxima deseada. La temperatura cuan-
do se llega a los tres metros es de 22,085 °C

Parametros de Solver e |

Celda ohjetivo: Ifﬂm %] | Resalver |

Yalor de la celda objetivio;

& Maximo " Minimo % Yalores de: |3

—Cambianda las celdas

|$D$2 :'*J Eskimar | |

Cerrar |

Opciones, ..
—Sujekas a las siquientes restricciones:
$0$z =10 ;I Aagregar. .. |
Carnbiar. .. | Reskablecer todo |

;I Elirninar | Avuda |




Figura 2. Pantalla interactiva de la herramienta “Solver”
Otra ventaja anadida es la facilidad para conseguir graficos de la evolucion del
sistema, altamente informativos
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Figura 3 Evolucion de la temperatura de la mezcla con el tiempo
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Figura 4. Llenado del reactor en funcién del tiempo
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Figura 4b. Evolucion de la temperatura de la mezcla con la altura alcan-
zada
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Figura 4c. EI mismo problema utilizando un método Runge -Kutta

Utilizando un método Runge — Kutta en este caso de cuatro pasos los resulta-
dos son practicamente idénticos, sin embargo, la programacion de la hoja es
bastante mas compleja.

El comentario de los resultados queda para el lector. Es muy interesante variar
por ejemplo el coeficiente U y ver como cambian las graficas de modo inmedia-
to. También es de respuesta inmediata en las condiciones de ambiente o ali-
mentacion. Un cambio en el caudal requerira un nuevo uso de Solver.
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En el ejemplo los datos de entrada se copian automaticamente en la hoja en

que se programo un Runge — Kutta, por lo que sdlo es necesario introducirlos

una vez.
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| 24 | 078530039 1,00499835 22 2840663 001390528 001389312 001389313 001383313 789,324665
| 25| 082456541 1,00524935 222979621 001388043 00138643 001386431 0013865431 78952099
| 26 | 086353043 1,00549932 223118191 001385764 001383554 001383555 001383555 7897173168
| 27 | 080309545 100674925 22 3266573 00138229 001380683 001380665 001360655 789,913641
| 28 | 054236047 1,005099525 22 3384668 001379422 001377813 00137782 00137782 750,109968
| 29 | 058162549 100824222 223832477 001376558 001374252 00137498 00137498 790,305291
| 30| 1,02063051 1,00643319 22,367 001373702 001372105 001372106 001372106 7590,602616
| 31| 108015553 1,00674816) 223807237 00137085 001369256 001369258 001369258 7590,698941
32| 1,09942085 1,00699213 22 3944189 001368004 001366413 001366415 001366415 750,895266 -
W 4 » w\ Graficol { Graficoz f araficos / Hojal £ Graficod £ Graficos ) Hoja2 { Hojas 141 LIJJ
Dbuio 3 Adtoformas~ ™, \Doéll?:: | &‘i'ﬁ'zianﬁ o

Lista

Tabla 3. El mismo problema resuelto por un método de Ruge Kutta de cuatro
pasos. Comparese el resultado de la celda K2 con el mostrado en la Tabla 1

Férmulas para el método ( T corresponde a una fila mas)

K1 =($E$2*($B$2-C4)-$A$2*(C4-$C$2)*PI()*$F$2*B4)*$D$2/($G$2*1000*B4)

K2=($E$2*($B$2-(C4+0,5*D4))-$A$2*(C4+D4*0,5-
$C$2)*PI()*$F$2*(B4+0,5*$J$2))*$D$2/($G$2*1000*(B4+$J$2))

K3==($E$2*($B$2-($C4+0,5°E4))-$A$2*($CA+E4*0,5-

$C$2)*PI()*$F$2*($B4+0,5*$J%$2))*$D$2/($G$2*1000*($B4+$J$2))

K4=($E$2*($B$2-($C4+0,5F4))-$A$2*($C4+F4*0,5-

$C$2)*PI()*$F$2*($B4+0,5*$J$2))*$D$2/($G$2*1000*($B4+$J$2))
T=C4+1/6*(D4+2*E4+2*F4+G4)

Temperatura tiempo

100

250 300

Temperatura -Altura

\

Atura (m)

U = 120 kcal m2h'C™
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Temperatura - Altura Temperatura -Altura

15
0 05 1 15 2 25 3 Atra (m)

Temperatura - Altura Temperatura -Altura

Temperatura interna (°C)

Atura (m) o

5
Altura (m)

U = 10 kcal m2hoC

Figura 5. Graficas temperatura tiempo segun los valores del coeficiente U por
el método de Euler (izquierda) y por Runge Kutta de cuatro pasos( derecha).

2.2.2. Casos en que aparecen integrales elipticas™!

Ejemplo: Variacion del nivel del liquido en un depésito esférico en proceso de drenaje.

Las integrales elipticas asi como las funciones de Bessel aparecen en muchos proble-

mas de Ingenieria Quimica que involucran dindmica de fluidos o transferencias de ca-

lor. Su operacién no es facil, no obstante con la hoja de calculo es sencillo resolver

problemas en los que intervienen obviando sus dificultades, entre ellos se encuentran

los drenajes de recipientes conicos, esféricos o cilindricos en posicion horizontal.

Valga como ejemplo el drenaje de un depdsito esférico de 1m de radio por un orificio

en su polo inferior de 5 cm de radio efectivo. Esta parcialmente lleno con agua hasta

una altura de 1,5 m respecto al polo inferior, donde se encuentra el desague. Se su-

pondra:

1. - En el depédsito se ha practicado una abertura a la atmésfera en su polo superior de
manera que la presién en su superficie es igual a la exterior.

2. - Los efectos de friccion con las paredes son despreciables.

3. - Las pérdidas por evaporacion son despreciables.

No representaria, sin embargo, mayor dificultad incluir todos o alguno de estos efectos

asi como un coeficiente de descarga.
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—>r<— 2R

Figura 6. Esquema del depdsito y sus variable geométricas

Solucioén clasica:

Puesto que la presién en el nivel superior del fluido y en la salida es la atmosférica,
puede escribirse la ecuacion de Bernoulli como

zg+ BV=uU (1)
por otra parte, de la ecuacion de continuidad se tiene que Sv = su siendo v la veloci-
dad instantanea del fluido en el depdsito, u la velocidad del desagle, Sy s las seccio-
nes en el deposito y desague. Si r es el radio instantaneo de la seccién del depdsito y
R; la del desagiie, constante, se llega a u= (7R,)’ v lo que conduce, sustituyendo en
M a

VA(r/Ry)* -1)=22g (2)

a0

La integracion de esta ecuacion podria atacarse por el cambio
z=R+Rsenoa, dz=Rcosada r=Rcosa
lo que llevado a (3) supondria
R cos a da=(2R(1+ sena)g/(( R cosda/ R,)*-1) dt (4)
Aunque la separacioén de variables es facil, aparecen integrales del tipo
Kcos? a -1 cuya integracion tampoco es inmediata. Veamos como se puede resolver
de un modo mas sencillo.

Solucioén informatica:

Para ello se partira de (3) escrita como
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que sera la funcion basica del algoritmo informatico con el que se ira obteniendo cada
valor sucesivo de z como

Zi=Zjiq1- dz
Si ademas se desean evaluar las correspondientes velocidades “instantaneas” sera su-
ficiente con utilizar (2) y (3).
No es necesario un gran numero de pasos. Aunque aqui se han tomado hasta 6000,
la solucién converge muy rapidamente como muestran los resultados obtenidos.

Paso |1 /0,1 [0,08 |0,07 0,06 0,05 0,04 0,03 0,02 0,01
(dt)/s

t/s 122 (121,7 |121,76 | 121,73 (121,74 |121,76 |121,74 121,72 (121,72 | 121,72

Otra ventaja es la posibilidad de obtener muy facilmente una representacion grafica del

proceso.
J@ frchivo Edicidn Wer Insertar Formato Herramientas Datos Yentana 7 ;Iilll
©-o (@ E s AR B W ks EE YR 0E.
=9

A [ B [ C [ D [ E [ F G | H [ | [ 3

| 1 |Ri{m) R2(m) dtis) z0irm) —|
2 1 005 0.1 15
| 3 |t(s) z(m) r dz w(mds) uirnis) Tiempo de drenado
| 4 | 0 15 0866025404 00018074 001807402 542220681 1217
| & | 01 14981926 0867066396 000180198 001801578 541893893
| B | 0.2 149639062 0863099276 000179661 001796611 541567899
| 7 | 03 149459401 0862124133 00017913 0017913 541242676
| & | 04 149280271 00670141076 000170604 001706045 54091822
i‘ 05 149101666 0,67115018) 000170084 001780843 5,40594522' -I
| 10 | 06 148923502 00721515420 00077069 001775694 540271574
| 11| 07 148746013 0073145249 00017706 001770590 539249360
| 12 | 08 148560953 006741313080 000176555 001705554 539627095
| 13 | 09 148392397 00675110043 0001760560 00176056 539307147
| 14 | 1) 1408216341 0876081299 000170562 001755616 5,38967116
| 15 | 1.1 14804078 0877045237 000175072 001750721 5,38667795
| 16 | 1,2 147865708 0878001938 000174587 001745875 538349176
| 17 | 13 14769112 0878951481 000174108 001741076 5,38031251
| 18 | 14 147517013 0579893544 000173632 001736324 537714013
1 19 | 15 147343383 0,580829402 000173162 001731618 5,37397454
| 20 | 16 147170218 0881757931 0D0172696 001726957 5,37051565
| 21 | 1.7 146897523 0852679605 000172234 001722341 536766347
| 22 | 18 146825288 0863594497 000171777 001717765 5,36451784
ﬁ 1 9 1 45553512 0,564502676 000171324 00171324 536137872
452188 0,885404214 000170875 001708754 5 35524605 JL[

4 |4 [ Tml GraFlcol )( GraﬁcoZ A Grafico £ Hojal f{ Grafico4 % Hoja2 { Hoja3 / |4| | ﬂ
[ Do - NNOOCE4E 2-L-A-==2804 .
Listo 1 v o o

Hnicio| | & 51 24 52 53 K ||[E Microsoft Excel - Ingt | BIHDJAIGS - Micosalt Ward | |3l 1537

Tabla 5- Aspecto de la hoja de calculo cuando se calcula el nivel de un liquido que se esta dre-
nando.
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1400

Figura 7. Variacion de las altura y radio instantaneo del contenido con el tiempo.

En el facsimile se han mantenido las cifras decimales presentadas por la hoja a fin de
mostrar la convergencia y estabilidad de los resultados. Como es preceptivo, la solu-
cion final debera dejarse en sus cifras significativas.

2.2.3. Casos en que aparecen son precisos calculos complejos repetitivost*! e integra-
les numéricas.

Ejemplo: Absorcion de gases.

C
10,00
7,50
5,00
2,50
1,50
1,00
0,70
0,50
0,30
0,20
0,15
0,10
0,05
0,02
0,00

p* (mm de
Hg)
567,0
419,0
270,0
127,0
71,0
44,0
28,0
19,3
10,0
57
3,8
2,2
0,8
0,3
0,0

Con objeto de reducir la concentracion de SO, del 16% al 1% en
volumen de una mezcla SO, — aire, se trata en contracorriente
con agua en una torre de absorcion de relleno. Se desea tratar 300
m®/h a 15°C y 3,5 ata con un caudal masico de aire G’= 800 kg de
aire. m? h™y con una cantidad de agua 30 % superior a la minima.
En estas condiciones es razonable suponer que la resistencia al
transporte de materia esta controlada por la fase gaseosa, siendo
Ks a =16 kmol m™ h™. Calculese

a) Diametro de la columna.

b) Numero de elementos de transmision.

c) Altura de relleno.
Los datos de equilibrio pare este sistema a 15°C expresados en C
= gramos de SO, por 100 g de agua frente a p*, presion parcial de
SO, se muestran en la tabla adjunta.
Solucioén:

a) Esta parte se resuelve sin mayores problemas de mo-

do clasico. Se calcula para la parte inferior de la torre donde la velocidad masica
del gas es mayor.

Calculando un valor medio de la masa molecular del gas M = 29*0,84+ 64*0,16=34,60
Se puede estimar la densidad del gas de entrada p =MP/RT= 5,127 kg m?

De ahi la masa de gas a tratar por hora m = 300*5,127= 1528 kg h -1
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Y la velocidad masica G = G’ /(1-y) =800/(1-0,16) =952,4 kg m? h™'
Haciendo un balance de materia se tiene que m =S. Gy en consecuencia S =1.615
m? y por simples consideraciones geométricas de S=nD%4 =D =1,47m

b)
Se empieza por dibujar el diagrama de equilibrio del proceso. En este caso se utiliza-
ran, como por otra parte es habitual las relaciones molares, indicadas por X e Y

. N . — 1/64
De la propia definicion de X, y combinando los datos del enjunciado X = C x
100/18
p*
Por otra parte Y = #
ptota/ - pS02

Es suficiente pues introducir las formulas en sendas columnas de la hoja y dibujar el
diagrama

Realacién molar Y

0,35

0,3

0,25 q

0,2

0,15 q

0,1

0,05

0

Digrama de equilibrio

\\

—

/
//// ‘

0,000000 0,005000 0,010000 0,015000 0,020000 0,025000 0,030000

Relacién molar X

Figura 8.- Diagrama de equilibrio y rectas de operacion.

Para el calculo de la cantidad minima de agua basta determinar los valores de Y a la
entrada Y, y salida Y, de la columna

Y+=0,19/(1-0,16)=0,1905

Y, =,01/(1-0,01) = 0,0101. Para tener la minima cantidad de absorbente, es necesa-
rio que el equilibrio se encuentre en la base, entrada. Como se trabaja con agua pura,
el punto representativo de la cuspide es pues (0; 0,0101) ye punto de la base corres-
pondera a Y= 0,1995 situado sobre la curva de equilibrio, es decir X= 0,0215, lo que da

. . : . L
una pendiente para la recta de operacion a cantidad minima 5 =8,425 yen

consecuencia L', = 6740 kg de agua /h.

Como se usara un 30% mas que esta cantidad, L’ = 1,3*6740 =8762 kg de agua /h. la
pendiente de la recta real de operacion (L'/G’) = 8762 / 800 =10,95. El trazado de esta
recta es inmediato en Excel
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3 Microsoft Excel - absorcian2.xls == x|
Archivo  Edicién Vet  Insertar  Formato  Hetramientas Datos  Venkana 7 Escriba una prequnta -8 X
DEEHSE SRY | RBR-< v-o- @z -3 23 o -0.
arial - N ¥ 8 5 € % o Y L% e DA
K24 - ]

A [ B [ c D E G H | ] | K [ L —
| T |ndhd il
| 2| 64
| 3|
| 4 |C p™ {mm de Hex A Y(OP) A A - Y-
| 5| 10,00 567 0 0028126 027090301 031826703
| B | 780 4190 0021084 01865701 024122627 00214 0,1364 0,1904 0,052 192307652 0,50803793
L 7 | 5,00 2700 00140683 0,11297071  0,16418352 00140625 011297071 018418352 00512128 195263668 1,79317687
| 8| 250 12rn 0007031 005013818 008714176 000703125 0,08013818 006714176 003700358 27 024411 094953700
| 9| 140 10 0004219 002742372 005632605 000421875 002742372 006632506 002850134 34600473 056625153
| 10 | 1,00 440 0002813 001681957 00409167 00028125 001681957 00409167 002409713 414987157 | 041159787
|11 0,70 280 0001969 00106383 003167169 0,00186675 00106383 0,03167169 002103339 47 5434435 0,31563671
|12 050 193 00014068 000730867 002550835 000140626 0,00730867 0,02550835 001819968 54 9460107 0,36723096
|13 ] 030 o0 0000844 000377358 001934501 000084375 000377358 0,01934501 001557143 64220194 0,20310857
| 14 | 0,20 57 0000563 000214746 001626334 00005625 000214746 001626334 001411588 708421915 0,11253955
|15 | 0,15 38 0000422 000143062 001472251 000042188 000143062 001472251 001329189 75 2335439 0,12032368
| 16 | 0,10 22 0000281 000082775 001318187 000028125 000082775 001318167 001235392 809489795 0,1303003
|17 | 0,05 0g 0000141 000030084 0,01164084 0,00014063 0,00030084 0,01164084 0,01133999 661834775 0,068435685
| 18 | ooz 03 0000056 000011279 001071633 000005625 0,00011279 0,01071633  0,01080354 94 3081327 0,05957424
|19 000 on 0,000000 0 0.0m01 0 0 0mm ool 98009901
| 20 |operacidn A F4RD052S
| 21 [% Y -0,08212002
| 22| 1] o,0101 5,56478521
| 23| 00214 0,19047
24 I ]
E "
| 26|
| 27 |
| 28 |
| 29 |
|30 |
El =
32 -
W <« » w[\ Graficol { Gréficoz ), Hojal ¢ Hojaz # Hoja3 [4] | LIJ_‘
Dbuio~ [3  Autoformas= . “w [ O Al 5B E S = EBf.
Lista UM

Tabla 4.- Calculos e integracion numérica del problema de absorcion

El numero de elementos se puede calcular segun

)

NOGZ_[

63

dY

Y-Y*

1

1+7,
n—
2 1+Y,

La integral se calcula por el método de los trapecios. Para ello se escribe las Y e Y* en-
tre los punto de integracién. Se calcula Y —Y* y su inversa. La integral se calcula por el

método de los trapecios cuya formula es

=(K7+K6)/2*(-I7+16).
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Numero de elementos

120

100

80

60 -

U(Y-Y*)

40

20

0,08 0,1 0,12

0,14

0,16 0,18 0,2

Figura 9.- Integracion grafica

La formula se extiende hasta el penultimo valor ( Muy importante)

El sumando no integral se calcula a continuacion lo que da un numero de elementos de
transmisién de 5,56, como se observa en el facsimile de la hoja.
c) La altura de un elemento de transmision se calcula segun

G

oG

Kya(l - Y)10g

=1,91m en consecuencia z = Hyg* Nog= 10 m

2.3.-Problemas en los que debe recurrirse a métodos de ensayo y error o
aproximaciones sucesivas, o en general a tanteos.

En este tipo de problemas la hoja muestra su eficacia, especialmente si se hace uso
de la utilidad “solver”, por ejemplo.

Ejemplo calculo de la temperatura de una llama.
Calculese la temperatura tedrica de llama producida al quemar completamente una

mezcla de gases cuya composicion en volumen es 20% de CO, 40% de H, y 4=% de
N2 con un 50 % de exceso de aire. Inicialmente combustible y comburente se encuen-

tra a 25°C.

Los calores especificos en kcal ( kmol K) se obtienen segun

C, = a+tbT+ cT?

a b-10° c10°
H, 6,424 0,1039 -0,7804
CcoO 6,480 0,1566 -2,387
N, 6,529 0,1488 -2,2271
0O, 6,732 0,1505 -1,791
H,0 (V) 6,970 03464 2,833




19

Para el CO, c, =18,036-4,474-10°T-158,08 T°°

Y los calores normales de combustion
De H, a H,0 (v) AH°® = -57,8:10° kcal/kmol
De CO A H°=-67,63-10° kcal/kmol

La solucidon de modo clasico significa establecer Una base de calculo, por ejemplo 100
kmol de combustible, efectuar el correspondiente balance de materia, establecer una
temperatura de referencia y efectuar el balance entalpico, sabiendo que por definicién
la temperatura de llama se calcula para un proceso adiabatico. Por no alargar se omi-
ten los calculos que conducen a la solucion siguiente

El Gas de combustion contiene

Componente | Kmol
CO 20
HoO(v) 40
0O, 15
N> 169,3

El balance entélpico Hs— He + XAH, =0, siendo Hs entalpia de salida, H, id. De en-
trada y 2AH; entalpia de reaccién, conduce (s.e.u. 0.) a la ecuacién

-2,016-10° T° + 0,2061 T* + 1845,8 T — 6330 T>° —41,233:10° = 0 su solucion es real-
mente compleja sin embargo la aplicacion de la utilidad “Solver” da una respuesta rapi-
da obteniéndose el resultado 2021,89658 K.

Es suficiente con introducir un valor cualquiera en una casilla, escribir la ecuacién en
funcién de esta casilla e imponer que la casilla ocupada por la férmula tome el valor ce-
ro.

Puede evitarse la integracion programando el balance entalpico instantdneo desarro-
llando este e imponiendo que al cabo de un determinado nimero de pasos, este sea
nulo.

También podria haberse utilizado, en este caso con ventaja, cualquier programa de calculo, como
“Derive”
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Entalpias (kcal)

5000000

4000000

3000000

2000000

1000000

-1000000

-2000000

-3000000

-4000000

-5000000

EA Microzoft Excel - inglb

J@ Archiva Edicion Wer Insertar Formato Herramientas Datos Ventana 2 ;Iilll
DL @Ry s - @z A 8i@o - N X¥s=E=9.%0,
F12 v =]
A B C [ D [ E [ F | G [ H [ I [ g
4 (N 5529 0,001488 -2, Z7E-05 1693 1693 I—|
5 |02 5,732 0001505 -1,79E-05 45 15
g |H:0 () 597 0,003464 -4 B3E-05 a 40
7|00y a 20
| 8 |
| 9 | |t
1 10 | 293 05743679 Solucidn
|11 (T Hs He Hr Q 2021 /7508
12 293 0 0 -3 FB5EHIE -3664500 1
| 13| 2595 574368 1,02E+H13 0 -3BB5EHIE -3663577 34
| 14 | 299148736  205E+13 0 -3BB5EHIE -3662554 46
| 16| 299723104  307E+HI3 0 -3BB5EHIE -3661531,36
| 16 | 300297472 4 09E+)3 0 -3BB5EHIE -3660508 03
| 17 | 30087184  S512E+13 0 -3BB5EHIE -3659454 48
| 18 | 301 446207 6,14E+13 0 -3BB5EHIE  -3B658460,7
| 18| 302 020575 7 ,16E+3 0 -3BB5EHIE -3657436,7
| 20 | 302594543  819E+13 0 -36E5EHIE -3656412 48
| 21 | 303189311 9.21EH13 0 -3 6E5EHIE -3655388 03
| 22 | 303743679 1,02E+4 0 -36E5EHIE -3654363 36
| 23 | 304 313047 1,13E+)4 0 -36E5EHIE -3653338 47
| 24 | 304 892415 1,23E+H4 0 -3BE5EHIE -3652313 35
| 25 | 305 466753 1,33E+04 0 -3BEE5E+HIE -3651288 02
26 | 306 041151 1 43E+04 0 -3EE5E+HIE -3650262 46 Jj
1[4 [ [p1% Hojat  Hojaz £ Gréfical 3 Hoja3 1« | |
JDiI;ujovRCoj Autoformas = . w [ O ‘@|&'£'é'f_'§.ev
Listo 1 ] . o

Obsérvese la concordancia entre ambos resultados

La formula informatica basica es H=B12+($F$7*(18,036-0,00004474*A13-
158,08*A13%( 0,5)) + $F$6*($B$6 +$C$6*A13 +$D$6*A13*A13) +$F$5*($BS5
+$C$5*A13 +$D$5*A13*A13)+$F$4*($B$4+$CH4*A13+$D$4*A13*A13))*$BS10
Véase también como las constantes asi como las cantidades de reactivos y productos
se han dejado como encabezamiento de la tabla, a fin de facilitar un posible cambio en
las mismas, sin modificacion sustancial del problema.

Balance Entalpico

——Hs

—&—He
Q

500 1000 1500 2000 2500

Temperatura (K)

Figura 10. Esquema grafico del balance entalpico del problema.
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3. CONCLUSIONES

Se han mostrado el fundamento y algunos ejemplos de aplicacion de la hoja de célculo

en la ensefianza de la Ingenieria Quimica.

Con esta herramienta tan ampliamente difundida:

e Se pueden obtener soluciones a problemas que implican emplear matematicas de
nivel medio con suficiente aproximacion, evitando complicaciones innecesarias y en
un tiempo muy reducido.

¢ No es preciso utilizar métodos complejos de calculo numérico, puesto que nada
impide elegir pasos de integraciéon suficientemente pequefios, y comprobar la con-
vergencia de los resultados.

¢ No obstante su sencillez de uso, su empleo a la hora de facilitar el estudio de pro-
blemas de ingenieria es grande puesto que libera en alto grado gran parte del cél-
culo matematico mecanico y permite centrar el esfuerzo en la comprension fisica
del problema.

¢ Minimiza errores de calculo.

e Permite la solucion de modo sencillo de problemas y supuestos que en otro caso
serian practicamente insolubles.

¢ Proporciona de modo inmediato un seguimiento grafico del problema.

¢ Una vez resuelto un problema, si se toma la precaucién de dejar fuera de la tabla de
calculo propiamente dicha, los parametros y datos del problema, se tiene resuelto
cualquier problema semejante.

¢ Abundando en lo anterior, y como principal valora afiadido desde el punto de vista
del aprendizaje, se puede variar los valores numéricos de los parametros fisicos o
geométricos y obtener respuesta inmediata, tanto numérica como grafica, lo que
facilita la determinacion de la influencia de tale parametros en el problema.
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5. ANEXO

5.1. Integrales elipticas*®

Una integral* del tipo IA/R(x, vf(x)) donde R denota cualquier funcion racional y f(x) es
una funcién de tercer o cuarto grado en x, puede expresarse como suma finita de inte-
grales elementales e integrales elipticas de tres tipos basicos.

Una integral eliptica surge de la medida de la longitud de una elipse

x*/a*+y?/b? = 1, con el cambio a coordenadas polares x = r cos 6, y = r sené

ds =/(dx)> +(dy)> = a* cos’ 0+ b sen’ 0dO=a~/1- &> sen® 0d6:
/aZ _b2

a

e es la excentricidad de la elipse

La integral entre 0 y n/2 de esta expresién corresponde a la longitud de un cuarto de
elipse y por razones de simetria la longitud total del perimetro es cuatro veces la ante-
rior.

Existen tres tipos fundamentales de integrales elipticas, son las mostradas en el re-
cuadro

IF (k)= TL
o V1—k’sen’6
A

HE(k)= j V1-k’sen’0do
0

7 do

‘([ (1+ nsen’@W1—k*sen’0

HITI(k) =

Tal como se han formulado se llaman completas, sustituyendo el limite superior por un
valor cualquiera ¢ se llaman incompletas.

El término k es el mddulo de la integral.

El término ¢ se llama amplitud.

El término n es el parametro de integral de tercer orden.

Estas funciones aunque integrables no pueden, salvo en el caso trivial de k=1, expre-
sarse como combinacion finita de funciones elementales como ocurre con otras mu-
chas® como /e dx; /sen x) dx/x Jdx/ In x, etc., no obstante su frecuente uso en la Fi-
sica y en la Matematica aplicadas.

Tablas con sus valores suelen encontrarse en muchos manuales.



