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ALGORITMOS DE CALCULO PARA EL PROBLEMA
DE DIFUSION EN UNA MEZCLA GASEOSA DE TRES
COMPONENTES

J. Armijo C."

RESUMEN

Se propone algoritmos de calculo para el problema de difusion en una mezcla de gases de tres componentes.
Los algoritmos se derivan al resolver la ecuacion de Maxwell-Stefan mediante la transformada de Laplace.
Se calculan los flux molares y se comparan con los obtenidos de la metodologia Taylor-Krishna. Los
resultados revelan que la difusion neta de las especies quimicas en mezclas de mas de dos componentes
puede establecerse en direccion opuesta a la gradiente de concentracion o puede ser cero a pesar de
que la gradiente es diferente de cero.
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CALCULATION ALGORITHMS FOR THE PROBLEM OF DIFFUSION IN A GAS MIXTURE OF THREE-
COMPONENT

ABSTRACT

We propose algorithms for calculating the diffusion problem in a gas mixture of three components. The
algorithms are derived by solving the Maxwell-Stefan equation by Laplace transform. Molar flux are
calculated and compared with those obtained from the Taylor-Krishna methodology. The results show that
the net diffusion of chemical species in mixtures of more than two components can be set in the opposite
direction to the gradient of concentration or may be zero even though the gradient is different from zero.

Keywords: Diffusion equation, Maxwell-Stefan, algorithms, computation, molar flux.

1. INTRODUCCION

Las operaciones de separacién por trans-
ferencia de masa, tales como absorcion y
destilacién, estan fundamentados en los
mecanismos de difusion molecular. La difu-
sién a nivel molecular es consecuencia del
movimiento individual de las moléculas y al
choque entre ellas, en virtud de su energia
térmica.

En la absorcion de un gas desde una mez-
cla binaria A+B, la especie A debe migrar
desde la masa principal de la mezcla hacia
la interfase gas-liquido atravesando una pe-
licula del gas B estancada sobre la interfase

debido a una barrera a la solubilidad (N;=0).
En la destilacion, se establece una contra-
difusion equimolar de Ay B (N,+N_=0). Los
vapores de B se difunden desde la masa
principal hacia la interfase vapor-liquido
donde se condensan, y los vapores de A se
evaporan en la interfase y migran hacia la
masa principal de la mezcla de vapores!".

Los procesos de difusion en mezclas bi-
narias se describen por la primera ley de
Fick. Esta considera la difusién neta como
el resultado del transporte por arrastre de
la mezcla, denominada efecto convectivo,
y el transporte debido a una gradiente de
concentracion denominada difusion ordina-
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ria® el cual es proporcional al coeficiente de
difusion molecular binario (D,;).

Para mezcla de gases multicomponen-
tes ideales, la ecuacion desarrollada por
Maxwell y Stefani® es una buena aproxima-
cion para describir los procesos de difusion
molecular:

=Y (¥, -p8) )

7= eD;

Existe una importante diferencia entre difu-
sién binaria y difusién multicomponente®. En
difusion binaria el movimiento de la especie
A es siempre proporcional al negativo de la
gradiente de concentracion de la especie
A. En la difusién de mezclas multicompo-
nentes, puede presentarse las siguientes
situaciones: (i) difusion inversa, en el cual
una especie se mueve contra su gradiente
de concentracion; (i) difusién osmética, en el
cual una especie se difunde a pesar que su
gradiente es cero; (iii) barrera a la difusion,
cuando una especie no se difunde a pesar
de que su gradiente es diferente de cero.

H. L. Toor™ presenta soluciones analiticas de
la ecuacién de Stefan-Maxwell para mezclas
de tres componentes en los casos de difu-
sion inversa, difusion osmotica y de barrera
a la difusion; asi mismo propone el uso de
gradientes generalizados para calcular el
flux molar. Toor presenta soluciones en los
casos donde se restringe el flux molar: para
N, =0y para N, = 0.

R. Taylor y R. Krishnal® proporcionan la
solucién exacta de la ecuacién de Maxwell-
Stefan para mezclas multicomponentes de
gases ideales. La solucion de las ecuaciones
diferenciales se realiza mediante el algebra
matricial, y proponen algoritmos para los
respectivos calculo de los flux molares me-
diante procesos iterativos.

La metodologia de Taylor-Krishna es bas-
tante general y depende, como cualquier
método iterativo, del valor inicial de la va-
riable que se busca calcular para asegurar
convergencia. Esta situacion hace que se
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realice un gran esfuerzo computacional en
tener estimados iniciales muy cercanos a
los valores verdaderos para el flux molar,
de tal suerte que se pueda reducir a tres
iteraciones el proceso global de calculos.
Aunque la solucion de Taylor-Krishna se
aplica a cualquier numero de componentes,
ellos presentan ejemplo de calculo al caso
de mezclas de tres componentes (para N, =
0y XN, = 0), posiblemente, porque es dificil
encontrar informacion experimental para
mas de tres componentes que pueda servir
para confrontar los valores calculados.

En este trabajo formulamos una solucién
alternativa de la ecuacion de Maxwell-Stefan
derivada a partir de la transformada de La-
place para mezcla de tres gases. El método
demanda un gran esfuerzo algebraico para
reducir las ecuaciones analiticas de los
perfiles de concentracion, pero disminuye
el esfuerzo computacional, manteniendo en
tres el minimo numero de iteraciones en el
proceso de calculo de los flux molares para
los casos de N, = 0 y N, = 0. Asi mismo, se
presenta la solucion general sin restriccion
de los flux molares.

2. FUNDAMENTOS TEORICOS

Sea una mezcla de tres gases A, B y C,
que se difunden en direccion z, a presion
y temperatura constante. No hay reaccion
quimica entre las especies en el espesor de
pelicula donde ocurre la difusion. En estado
estacionario, la ecuacién de continuidad
establece que el flux molar de cualquiera de
ellas es independiente de z:

AR [i=4,B,C] @)
dz

Por otro lado, la ecuacion (1) se desarrolla

para cada especie considerando que el
coeficiente binario D, = D;;:

(yANC -yeN, ) (3)

1 1
C%:D (yANB_yBNA)+D

dz 4B AC

d) 1
cﬁz_(yBNA_yANB)-F

N.-y.N,) (4
& D, DBC(yE c Ve B) (4)
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1 1
cﬂ:D (ycNA_yANC)+D (ycNB_yBNC) (5)

dz AC BC

Las ecuaciones 3 a 5 se resuelven con la
restriccion:

Yytyptye=1 6)
que se cumple en cualquier posicién z.

Despejando y C de la ecuacion 6, y reempla-
zando en las ecuaciones 3 y 4, se obtiene
después de arreglar:

Y =My, +Ny,~D @)
dz
Y _py, 40y, - ®)
dz
oMo NN o
DAB DAC
Donde:
v=| L, (10)
DAC DAB
p=NNa Nyt Ne (11)
DAB DBC
11
0= ———— [N (12)
DBC DAB g
p=lNe g N (13)
DAC DBC

Condicion de frontera:

z2=0 Y,=Y4 > Vs =Vgo (14

Caso 1: Solucién general sin restriccion
en el flux molar

La solucion de las ecuaciones 7, 8 y 14
se obtiene mediante la Transformada de
Laplace!, al aplicar el teorema de inversion
de Heavy-Side!” se obtienen los perfiles de
concentraciones:
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o=k e 3 )
i=1 &1\4;

Yy =ky + iMe“’: (16)

= g (a,)
_PD-NE , _EM-DQ (17)
"“PM—-No O PM-NQ
fl(a‘):czywalz+c(NyBO—PyAU—D)a,+PD—NE (18)
g(a)=3cal —2¢(P+ M)a,+ PM - NQ (19)
(@) =0f (a) (20)

2,(a) = (ca,~ P)[ 4’a’ = c(2P+3M)a, + PM — NQ |- cNQq, @1)

i=12

(P+M)%\|(P-M) +4NQ )
a=
' 2¢

Las ecuaciones 15 al 22 constituyen solu-
ciones generales al problema de difusion de
tres componentes sin ninguna restriccion en
los flux molares. Para determinar la compo-
sicion yA en funcion de la posicion se debe
especificar los flux molares N,, N, y N ... Por
otro lado, si se conoce la composicion en
el extremo de la pelicula, z = 5, entonces el
problema es determinar los flux molares y
solo tenemos las dos ecuaciones 7 y 8, con
tres incognitas N,, N, y N_.. En este caso, se
debe fijar alguna restriccion en uno de los
flux molares.

Si imponemos restricciones al flux molar de
una de las especies obtenemos las solucio-
nes dadas por Toort, cuyas ecuaciones se
presentan en el anexo.

En adelante definimos las relaciones de flux:

Caso 2: Barrera a la solubilidad o gas
estancado (N, = 0)

Similar al caso de una mezcla binaria, el
componente C no puede pasar hacia una
segunda fase porque es impermeable a C
o por la baja solubilidad de C en dicha fase.
Las ecuaciones 15 al 22 también se aplican
a este caso, donde:



Caso 3: Difusion netacero,N,+N_+N_=0

En el caso de difusion neta cero se tiene
p=—(1+9)

Se aplica la transformada de Laplace a las
ecuaciones diferenciales, y para obtener el
perfil de concentraciones se emplea el mé-
todo de las fracciones parciales®.

Vi= Yotk (e%z —1)—k322 @)
Vg = Yo T i3 (easz —1)—k34z @)
_ My, + Ny, NE+MD o
oo (P+M)  (P+MY
DP—-NE
= @
2 c(P+M)
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k33:% @)

i _E_Q(NE+MD) -

e eM(P+M)

a3:P+M )
C

Las ecuaciones para los casos 1,2y 3
permiten elaborar los procedimientos de
calculo que se muestran en las Figuras 1, 2
y 3 respectivamente. La Figura 4 determinar
la region de busqueda donde puede hallarse
una solucion para f, en los casos 2 y 3.

Los algoritmos son facilmente implementa-
dos en una hoja de calculo y se utilizan para
resolver algunos problemas de la literatura,
como los presentados por Taylor-Krishna al
mostrar su método general para mezclas
multicomponentes aplicados a tres compo-
nentes.
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Solucién: caso 1 sin restricciones en el flux molar Problema:
calcular flux molares y describir el perfil de concentraciones.

¥

Paso1- Ingresar datos:

N, N,

p=""=  p=—C
NA NA

DAB7DAC’DBC

z=0 ¥,=Y4,
Z2=8 Y=Y

Yp =DYgo

Presion (P) y Temperatura (T)
v v

Paso 3- Calcula las raices:
i=1,2

. (P M) (P M) +4NQ

a.
2¢

¥

valor de los siguientes polinomios

g (a)=3c%a’ =2c(P"+M")a +P'M" -N'Q’
£1@)=0f(a)

cN'Q'a;

Paso 4- Para cada raiz calculada en el paso 3, calcula el

fl"(ar):czyAOa:2 +c(N*yE0 -Py, —D*)af +D'P"-N'E’

g,(a’)=(ca - P*)[4czai*2 —c(2P" +3M")d +P'M" -N'Q’ ] -

!

Paso 2-Calcula los siguientes parametros: Paso 5- Calcula los coeficientes:
o f  1te oL _ L _PD-NE ACY . _S(@)
D, D, D, D, 11 P—*M‘—N’Q* 12 g;(a;) 13 gf(aZ)
« 1 ¢+o . 1 1 . ‘s . s ., s
P=D—+D— 0 = D___¢ _ME-DQ _Lia) k _fi(a)
e se D TMP-NG T g@) T @)
D= 1 P [ . P l
DAC DBC RT

Paso 6- Resolver para N, la ecuacion:

_ a* N, a*, ON 4
Vs =k +ke +kze

A 4

Paso 7-El perfil de concentraciones se
calcula de las ecuaciones:

SN, (5) a*, 6N (5)
)ik e s

13

a*
Yi=k,tkye

a*l(fNA[i) a*25NA[£]
— s s
Yy =ky +kye +hkye

Fin

Figura 1. Algoritmo para resolver el caso 1 sin restricciones en los flux molares. Se calculan los flux

molares y el perfil de concentraciones.
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Solucién: caso 2 para N.=0. Problema: calcular flux molares
y describir el perfil de concentraciones.

¥
Paso1- Ingresar datos: l
N,
p= N—C =0 Paso 6- Calcula los coeficientes:
A
D13 D s> Dye _PD-NE _f@) _f(@)
2=0 Y, =Vior Y5=Vso YPM-N'Q " gl@) " g(a)
2=6 Y=Y V5=Vns p ME-DQ _fi@) | _f@)
21 T Nt At 22 T T x, 23 T %, .
MP -N
Presion (P) y Temperatura (T) 0 &(@) £:(a,)

* v

Paso 2- Suponga:
pong o= % o Paso 7- Resolver para N,, la ecuacion:
A
=k, + ke 4 ket N
Paso 3- Calcula los siguientes parametros: Yas =K T B
M= KA . I+¢ N = 11 l
Dy Dy Dyc Dy Paso 8- Calcula:
. 1 + _ a* 6N a*, 6N,
po_L  0t¢ 0= 11 5 V86 cutentade = o1 F Hnp€” ' kype 2
Dy Dy D,. D, l
D= =2 P Paso 9- Calcul
= == =— aso 9- Calcula:
Dy Dye RT
l y C3 | calculado = l_y A6 _y BS | calculado
Paso 4- Calcula las raices: YVes =1= Y45 = Vas
i=12
. (P HMYE(P M) +4NQ
a. =
' 2c No
¢ &ﬁ Yes calculado —Ves = 0

Paso 5- Para cada raiz calculada en el paso 3, calcula el
valor de los siguientes polinomios: si

£1@)=cya +c(N*y80 -Py, —D*)a’* +D'P'-NE’

P 2 % . P . Paso 10- El perfil de concentraciones se
g(a)=3ca’ ~2c(P +M)a +PM -NQ calcula de las ecuaciones:

f: (a*) = Q‘fl*(a*) a* 6N, i] a*, 5NA(£)

i i _ 5 5

B S . e e Y=k, tk,e +k,e
g,(a)=(ca —P )[4c a"—c(2P +3M )a +PM -NQ :|—

CN*Q*a: a* 6N %)

l Yy =ky +hkye

+ ke

Fin

Figura 2. Algoritmo para resolver el caso 2 NC=0. Se calculan los flux molares y el perfil de concentra-
ciones.
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Solucién: caso 3 para Np+Ng+N¢= 0. Problema: calcular flux
molares y describir el perfil de concentraciones.

v
Paso1- Ingresar datos:
DAB > DAC > DBC

z=0 Y,=Y4, Ys=DIgo
2=8 Y=Y Y5=DVss

Presién (P) y Temperatura (T)
+ A 4
Paso 2- Suponga: N Paso 6- Calcula:
=_£ * a 6N, *
¢ N, < RD Yss calculado Yo +k33 (e ’ _1)_k346NA
Y calcula o= (1+¢) i
Paso 7- Calcula:
Paso 3-Calcula los siguientes parametros: Vs vateutods = 1— V45 = V86| coteutodo
« ¢ l1+e " 1 1
M =—+—= N = - =]—- —
Dy Dy D, D, Yes 1 Yais —Vas
P"=—1 +—¢+¢ Q*= 1 — 1 9
D,; Dy D, D,
D= 1 E= [ = i
DAC DBC T
v
Paso 4- Calcula coeficientes:
. My, +Ny, NE+MD Paso 8-El perfil de concentraciones se
n * DN . . calcula de las ecuaciones:
(P+M)  (Pam)
e e s g . z
¢ _DP-NE e O Y
® e(P M) )
a: _P+M . a;[sNA(g] ) .
c V=Yg tk |e -1 |-k ON, =
*k* 33 34 6
Y
k =—+
33 M
. E* Q* (N*E* +M*D*) -
Y S ———— i
e oM(PHM)
Paso 5- Resolver para N,, la ecuacion:
R (e“s‘w‘ - 1) k' SN,

Figura 3. Algoritmo para resolver el caso 3 NA+ NB + NC = 0. Se calculan los flux molares y el perfil de
concentraciones.
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Paso1- Ingresar datos:

DABﬂDAcﬂDBC

z2=0 y,=Y4> Yz=Dso

z=0 y, =Yas> Y =DVss

Presion (P) y Temperatura (T)
v

Paso 2 - Calcula los parametros:
1 1 1 1 1 1
1 s Dac g DAC DBC ’ D,; Dy
_ P
Yy Yes =1=Yus = Vss
Ne=0 I ] N,+Ng+N=0
Paso 3 -Calcular las raices r, y r,: Paso 3 - Calcular las raices r, y r,:
A=
Yao i k A=ky,s
B=yu—— Vs~ B=ky,s—kyps—k,
k; k,
k C=-kyss
— 1
€=y _—B+\B-a4cC
= T
24
—B+VB*-44C .
h= —B—~B"—-44C
24 y=———
24
—-B—B*-44C
}"2 =
24
v v
Paso 4 - Calcular las raices ry y r,: Paso 4- Calcular las raices ry y r,:
A=y, A=k,
B=J’Ao_£yso_£ B=kyy—kyz—k,
k, k, C=~kys
C:—ﬁym _—B++B’-44C
& ST
—B+\/Bz—4AC —-B-— BZ—4AC
h=s——0 p=—
24 4 24
—B—\B*-44C
rp=——————
24
(R )

egion de busqueda

' '

! s<4
Paso 5 - Ordenar las raices de menor a mayor: | 0, <<,
4<P <P <9,
9>9,

Rechazar

9=-1
N %}:—0.899/

Figura 4. Algoritmo para determinar la region de busqueda donde puede hallarse una solucion para el
valor de fen los casos 2 y 3.
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3. RESULTADOS Y DISCUSION

Problema 1: Descomposiciéon catalitica
de amoniaco

Amoniaco (A) en fase gaseosa se difunde
desde la masa principal hacia la superficie
de un catalizador donde se descompone de
acuerdo a la reaccion quimica:

2NH,(g) — N,(g)+3H,(g)

El nitrégeno (B) e hidrogeno (C) formados
sobre la superficie del catalizador se difun-
den en sentido contrario al amoniaco y se
mezclan en la masa principal del gas. Se
considera que la reaccién quimica es ins-
tantanea, y el amoniaco desaparece apenas
llega a la superficie del catalizador (y,=0).
El proceso esta controlado por el fenémeno
de difusion y la relacion de los flux molares
se determina por la estequiometria de la
reaccion:
Niy e
2 3

La presion es de 1 atmésferay la temperatu-
ra promedio en el espesor de pelicula (3) es
200 °C. Los coeficientes de difusion binario
se estiman a partir de la ecuacion modificada
de Wilke-Leel®:

D,,=0.520cm’ /s
D,.=1595cm’ /s
Dy =1.527cm’ /s

Las composiciones de la masa principal de la
mezcla de gases, expresada en fracciones
molares son:

z=0, y,,=03333 y,,=0.1667 y., =0.500

De acuerdo a estas condiciones, el espesor
de pelicula (8) se mide desde la masa princi-
pal del gas hacia la superficie del catalizador.
La relacion de flux molares son:

1 3
¢——5 ¢__E

Para este ejemplo se sigue el algoritmo de
la Figura 1. Para calcular el flux molar la
ecuacion del paso 6 se arregla de la forma:
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Se calcula 5N, haciendoy,, =0 .

Utilizando la técnica de Newton se obtiene
la solucion en tres iteraciones. Como no se
especifica el espesor de pelicula, 3, los flux
molares se calculan como el producto 5N..

La Figura N.° 5 muestra los perfiles de con-
centracidon que se obtienen del algoritmo de
la Figura 1. En esta se observa que los flux
netos de NH.(A), N,(B) e H,(C) se dirigen
en direccion que decrece la concentracion
como si fuese solamente difusion ordinaria.

Problema 2: Deshidrogenacion del etanol
en fase vapor®

Como en el caso anterior, el etanol (A) se
difunde hacia la superficie de un cataliza-
dor donde se decompone de acuerdo a la
siguiente reaccion:

Etanol — acetaldehido + hidrégeno

0,70
«— SN =-1.109x10"mol / cm s e e =T
c Ja-

0,60

0,50 +—=

0,40

030 —

020 “e, ON,=7392x10"mol [cm s —
0,10 -

e
.
.,

0,00 - T T T T T T T T
0 0,1 0,2 03 04 0,5 0,6 0,7 08 09 1

Figura 5. Perfiles de concentracién para la di-
fusion de una mezcla ternaria: NH,(A), N,(B),
H,(C) sin restricciones en el flux molar: N./N, =
-0.5,N/N, =-1.5

El acetaldehido (B) y el hidrégeno (C) se
difunden en sentido contrario al etanol (A).
La relacion de los flux molares es:

N,=Ny,=N_

La concentracién de etanol sobre la super-
ficie del catalizador es diferente de cero por
cuanto la cinética de la reaccion es finita:

Y4
N, ===
Tk

c



Las condiciones son:
Composicion en la masa principal del gas
z=0, ,,=06 y,,=02 y., =02
Relacion de flux molares
9o=-1 p=-1

La presion es de 1 atmdsfera y la tempera-
tura de 548 K.

La constante cinética, k, = 0.001 mol/cm? s.
El espesor de pelicula, 3 = 0.1 cm.
Los coeficientes de difusion binarios son:

D,; =0.720 cm’/s
D,.=230cm’/s
D, =2.30cm’/s

Se emplea el algoritmo de la figura 1, perola
ecuacion del paso 6 se expresa como sigue:

(ON,) _
Sk

c

k,, —k,e™ —k e =0
Taylor-Krishna obtienen los siguientes re-
sultados:

Y,; = 0.08960

N, = 0.8960 mol/m? s

Los resultados se muestran en la Figura 6,
con las ecuaciones desarrolladas aqui. En
tres pasos iterativos, obtenemos:

y,, = 0.08877
N, =0.8877 mol/m? s

Los resultados se muestran en la Figura 6,
con las ecuaciones desarrolladas aqui. En
tres pasos iterativos, obtenemos:

y,, = 0.08877
N, =0.8877 mol/m? s
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Ya
080t 6N, =8877x10 “mol /cm's —
Te
0,50 2.
: v
e — 06N,
"'0.\
0,40 *. Y
.
. < 0N,
0,30 e - -—
Vo 7 ettt e
0,20 === Sy
Ye AN
0,10 ..
0,00
0 0,1 0.2 03 04 05 06 07 08 09 1
Z,
%

Figura 6: Perfiles de concentracion para la difu-
sién de una mezcla ternaria: Etanol (A), acetalde-
hido (B), H,(C); con flux molares: N; =N,, N. =N,.

Problema 3: Evaporaciéon de una mezcla
liquida acetona-metanol en presencia de
aire!'”

Una mezcla de liquidos acetona (A) - meta-
nol (B) en presencia de aire se evapora en
el tubo de Stefan. En la interfase gas-liquido
prevalece un estado de equilibrio, y en el
extremo superior del tubo, la corriente de
aire lo mantiene libre de acetona y metanol.
Las condiciones son:

Presiéon = 745.56 mm Hg, temperatura =
55.4 °C.

Las composiciones en las fronteras de la
pelicula son:

z=0, y,,=0.319 y,, =0.528
z=0 Vs =0 ¥ =0 yes =1

En este caso el aire (C) forma una capa es-
tancada sobre la superficie del liquido, por
lo tanto NC = 0, es decir:

Los coeficientes de difusion binaria son:

D,, =0.0848 cm’/s
D,.=0.1372 cm’/s
Dy =0.1991 cm’/s

El espesor de pelicula, 6 = 23.8 cm.

Primero empleamos el algoritmo de la figura
4 para determinar la regién de busqueda de
¢. Se halla:

—0.6214 <9 <1.7718
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Se explora diferentes valores de f, en el
rango anterior, siguiendo el algoritmo de la
Figura 2. Hallamos que la solucion es:

¢ =1.7543
N, =1.782 x 107 mol/cm? s

Y, = 0.9996

Problema 4: Contradifusiéon equimolar en
la mezcla etanol-alcohol ter-butil- agual!

Considere ahora el problema de la mezcla
etanol (A)- alcohol ter-butilico (B)- agua (C)
con la condiciéon NA+NB+NC=0. Las condi-
ciones son:

SN.=0 ,°

0,60 ~yg —
ON, =7.442x10"mol / cm s —

o * \
0,00 + T T T T T T T T T

0 0.1 02 0.3 0.4 05 06 0.7 0.8 09 1

Figura 7. Perfiles de concentracién para la di-
fusion de mezcla: acetona (A), metanol (B), aire
(C); con flux molar N = 0.

Presion = 760 mm Hg, temperatura =
133.07 °C.

Las composiciones en las fronteras de la
pelicula son:

z=0, y,,=0.65 y,,=0.13
z=0 y,;=0.50 y,s=0.14

En este caso el flux total neto es cero:

p=—(1+9)

Los coeficientes de difusion binario son:

D,,=0.08cm’ /s
D, =02lcm*/s
Dy =0.17cm’ /s
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El espesor de peliculaes 6 = 0.1 cm.

El algoritmo de la figura 4 determina las si-
guientes regiones de busqueda para hallar
una solucion de ¢:

¢ <—1.085
~1.042< $<0.164
¢ >0.2206

La exploracion de diferentes valores de ¢
con el algoritmo de la figura 3 conduce ini-
cialmente a ¢ = 0.05. A partir de este valor
llegamos a la solucion

¢ =0.054
N, =8.088 x 10 mol/m? s
N, =4.3676 X 10° mol/m? s

El método de Taylor-Krishna da como resul-
tado los flux molares de Ay B, 8.086 x 102
y 4.344 x 10 mol/m? s, respectivamente.

La Figura 8 muestra los perfiles de concen-
tracion.

SN, =8.088x10 7 mol | m § e v,

— SN, =8.5249x10"

Ys
0.10 1 SN, =4.3676x10" mol / cm's =

0 01 0.2 03 04 05 06 0.7 08 0.9 1
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Figura 8. Perfiles de concentracién para la di-
fusion de mezcla: etanol (A)- alcohol ter butilico
(B)- agua (C); con flux molar N,+N,+N_= 0.

Problema 5: Mezcla de evaporacion
constantel'?

Consideramos el caso de una mezcla liquida
tolueno (A) y etanol (B) que se evapora en
una atmésfera inerte de nitrégeno (C). En
el gas, el tolueno y etanol se difunden a
través de una pelicula de nitrégeno (NC=0)
estancada. En la interfase liquido-gas (z=0)



prevalece el equilibrio termodinamico. Las
composiciones de equilibrio en el gas, a 760
mm Hg y 15.56 °C, en funcién de la compo-
sicion de la mezcla liquida son:

Tabla 1. Equilibrio liquido-vapor, sistema tolue-
no (A) + etanol (B) + nitrégeno( C)

XA Ya ;]
0,096 0,075 0,4355
0,155 0,1034 0,4189
0,233 0,1264 0,3959
0,274 0,133 0,3867
0,375 0,1421 0,371

En el otro extremo de la pelicula (z=5) una
corriente ligera de nitrégeno mantiene los
niveles de concentracion de tolueno y etanol
despreciables, asi que para fines practicos
la fraccién molar de nitrégeno es 1.

Se denomina mezcla de evaporacion cons-
tante aquella cuya composicién molar del
liquido esta dado por la relacion de los flux
molares:

— NA _ 1
N,+N, l+¢

Xy

(31)

Para efectuar los calculos utilizamos los
siguientes valores para los coeficientes de
difusién molecular binarios:

D,, =0.03625 cm’/s
D, =0.07066 cm’/s
D, =0.1109 cm?/s

El algoritmo de calculo a seguir es el que co-
rresponde a la figura 2, solo que en este caso
las composiciones en z = 0 se desconocen.

El procedimiento a seguir es:
*  Suponer X,.

+ Estimar las composiciones y,, y y,, de
la Tabla 1.

e Seguir el algoritmo de la Figura 4 para
determinar la region de busqueda donde
puede hallarse una solucion para ¢.
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»  Segquir el algoritmo de la Figura 2 para
determinar el valor correcto de ¢.

+ Calcula x, de la ecuacion 31. Compara
este valor calculado con el valor su-
puesto y si estos se ajustan bajo cierta
tolerancia habremos hallado la solucion
al problema.

Los resultados se muestran a continuacion
para dos valores supuestos de x,:

Xa Yao YBo
supuesto Tabla 1 Tabla 1
0,233 0,1264 0,3959 3,765 0,2099
0,19 0,115 0,409 4,272 0,1897

Xa

o
calculado calculado

Se observa que la solucion es xA = 0.19.

La Figura 9 muestra los perfiles de concen-
tracion y los valores de los flux molares.

1,00 -

SN, =2.5444x10"°mol / cm s —

Ya 6N, =59561x10"mol/cms =

0,10 $reescaeeign By U L SRR T s

0 0,1 0,2 03 0.4 0,5 0,6 07 08 0,9 1

Figura 9. Perfiles de concentracién para mezcla
de evaporacion constante: tolueno (A), etanol
(B), N,(C), con N = 0.

4.CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

Los resultados muestran que la velocidad de
difusion, en una mezcla multicomponente,
depende de la gradiente de concentracién de
todas las especies presentes, y la direccion
de difusién no siempre ocurre en la misma
direccion en que disminuye la concentracion.

La metodologia presentada en este trabajo
constituye una alternativa de calculo en el
caso de mezclas ternarias y que requiere
menos esfuerzo computacional. Se reco-
mienda implementar el algoritmo de Taylor
y Krihsna porque es mucho mas general y
aplica a cualquier numero de componentes
en la mezcla.
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5. NOMENCLATURA
A, B, C especies quimicas

coeficiente de difusion binario i, j;

[L2/ tiempo]
N, flux molar de la especie quimica;
[mol/L2 tiempo]
Y, fraccion de la especie i en la mezcla
z coordenada espacial
) espesor de pelicula; [L]
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Soluciones de Toor! para la difusion de tres gases ideales

Tabla 3. Caso 2. NC = 0 barrera a la solubilidad.

O
D, Dy 6 Yeo

(23)

(24)

_Dy P(1+0) yis—(1+9) (ki /k;) 55 — 9 (ks /s
N (1+¢)_ o ]n|:¢(1+¢)on —(1+¢)(k1/k3)y30 _¢(kz/k3)

Tabla 4. Caso 3. NC = 0 barrera a la solubilidad y NB = 0 barrera a la difusion.

cD
NA:( gc)]n[”c]
Yas Dac
—==\7-)Dus
Yo (C)
Dyc
YVas =1=Yeolc — Vo (rc)DAB

(26)

27) r. = Yes (29)
Yeo

(28)

76



Rev. Per. Quim. Ing. Quim. Vol. 13 N.° 2, 2010. P&gs. 64-77

Tabla 5. Caso 4. NA + NB + NC = 0 Difusién neta igual a cero.

k, ko) c b=
Nl ot [P 506 O =26) +h (a0 = o) ] @0) | D D
DAC DBC K 1 1
k 2 k k k k 2 DAC —DBC (25)
NA(k3+kl¢)=§ln|: 1yA6¢2+( Vs —kYps — k)P 3y35:| (31) ‘o 11
kY@ +(ksy 0 =k yso = k)@ —kyyp, > D, Dy
Tabla 6. Caso 5. NA+ NB + NC =0 y NC = 0 barrera a la difusion.
c
N,=|— ||~
y (%J [7] (32)
DAB[ks(on_yA5)+k1(yBo_y36)]:ln[rc] (33) po=des (29)
=
In[r,] Yeo
Yas =Vao+ Vo (le=1)——F— (34)
A A0 k2 co\'C kZDAB
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