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Resumen

En esta investigacidén tuvo como objetivo modelar y simular el proceso de conversion
del dioxido de azufre proveniente del proceso de tostacion de minerales sulfurados
en el proceso de fabricacion de acido sulfurico, es de tipo experimental se desarrolld
una metodologia que permite la optimizacion de un reactor catalitico que procesa
diéxido de azufre (SO2) proveniente de la tostacion de minerales sulfurados
basandose en el modelamiento matematico de procesos quimicos y la estadistica
aplicada al disefio de experimentos. El modelamiento matematico del proceso de
oxidacion de SOz que ocurre en un reactor catalitico se realizé mediante los balances
de materia y energia, luego con la simulacion del modelo se logré obtener los perfiles
de temperatura y conversion de SOz, los resultados de este estudio revelan que para
la presion = 1.98 atm, temperatura de alimentacion = 420 °C, flujo masico = 1520
Kg/m?h, radio = 0.0229 m, y temperatura en la pared = 205 °C, la conversion en el
reactor alcanza el 93.08% en una etapa de proceso, la simulacion llevada a cinco
etapas de proceso logra una conversion maxima a la salida del reactor de 99.34%.
Se logré determinar regiones de conversion alta de didxido de azufre para las cinco
etapas del proceso de conversidn catalitica, usando la metodologia de superficie de

respuesta, logrando la reduccion de la contaminacion ambiental.

Palabras clave: Diéxido de azufre, reactor catalitico de lecho fijo,

modelamiento, simulacion



Abstract

The objective of this research was to model and simulate the conversion process of
sulfur dioxide coming from the roasting process of sulfide minerals in the sulfuric acid
manufacturing process, it is of experimental type, a methodology was developed that
allows the optimization of a catalytic reactor that processes sulfur dioxide (SOz2)
coming from the roasting of sulfide minerals based on the mathematical modeling of
chemical processes and statistics applied to the design of experiments. The
mathematical modeling of the SO2 oxidation process that occurs in a catalytic reactor
was performed by means of the material and energy balances, then with the simulation
of the model it was possible to obtain the profiles of temperature and SOz conversion,
the results of this study reveal that for pressure = 1. 98 atm, feed temperature = 420
°C, mass flow = 1520 Kg/m2h, radius = 0.0229 m, and wall temperature = 205 °C, the
conversion in the reactor reaches 93.08% in one process stage, the simulation taken
to five process stages achieves a maximum conversion at the reactor outlet of 99.34%.
It was possible to determine regions of high sulfur dioxide conversion for the five
stages of the catalytic conversion process, using the response surface methodology,

achieving the reduction of environmental pollution.

Keywords: Sulfur dioxide, fixed bed catalytic reactor, modeling, simulation.



l. Introduccion

El origen del dioxido de azufre (SO2) relacionado a las actividades de la
industria minero-metalurgica, que hasta hoy en dia se viene realizando, se da en la
fundicion y tostacion de minerales, los cuales en su composicién presentan sulfuros
metalicos que luego de ser procesados desprenden gases polvorientos con contenido
de azufre en su forma oxidada. Este compuesto gaseoso es aprovechado como
materia prima en la produccion de acido sulfurico, para ello el gas residual debe ser
acondicionado previamente a fin evitar la contaminacion del catalizador en el proceso

catalitico.

El presente trabajo se propone optimizar el rendimiento de la conversion del
SOz -emitido por la tostacion de minerales- en un reactor catalitico de lecho fijo, a
través del modelamiento matematico y la simulacion del proceso; se describen los
antecedentes de la investigacion relacionados al proceso de tostacion de minerales
sulfurados, proceso de conversion del didéxido de azufre, emisiones de SO2 a la
atmosfera y su impacto al medio ambiente, normativa ambiental nacional para
emisiones y la calidad del aire. Asi mismo se describe el planteamiento del problema,
los objetivos, la justificacion, alcances y limites de la investigacion, y la definicién de

variables.

Se pone de manifiesto el tipo de investigacion que es aplicada, descriptiva y
cuantitativa; la identificacion y operacionalizacion de las variables, se explica la
prueba de hipétesis que consiste en analisis de varianza (ANOVA) aplicado al diseno
de experimentos; la descripcion de la poblacion que vienen a ser las plantas que
procesan minerales sulfurados y la delimitacion de la muestra, la cual se enfoca en el

funcionamiento del reactor catalitico de lecho fijo.



Se presentan las pruebas de contraste de hipotesis derivadas del analisis de
varianza en la que se demuestra los factores significativos del proceso, los graficos
factoriales y de superficie de respuesta de la que se obtiene la configuracién del punto
optimo de conversion de SOz en el reactor catalitico, y el analisis de los resultados

obtenidos de la simulacion del proceso.

Por ultimo, se expone la discusion de resultados y el beneficio que se obtiene
de optimizar la conversion, la cual significa reducir la cantidad de contaminate SO
emitido a la atmosfera, se enuncia las conclusiones y recomendaciones finales y se

citan las referencias bibliograficas que respaldan esta investigacion.

1.1. Planteamiento del problema

El modelamiento y la simulacion de sistemas quimicos y la optimizacion es el
uso de métodos especificos para determinar la solucién mas rentable y eficiente a un
problema o disefio por un proceso. Esta técnica es una de las principales
herramientas cuantitativas en la toma de decisiones industriales. Una amplia variedad
de problemas en el disefio, construccidn, operacién y analisis de plantas quimicas
(asi como muchos otros procesos industriales) pueden ser resueltos por optimizacion

(Edgar-Himmelblau y Lasdon, 2001)

Las empresas del Estado realizan investigacion y desarrollo en materias que
también incluyen el control ambiental, todas las fundiciones cuentan con gerencias de
sustentabilidad ambiental y lineamientos estratégicos de produccion a largo plazo, a
nivel internacional el mercado exige garantias ambientales, se han firmado acuerdos
que atienden a programas como la huella de carbono, la huella del agua, consumo y

eficiencia energética, entre otros (Contreras-Fierro et al., 2011).



Siendo la Organizacién Mundial de la Salud (OMS), un organismo de la
Organizacion de las Naciones Unidas (ONU) especializado en gestionar politicas de
prevencion, promocion e intervencion en salud a nivel mundial y como la autoridad
directiva y coordinadora de la accion sanitaria en el sistema de las Naciones Unidas.
Es la responsable de desempefiar una funcidn de liderazgo en los asuntos sanitarios
mundiales, configurar la agenda de las investigaciones en salud, establecer normas,
articular opciones de politica basadas en la evidencia, prestar apoyo técnico a los
paises y vigilar las tendencias sanitarias mundiales, emite Guias a nivel Mundial, con

la finalidad de preservar la salud en las comunidades.

Asi mismo el Ministerio del Ambiente, considerando la informacion sobre
calidad de aire, los estandares de calidad de aire (ECA) y los niveles de estado de
alerta, ha elaborado el indice de Calidad del Aire (INCA), el cual se divide en 4
categorias: buena, moderada, mala y umbral de cuidado para calificar el estado de la
calidad de aire. En lo referido al SO2, para concentraciones promedio (ug/m3) en un
intervalo de 24 horas, la calidad de aire se considera "buena" si esta entre [0 - 12.5],
"moderada" [12.6 - 25], "mala" [25.1 - 125] y si excede a 125 ug/m® se considera
umbral de cuidado, en donde toda la poblaciéon puede verse afectada gravemente en
la salud por enfermedades respiratorias crénicas y cardiovasculares (Ministerio del

Ambiente, 2014).

Debido a las altas emisiones de SOz, por encima de los estandares de calidad
ambiental del aire: 20 ug/m3, media de 24 horas, a partir de 01.01.2014, (Decreto
Supremo N° 003-2008-MINAM) y 500 ug/m?, media de 10 minutos, recomendado por
la OMS (Organizacién Mundial de la Salud, 2006). Se propone en el presente proyecto
de investigacién a través del modelamiento y simulacion del proceso de optimizacién

de conversion de SOz a SOs, determinar las condiciones 6ptimas de este proceso de



transformacion quimica; que implicaria por un lado la disminucion de emisiones de

SOz y por otro lado el incremento de la produccion de acido sulfurico.

1.2. Descripcioén del problema

A nivel global

En Chile hay siete fundiciones de cobre (Cu), de las cuales cuatro pertenecen a
CODELCO, una a ENAMI y dos son propiedad privada, de las empresas Anglo
American y XSTRATA. El nivel de captura de SO2 de las fundiciones esta en el orden
de 87 a un 98%. La siguiente figura 1, muestra durante el periodo 1990 al 2009, la
produccion de cobre, de acido sulfurico y las emisiones de SO2. Se observa que
desde 1999 en adelante se registraron reducciones significativas de SO2 en un factor
de 5 (de 2.000 a 400 k ton/afo). Reducciones que se materializan a través de mejores
practicas operacionales y cambios de algunos hornos, debido a exigencias de los

Planes de Descontaminacion.

Figura 1

Produccion de cobre, acido sulfarico y emisiones de SO, 1990-2009

- mslones SO2 _—Obre = ACKO Sulturico

I

Fuente: Tomado de Plasencia & Cabrera (2009).
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Tabla 1

Emisién de SO; por tonelada de Cu fino

Puesta en Concentrado Emisiones
uesta e Fundicién Empresa Localizacion (miles de S0O2 (Kg/ton
marcha .

ton) Cu fino)
1927 Potrerillos CODELCO Chafiaral 680 454
1922 Caletones CODELCO Cachapoal 1600 413
1952 HemaL?r;/'de'a ENAMI Copiapé 357 244
1965 Ventanas CODELCO Puchuncavi 450 232
1952 Chuquicamata CODELCO El Loa 1650 171
1993 Altonorte XSTRATA La Negra 950 103
ANGLO .
1960 Chagres AMERICAN San Felipe 610 84

Fuente: Adaptado de Programa para el control de emisiones al aire del sector industrial
2010-2014. Ministerio del Ambiente. Chile.

Se puede concluir que: Las primeras cinco fundiciones del Estado presentan
mayor nivel de emisién de SOz por tonelada de cobre producido y estan localizada en
zonas con Planes de Descontaminacion; las plantas mas antiguas presentan mayor
tasa de emisiéon de SO2 y no hay evidencia que relacione las emisiones con el nivel

de produccioén o con la cantidad de concentrado procesado por fundicién.

Algunos aspectos que se presentan como ventajas en términos de apertura a
una posible regulacion del sector: las empresas del Estado realizan investigacion y
desarrollo en materias que también incluyen el control ambiental, todas las
fundiciones cuentan con gerencias de sustentabilidad ambiental y lineamientos
estratégicos de produccion a largo plazo, a nivel internacional el mercado exige
garantias ambientales, se han firmado acuerdos que atienden a programas como la
huella de carbono, la huella del agua, consumo y eficiencia energética, entre otros

(Contreras-Fierro et al., 2011).



A nivel local

Durante el periodo enero 1998 a enero 2009, se analizaron los niveles de
didéxido de azufre registrados, en la estacién de monitoreo ambiental “Sindicato de
Obreros” del Complejo Metalurgico de La Oroya (CMLO). Esta estacion cuenta con el
registro histérico mas extenso y presenta niveles de concentracion de didéxido de
azufre intermedios frente a las demas estaciones de la Red de Monitoreo del CMLO,
aunque, las concentraciones que registra frecuentemente superan los valores
maximos permitidos por las normas ambientales peruanas. Aun suponiendo que
debido al reinicio de sus operaciones, el Complejo Metalurgico de La Oroya produzca
(y emita) a sus niveles minimos histéricos (1998-2009), se estima que durante el
periodo Enero-Marzo 2010, los niveles de diéxido de azufre en la atmdsfera serian
todavia superiores a los niveles permitidos (Plasencia-Sanchez y Cabrera-Carranza,

2009)

La evolucion de los Estandares de la calidad del aire (ECA) en el Peru, se dieron

mediante:

- RM N° 315-96-EM/VMM: Concentracién promedio SO2 24 horas=572 ug/m?3y
anual=172 pug/m3 (Peru, 1996).

- DS N° 074-2001-PCM: Concentracion promedio SO2 24 horas=365 ug/m? y
anual=80 ug/m?3 (Peru, 2001).

- DS N° 003-2008-MINAM: Concentracién promedio SO2 24 horas=80 ug/m?3 y

anual=20 ug/m?3 (Peru, 2008).

En el PERUNIM 2013 - 31 Convencidon Minera, se expuso que no se cumple
con 20 yg/m?3 de concentracion SO2 diaria en las ciudades de llo, La Oroya y Arequipa.

¢ Qué significaria para el Peru y sus ciudades el tener que cumplir con un ECA diario



=20 pug/m3? Se tendria que parar parte de la actividad econémica y comercial: varias
industrias tendrian que dejar de operar y gran parte del parque automotor tendria que
ser paralizado. En el caso de llo implicaria que industrias como la fundicién y la
refineria estarian en riesgo de ser cerradas, lo que significaria que en Southern Peru,
dejaria sin trabajo alrededor de 1500 trabajadores de la fundicién y refineria y
alrededor de 7500 puestos de trabajo conexos (empresas contratistas, proveedores

de servicios y materias primas).

En el caso de llo, se estaria también cerrando la unica fundicion y refineria de
cobre que queda en el Peru, con lo que se tendria un retroceso tecnolégico ya que de
ser un pais exportador de catodos de cobre (valor agregado), pasariamos a ser un
pais exportador de materias primas (concentrado de cobre). Como referencia: Chile
tiene 7 fundiciones de cobre y su ECA diario = 250 ug/m3. Peru tiene 1 fundicion de
cobre y un ECA diario de 20 pg/m3. Al cerrar la Unica fundicion y refineria en
operacion, se estaria frenando el desarrollo industrial y tecnoldgico, se tendria que
prohibir la instalacion de nuevas industrias, como en el caso de llo el futuro complejo

petroquimico, las plantas de nitratos, etc.

La Oroya muestra una tendencia creciente con relacion al PM1o y PMz5, pero
sus valores son bastante bajos, no exceden el ECA diario ni anual. Con respecto al
SOz2, parametro critico por la presencia de la Fundicion de La Oroya, sus valores
disminuyeron significativamente durante la suspensién de actividades y en la
actualidad que se han reiniciado, sus valores promedio cumplen con el ECA de 80
ug/m3, sin embargo se aprecia una tendencia creciente en las concentraciones,
ademas de un gran numero de excedencias (Informe nacional de la calidad del aire

2013-2014, 2014)



En la tabla 2 se muestra el aporte en las emisiones de SO2.de la industria

minero-metalurgica y el valor del limite maximo permisible.

Tabla 2

Concentracion de azufre en zonas mineras 2013

EMPRESA MINERA

PUNTO DE MONITOREO

SOz (ug/ m?)

BHP Tintaya S.A.

Campamento No.2

Compaiiia Minera Ares S.A.C. Campamento Obrero 3.47
Compafiia Minera Milpo S.A. Local IPSS 2.88
Compafiia Minera Poderosa S.A. Costado Garita Control 15.2
Compafiia Minera Raura S.A. Superintendencia de Minas 12.46
:\:/Ioonr]c?::ia S.I\A/I.lnera san - lgnacio  de Posta médica San Vicente 2.89
Compaiiia Minera Santa Luisa S.A. A 20 m al este de las oficinas 144
Compafifa Minera Horizonte S.A, Taller de mantenimiento, campamento 15
poblado
Hotel Inca 386.76
Doe Run Peru S.R.L. Sindicato Obreros 416.24
Cushurupampa 358.47
Empresa Minera Iscaycruz S.A. Chancadora primaria 12.64
Lar Carbon S.A. Garita polvorin 27
Minsur Estacion Calidad de Aire -
Pan American Silver S.A.C. A 100 m Barlovento de la cancha relaves 7.09
Shougan Hierro Peru S.A. Marcota 3.62
Sociedad Refineria de Zinc Cajamarquilla Radio observatorio Jicamarca 58.57
S.A. Area administrativo -
o Fundicidn llo (Ross Siding) 89.59
Southern Peru Limited . .
Refineria de llo (Town Site) 8.02
Nivel Maximo Permisible ug/ md 572

Fuente: Ministerio de Energia y Minas - Direccion General de Asuntos Ambientales

Pese a que el nivel maximo permisible establecido por RM N°315-96-EM/VMM

para SO2 de 572 ug/m3®y que las empresas participantes de la actividad minero-

metalurgica no superan el limite establecido; la emision de didéxido de azufre es una

constante durante dicha labor, generdandose en una de las etapas basicas de la

metalurgia como lo es la tostacién y/o fundicién de minerales, la figura 2 muestra el

esquema de concentracion de cobre y la generacién de SOa.



Figura 2
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En una siguiente etapa, este gas residual es dirigido a un proceso de
conversion en un reactor catalitico donde se genera el trioxido de azufre SOs,
compuesto que luego es llevado a una torre de absorcion para la formacion del acido
sulfarico; sin embargo, la conversion de SO2a SOs no se logra por completo ya que
se ve limitada por la termodinamica de la reaccion quimica. Tal situacién es
desfavorable para el medio ambiente, pues el SO2 que no logré reaccionar se

convierte en una fuente de contaminante primario emitido a la atmosfera.

Figura 3

Emisiones de SO2 generado en la produccion de acido sulfarico
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Dentro de los subproductos de la empresa Doe Run Peru, el acido sulfurico
destaca por su volumen y por la complejidad del tema logistico para su colocacién en

el mercado. Actualmente tiene dos plantas de acido sulfurico. Una planta con una
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capacidad de produccion de 60,000 TM en su planta de la fundicion de zinc y otra de
120,000 TM en la planta de la fundicion de plomo. En la ciudad de La Oroya cuenta
con tres (3) tanques de almacenamiento de 10,000 TM cada uno. El transporte del
acido sulfurico lo hace por carretera y por ferrocarril. En el puerto del Callao, cuenta
con el servicio de la firma DQM para el almacenamiento del acido sulfurico. Esta firma

actualmente le presta servicios con cuatro (4) tanques de 3,600 TM cada uno.

Segun la Memoria Anual 2012 de Souther Copper Corporation, sucursal Peru,
menciono que, entre sus principales activos en llo, cuenta con dos plantas de acido
sulfurico con capacidad total de produccion de 1.144.000 t/afio. Los gases de la
fundicién son procesados en las plantas de acido para producir acido sulfurico con
una concentracion 98.5% de H2SOs4 y lograr una captura de azufre mayor a 92%. El
proceso de produccion de acido se dividid en las siguientes etapas: enfriamiento y
limpieza de gases de fundicién, secado de los gases, conversion del SO2 a SOs y
absorcion del SOs. El acido sulfurico es almacenado en tanques para su posterior

transporte a los diversos consumidores.

1.3. Formulacién del problema
Problema general
¢ Como debe ser el modelo y la simulacion para optimizar el proceso la
conversion del dioxido de azufre proveniente del proceso de tostacion de

minerales sulfurados?

Problemas especificos
a. ¢Cuales son las condiciones de operacion para controlar las emisiones de

dioxido de azufre durante el proceso de conversion?
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b. ¢Cual es la metodologia mas apropiada para optimizar el proceso de
conversion de dioxido de azufre para evitar la contaminacién ambiental?
c. ¢Cual es la metodologia mas apropiada para la optimizacién de la

conversion del didxido de azufre a fin evitar la contaminacion ambiental?

1.4. Antecedentes

Los antecedentes mencionados a continuacion guardan relacion al tema de
investigacion referido a la simulacion como una alternativa de solucién para la
optimizacién de procesos quimicos que, a su vez de ser provechosos para el
desarrollo industrial y la economia de un pais, también involucran aspectos
ambientales como las emisiones residuales propias del proceso, los cuales deben ser

optimizados a fin de reducir la contribucion de contaminantes a la atmadsfera.

Antecedentes internacionales

Asensio (2017), en su investigacion, trabajé con una metodologia de
modelamiento para un reactor de lecho fijo utilizando la técnica de fluido dinamica
computacional (CFD), en la cual se considera la relacion de aspecto (diametro de la
particula de catalizador y el diametro del tubo reactor) para el disefio. Utilizando un
software de calculo fue posible la experimentaciéon virtual del funcionamiento del
reactor, con la cual se determind que el modelo propuesto “2R2D” heterogéneo de
dos zonas presenta ventajas al considerar la geometria y la relacién de aspecto
favoreciendo la prediccién del comportamiento de los reactores de lecho frente a lo
obtenido con el modelo pseudohomogeneo (S2D). Ademas, con el modelo
heterogéneo fue posible la obtencidén correlaciones que permiten la estimacion de

parametros térmicos y fluidodinamicos caracteristicos de un proceso quimico.
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Parra (2017), en su trabajo de investigacion: realizé el estudio para maximizar
la eficiencia de conversion del reactor de la planta de acido sulfurico n°1 de la
Fundicion de Caletones, tuvo como objetivo maximizar la conversén de anhidrido
sulfuroso (SOz2). En tal sentido, la mejora del proceso de conversion provee de
beneficios a la economia y al ambiente al reducir las emisiones de SO2 generadas
por la actividad pirometalurgica. Realizé éste estudio a través del modelamiento y la
simulacion del proceso de conversion de SO2 —especificamente del reactor— que se
realizd en base al modelo de Matthew Josep King, clave para el desarrollo de los
balances de materia y energia de los cuatro lechos del reactor catalitico. Asi mismo
utilizd el método estadistico llamado “bosques aleatorios” para encontrar las
temperaturas Optimas de operacion del reactor. Parra con éste trabajo logré
determinar la distribucidon éptima de temperaturas de entrada al reactor que fueron:
415, 430, 430 y 430°C para los lechos del 1 al 4 respectivamente, obteniendo un
aumento en la conversién del SO2desde 96% a 97.6%, lo que supone una reduccién

considerable en las emisiones de este contaminante.

Pernett-Bolafio et al. (2016), estudiaron el modelamiento del reactor catalitico
de diéxido de azufre (SO2) de una planta que utiliza el método de doble contacto para
la produccion de acido sulfurico con el objetivo de estudiar el proceso mediante la
simulacién. La conversion del dioxido de azufre es catalizada con pentdoxido de
vanadio (V20s5) con forma de anillos Raschig, la reaccion es exotérmica y se lleva a
cabo en un reactor de lecho empacado de cuatro etapas con enfriamiento; sin
embargo, no se logra la conversion completa del reactante y se emiten pequefas
cantidades de SO:2 al ambiente, lo que indica que es necesario optimizar el proceso
de conversion, lo cual significa la reduccién de las emisiones de didéxido de azufre a

la atmosfera. El modelado se realizé tomando en cuenta la geometria de un reactor
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tubular de lecho empacado, la ley de velocidad de la reaccion catalitica, los balances
de moles, energia y cantidad de movimiento. Aplicando métodos numeéricos, las
ecuaciones del modelamiento fueron programadas para ser resultas con Matlab®
generandose los perfiles de conversion y temperatura del proceso. Esto permitio
predecir el comportamiento del reactor, donde se comprobd: que la composicion de
entrada de SOz2 influye significativamente en la operacion del reactor produciendo
desviaciones en la temperatura de salida y que al ajustar la temperatura de entrada
al reactor se obtiene una mayor conversion de SO:. Los resultados de la simulacién
pueden ser aplicados para lograr el control de las emisiones de SOz y mantenerlas
dentro de lo establecido por la normativa ambiental vigente. La simulacion obtuvo un

error de 0 = 4% con respecto a los datos reales de planta.

Molina (2013), realiz6 un estudio sobre la simulacion numérica de un problema
de contaminacién atmosférica, donde implementd la ley de conservacion de la masa
en la parte advectiva del modelo de transporte quimico CHIMERE, “que simula el
comportamiento de los contaminantes sometidos a diferentes procesos como la
adveccion, difusion, reacciones quimicas, deposicion seca y humeda; disefiado para
la prediccidn de contaminantes primarios y secundarios en la atmosfera con escenario
de emisiones controladas” , y se compararon los resultados obtenidos frente a otros
esquemas, logrando un modelo de mejorada exactitud para las simulaciones de
problemas ambientales. Se desarrollé un nuevo método de solucién para los términos
advectivo y difusivo del modelo, los cuales utilizan la técnica de volumenes finitos y la
técnica de diferencias finitas de alto orden respectivamente, demostrandose la
estabilidad de la solucion para intervalos de tiempo considerablemente extensos, lo
que resulta ventajoso al momento de realizar predicciones de contaminacién

atmosférica. Del contraste de los resultados obtenidos de la simulaciéon del modelo
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CHIMERE frente a los datos reales de concentracion de contaminantes dados por las
redes de monitoreo ambiental en la Peninsula Ibérica, se pudo concluir que el modelo
cumplié con los criterios estadisticos proporcionados por la US Environmental

Protection Agency para ser considerado un modelo preciso.

Arteaga-Weil y Zegada-Escébar (2008), desarrollaron dos modelos
matematicos para simular el funcionamiento del convertidor de SOz de una planta de
sulfonacion, donde se resalta el manejo de la cinética de reaccion del diéxido de
azufre SOz a triéxido de azufre (SOs); el modelamiento fue realizado a partir de los
balances de materia y energia en el convertidor catalitico donde se produce la
reaccion quimica, caracterizado por las condiciones de operacion de la planta,
generando asi los modelos bidimensional y unidimensional que pueden simularse
variando la cinética de reaccion pseudohomogenea y heterogénea. La simulacién
con el modelo bidimensional pseudohomogeneo dio como resultado perfiles axiales
de conversion de SO2 y temperatura del proceso, con gradientes relativamente bajas
en la pared del reactor. Del mismo modo, con el modelo unidimensional
pseudohomogeneo se reproduce satisfactoriamente la conversion final del SOz,
haciendo que éste sea mas conveniente para su aplicacion. Segun la cinética
heterogénea, que considera mayor detalle en cuanto a la velocidad de transferencia
de masa y los efectos de difusion en las particulas, el modelo adecuado debe
considerar los efectos mencionados ya que se presentan gradientes de composicion
y temperatura en el interior y la superficie de las particulas cataliticas asi como en la
fase fluida; sin embargo la simulacion de este modelo resulta ser muy costosa en

calculo y tiempo.

Ramirez-Serrano (2007), estudié el modelamiento de reactores cataliticos que

incluyen en su configuracion membranas y tubos de intercambio de calor. La
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configuracion del reactor en cuestion es similar a la de un intercambiador de calor,
donde el catalizador se encuentra empaquetado por el lado de la coraza y donde
algunos de los tubos son para transferencia de calor mientras que otros son para
transferencia de masa (membranas). El planteamiento considera que la velocidad
superficial puede variar como consecuencia del cambio de presion, temperatura y
numero de moles en la direccion axial. Este trabajo fue desarrollado con la intencion
de explorar y optimizar diferentes configuraciones de reactores con membranas e
intercambio de calor para determinar su factibilidad técnica con diferentes sistemas
de reaccion; sin embargo, los alcances de este trabajo se delimitaron al desarrollo del
simulador y a su aplicacién en un caso de estudio para una configuracién que cuenta

con todos los elementos de interés.

Garcia-Ochoa et al. (1991), desarrollaron un programa de calculo para realizar
la simulacién de un reactor de lecho fijjo por el modelo seudo homogéneo
bidimensional, es decir, considerando gradientes de propiedades- composicion y
temperatura- en ambas direcciones, axial y radial. Se aborda el caso de una sola
reaccion, utilizando la técnica de colocacion ortogonal combinada con un método de
resolucién de un sistema de ecuaciones diferenciales. Para este ultimo se comparan
diferentes métodos de Runge-Kutta con distintos numeros de puntos de colocacion,
para reacciones endotérmicas y exotérmicas des hidrogenacion de ciclohexanol y

oxidacion de didxido de azufre.
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Antecedentes nacionales

Carrasco (2012), realizd6 una investigacion sobre diversos procesos
industriales que utilizan minerales como materia prima para su procesamiento y
posterior refinacion, contienen azufre en forma de sulfuros. En la industria del acero,
por ejemplo, se utiliza carbén como fuente de energia y como reductor; este también
contiene azufre. Cuando estos materiales combustionan, el azufre contenido en sus
diversas formas se oxida a diéxido de azufre y sale del proceso junto con los otros
gases producto de la combustién. El diéxido de azufre en el ambiente, por fotdlisis se
oxida produciendo trioxido de azufre, que en presencia de agua produce acido
sulfurico, contribuyendo con la formacion de la lluvia acida. Se presenta la simulacion
del tratamiento de estos gases residuales en un reactor tubular catalitico de lecho fijo
usando como catalizador pentoxido de vanadio. El objetivo es oxidar el didxido de
azufre a triéxido de azufre con aire, tratando de desplazar las condiciones de equilibrio
hacia la formacion de triéxido de azufre. Se calcula la longitud del reactor para una
conversién dada. Ademas, se obtienen los perfiles de temperatura y conversién en el
reactor y se hace un analisis de las condiciones mas apropiadas para una alta

conversion del didxido de azufre.

1.5. Justificacion de la investigacion

El presente estudio se enfoca en el modelamiento y simulacion para la
optimizacion del proceso de conversion del didoxido de azufre, un gas remanente de
la tostacion de minerales y contaminante de la atmosfera, a trioxido de azufre, un gas
aprovechable para la fabricacion de acido sulfurico y a su vez reduce las emisiones
de SO:2 a la atmdsfera y en contribuir al desarrollo de una metodologia que indique
las condiciones mas apropiadas de operacion para lograr una conversion alta y como

consecuencia de ello evitar la contaminacion del ambiente por diéxido de azufre
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debido a que este gas es altamente téxico cuando se vierte al ambiente sin un
tratamiento adecuado. El didxido de azufre producido -en muchos casos- en gran
volumen mediante el proceso de tostacion de minerales, puede ser aprovechado de
una manera eficiente para su recuperacion como acido sulfurico, lo cual resulta
beneficioso tanto tecnoldgica y ecologicamente, y se evita la contaminacion del
ambiente por este gas, a fin de tomar las medidas preventivas y/o correctivas que
mejoren la calidad de vida de los seres vivos, contribuyendo en la mejora de los
procesos quimicos, que permitan lograr el tratamiento efectivo de los desechos

producidos contribuyendo asi con la mejora del medioambiente.

1.6. Limitaciones de la investigacion

Una de las limitaciones de la investigacion esta relacionada a la obtencién de
los datos cinéticos de la oxidacion catalitica de didxido de azufre para la simulacion
del proceso de conversion, en la literatura nacional no se encuentra dichos datos
experimentales, se utilizaron datos cinéticos provenientes de autores extranjeros; y a
los datos especificos de operacion de los convertidores de SO2 de las refinerias
nacionales por ser informacién confidencial de las empresas del sector minero-

metalurgico nacional, se recurrié a la bibliografia.

1.7. Objetivos
Objetivo general
Optimizar el proceso de conversiéon del didéxido de azufre proveniente del
proceso de tostacidbn de minerales sulfurados a través del modelamiento y

simulacion.
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Objetivos especificos
a. Determinar las condiciones de operacién para controlar las emisiones de
dioxido de azufre durante el proceso de conversion para la produccion del
acido sulfurico.
b. Determinar la metodologia mas apropiada para simular el proceso de
conversioén del diéxido de azufre durante el proceso de conversion.
c. Determinar la metodologia mas apropiada para la optimizaciéon de la

conversion del didxido de azufre a fin evitar la contaminacion ambiental.

1.8. Hipétesis
Hipétesis general
El modelamiento matematico y la simulacién del reactor de oxidacidn
catalitica permitiran optimizar el rendimiento quimico del proceso de conversion

de dioxido de azufre, proveniente de la tostacién de minerales sulfurados

Hipétesis especificas

a. Las condiciones esenciales de operacion: presion, temperatura de
alimentacion, flujo de reactantes, radio y temperatura en la pared del reactor
permitiran la optimizacién del proceso de conversiéon de diéxido de azufre.

b. EIl disefo factorial completo es la metodologia que permitira mediante la
simulacién obtener los valores maximos de conversion.

c. El método de superficie de respuesta es la metodologia mas apropiada que
permitira a partir del modelo matematico la optimizacion del proceso de

conversion del didxido de azufre.
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Il. Marco teérico

2.1. Marco conceptual

Modelamiento de procesos quimicos

El modelo matematico de un proceso consiste en una serie de relaciones
que se establecen para cada equipo que forma parte del sistema podemos
establecer que en general para cada equipo un modelo consiste de una
combinacion de las siguientes expresiones:

Balance de cantidad de movimiento

- Balance de materia

- Balance de energia

- Ecuaciones de disefo

- Relaciones termodinamicas y ecuaciones cinéticas

- Especificacion de algunas variables o restricciones particulares

El primer tipo de balances no es de importancia para muchos equipos de

proceso tales como sistemas de reaccion y de separacion. Por su parte las
ecuaciones basicas de balance de materia y energia se establecen en estado
estacionario para fines de disefio o en estado no estacionario para fines de

estudios dinamicos y de control (Jiménez Gutiérrez, 2003).

El modelo resultante consiste tipicamente de un sistema de ecuaciones
acopladas y no lineales, cuya solucién puede ser directa para un equipo simple,
o bastante complicada para un proceso completo; este ultimo hecho ha dado
origen al desarrollo de simuladores de proceso por computadora, los cuales
esencialmente de encargan de resolver las ecuaciones que modelan el sistema

en estado estable mediante alguna técnica numérica, acoplada en ocasiones a
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una estrategia de descomposicion del sistema original de ecuaciones.(Jiménez

Gutiérrez, 2003).

En muchas ocaciones, la solucidon numérica del modelo del proceso
requiere de procedimientos iterativos para su solucidn; en estos casos es
importante  seleccionar adecuadamente las variables que deben
suponerse(variables de diseno) con el fin de hacer mas eficiente la solucién del

problema (Jiménez Gutiérrez, 2003, p.60).

Simulacién de procesos quimicos

La simulaciéon de procesos puede ser definida como una técnica para
evaluar en forma rapida un proceso con base en una representacion del mismo,
mediante modelos matematicos. La solucion de estos se lleva a cabo por medio
de programas de computadora y permite tener un mejor conocimiento del
comportamiento de dicho proceso. El numero de variables qué aparecen en la
descripcion matematica de una planta de proceso quimica puede ser tan grande
como 100 000, y el numero de ecuaciones no lineales que deben resolverse
pueden ser del orden de miles, por lo tanto la unica forma viable de resolver el

problema por medio de una computadora.(Martinez et al., 2003)

En 1980 empezaron a surgir compafias elaboradoras de software, que
desarrollaban paquetes de simulacion para su comercializacién, pero tenian la
desventaja de que la entrada y salida de la informacién eran muy rigidas y se
presentaban en forma de listados de dificil interpretacién. En la actualidad, la
simulacién, potenciada por los ordenadores de ultima generacion, se ha

convertido en una herramienta imprescindible para conocer a fondo el
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funcionamiento de los procesos industriales sin un coste de materia prima o

generacion de residuos. (Martinez et al., 2003, p. 35)

Optimizacion de procesos quimicos

La optimizacion es el uso de métodos especificos para determinar la
solucion mas rentable y eficiente a un problema o disefio por un proceso. Esta
técnica es una de las principales herramientas cuantitativas en la toma de
decisiones industriales. Una amplia variedad de problemas en el disefo,
construccion, operacion y analisis de plantas quimicas (asi como muchos otros
procesos industriales) se pueden resolver por optimizacion. Examinaremos las
caracteristicas basicas de los problemas de optimizacién y sus técnicas de
solucion y describiremos algunos beneficios y aplicaciones tipicos en las

industrias quimica y petrolera (Edgar et al., 2001).
Optimizacién

Es el uso de métodos especificos para determinar la solucion mas rentable
y eficiente para un problema o disefio de un proceso. Esta técnica es una de las
principales herramientas cuantitativas en la toma de decisiones industriales. Una
gran variedad de problemas en el disefio, construccidn, operacion y analisis de

plantas quimicas (asi como muchos otros procesos industriales) se pueden

resolver por optimizacion (Edgar et al., 2001).

Un enfoque bien conocido del principio de optimizacion se escribié por
primera vez hace siglos en las paredes de una antigua casa de bafios romana en
relacion con la eleccidn entre dos aspirantes al emperador de Roma. Se leia “De
doubus malis, minus est semper aligendum”, entre dos males, siempre elige el

menor.
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La optimizacion impregna los campos de la ciencia, de la ingenieria, y del
negocio. En la fisica, se han enunciado muchos principios éptimos diferentes, que
describen la naturaleza y la naturaleza de las cosas, en el campo de la estadistica
trata varios principios llamados "maxima verosimilitud", "pérdida minima" y
"minimos cuadrados", y en los negocios utiliza el "beneficio maximo", el "costo

uso minimo de recursos", "esfuerzo minimo", en sus esfuerzos por

minimo", el " "
aumentar los beneficios. Un problema de ingenieria tipico puede plantearse de
la siguiente manera: Un proceso puede ser representado por algunas
ecuaciones 0 quizas uUnicamente por datos experimentales. Un criterio de
desempefio unico en mente como el costo minimo. La meta de optimizacion es
encontrar los valores de las variables en el proceso que producen el mejor valor
del criterio de desempeno. Una compensacion usualmente existe entre el capital

y el funcionamiento, los factores descritos del proceso o modelo y el criterio

de desemperio, constituyen el "problema" de la optimizacion (Edgar et al., 2001).

Los problemas tipicos en el disefio del proceso de ingenieria quimica o en
el funcionamiento de la planta tienen muchas soluciones (posiblemente infinitas).
La optimizacion se ocupa de seleccionar el mejor entre el sistema entero por
meétodos cuantitativos eficientes. Los ordenadores y el software asociado hacen
que los calculos necesarios sean factibles y rentables. Sin embargo, para obtener
informacion util utilizando computadoras se requiere (l) un analisis critico del
proceso o disefio, (2) una idea sobre cuales son los objetivos de desempefio
apropiados (es decir, qué se debe lograr) y (3) el uso de experiencia pasada, a

veces llamada juicio de ingenieria.

En las operaciones de la planta, los beneficios se derivan de la mejora del

rendimiento de la planta, como el mejoramiento de los rendimientos de
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productos valiosos (0 menores rendimientos de contaminantes), la reduccion del
consumo de energia, mayores tasas de procesamiento y tiempos mas largos

entre paradas. (Edgar et al., 2001)

La optimizacion también puede conducir a costos de mantenimiento
reducidos, menos desgaste del equipo y una mejor utilizacion de recursos.
Ademas, los beneficios intangibles surgen de las interacciones entre los
operadores de la planta, los ingenieros y la gestion. Es extremadamente util
identificar sistematicamente el objetivo, las restricciones y los grados de libertad
en un proceso o0 una planta, lo que da lugar a beneficios tales como una mejor
calidad de disefio, una resolucion de problemas mas rapida y confiable y una toma

de decisiones mas rapida.

Método de contacto para la producciéon de acido sulfarico

El método de contacto se basa en la reaccion del SO2 sobre el catalizador
sélido que puede ser platino (Pt) o pentéxido de vanadio (V20s5) para dar lugar a
la formacion de SOs. Esta reaccién que ocurre en la fase gas y es de caracter
exotérmico, donde la conversidn mas alta que se puede obtener es la conversion

en el equilibrio (Fogler y Gurmen, 2008)



Figura 4

Diagrama del proceso de conversion en un reactor catalitico
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Etapas del proceso

En una primera etapa se quema el azufre en presencia de oxigeno, el cual
requiere un exceso de aire seco para asegurar la disponibilidad de oxigeno en la
reaccion, donde se generan los gases de combustidn que contienen SO2 se a
una temperatura de 410 a 4402C, con un porcentaje en de SO2 en la mezcla
gaseosa se encuentra alrededor de 6 al 10% en volumen. En esta etapa se
desprenden particulas de mineral que se mezclan con el producto deseado siendo
necesaria la limpieza de la corriente gaseosa para proceder con la siguiente etapa

(King, Davenport, & Moats, 2013)

La tostacion de minerales sulfurados, donde el principal objetivo es mineral
sulfurado a mineral oxidado se convierte en una fuente de generacion de SO2, ya
que ese gas se desprende en dicho proceso, donde ocupa el lugar de un

subproducto o residuo, el cual es aprovechado en la siguiente etapa.
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2FeS, + 5,50, - Fe,05 + 450,

En una segunda etapa el SO2 reacciona con el oxigeno de la corriente
gaseosa en presencia del catalizador pentéxido de vanadio V205, esta es una
reaccion reversible donde se produce SOs. El catalizador actua en el sentido de
aumentar la velocidad de la reaccion, mas no genera aumentos en el grado de
conversion del SO2. Al ser la reaccion de naturaleza exotérmica, si se disminuye
la temperatura de los reactantes, se logra un desplazamiento del equilibrio hacia
la formacion de producto, lo que favorece en el rendimiento quimico del proceso.
Asi mismo, una disminucion de la temperatura en los reactantes conlleva a que
la velocidad de reaccion se ralentice, lo cual perjudica a la economia del proceso.
Las condiciones para operar la reaccion catalitica se pueden establecer entre los
400 a 450 °C y las presiones entre 1 a 2 atm. Cuando la reaccion llega al equilibrio
quimico es desplazada hacia atras (disminucion de la temperatura de los
reactantes) para volver a iniciar y seguir aumentando el rendimiento del proceso,

a esta accion se le conoce como etapas de equilibrio (King et al., 2013).

250;g) + O03(g) © 25034y AH = —196 k] /mol

En una tercera etapa se puede hace reaccionar el trioxido de azufre (SO3)
con el agua para formar el acido sulfurico, siendo esta reaccion muy delicada por
el caracter exotérmico, controlarlo es muy complicado debido a la evaporacién del

agua y la formacion de neblina acida.
S03(g) + H,0(y = HpS0,y AH = —132 kJ /mol

Frente a esto se aprovecha la solubilidad del SO3, y se procede a disolver

el gas SO3 en una solucién de acido sulfurico, aprovechando la afinad que tiene
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este gas al acido, formandose una solucion saturada de acido sulfurico conocida

como oleum.
503(g) + HZSO4-(1) - HZSO4.SO3(1)

Este producto, el 6leum, puede ser diluido para formarse nuevamente el

acido sulfurico en mayor cantidad.
H3504.503) + Hy0) = 2H,504(p
Fuentes del SO2
Las fuentes de SO2 pueden ser de tres tipos:

e La combustiéon de azufre elemental
e Tostacion de minerales sulfurados

e Regeneracion de acido sulfurico contaminado.

La produccion de acido sulfurico a partir de la combustion de azufre
elemental aprovecha mejor la energia del sistema pues el gas sale “limpio” y no
tiene que atravesar por etapas rigurosas de limpieza del gas que reducen la
energia con la que sale. Pese ello debe pasar necesariamente por un filtro de

particulas finas para evitar la contaminacion del catalizador (King et al., 2013).

En el caso de la tostacion, el gas sale en una mezcla polvorienta que
contiene diéxido de azufre, el cual debe atravesar todo un circuito de limpieza que
va reduciendo en cada etapa la energia que poseia; sin embargo, la limpieza de
esta mezcla no siempre se logra a totalidad, quedan remanentes de arsénico y
antimonio por lo general que tienen el potencial de envenenar al catalizador en la
etapa de reaccion. Por ello, se hace pasar la mezcla gaseosa por un lavado con

acido sulfurico diluido al 5%, posteriormente se y luego pasa por la torre de
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secado y se regula la temperatura antes de entrar a la etapa catalitica (King et al.,

2013)

En el caso de acido sulfurico regenerado éste lleva a calentamiento para

desprender todo el SO2 de la fase liquida.
Tostacion de minerales

El tostado o tostacion es un proceso metalurgico que implica reacciones
sélido-gas a temperaturas elevadas con el fin de purificar el componente metalico.
Consiste en reacciones térmicas de solido-gas, que pueden incluir oxidacion,
reduccion, cloracion, sulfatacion, y pirohidrolisis. En la tostacion, el concentrado
de mineral se trata con aire muy caliente. Este proceso se aplica generalmente a
los minerales metalicos con azufre, como los sulfuros metalicos. Durante la
tostacion, el sulfuro metalico se convierte en un oxido, y el azufre se libera como
diéxido de azufre en estado gaseoso. Para el mineral de CuzS (calcosina) y ZnS

(esfalerita), las reacciones quimicas para el tostado son:

2Cu,S +30, — 2Cu,0 + 250,

27ZnS +30, = 2Zn0O + 280,

El producto gaseoso de la tostacion de los sulfuros, el didoxido de azufre
(SO2) se utiliza a menudo para producir acido sulfurico. Muchos minerales de
azufre contienen otros componentes tales como el arsénico que se liberan al
medio ambiente. Esta tecnologia resulta util, pero a su vez se convierte en fuente

de contaminacion atmosférica. (Greenwood & Earnshaw, 1997)
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Diseino de experimentos

Los modelos de disefio de experimentos son modelos estadisticos clasicos
cuyo objetivo es averiguar si unos determinados factores influyen en una variable

de interés y, si existe influencia de algun factor, cuantificar dicha influencia.

Mediante el disefio factorial se estudia el efecto varios factores de interés
sobre una o mas respuestas, donde uno de los objetivos especificos de éste
disefio es encontrar la combinacién de factores que favorece a la respuesta

(Gutiérrez Pullido & de la Vara Salazar, 2008).

En la figura 4 se muestra un esquema tipico de un disefno factorial, donde

Ay B representan los factores y (-) , (+) son los niveles bajo y alto de cada factor.

” . . ~ . ’ k
El numero de tratamientos para un disefo factorial esta dado por 7, donde k
representa el numero de factores y n el nUmero de niveles que adopta cada factor.
Por ejemplo, para un disefio de tres factores y dos niveles se tienen 2° =8

tratamientos.



Figura 5

Esquema de disefio factorial

Alto o 'S
1 - -
2 -
B +
3 - +
Bajo
/ A © 4+ 4
Bajo Alto

Bajo Alto 5

h
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]
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Estimacion de los efectos de los factores:

Z Respuesta , — z Respuesta,
2k—1

Efecto, =

Determinacion del error pseudo estandar:

Se ordena de menor a mayor los efectos.

Se determina la mediana.

Se estima el “efecto del error estandar”: ESE = 1.5 x mediana {efectos}

Se estima el “estimado preliminar”: PE = 2.5 x ESE
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e Se identifica los efectos que son menores al PE y se determina la mediana de
los efectos identificados (efecto®).

e Se estima el “error pseudo estandar”: PSE = 1.5 x mediana {efectos*}

Determinacion del valor critico del efecto factorial de Lenth

e Se determina el grado de libertad como: GL = nro. de efectos / 3

e Se determina el Valor critico de Lenth = T (a, GL) x PSE

Los factores analizados en el DOE — Factorial son significativos, a un nivel de
confianza de (1 - a) x 100% si su efecto es mayor al valor critico de Lenth. Se puede
ver graficamente por el MINITAB por la grafica de Pareto de los efectos, como en el

ejemplo siguiente:

Figura 6

Diagrama de Pareto de los efectos.

Diagrama de Pareto de los efectos
(la respuesta es Respuesta; a = 0.05)

Término 5
Factor MNombre
A A
2] B
C C

e 1

o z 4 [ a 10
Efecto
PSE de Lenth = 0.75

Fuente: Elaborado con Minitab
Se puede visualizar en el diagrama de Pareto los efectos de cada factor, y
como estos efectos son menores a la cota punteada de rojo (Valor critico), se
evidencia graficamente que los factores no son significativos en el experimento

ejecutado.
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. Meétodo

3.1. Tipo de investigacion

El disefio empleado en la investigacidon es experimental (a nivel de laboratorio),
donde se realizd la manipulacién de variables del proceso: presion del sistema,
temperatura de alimentacion, diametro del reactor, flujo masico de alimentacion y
temperatura de la pared del reactor, a través de la simulacion del modelo matematico,
el cual representa el proceso de conversion de didxido de azufre. Los resultados
obtenidos fueron validados y permitiendo asi la optimizacién de esta etapa critica en
cuanto a la reduccién del impacto por emisiones de SOz (Hernandez-Sampieri,

Fernandez-Collado y Baptista Lucio, 2014).

En este trabajo se desarroll6 el proceso de oxidacion del anhidrido sulfuroso
mediante el modelamiento y simulacion con el objetivo de reducir el impacto de las
emisiones de SO2 a la atmosfera, considerandose como aplicada; ya que el propésito
de la investigacion es el de resolver o mejorar una situacién particular, comprobando
un modelo o método mediante una propuesta de intervencién innovadora y creativa

(Vargas-Cordero, 2009)

De acuerdo al grado de profundidad con el que se ha realizado la investigacion
es descriptiva, pues se ha tomado como base estudios anteriores y complementarios
en relacion al modelamiento y simulacién del proceso de conversion del didxido de
azufre proveniente de los procesos de tostaciéon de minerales (Hernandez Sampieri

et al., 2014).
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3.2. Poblacién y muestra

Poblacion

El universo de la investigacion esta conformado por todos los procesos de

produccion de acido sulfurico.
Muestra

El proceso de conversion del didxido de azufre a triéxido de azufre dado

en el reactor catalitico en la produccion de acido sulfurico.

3.3. Operacionalizacion de variables

Identificacion de variables

La optimizacion del proceso de conversion del didxido de azufre se estudioé con

las siguientes variables:
- Variables independientes

X1: Condiciones de operacion del proceso de conversion del didoxido de

azufre.
X2: Métodos matematicos para la resolucién de modelos fisicos planteados.
- Variable dependiente

Y: Modelamiento y simulacion del proceso de conversion del didéxido de azufre

proveniente de la tostacion de minerales sulfurados.
Relacién de variables

- Por su naturaleza, todas las variables son del tipo cuantitativa.
- Por su dependencia, la variable Y es dependiente de las variables X1y X2,

las cuales son independientes.
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Y = (X1, X2)
Operacionalizacion
Tabla 3
Operacionalizacién de variables
Variables Dimensiones Indicadores Método

Variable independiente: Proceso de conversion de didxido de azufre

x1: Condiciones de
operacion del
proceso de
conversion del
dioxido de azufre

a) Modelo matematico

x1: Valores de las
variables dentro
de los limites
esperados

Asignacién de
diferentes
condiciones de
operacién al
programa
desarrollado que
permite obtener la
mayor conversion
del dioxido de
azufre

x2: Métodos
matematicos para
la resolucion de
modelos fisicos
planteados

b) Conversién de didxido de azufre

x2: Rangos de los
valores de las
variables dentro
de los limites
esperados

Método de
relacion
matematica

Variable dependiente: Modelamiento y simulacion para la conversién de diéxido de azufre emitido de la

tostacion de minerales sulfurados

y: Modelamiento
y simulacion del
proceso de
conversion de
diéxido de azufre
proveniente de la
tostacién de
minerales
sulfurados

a)Algoritmo
b) Lenguajes de programacion

Conversion de
didxido de azufre
cercanaala
unidad

El método de
solucién esta
basado en la
delineacidn de las
necesidades de
operacion
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3.4. Instrumentos

Técnicas:

Las técnicas empleadas para el desarrollo de la investigacién fueron:

Modelamiento matematico de procesos quimicos a partir del balance
diferencial de materia y energia, lo cual es caracterizado con datos del
proceso de conversion de didxido de azufre de una planta de produccion de
acido sulfurico obtenidos de la literatura.

Diseno factorial completo con el que se obtuvo 243 corridas experimentales
las cuales fueron desarrolladas mediante la simulacion de los modelos
matematicos del proceso de conversion del didéxido de azufre, donde la
respuesta buscada fue la conversidon maxima. Posteriormente se realizo el
analisis de los efectos principales e interaccién para hallar la combinacién
de niveles que optimiza el desempeiio del proceso.

Diseno de superficie de respuesta de Box Benkhen que permitié encontrar
la region del 6ptimo y modelar la curvatura tomando en cuenta a los factores
influyentes del proceso, esto se llevd a cabo con el uso del software
Minitab®.

Simulacion de comprobaciéon del proceso haciendo uso del software
Simulink® de Matlab®, donde se realizd la programacion de los balances
diferenciales de materia y energia, en funcién de los factores objeto de
estudio de la investigacidén, con el cual se comprueba los resultados de
interés del proceso tales como perfiles de conversién y temperatura, asi

como los valores maximos de conversion



Tabla 4

Datos para la simulacion
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Elementos

Descripcion

Sistema reaccionante

Reactor

Modelo

Calculo

Ecuacidn cinética r(X,T)

Datos termodinamicos: entalpia de reaccién —AHr
Estequiometria

Condiciones a la entrada: T, P, ySO2

Dimensiones: Radio, Longitud

Condiciones de transferencia de calor: T. pared
Modelo pseudo homogéneo con dispersién radial
Constantes agrupadas: C1, C2, C3, C4

Método de diferencias finitas
Expresidon ode45 para la resolucién de ecuaciones diferenciales

Instrumentos

Los instrumentos de recoleccion de datos para este trabajo fueron:

- Los datos del reactor y la fase fluida del proceso de conversion de diéxido de

azufre se tomaron de la investigacion de Carrasco et al., (2013) los cuales fueron

la base para la caracterizacion de los modelos matematicos.
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Tabla 5

Caracterizacion de los datos de operacion

Parametro Descripcion

Alimentaciéon S02= 6.5%mol
Aire=93,5% mol

Lecho catalitico Pt/AI203(esferas)
dp=0,3175cm
pb =1025Kg cat/m3
eL=0,5

Flujo y fase fluida Cp=1.09Kj/Kg°C
pb = 0.5864 Kg/m3
G =1709 Kg/m2h

T. de alimentacioén, To 400°C
T. de la pared, Tw 197°C
Diametro del tubo, Dt 5.23 cm
Longitud del tubo, L 9.14 cm
Peclet radial de calor, PeHr 4,4
Peclet radial de masa, PeMr 9,6
Numero de Biot en la pared, Biw 6.67

Fuente: Adaptado de Carrasco et al.,(2013)

- ElI modelado matematico para el reactor tubular de lecho fijo esta basado en la
teoria de Froment & Bischoff (1979, p. 347-361) y Fogler (2001, p.426-443) donde

se fundamentan los principios del balance de masa y energia del proceso.

Tabla 6

Ecuaciones de conservacion de masa y energia

Tipo
Masa 2 2
oc, . 9C, Y, 0C, ., oC, _D{IQ( 6CAj+i8 C,, 0 CA}LRA

=D|=—|r
ot "or r 00 ° 0oz ror\ or r 00 o7’
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r or

Energia 8T+V oT ﬂa—T+V aT—DF 8( GT) 1 &°T azT}_ G

A, r AL 2 A r—- +_2 2+ 2
ot or r 06 0z or) r-00° 0oz pCp

Fuente: Adaptado de Carrasco Venegas (2018)

- ElI'modelo cinético para la reaccion de oxidacion de didéxido de azufre fue obtenida
de Froment & Bischoff (1979, p. 494) junto con sus constantes cinéticas las cuales

son funcion de la temperatura.

Tabla 7

Datos Cinéticos y termodinamica de la reaccion

Modelo Descripcion

1
Reaccion quimica SO, + 502 —S50,

P,
K1P02P503 1- 5035
Expresion de la velocidad de reaccién P, b, K, KmolSO,

T 2414(1+ K, Py, + K,P,,) Kgeatxh
Constantes K —cxp(12.160—5473/T)

K, =exp(-9.953+8619/T)

K, =exp(—71.745+52596/T)

K, =exp(11300/T ~10.68)

Termodinamica Reaccidon exotérmica AHr = —-94886KJ / Kmol

Estequiometria SO, :-1, 0,:-1/2, SO, :1

Fuente: Adaptado de Carrasco et al.,(2013)

- Las tablas para el disefo factorial y para el disefio de superficie de respuesta
fueron creadas con Minitab®, en el menu de Estadisticas>DOE>Factorial y

Estadisticas>DOE>Superficie de respuesta.
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3.5. Procedimientos

Se realizo6 el estudio del proceso de conversion del didxido de azufre que tiene
lugar en un reactor catalitico de una planta de produccion de acido sulfurico.
Se planted el balance de materia y energia para el reactor catalitico de diéxido
de azufre, el cual consiste de un sistema de ecuaciones diferenciales
parciales (EDP) acopladas por el término de la velocidad de reaccién, la cual
es funcion de la conversion y temperatura.

Para la resolucion del sistema EDP se utilizé el método de diferencias finitas,
que se basa en discretizar parcialmente la EDP para formar un sistema de
ecuaciones diferenciales ordinarias (EDO), el cual puede resolverse como un
problema de valor inicial.

Se resolvié el sistema EDO con el software Matlab, el cual fue previamente
programado con las ecuaciones diferenciales, las condiciones iniciales, los
datos de operacion, y las variables de proceso objeto de estudio: presion,
temperatura de entrada de gases, flujo masico de alimentacién, radio y
temperatura de la pared. Los resultados fueron expresados como perfiles de
conversion y temperatura en las direcciones axial y radial. Sobre todo, se
asentd un especial interés en el valor de la conversion a la salida del reactor.
Los parametros del proceso (factores) fueron analizados mediante un disefo
de experimentos factorial, que consistié en tres niveles de experimentaciéon
para cada factor, generandose 3°=243 combinaciones diferentes
(tratamientos). Estos experimentos fueron simulados mediante la
programaciéon en Matlab, donde la respuesta objetivo fue la conversion a la

salida del reactor catalitico de oxidacion en cada tratamiento.
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e Los resultados del disefio factorial se sometieron a un analisis estadistico
donde se determindé la influencia de los factores sobre la respuesta
(conversion a la salida), la interaccion entre los factores y la combinacién de
niveles que dirigen al proceso hacia la regién optima.

e Para encontrar los valores Optimos del proceso, se realizd6 un diseio de
experimentos de superficie de respuesta de Box Benkhen, que consistié en
encontrar la region de curvatura con los factores influyentes del proceso,
partiendo de la combinacion Optima de niveles previamente encontrado,
aumentando el tamano de paso de los niveles hasta encontrar el punto de
quiebre donde se aproxima la curvatura. Ya en las cercanias del optimo se
modeld la ecuacion de la zona curva con la cual fue posible obtener los
valores 6ptimos del proceso, estos tratamientos se realizaron con el software
Minitab®.

e Finalmente, se redacté un programa en Simulink® de Matlab® para la
simulacién del proceso con una interfaz interactiva, donde los datos de
entrada pueden ser modificados para comprobacién de los perfiles y valores

maximos de conversidn en simultaneo.

A continuacion, se muestra los esquemas operativos utilizados para el

desarrollo de la investigacion:



Figura 7
Procedimiento para el modelamiento de un reactor de lecho fijo para el

proceso de conversion

Ecuacion de disefio

\

Ley de velocidad

Estequiometria — Resolver en simultaneo

Combinacién

S/

Evaluacidén

Formulacién de las ecuaciones de conservacion de materia y energia

- Ecuacién de conservacion materia en coordenadas cilindricas
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- Ecuacion de conservacion de energia en coordenadas cilindricas
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Figura 8

Procedimiento para la simulacién del reactor de lecho fijo

para el proceso de conversion

-Temperatura de fluido
-Radio del reactor
-Presion
-Flujo méasico
-Temperatura dela pared

‘ Inicio )

y

Creacion de la funcion
ODE_reactorSO2.m

Redaccién del script de
simulaciéon
SOLVE_reactorSO2.m

-

Ingreso de factores
de experimentacién

/

-Matriz de resultados
conversion ala salida y
temperatura ala salida del
reactor
-Perfiles de conversién y
temperatura.

Ejecucién del script
SOLVE_reactorSO2.m

Almacenamiento de la
respuesta en la matriz
ANSWER _reactorSO2.mat
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Procedimiento para la optimizacion

Figura 9

Diseno factorial de experimentos para el proceso de conversion

Definir los factores del experimento

!

Definir los niveles para cada factory
sus valores

|

Generar la tabla de disefio

experimental en Minitab®

A

Definir la variable de respuesta

A

Ingresar los datos de la variable de
respuesta de acuerdo a la tabla de
disefio experimental

A

Para un disefio factorial 3k con
cinco factores

Analizar disefio factorial

A

Generar graficas factoriales

Tabla Analisis de varianza
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Figura 10

Disefio de superficie de respuesta para el proceso de conversion

Definir los factores del experimento

Y

Definir los niveles para cada factory

sus valores
Y
Generar |a tabla de disefio de Para un disefio de superficie de
superficie de respuestal en Minitab® respuesta de Box Benkhen

Y

Definir la variable de respuesta

A

Ingresar los datos de la variable de
respuesta de acuerdo a la tabla de
diseio de superficie de respuesta

A

Analizar disefio de superficie de
respuesta

Tabla Analisis de varianza

A

Generar graficas de contorno

Tabla 8

Regresiéon de minimos cuadrados
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Modelo Soluciéon Componentes
1 x b, Y
_ 1 x b
XxB=Y B:(XTX)IXTY x={. '|B=|.|Y= %
1 xn bk yn

Nota: Donde: X=predictores; B=coeficientes;Y= respuesta
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3.6. Analisis de datos

Para el analisis de datos se utilizé la técnica ANOVA, donde se evaluo el valor
de probabilidad (Pvawe) asociado al analisis del disefio factorial y al analisis de
superficie de respuesta respectivamente, con el cual fue posible determinar la

influencia de los factores presentes en el disefio,

Asi mismo se utilizaron el diagrama de Pareto, graficas factoriales de efectos

principales y de interacciones para una mejor compresion del proceso.
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IV. Resultados

Generacion del modelo matematico del reactor catalitico de oxidacion de SOz:
Partiendo de las ecuaciones de conservacion de materia y energia se
realizaron las simplificaciones de acuerdo al sistema estudiado, el reactor tubular de

lecho fijo.

- Ecuacioén de conservacion de masa

' r’je¢* &7’

(" ~2 2 /'
o +V a?“ +ﬁa“*‘ +V. oCs _ lg(racf‘j+i-0 CA+8—(—A +R, (1)
ot or r 08 ° 0Oz or

Expresion del balance de materia para el reactor

2 —Us—- PoValaxr = 0 (2)

&gDer
{ or r or 0z

azc+la_c} oC

Se convierte la expresidon de la concentracion a términos de conversion

C=C,—CpX 5 0C=-C,0X

A0 ’

Se reemplaza la concentracién por la conversion

o’X 10X oX
eD, | -C —Chpo—— _US(_CAO)__prArA(X,T) =0 (3)
r or 0z

A0
or?

Se simplifica la constante -C,,,

0 4)

2 V,r
gDe{a X +18X}—Usa£+—pb AAXT)

or’ ror 0z C.,

Despejando el término aal tenemos:
Z

X _ed, (azx 18X }L P,V (X, T) )

oz P, \or ror C..Us

EMr*



Agrupando constantes CI:L; C2= ¢Der y haciendo v, =1
WUS Us
oX o’X 10X
a—ﬁc{ or _a_}c ©

- Ecuacion de conservacion de energia

or . or V,ar _ oT 1e( ory 19T T| G
——+V —+—=—+V =D|——|r— |t5+t+5 |+
ror\_ or) r 00" 0oz pCp %)

b lor rloo oz
Expresion del balance de energia para el reactor

o’T 10T oT
Ker{—+——} ~Usp,C,, P P, (—AHP) T, 1 =0 (8)

or* ror

Despejando el término oar :

0z
or __Ker [OT 10T Py (ZAHF) 1y e ©)
oz Usp,C,\or* ror Us.p; Cpy
—-AH
Agrupando constantes C3 = M; = , se obtiene:
p;CyUs Usp,C,
or o°’T 10T
8_ch4 [?4';5}4‘6‘3’%()(,7) (10)

- Condiciones de contorno
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oX oT

r=0; —=0, —=0, Vz
or or
e Xy b
or or Ker
z2=0; X =0, T=Tent, Vr

Resolucion del modelo matematico del reactor catalitico de oxidacion de SOz2:

- El método de elementos finitos aplicado a sistemas PDEs

oX °X 16X
a—Z:C2|: arz +;E:|+C1rA(X,T) (11)
oT o’T 10T
—=C4| —+—|+C3r 12
0z [81”2 r 8rj A(LT) (12)

Discretizando el radio
r=Ari; i:[0,1,2,3,4,5],

Para r=0, i=0

Aplicando la regla L'Hospital

. (10X (&°X , (16Tj o°T
lim| —— | = lim| —— |=| —
a0\ r Or or’ a0\ r Or or?

Reemplazando en el sistema, para r=0:

oX o*X
= = zcz[ P j+ Clr,xr (13)

-
or o’T
T zc{ o j+ e, (14)
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Discretizando el sistema en r=0

X, X, -2X,+ X,

= 2c2.( = +Clry, o)
T, _ T -2T, + T,
- 204{T +C3ryy 1)

Para r>0, i=[1,2,3,4,5]
Aplicando la diferencia regresiva

%_ yn_yn—l

ox Ax

Para el subsitema masa

0z Ar? 1Ar

X, :Cz(xz—2X1+X0 L] (Xl—XO

.. X3—2X22+X1+ 1 (X,-X,
0z Ar 2Ar Ar
X, _ oo Xe=2X,+X, 1 (X,

0z Ar? 3Ar Ar
Xy _ o[ Xs=2X,+X, 1 (X,

0z Ar? 4Ar Ar
X _ oy X6—2X25+X4+ 1 (X,-X,
0z Ar 5Ar Ar

Para el subsitema energia

15)

(16)

Tax, ) (17)

D +Cl1 TA(x,.1) (18)

Tagx, ) (19)
(20)
Ta(x, ) (2D
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68—TZ3:C4. L _iﬁJFTZ +3ir(T3A_rT2j +C30y iy 1) (24)

% _ca| ke _if; L, Slr[TSA_rT‘* j FC3ry 1) (26)

De las condiciones de frontera:

Enr=R, i=5

2. S XX 0; X=X

or Ar

a_T:_ﬁ(TI_ L) o T =1, =—ﬁTi +ETW;T6=(1—QJT5 +H’Tw
or k Ar k k k k

El nimero de Biot de transferencia de calor en la pared:

Bi = i -arnh
K K

Reemplazando las restricciones de frontera en el sistema:

0Xo . (X1 —2Xo+X_
0z Cz'( Ar? ) TG Tage 1)

aX1 _ Xz _2X1 +X0 1 Xl_XO
0z 7 Ar? * 1Ar( Ar ) Tl Tagem)

X, X:—2X,+ X, 1 (X,—X;
9z Ca- Ar?2 2Ar< Ar ) +CoTag, ny)

aX3 _ X4_2X3 +X2 1 X3_X2
FZ nz 3Ar( ar ) L1 Tagey )




0X,
0z

0Xc
0z

aTO

aT1

aT2

6T3

aT4

dTs B
0z

_=C2.(
X —
:C2< 6

= 2C,.

X5_2X4+X3 1 (X4__X3
Ar? 4Ar
2X5+X4+ 1 (XS—X4
Ar? 5Ar

T1—2T0+T

( ) Ci-Taxm

T2_2T1+T0 1 (Tl_TO
Ar? 1Ar\ Ar

1 (T,—T,

T, —2Ts + T,

Ar?

Ts — 2T, + Ts

Ar?

(a-Zr, -5

Ar?

oo
<T3—2T2+T1+
oo
o

5

T, — 2Ts + T,

r )) + Cl'rA(X4,T4)

i )) + Cl'rA(Xs,Ts)

Ar?

De las condiciones de iniciales

S O O O o O

; [T]

400
400
400
400
400

400 |
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El proceso queda representado por el sistema de ecuaciones diferenciales,

donde el término de la velocidad de reaccion es una funcion de la conversion X y la

temperatura del proceso T, por lo cual la resolucion simultanea de las 12 expresiones

diferenciales es necesaria.
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Tabla 9

Constantes utilizadas en la simulacién

Constante Descripcidn

R = 0.082 Constante Universal de los gases
df = 0.5864 Densidad del fluido

Phr = 4.4 Peclet Calor Radial

Pmr = 9.6 Peclet Masa Radial

Bi = 6.67 Numero de Biot de la pared

dp = 0.003175 Densidad del catalizador

E = 0.5 Porosidad del lecho catalitico

db = 1025 Densidad del lecho

Us = G/ df Velocidad

dH = —94886 Entalpia de reaccion

Cpf = 1.09 Capacidad Calorifica del Fluido
dr = (Rtubo) /5 Espaciamiento Radial 5*dr=Radio
z = 0.1524 Longitud del reactor

Fuente: Adaptado de Carrasco et al., (2013)

Tabla 10

Parametros para la simulacion

Parametros Descripcién

P =16 Presion

Tent = 400 Temperatura de alimentacién
G = 1709 Flujo masico de alimentacion
Rtubo = 0.02615 Radio del reactor

Tw = 205 Temperatura de la pared
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Mediante la simulacion del script en Matlab, se obtiene los perfiles de

conversion y temperatura a la salida del reactor:

Figura 11

Flujograma de experimentacion

| Presion

| T. entrada

| Flujo masico

Oxidacion de SO2 en el

reactor catalitico

A

X

Perfil de conversion

A 4

max(X)

Modelo matematico Simulacién

T

|

| Radio ODESO2 Perfil de temperatura
| T. pared
I I
Pardmetros Proceso Resultados Indicador
Figura 12
Simulacioén del reactor catalitico de SO para el proceso de conversion.
REACTOR CATALITICO PARA LA OXIDACION DE SOz
Presitn [atm)] 18 I - 7. s e £ 7/’-‘. \ r:|
/ ’ /~ ) 7 ¢ ’/J ) % i A { | — Perfi de conversitn
T pared ['C| r / ',,~.J l/"~l . -,‘\ ‘,/ / (v" (;- )
f L U y S - st
- -_,,, o _'.-_.-. e, iy’ i l L
Flujo masico [Kg!m2h) / 7 ¢ \_) &2 & l\‘_‘ ) g e Perfil de temparaturs
| il %, —
g \ _,) '_J ) (__ J l__ } (_‘_ ; < J:J —Dﬂ?ﬁ Conversan de SO:
-— - - N -~ ’
T ges ['C) — o \ U 2 G0 & @2 &
\\ Gh o O 2 & - 5022 T de salda {°C)
7 X X N &Y &
0.06% it -
yaaz Reaccidn quimica +- e &

Ingresa alne 560 y gas contaminante SO;
con una compeosicion de ySOm0.065

Fuente: Elaborado con Matlab.



Figura 13
Perfil de conversién de SO, para el proceso de conversion

Perfil de conversién

0ot ! ! 1]
08t
07
06
5 ost
g —
O 03+ —r=02'R
r=04'R
L ) 6'R
02 ——r=08'R
01} r=R
0 ———————_—— =
_01 1 1 1
0 005 01 0.15

Fuente: Elaborado con Matlab

Figura 14

Perfil de temperatura del reactor para el proceso de conversion

Perfil de temperatura

T T
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=
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w
o
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&
2
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Fuente: Elaborado con Matlab
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De la hipotesis general:

El rendimiento quimico del proceso de conversion de dioxido de azufre,
proveniente de la tostacion de minerales sulfurados, se puede optimizar mediante el

modelamiento matematico y la simulacion del reactor de oxidacion catalitica.

e Disenfio factorial de experimentos

El disefio de experimentos se aplico para estudiar la interaccion de los
parametros (factores) involucrados en el proceso de oxidacion catalitica del diéxido
de azufre para encontrar una configuracion de parametros que nos permite optimizar

la conversidn del SOz a la salida del reactor.

El proceso en estudio se desarrollara mediante la simulacién con el programa
‘ODESO2.m”, los resultados del programa donde se enfoco el interés fueron en los
perfiles de conversion. Para un manejo adecuado de la informacion se ha definido el

indicador “valor maximo” como respuesta.

Los factores con los que se estudio el proceso se dispusieron en tres niveles

tal como se muestra en la siguiente tabla:

Tabla 11

Factores y niveles de experimentacion

Valores del nivel

Factor Nombre

1 2 3
A Presion 1 1.6 2
B Temperatura de entrada 380 400 420
C Flujo masico 1500 1709 1800
D Radio 0.02 0.02615 0.03
E Temperatura en la pared 190 197 205

Fuente: Elaborado con Minitab
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Para el desarrollo experimental se generé una tabla de disefio factorial
utilizando el software Minitab®. El numero de corridas experimentales corresponde a

3% =243 (cinco factores y tres niveles de experimentacion).

La ejecucion del programa “ODESO2” se realiz6 siguiendo la configuracion de
factores y niveles a lo largo de las 243 combinaciones dadas por el disefio factorial,
en cada corrida experimental se registré el indicador “valor maximo” de conversion

(X) (ver Anexo N°5).
¢ Diseno de superficie de respuesta

Se realizé la busqueda de la region O6ptima tomando como base la
configuracion 6ptima, los factores significativos y la ecuacién de regresién derivado

del analisis factorial previo del proceso.
De acuerdo con la ecuacion de regresion derivada del diseno factorial se tiene:

Ecuacioén de regresion para las variables significativas

X, .. =—137+0.4939P—-0.00025F +58.41R

Donde P=presion, F=flujo masico, R=radio.

Se propuso el siguiente tamano de paso considerando solo los signos de la ecuacion:

Tabla 12

Tamafio de paso para la exploracion

Presion T. gas Flujo m. Radio T. pared
Tamario de Paso 0.01 0 -10 0.001 0

Fuente: Elaborado con Minitab



Tomando incrementos alrededor del punto base:

Tabla 13

Exploracion del 6ptimo local de los parametros del proceso de conversion

56

Izr;::g Presion T. gas Flujo m. Radio T. pared Con\(/;i;smn
-7 1.93 420 1570 0.01915 205 0.06969
-6 1.94 420 1560 0.02015 205 0.09866
-5 1.95 420 1550 0.02115 205 0.1859
-4 1.96 420 1540 0.02215 205 0.86722
-3 1.97 420 1530 0.02315 205 0.9296
-2 1.98 420 1520 0.02415 205 0.90642
-1 1.99 420 1510 0.02515 205 0.89474
0 2 420 1500 0.02615 205 0.89307
1 2.01 420 1490 0.02715 205 0.88583
2 2.02 420 1480 0.02815 205 0.87752
3 2.03 420 1470 0.02915 205 0.88366
4 2.04 420 1460 0.03015 205 0.88629
5 2.05 420 1450 0.03115 205 0.887
6 2.06 420 1440 0.03215 205 0.88633
7 2.07 420 1430 0.03315 205 0.88458

Fuente: Elaborado con Minitab
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Los incrementos hacia adelante y atras pueden visualizarse en la siguiente

grafica.

Figura 15

Exploracion del éptimo local de los parametros del proceso de conversion

0.98 - i

region del maximo
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T
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09 r A
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Conversioén (X)
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T

0.84
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08 1 | 1 | | |
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Fuente: Elaborado con Matlab

La exploracion hacia adelante muestra la disminucién en la magnitud de la
respuesta conversion Xmax. Sin embargo, la exploracion hacia atras revela

informacion de una posible regién del maximo.

Alrededor del paso -3 se puede ubicar una region de mayor incremento en la
respuesta, en consecuencia, la configuracion de los puntos -2 y -4 seran la nueva

base para el disefio de superficie de respuesta de Box Benkhen.
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Tabla 14

Factores y niveles para el disefio de Box BehnKen

Nivel
Factor Nombre 1 1
A Presion 1.96 1.98
B Flujo masico 1520 1540
C Radio 0.02215 0.02415

Fuente: Elaborado con Minitab

Del disefio de Box Benkhen, para tres factores continuos resultan 15 corridas

experimentales, distribuidas de la siguiente forma:

Tabla 15

Tabla de disefio de Box BehnKen

Corrida Factores

A B C
1 -1 -1 0
2 1 -1 0
3 -1 1 0
4 1 1 0
5 -1 0 -1
6 1 0 -1
7 -1 0 1
8 1 0 1
9 0 -1 -1
10 0 1 -1
11 0 -1 1
12 0 1 1
13 b 0 0
14 0 0 0
15 0 0 0

Fuente: Elaborado con Minitab
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La simulacidén de las corridas experimentales se ejecutd mediante la
programacién en Matlab, obteniendo la siguiente informacién en cuanto a la variable

de respuesta conversion (X):

Tabla 16

Diseno de Box BehnKen desarrollado

Factores Respuesta
N° Corrida Presion Flujom. Radio Conversion
[Pa]  [kg/m?h]  [m] (X)

1 1.96 1520 0.02315 0.93002
2 1.98 1520 0.02315 0.92973
3 1.96 1540 0.02315 0.92876
4 1.98 1540 0.02315 0.92918
5 1.96 1530 0.02215 0.90156
6 1.98 1530 0.02215 0.91869
7 1.96 1530 0.02415 0.90842
8 1.98 1530 0.02415 0.90645
9 1.97 1520 0.02215 0.91927
10 1.97 1540 0.02215 0.8992
11 1.97 1520 0.02415 0.9073
12 1.97 1540 0.02415 0.90761
13 1.97 1530 0.02315 0.9296
14 1.97 1530 0.02315 0.9296
15 1.97 1530 0.02315 0.9296

Fuente: Elaborado con Minitab

e Ecuacion del modelo de superficie

La regresidn para la superficie de respuesta del disefio de Box Benkhen se

realiz6 mediante el método de minimos cuadrados para el modelo:
X =by+b P+b,F +bR+b,P* +b,F* +bR* +b,PF +b,PR+b,FR

Donde P=presidn, F=flujo masico, R=radio, [b0 - b9]=coeficientes de la superficie de

respuesta.



El cual fue resuelto haciendo uso de matrices

X =f(P,F,R)
X=M,, xB
M, "xX=M,,."xM,.  xB

(MP’F’RT ><]\/IP’F’R) XMy xX = (MP,F,RT XMP,F,R) XM, ' XM, xB
T -1 T
(MP,F,R XMP,F,R) XMP,F,R xX =IxB
T -1 T

B (MP,F,R XMP,F,R) ><1\/11),F’R x X

% ' B F R P, F, R, PF PR FR
B= b M, , = 1 P 1*‘"2 R, 10‘22 F‘22 R, PF, PR, FR, o

2 2 2
b() 1 P15 F15 R15 P I5 F 15 R s PF15 PR15 FR15

Cuyo resultado conduce a:

b, | —11]
b, 3.6
b, ~0.0061
b, 1131
5 b |_ 1.3
b, | |—0.000003
b, ~20949
b, 0.0018
b, —478
b, | 0.509 |

La expresion de la superficie de respuesta resulta:

60

X =-11 +3.6 P —0.0061 F +1131R +1.3P*—0.000003 F> —20949 R* +0.0018 PF —478PR +0.509 F R
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Los estadisticos del modelo se calculan mediante:

1 . .z 2 =
Indice de correlacion: R =1- ’nl

Desviacion estandar:

gl =n—#coef .
S =0.00371
Analisis e Interpretacion

e Analisis del disefo factorial

Esta etapa se realizé con el software Minitab ®, en el cual se ingresaron
los datos de respuesta de todas las corridas experimentales en el orden

establecido por la tabla de disefio.

Los resultados del analisis del diseno factorial se muestran a continuacion:

Tabla 17

Resumen del disefio experimental factorial para el proceso de conversion

Parametro Tipo Niveles Valores
Presion Fijo 3 1 1.6 2
T. entrada Fijo 3 380 400 420
Flujo m. Fijo 3 1500 1709 1800
Radio Fijo 3 0.02 0.02615 0.03
T. pared Fijo 3 190 197 205

Fuente: Elaborado con Minitab
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Tabla 18

Andlisis de varianza del disefio factorial para el proceso de conversion

Fuente GL SC Sec. SC Ajust. CM Ajust. F P
Presion 2 11.0238 11.0238 5.5119 256.97 0
T. entrada 2 0.0003 0.0003 0.0001 0.01 0.994
Flujo m. 2 0.2410 0.2410 0.1205 5.62 0.004
Radio 2 15.1916 15.1916 7.5958 354.13 0
T. pared 2 0.0026 0.0026 0.0013 0.06 0.941
Error 232 4.9762 4.9762 0.0214 - -
Total 242 31.4356 - - - -

Fuente: Elaborado con Minitab

Estadisticos: S = 0.146456 R-cuad. =84.17% R-cuad.(ajustado) = 83.49%

Para un mejor manejo de estos resultados se realizaron los graficos de

interaccion y efectos principales con respecto a la respuesta “Xmax” (conversion).

Figura 16

Gréfico de efectos principales para la conversién maxima del proceso de conversion.

Grafica de efectos principales para Xmax
Medias ajustadas

Presion T. ga= Rujio m. Radiic T_ jpared

=
o

=]

— T -— =

Media de ¥max
EE

=]
7]

al
La LS 0 =0 400 420 1500 -] =00 Q02000 QoZsls 00300 =0 157 205

Fuente: Elaborado con Minitab
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Figura 17
Gréfico de interacciones entre los parametros para la conversion maxima del proceso

de conversion.

Grafica de interaccion para Xmax

Fuente: Elaborado con Minitab

Del analisis del disefio experimental se concluye lo siguiente:

Medias ajustadas
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—a— 1300
os —a— =70
5 — = — g B
—— EQ
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Lo LS 20 =0 o= E0d =0 =7 05
Presion T.gas Flujo m. Radic T. pared

Se realizo la simulacion del proceso de oxidacion de SO2 mediante el disefio de

experimentos (DOE) con cinco factores y tres niveles por cada factor y se

determind que las variables (factores): presion (p=0), flujo masico (p=0.004) y

radio (p=0) presentan valores p < 0.05 (para un nivel de confianza de 95%) son

variables significativas para el proceso en cuanto a la busqueda del valor maximo

de conversion.

Del gréafico de efectos principales (Figura 15) se concluye que para la condiciéon

presiéon = 2, flujo masico = 1500 y radio = 0.030 se obtienen valores maximos en

la respuesta; sin embargo, las variables T. entrada (p=0.994) y T. pared (p=0.941)
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no representan una variacion significante en cuanto a los valores en la respuesta.

De lo expuesto y con un valor p > 0.05 se determina que las variables T. entrada

y T. pared son variables no significativas para el proceso en cuanto a la busqueda

del valor maximo de conversion.

- Al existir variables no significativas en el proceso, el valor de éstas puede
manejarse con otros criterios, como el costo de enfriamiento de los gases
provenientes de un proceso altamente exotérmico. Teniendo en cuenta esta

premisa los valores asignados se fijan en T. entrada = 420 y T. pared = 205.

De la grafica de interacciones (Figura 16) se concluye que:

- La interaccién de la presiéon resulta significativa con respecto a las variables
T.entrada, Flujo masico y T.pared puesto que para valores de presion = 2 se
obtienen valores de respuesta altos. Frente al radio = 0.02, los valores de presion
no generan diferencias significativas; sin embargo, frente al radio = 0.02615 (para
los niveles de presidn = 2) se generan valores altos en la respuesta.

- Lainteraccion del flujo masico es significativa en cuanto a la variable presion; sin
embargo, las diferencias entre los valores de respuesta no son muy pronunciados.

- La interacciéon del radio es significativa frente al flujo masico; sin embargo, las
diferencias entre los valores de respuesta no son muy pronunciados. Frente a la
presion = 2 (para los niveles del radio = 0.02615), se generan valores altos en la
respuesta.

- Lainteraccion de la T.entrada resulta no significativa en todos los casos.

- Lainteraccion de la T.pared resulta no significativa en todos los casos.

Finalmente, teniendo en cuenta lo expuesto, la configuracion éptima para el

proceso de conversion de didxido de azufre se logra en la condicién: presién = 2, flujo
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masico = 1500, deducidas del analisis de efectos principales, radio = 0.02615 el cual
prevalece del analisis de interacciones, y T. entrada =420 y T. pared = 205 tomado a

criterio del experimentador en cuanto a la reduccion del costo energético.
e Verificacion

En esta etapa se desarrolla la experimentacion virtual para la configuracion
optimas obtenida, lo cual corresponde con la corrida experimenta n° 222, obteniendo

un valor 6ptimo de conversion maxima X =0.89304.

Figura 18

Perfil de conversion en las condiciones optimas del proceso de conversion

Valor méximO\

0.9
0.8 —

0.7 —

Conversion

Longitud

Fuente: Elaborado con Matlab.

e Analisis del disefio de superficie de respuesta

El disefio de superficie de respuesta dio como resultado una region éptima para
el proceso. Se realizé el analisis del disefio de superficie de respuesta haciendo uso

del software Minitab, donde se obtuvo la siguiente informacion:



Tabla 19

Andlisis de varianza del disefio de superficie de respuesta

Fuente GL SC Ajust. MC Ajust. Valor F Valorp
Modelo 9 0.001929 0.000214 15.56  0.004
Lineal 3 0.000097 0.000032 236 0.188
Presion 1 0.000029 0.000029 212  0.205
Flujo masico 1 0.000058 0.000058 422 0.095
Radio 1 0.00001 0.00001 0.73 0433
Cuadrado 3 0.001637 0.000546 39.61 0.001
Presion*Presién 1 0 0 0 0.95
Flujo masico*Flujo masico 1 0 0 0.03 0.879
Radio*Radio 1 0.00162 0.00162 117.65 0
Interaccion de 2 factores 3 0.000195 0.000065 473 0.064
Presion*Flujo masico 1 0 0 0.01 0.927
Presion*Radio 1 0.000091 0.000091 6.63 0.05
Flujo masico*Radio 1 0.000104 0.000104 7.54  0.041
Error 5 0.000069 0.000014
Falta de ajuste 3 0.000069 0.000023 * *
Error puro 2 0 0
Total 14 0.001998

Fuente: Elaborado con Minitab

Figura 19

Gréfica de Pareto de la superficie de respuesta para el proceso de

conversion.
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Figura 20
Gréfica de efectos principales del disefio de superficie de respuesta

para el proceso de conversion.
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Figura 21

Gréfica de interacciones del disefio de superficie de respuesta para el

proceso de conversion.
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Del analisis de varianza para la superficie de respuesta se infiere:

- El' modelo empleado en la superficie de respuesta, para un nivel de confianza del
95% con un valor p=0.004 < 0.05, es significativo para el experimento y por tanto
se da validez a sus resultados.

- Los términos lineales del modelo resultan ser no significativos para el modelo de
superficie de respuesta (p>0.05), esto se refleja en la grafica de efectos
principales. Para la presion, resulta conveniente trabajar con niveles altos
cercanos a 1.98 atm y en lo referido al flujo masico con niveles bajos cercanos a
1520 Kg/m2h.

- De los términos cuadrados solamente el radio es significativo para el modelo
(p=0.00<0.05), esta aseveracion se puede confirmar también en la grafica de
Pareto, donde la variable CC equivalente a Radio? supera notablemente el limite
2.57; por consiguiente, se observa una marcada diferencia en la grafica de efectos
principales para este factor donde es posible avizorar un valor 6ptimo.

- La interaccién del flujo masico y el radio es significativa para el modelo
(p=0.041<0.05), de modo que los niveles del radio=0.02315 para un flujo
masico=1520 Kg/m2h nos aproximan a la condicion 6ptima del proceso.

- Lainteraccion entre el radio y la presion puede considerarse significativa, de igual
modo la grafica de interacciones muestra que para los niveles del radio cercanos

a 0.02315m es conveniente trabajar con la presion de 1.98Pa.



Figura 22

Griéfica de superficie para el proceso de conversion
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Figura 23

Gréfica de contorno de los parametros para el proceso de conversion
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La region 6ptima para el proceso corresponde a una superficie de respuesta
del tipo silla, esto se ve reflejado en las graficas de contorno y en las de superficie,
donde no es posible optimizar la respuesta (Gutiérrez Pullido & de la Vara Salazar,
2008). Sin embargo, frente a esta situacion es valido realizar simplificaciones del
modelo considerando solo las variables e interacciones significativas, lo que nos lleva

a una expresion mas reducida del problema, esto es:
Ecuacién simplificada del modelo de superficie es:
X =—11+1130R—478PR +0.509FR —20949R*

Para el nivel de presion P=1.98 atm y flujo masico F=1520Kg/m2h, la ecuacion

resulta en:
X =-11+957.24R—20949R*
Derivando la expresion

ax =957.24—-41898R
dR

d—X=0; R =0.0229
dR

Al utilizar el software Minitab para optimizar el modelo se obtiene:
Optimizacion de respuesta: X

- Prediccion de respuesta multiple



Tabla 20

Condicién éptima Presion, Flujo m. y Radio para el proceso de conversion

‘ Valor de
Parametro . L.
configuracion
Presion 1.98
Flujo masico 1520
Radio 0.0228975

Fuente: Elaborado con Minitab

Tabla 21
Intervalo de confianza para la condiciéon éptima del proceso de conversion
Respuesta  Ajuste EE de IC de 95% IP de 95%
ajuste
X 0.93529  0.00327 (0.92689; 0.94369) (0.92258; 0.94800)

Fuente: Elaborado con Minitab

Grafica de optimizacion

Figura 24

Gréfica de optimizacion de los parametros del proceso de conversion.

iptima Premsion Flujo ma Radic

T 1980 15400 a0z
- 1:':'? At = | 15200] 0022
Predecir Bajo 1960 15200 e

—

Ao
y = 09353

d = 10000

Fuente: Elaborado con Minitab

71



72

Verificacidon
Con los valores obtenidos de la optimizacion se realizé la simulacion en del
reactor catalitico obteniendo un nivel de conversién de X=0.9308, el cual pertenece

al intervalo de prediccion IP (0.92258; 0.94800) de 95% de confianza, determinado

en la optimizacioén con el disefio de superficie de respuesta

Figura 25

Simulacién del convertidor de SO, en las condiciones Optimas para el proceso de

conversion.
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Fuente: Elaborado con Matlab

Simulacion de las etapas de proceso en el convertidor

Partiendo de la condicidn 6ptima, se desarrollaron las etapas posteriores de la
conversiéon de SOz, donde se evalud con un disefo factorial simulado cada etapa de

proceso con la finalidad de obtener la mayor conversion a la salida del reactor.
= Condicién 6ptima para la primera etapa del proceso de conversion

De los analisis del disefio factorial y disefio de superficie de respuesta

simulados se obtuvo la condicion 6ptima de:
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[ Presion| [ 1.98 ]
Tgas 420
Etapa 1:| Flujom. |=| 1520
Radio 0.0229
| Tpared | 205

Para una composicién de alimentacion de SO: igual a y, =0.065se

alcanzd una conversion de X=93.08% a la salida del reactor.
Condicion 6ptima para las etapas posteriores del proceso de conversion

Para la segunda etapa se dejo constante el radio y se obtuvieron las
combinaciones para los demas factores, resultando un disefio factorial 34, donde
se determind del analisis de varianza los valores de configuracion 6ptima. Para las
etapas posteriores se determind del mismo modo las condiciones 6ptimas. Las
tablas de disefio y de analisis de varianza reportados de Minitab se muestran en
el anexo N°4 y N°5 respectivamente En las siguientes figuras se presentan los
resultados de las graficas factoriales para las etapas 2, 3, 4 y 5 denotado como

Xm.



Figura 26

Efectos principales de la segunda etapa del proceso de conversion
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Figura 27

Efectos principales de la tercera etapa del proceso de conversion.
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Figura 28

Efectos principales de la cuarta etapa del proceso de conversion
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Figura 29

Efectos principales de la quinta etapa del proceso de conversion.
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Se observa similitud en las tendencias por lo que las condiciones 6ptimas

para cada etapa son:

[ Presion’| [ 2.03 |
Tgas 420
Etapa 2,3,4,5:| Flujom. |=| 1470
Radio 0.0229
| Tpared | 205
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V. Discusion de resultados

Discusion

Contrastacion con la Hipotesis

A través del modelamiento matematico y la simulacion del reactor de oxidacion
catalitica se ha logrado determinar las condiciones de operacion Optimas para el
proceso de conversion de SOz en el reactor catalitico de lecho fijo, reduciendo una
emision de 65000 ppm a 429 ppm en cinco etapas de proceso lo que permitid
optimizar el rendimiento quimico del proceso de conversion de dioxido de azufre,
proveniente de la tostacién de minerales sulfurados, obteniendo una conversién en la

quinta corrida del 99.34%

Los resultados de la presente investigacion fueron contrastados frente a los

diferentes autores, donde se obtuvo:

Contraste con otros autores

Asensio (2017) Desarrollo la técnica de fluido dinamica computacional para la
simulaciéon de reactores de lecho fijo, centrado en la experimentacion virtual con la
cual determind coeficientes de transferencia de calor y masa para un proceso
quimico.

En esta investigacion se utilizé el método de diferencias finitas aplicado a un
sistema EDP, que, mediante la programacién en Matlab, fue posible la simulacion del

proceso, centrado en la optimizacidn de la conversion quimica.
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Parra (2017) Desarroll6 el modelamiento de una planta de acido sulfurico
basado en las ecuaciones de Josep Mathew King, determinando mediante la técnica
de bosques aleatorios la configuracion optima para la temperatura en cuatro etapas
de [415, 430, 430, 430] °C, obteniendo un grado de conversion de 97.6%.

En esta investigacion se desarrollé el modelamiento del reactor de lecho fijo para la
conversion de SO2 basado en las ecuaciones de conservacién de masa y energia,
determinado la condicion Optima para presion=1.98 atm, temperatura de
alimentacion=420 °C, flujo masico=1520 Kg/m2h, radio=0.0229 m, y temperatura en

la pared = 205 °C, que en 4 etapas alcanzo una conversion de 98.57%.

Pernett-Bolafio et al., (2016) Desarrollé el modelamiento de un reactor
catalitico de lecho fijo, determinando que la composicién de SO2 en la alimentacion
influye significativamente en la conversion, y que al ajustar la temperatura de
alimentacion se logra un aumento en la conversién, donde alcanzé el 70% de
conversién para la primera etapa de proceso.

En esta investigacion, de la experimentacion virtual del reactor de lecho fijo, se
determiné que la presion, flujo masico y el radio del reactor influyen significativamente
en el proceso de conversién, alcanzando una conversion de 93.08% para la primera

etapa.

Molina (2013) desarrollé una técnica de resoluciéon de un modelo complejo de
prediccion de contaminantes en la atmosfera, en el cual aplico el método de
volumenes y diferencias finitos de alto orden, logrando una solucién aceptable en

cuanto a su precision.
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En esta investigacion se utilizd la técnica de elementos finitos para la
resolucién de un modelo en derivadas parciales EDP. Logrando una solucion estable

que se evidencia en los perfiles de conversion y temperatura de la reaccion del SO2.

Arteaga-Weil y Zegada-Escobar (2008) Desarrollaron dos modelos
matematicos para el proceso de conversion de SO2, centrandose en el tipo de
cinética: pseudohomogénea, heterogénea, y la geometria: unidimensional,
bidimensional; determinando que el modelo unidimensional pseudohomogeneo es el
mas conveniente para su uso en cuestion de costos de calculo y porque reproduce

satisfactoriamente los resultados de conversion final.

En esta investigacion se desarrolld6 un modelo bidimensional
pseudohomogeneo para la conversion de SO2 logrando la sistematizacion de la
solucién mediante la programacion, y ademas permitiendo la optimizacion a diversas
condiciones que se pudieran plantear, lo que lo convierte en una solucién versatil,

reproduciendo satisfactoriamente los resultados de conversion a la salida del reactor.
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VI. Conclusiones

Las condiciones optimas de operacion del reactor catalitico para controlar las
emisiones de didxido de azufre durante el proceso de conversion para la
produccion del acido sulfurico para la simulaciéon se determinaron en: (a) para
la primera etapa [Presion=1,98 atm; Temperatura en la alimentacion=420°C,;
Flujo masico=1520 Kg/m2s; Radio=0.0229; Temperatura en la pared =205 °C]
logrando una conversién por etapa de X=93.08%; y (b) para las etapas 2,3,4 y
5, la condicion fue: [Presion=2,03 atm; Temperatura en la alimentacién=420°C;
Flujo masico=1470 Kg/m2s; Radio=0.0229; Temperatura en la pared =205 °C]
logrando una conversion total de X=99.34%. Cambiando el tipo de catalizador,
la geometria del reactor, etc. puede verse afectado el rendimiento de la
conversion.

El modelamiento del proceso de conversiéon de didxido de azufre en un reactor
catalitico de lecho fijo durante el proceso de conversién para la produccion del
acido sulfurico, se gener6 mediante el analisis de las ecuaciones de
conservacion de materia y energia que fue resuelto utilizando la técnica de
diferencias finitas y se simuldé por computadora; lo que lleva a aplicar el disefo
factorial de experimentos.

La metodologia de superficie de respuesta utilizada en la optimizacion del
proceso de conversion del dioxido de azufre fue la mas apropiada pues se logro
determinar regiones de conversion alta hasta del 99.34% de diéxido de azufre
para las cinco etapas del proceso de conversion catalitica, o que se traduce

en una reduccion de emisiones a la atmosfera.
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El presente trabajo presenta una alternativa a las empresas responsables en
el rubro de la mineria al optimizar el proceso de conversion del diéxido de
azufre proveniente del proceso de tostacion de minerales sulfurados aplicando

la metodologia estudiada y orientando al control de los aspectos ambientales.
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Vil. Recomendaciones

- Aplicar el método de superficie de respuesta (MSR) en casos especificos
orientados a la optimizacion de procesos quimicos, se puede apoyar en el
modelamiento matematico para asi poder aplicar las técnicas de simulacion con
la finalidad de obtener regiones optimas de operacion.

- Basandose en las condiciones Optimas del reactor catalitico, se propone realizar
la experimentacion para nuevas variables que pueden afectar al rendimiento de
la conversion, las cuales pueden ser: cambiar de tipo de catalizador, la geometria
del reactor, etc.

- Se propone el estudio del proceso de conversion catalitica a diferentes escalas
aplicando las metodologias estudiadas en la investigacion orientado al control de
los aspectos ambientales de las actividades de mineria, petréleo y gas como una

alternativa para la toma de decisiones y proyeccion de las operaciones.
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IX. Anexos
Anexo A: Matriz de consistencia
“OPTIMIZACION DEL PROCESO DE CONVERSION DEL DIOXIDO DE AZUFRE PROVENIENTE DE LOS PROCESOS DE

TOSTACION DE MINERALES SULFURADOS A TRAVES DEL MODELAMIENTO Y SIMULACION”

General

General

General

Dependiente

¢,Cémo debe ser el modelo y la simulaciéon
para optimizar el proceso la conversion del
diéxido de azufre proveniente del proceso
de tostacion de minerales sulfurados?

Optimizar el proceso de conversion
del diéxido de azufre proveniente del
proceso de tostacion de minerales
sulfurados a través del modelamiento
y simulacion.

El modelamiento matematico y la
simulacién del reactor de oxidacion

catalitica  permitirdan  optimizar el
rendimiento quimico del proceso de
conversiéon de dioxido de azufre,

proveniente de la tostacion de minerales
sulfurados

X1: Condiciones de

operacion del
proceso de
conversion del

diéxido de azufre.

X2: Métodos
matematicos para la
resolucion de
modelos fisicos
planteados.

x1: Valores de las
variables dentro de
los limites esperados

x2: Rangos de los
valores de las
variables dentro de
los limites esperados

Asignacién de diferentes
condiciones de
operacion al programa
desarrollado que permite

obtener la mayor
conversion del diéxido
de azufre

Método de relacion
matematica

Especifico

Especifico

Especifico

Independiente

a. ¢Cuales son las condiciones de
operacion para controlar las emisiones
de diéxido de azufre durante el
proceso de conversion?

b. ¢Cudl es Ila metodologia mas
apropiada para optimizar el proceso de
conversién de dioxido de azufre para
evitar la contaminacion ambiental

c. ¢Cual es la metodologia mas
apropiada para la optimizacion de la
conversion del diéxido de azufre a fin
evitar la contaminacién ambiental?

a. Determinar las condiciones de
operacion para controlar las
emisiones de diéxido de azufre
durante el proceso de
conversion para la produccion
del &cido sulftrico.

b. Determinar la metodologia mas
apropiada para simular el
proceso de conversion del
dioxido de azufre durante el
proceso de conversion.

c. Determinar la metodologia mas
apropiada para la optimizacion
de la conversion del didxido de
azufre a fin evitar la
contaminacion ambiental.

a. Las condiciones esenciales de
operacion: presion, temperatura de
alimentacién, flujo de reactantes,
radio y temperatura en la pared del
reactor permitiran la optimizacion del
proceso de conversion de didxido de
azufre.

b. EIl disefio factorial completo es la
metodologia que permitird mediante
la simulacion obtener los valores
maximos de conversion.

c. El método de superficie de
respuesta es la metodologia mas
apropiada que permitira a partir del
modelo matematico la optimizacion
del proceso de conversion del
dioéxido de azufre.

Y: Modelamiento y

simulacion del
proceso de
conversion del

diéxido de azufre
proveniente de la
tostacion de
minerales
sulfurados.

Conversion de
diéxido de azufre
cercana a la unidad

El método de solucion

estd basado en la
delineacién de las
necesidades de
operacion
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Anexo B: Validacién y confiabilidad de instrumentos

Validacioén del instrumento

VALIDEZ

Una vez que los modelos sean desarrollados y se implementen los algoritmos
necesarios para la resolucién numérica de sus ecuaciones diferenciales, se llevaran
a cabo una serie de experimentos para validar los resultados obtenidos de la
simulacién y analizar el grado de descripcidn del proceso que se obtienen mediante

estos modelos.

Para Determinar la validez de los instrumentos se utilizara la prueba estadistica

apropiada.

En cuanto a los instrumentos usados se realizara la validacion por expertos quienes

consideraran que el instrumento contiene los reactivos suficientes y necesarios.

Como se construira un modelo de simulacién se recomienda validarlo para evaluar
que tan bien estad representando al sistema real, asi como para identificar
deficiencias en la formulacion del modelo. Las formas mas comunes de validar un

modelo son:

a) La opinion de los ingenieros en la planta respecto a los resultados de la
simulacion,

b) La exactitud con que se predicen datos historicos.

c) La comprobacién de la falla del modelo de simulacion al utilizar datos que

hacen fallar al sistema real, y
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d) ligado al punto (a) esta la aceptacidn y confianza en el modelo de la persona
que hara uso de los resultados que arroje el modelo de simulacién (Kelto et al.,

2002).

La validacion de este modelo se llevara a cabo también mediante la comparacion con
datos historicos proporcionados por literatura bibliografica y por las plantas de

produccion de acido sulfurico.

La validez de los instrumentos y para la generacion de escenarios requiere un estudio
estadistico de las variables, para determinacién de sus valores y probabilidades de

ocurrencia y se detallara siguiendo el siguiente esquema:
Si p< 0.01 (1%) =Altamente significativa

Si p< 0.05 (5%) = Significativa

Si p> 0.05 (5%) =No significativa

El instrumento es valido.



Anexo C: Nomenclatura del modelamiento

Der: Coeficiente de difusion efectiva radial, m2/s

Dez: Coeficiente de difusion efectiva axial, m2/s

US: Velocidad superficial de la fase gaseosa, m/s

vij: Coeficiente estequiométrico del componente i en la reaccion j
vA: Coeficiente estequiométrico del componente A

ri: Velocidad de reaccion

rA: Velocidad de reaccion del componente A

ker: Conductividad efectiva radial, W/m2.°C

kez: Conductividad efectiva axial, W/m2.°C

G: Velocidad masica de flujo, kg/m2s

r: Coordenada radial, m

z: Coordenada axial, m

CA: Concentracion del componente A, kmol/m3

Tw: Temperatura de la pared, °C

T: Temperatura variable del sistema, °C

PeMr: Numero de Peclet de masa radial, USdp/Der
PeHr: Numero de Peclet de calor radial, dp.G.Cpg/Ker
PeMz: Numero de Peclet de masa axial

PeHz: Numero de Peclet de calor axial

x: Conversion variable del reactivo limitante

BiW: Numero de Biot en la pared

C: Concentracion, kmol/m3

Cpg:Calor especifico de la mezcla a presién constante, kd/kg °C

DT: Diametro del tubo, m.



Dp: Diametro de la particula del catalizador, m

hW: Coeficiente de transmision de calor en la pared del lecho, kJ/m3s°C
ki: Constante cinética

LT: Longitud del tubo, m

n: numero de puntos de colocacién

P: Presion en bar o atm.

RT: Radio del tubo, m

Ri: Velocidad de reaccion, kmol/kg cat s

r: Posicion radial dimensional, m

T: Temperatura, Ko °C

Tini: Temperatura inicial de entrada, Ko °C

Tw: Temperatura del fluido de intercambio o de la pared, adimensional
t: Tiempo

y: Fraccién molar

z: Posicion axial

€ : Porosidad de particula

u : Viscosidad de la fase gaseosa,

kgm. spb: Densidad del lecho del catalizador, kg/m3

AHr : Entalpia de reaccion,

AH : Calor de reaccion, kJ/kmol

90
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Anexo D: Programacién en Matlab

Funcion Sistema de ecuaciones diferenciales

function dYfuncvecdz = ODESO2 (z,Yfuncvec,Al,A2,A3,A4,AD)

$ODESO2 :

$Esta funcidén es el desarrollo del modelo matemadtico del reactor de
oxidacidén catalitica mediante el método de Lines, cuyo funcionamiento se
realiza con los scripts SIMULACION BLOQUE y SIMULACION PUNTO.

x0 = Yfuncvec(1l); n n

x1 = Yfuncvec (2);
x2 = Yfuncvec(3);
x3 = Yfuncvec (4) ;
x4 = Yfuncvec (5);
x5 = Yfuncvec (6) ;
T0 = Yfuncvec(7);
Tl = Yfuncvec (8);
T2 = Yfuncvec(9);
T3 = Yfuncvec (10);
T4 = Yfuncvec(1ll);
)

T5 = Yfuncvec (12
P = Al; %Presion del sistema A= 1.6 2

Tw = A2; STemperatura de la pared B= 197 205

G = A3; %Flujo masico C = 1709 1800

Rtubo = A4; %Radio del tubo D= 0.02615 0.03

Tent = A5; %La temperatura de entrada E= 400 420

’

R = 0.082; %Constante Universl de los gases
df = 0.5864; %Densidad del fluido

Phr = 4.4; %Peclet Calor Radial

Pmr = 9.6; %Peclet Masa Radial

Bi = 6.67; %Numero de Biot de la pared

dp = 0.003175; %Densidad del Catalizador

E = 0.5; %Porosidad del Lecho catalitico

db = 1025; %Densidad del lecho

Us G / df; %Velocidad

dH = -94886; %Entalpia

Cpf = 1.09; %Capacidad Calorifica del Fluido
dr = Rtubo / 5; %Espaciamiento Radial 5*dr=Radio,

ya = 0.065;

Tin = Tent + 273.15;

Pao = P * ya;

Cao = Pao / (R * Tin);

Pbo = (1 - ya) * P * 0.21;

pil = E * Us * dp / (Us * Pmr);

pi2 = db / (Us * Cao);

pi3 = dp / Phr;

pi4d = 0 - (dH * db / (Us * df * Cpf));

K10 = exp(12.16 - (5473 / (TO + 273.15)));
K20 = exp(-9.953 + 8619 / (TO + 273.15));
K30 = exp(-71.745 + 52596 / (TO + 273.15));
Kp0 = exp (11300 / (TO + 273.15) - 10.68);
Pa0 = Pao * (1 - x0);

Pb0 = Pbo - (0.5 * Pao * x0);

PcO = Pao * x0;

RO = K10 * Pb0 * Pa0 * (1 - (PcO / (Pa0 * KpO * PbO ~ 0.5))) / (22.414 * (1 + K20 *
Pa0 + K30 * PcO) "~ 2);

K1l = exp(12.16 - (5473 / (T1 + 273.15)));
K21 = exp(-9.953 + 8619 / (T1 + 273.15));

K31 = exp
Kpl = exp

=71.745 + 52596 / (T1 + 273.15));
11300 / (T1 + 273.15) - 10.68);



92

Pal = Pao * (1 - x1);

Pbl = Pbo - (0.5 * Pao * x1);

Pcl = Pao * x1;

Rl = K11 * Pbl * Pal * (1 - (Pcl / (Pal * Kpl * Pbl ~ 0.5))) / (22.414 * (1 + K21 *
Pal + K31 * Pcl) » 2);

K12 = exp(12.16 - (5473 / (T2 + 273.15)));

K22 = exp(-9.953 + 8619 / (T2 + 273.15));

K32 = exp(-71.745 + 52596 / (T2 + 273.15));

Kp2 = exp (11300 / (T2 + 273.15) - 10.68);

Pa2 = Pao * (1 - x2);

Pb2 = Pbo - (0.5 * Pao * x2);

Pc2 = Pao * x2;

R2 = K12 * Pb2 * Pa2 * (1 - (Pc2 / (Pa2 * Kp2 * Pb2 ”~ 0.5))) / (22.414 * (1 + K22 *
Pa2 + K32 * Pc2) » 2);

K13 = exp(12.16 - (5473 / (T3 + 273.15)));

K23 = exp(-9.953 + 8619 / (T3 + 273.15));

K33 = exp(-71.745 + 52596 / (T3 + 273.15));

Kp3 = exp (11300 / (T3 + 273.15) - 10.68);

Pa3 = Pao * (1 - x3);

Pb3 = Pbo - (0.5 * Pao * x3);

Pc3 = Pao * x3;

R3 = K13 * Pb3 * Pa3 * (1 - (Pc3 / (Pa3 * Kp3 * Pb3 ~ 0.5))) / (22.414 * (1 + K23 *
Pa3 + K33 * Pc3) " 2);

K14 = exp(l2.16 - (5473 / (T4 + 273.15)));

K24 = exp(-9.953 + 8619 / (T4 + 273.15));

K34 = exp(-71.745 + 52596 / (T4 + 273.15));

Kp4 = exp (11300 / (T4 + 273.15) - 10.68);

Pad4d = Pao * (1 - x4);

Pb4 = Pbo - (0.5 * Pao * x4);

Pc4d = Pao * x4;

R4 = K14 * Pb4 * Pad * (1 - (Pcd / (Pad4 * Kpd * Pbd ~ 0.5))) / (22.414 * (1 + K24 *
Pad + K34 * Pc4d) ~ 2);

K15 = exp(12.16 - (5473 / (T5 + 273.15)));

K25 = exp(-9.953 + 8619 / (T5 + 273.15));

K35 = exp(-71.745 + 52596 / (T5 + 273.15));

Kp5 = exp (11300 / (T5 + 273.15) - 10.68);

Pab5 = Pao * (1 - x5);

Pb5 = Pbo - (0.5 * Pao * x5);

Pc5 = Pao * x5;

R5 = K15 * Pb5 * Pa5 * (1 - (Pc5 / (Pa5 * Kp5 * Pb5 »~ 0.5))) / (22.414 * (1 + K25 *
Pa5 + K35 * PcH5) » 2);

T6 = T5 - (Bi * (T5 - Tw) / 5);

x6 = x5;

dx0dz = 2 * pil * (x1 - (2 * x0) + x0) / (dr ~ 2) + pi2 * RO;

dxldz = pil * (x2 - (2 * x1) + %0 + (x1 - x0) / 1) / (dr ~ 2) + pi2 * RI1;
dx2dz = pil * (x3 - (2 * x2) + x1 + (x2 - x1) / 2) / (dr ~ 2) + pi2 * R2;
dx3dz = pil * (x4 - (2 * x3) + x2 + (x3 - x2) / 3) / (dr ~ 2) + pi2 * R3;
dx4dz = pil * (x5 - (2 * x4) + x3 + (x4 - x3) / 4) / (dr ~ 2) + pi2 * R4;
dx5dz = pil * (x6 - (2 * x5) + x4 + (x5 - x4) / 5) / (dr ~ 2) + pi2 * R5;
dT0dz = 2 * pi3 * (Tl - (2 * TO) + TO) / (dr ~ 2) + pid4d * RO;

dTldz = pi3 * (T2 - (2 * Tl) + TO + (T1 - TO) / 1) / (dr ~ 2) + pi4d4 * RI1;
dT2dz = pi3 * (T3 - (2 * T2) + T1 + (T2 - T1) / 2) / (dr ~ 2) + pid * R2;
dT3dz = pi3 * (T4 - (2 * T3) + T2 + (T3 - T2) / 3) / (dr ~ 2) + pid4 * R3;
dT4dz = pi3 * (T5 - (2 * T4) + T3 + (T4 - T3) / 4) / (dr ~ 2) + pid * R4;
dT5dz = pi3 * (T6 - (2 * T5) + T4 + (T5 - T4) / 5) / (dr ~ 2) + pid * R5;

dYfuncvecdz [dx0dz; dxldz; dx2dz; dx3dz; dx4dz; dx5dz; dT0dz; dTldz; dT2dz; dT3dz;

dT4dz; dTb5dz];
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Script de simulacién en bloque

$SIMULACION BLOQUE:

$Este script realiza la simulacién de un bloque de disefio experimental el
cual debe ser almacenado dentro del workspace DISENO ccn el nombre BLOQUE vy
contener la tabla de disefio experimental en el siguiente orden:

%$BLOQUE :

% [Presion, T. gas, Flujo m., Radio, T. pared]

load ('DISENO.mat")

tspan = [0 0.1524]; % Distancia del reactor

y0 = [0; O; O; 0O; 0O; 0O; 400.; 400.; 400.; 400.; 400.; 400.]1; % Valores
iniciales

[a,b]=size (BLOQUE) ;

U=zeros(a,d);

for h=1l:a

variable=BLOQUE (h, :);
Al=variable (1) ;

A2=variable (2
A3=variable (3
Ad=variable (4
AS5=variable (5

)’
)7
).
)

I

’

[t,y]= oded5(@(t,y) ODESO2(t,y,Al,A2,A3,A4,A5), tspan, yO0);
X=y(l:end,1:6);
T=y(l:end,7:12);

Xs=X (end, 1) ;
Ts=T (end, :) ;

Xm=(5/288* (A4/5) * (19*Xs (1) +75*Xs (2) +50*Xs (3) +50*Xs (4) +75*Xs (5) +19*Xs (

6)))/R4;
Tm=(5/288* (A4/5) * (19*Ts (1) +75*Ts (2)+50*Ts (3)+50*Ts (4)+75*Ts (5)+19*Ts (
6)))/A4;
U(h)=max (max (X (end, :))) ;
U(h,2)=max (max (T (end, :)));
U(h, 3)=Xm;
U(h,4)=Tm;
save (['sol',num2str(h)],'t','X"','T")
end
save ('RESPUESTA BLOQUE', 'U"')
clear

Script de simulacién individual

%SIMULACION_PUNTO:

%Con este script se introduce la coordenada de un punto de verificacidn
PUNTO=[Presidén, T.gas, Flujo m., Radio, T.pared] para la simulacidn

del modelo matematico del reactor de oxidacidén catalitica de S02, el cual
debe estar almacenado en el workspace DISENO
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load ('DISENO.mat")

SPUNTO=[1.98,420,1520,0.0229,190]; % Punto de verificacidn

tspan = [0 0.1524]; % Distancia del reactor

y0 = [0; O; O; 0O; 0O; 0O; 400.; 400.; 400.; 400.; 400.; 400.1; % Valores

iniciales

A1=PUNTO (1)

A2=PUNTO (2) ;

A3=PUNTO (3) ;
(4)
(5)

I

’

A4=PUNTO
A5=PUNTO

I

[t,y]= oded5(@(t,y) ODESO2(t,vy,Al,A2,A3,A4,A5), tspan, yO0);
X=y(l:end,1:6);
T=y(l:end,7:12);

Xs=X (end, :);
Ts=T(end, :);

Xm=(5/288* (A4/5) * (19*Xs (1) +75*Xs (2) +50*Xs (3)+50*Xs (4)+75*Xs (5)+19*Xs (6))) /A
4;
Tm=(5/288* (A4/5) * (19*Ts (1) +75*Ts (2) +50*Ts (3)+50*Ts (4)+75*Ts (5)+19*Ts (6))) /A
4;

Xsmax=max (max (X (end, :)));
Tsmax=max (max (T (end, :)));

save ('RESPUESTA PUNTO','t','X','T', 'Xsmax', 'Tsmax', 'Xm', 'Tm', 'PUNTO")
clear
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Disefio de superficie de respuesta

Regresion de superficie de respuesta: X vs. Presion; Flujo ... sico; Radio

Analisis de Varianza

Fuente GL SCAjust. MCAjust. ValorF Valorp
Modelo 9 0.001929 0.000214 15.56 0.004
Lineal 3 0.000097 0.000032 236 0.188
Presion 1 0.000029 0.000029 212 0.205
Flujo masico 1 0.000058 0.000058 422 0.095
Radio 1 0.000010 0.000010 0.73 0433
Cuadrado 3 0.001637 0.000546 39.61 0.001
PresionPresion 1 0.00000 0.000000 000 0.950
Flujo masico*Flujo masico 1 0.000000 0.000000 003 0879
Radio*Radio 1 0001620 0.001620 117.65 0.000
Interaccion de 2 factores 3 0.000195 0.000065 473  0.064
Presion*Flujo masico 1 0.000000 0.000000 0.01 0927
Presion*Radio 1 0.000091 0.000091 6.63 0.050
Flujo masico*Radio 1 0.000104 0.000104 754 0041
Error 5 0.000069 0.000014
Falta de gjuste 3 0.000069 0.000023 s *
Error puro 2 0.000000 0.000000
Total 14 0.001998

Resumen del modelo

R-cuad. R-cuad.
S R-cuad. (ajustado) (pred)
0.0037113 96.55% 90.35% 44.86%

Coeficientes codificados

EE del

Termino Coef coef. ValorT Valorp FIV
Constante 0.92960 0.00214 433.84  0.000

Prasion 0.00191 0.00131 146 0205 1.00
Flujo masico -0.00270 0.00131 -2.05 0.095 1.00
Radio -0.00112 0.00131 -0.85 0433 1.00
Presion*Presion 0.00013 0.00193 007 0950 1.01
Flujo masico*Flujo masico  -0.00031 0.00193 -0.16 0879 1.01
Radio*Radio -0.02095 0.00193 -10.85 0.000 1.01
Presion”Flujo masico 0.00018 0.00186 010 0927 1.00
Presion*Radio -0.00478 0.00186 -2.57 0.050 1.00
Flujo masico*Radio 0.00509 0.00186 275 0.047 100

Ecuacion de regresion en unidades no codificadas

X = =11+ 3.6 Presion - 0.0061 Flujo masico + 1130 Radio + 1.3 Presion*Presion
- 0.000003 Flujo masico*Flujo masico - 20949 Radio*Radio + 0.0018 Presion*Fluje masico
- 478 Presion*Radio + 0.508 Flujo masico*Radio

Ajustes y diagnosticos para observaciones poco comunes
Resid
Obs X Ajuste Resid est.
2 092973 093385 -0.00412 -222 R
3 092876 092463 000412 222 R

Residuo grande R

Pareto de los efectos para X
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Resultados del analisis de varianza para la simulacion de las etapas 2, 3,4 y 5 de

proceso en el reactor

Etapa 2
Regresion factorial general: Xm vs. Presion; T.gas; Flujo m.; T.pared

Informacién del factor

Factor Niveles  Valores

Presion 3 1.97:200; 203
T.gas 3 380;400; 420
Flujo m. 3 1470; 1500; 1530
T.pared 3 190;197; 205

Analisis de Varianza

Fuente GL SCAjust. MC Ajust. Valor F_ Valorp
Modelo 8 0.002462 0.000308 68244.66 0.000
Lineal 8 0.002462 0.000308 68244.66 0.000
Presion 2 0.000268 0.000134 29726.89  0.000
T.gas 2 0000474 0.000237 5253272 0.000
Fluom. 2 0.001160 0.000580 128592.11 0.000
T.pared 2 0.000560 0.000280 6212691 0.000
Error 72 0.000000 0.000000
Total 80 0.002462

Resumen del modelo

R-cuad. R-cuad.
S R-cuad. (ajustado) (pred)
0.0000672 99.99% 99.99% 99.98%

Coeficientes

Término Coef EE del coef. ValorT Valorp FIV
Constante  0.345825 0.000007 4634942 0.000
Presion

1.97 -0.002224 0.000011  -210.79  0.000 133

2.00 -0.000008 0.000011 -0.75 0454 133
T.gas

380 -0.002973 0.000011  -281.76 0.000 133

400 0.000022 0.000011 211 0.038 133
Flujo m.

1470 0.004660 0.000011 44166  0.000 133

1500 -0.000053 0.000011 -498 0000 1.33
T.pared

190 -0.003117 0.000011 -285.43 0.000 1.33

197 -0.000198 0.000011 -18.81 0.000 1.33

Ecuacion de regresion

Xm = 0.345825 - 0.002224 Presion_1.97 - 0.000008 Presion_2.00 + 0.002232 Presion_2.03
-0.002973 T.gas_380 + 0.000022 T.gas_400 + 0.002951 T.gas_420 + 0.004660 Flujo m._1470
- 0.000053 Flujo m._1500 - 0.004608 Flujo m._1530 - 0.003117 T.pared_190
- 0.000198 T.pared_197 + 0.003316 T.pared_205

Ajustes y diagndsticos para observaciones poco comunes
Resid
Obs Xm Ajuste Resid est,
25 0339026 0338826 0000200 3.16 R
57 0353281 0353060 0000221 349 R
66 0356187 0356055 0000132 208 R

Residuo grande R

Pareto de los efectos para Xm



Etapa 3

Regresion factorial general: Xm3 vs. Presion; T.gas; Flujo m.; T.pared

Informacioén del factor

Factor Niveles  Valores

Presion 3 1.97;2.00, 203
T.gas 3 380;400; 420
Flujo m. 3 1470; 1500; 1530
T.pared 3 190;197; 205

Analisis de Varianza

Fuente GL SCAjust. MC Ajust. Valor F Valorp
Modelo 8 0.003166 0.000396 318509.05 0.000
Lineal 8 0.003166 0.000396 318509.05 0.000
Presion 2 0.000188 0.000094 75739.09 0.000
T.gas 2 0001166 0.000583 469117.07 0.000
Flujo m. 2 0001184 0.000592 476596.75 0.000
T.pared 2 0.000628 0.000314 252583.29 0.000
Error 72 0.000000 0.000000
Total 80 0.003166
Resumen del modelo
R-cuad, R-cuad.
S R-cuad, (sjustado) (pred)
0.0000352 100.00% 100.00% 100.00%
Coeficientes
Término Coef EE del coef. ValorT Valorp FIV
Constante 0413082 0.000004 105473.19 0.000
Presion
197 -0.001868 0.000006 -337.30 0.000 133
2.00 0.000003 0.000006 047 0636 1.33
T.gas
380 -0.004665 0.000006 -842.31 0000 133
400 0.000038 0.000006 6.95 0.000 133
Flujo m.
1470 0.004705 0.000006 849.50 0.000 133
1500 -0.000044 0.000006 -8.03 0.000 133
T.pared
190 -0.003301 0.000006 -595.96 0.000 133
197 -0.000207 0.000006 -37.43 0.000 1.33

Ecuacion de regresion

Xm3

0.413082 - 0.001868 Presion_1.97 + 0.000003 Presion_2.00 + 0.001866 Presion_2.03

- 0.004665 T.gas_380 + 0.000038 T.gas_400 + 0.004627 T.gas_420 + 0.004705 Flujo m._1470
- 0.000044 Flujo m._1500 - 0.004661 Fiujo m._1530 - 0.003301 T.pared_190
- 0.000207 T.pared_197 + 0.003508 T.pared_205

Ajustes y diagndsticos para observaciones poco comunes

Resid
Obs Xm3 Ajuste Resid  est
1 0407881 0407953 -0.000072 -217 R
25 0407962 0407880 0.000082 248 R
57 0418587 0418496 0.000091 273 R
81 0418351 0418422 -0.000071 -2.14 R
Residuo grande R

Pareto de los efectos para Xm3
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Etapa 4
Regresion factorial general: xm4 vs. Presion; T.gas; Flujo m.; T.pared

Informacién del factor

Factor Niveles Valores

Presion 3 1.97:2.00:2.03
T.gas 3 380;400; 420
Flujo m. 3 1470; 1500; 1530
T.pared 3 190;197; 205

Analisis de Varianza

Fuente GL SCAjust. MC Ajust. Valor F Valorp
Modelo 8 0.003645 0.000456 528693.10 0.000
Lineal 8 0.003645 0.000456 528693.10 0.000
Presion 2 0.000188 0.000094 109109.06 0.000
T.gas 2 0001515 0.000758 879045.26 0.000
Flujo m. 2 0001253 0.000627 72722843 0.000
T.pared 2 0.000688 0.000344 399389.63 0.000
Error 72 0.000000 0.000000
Total 80 0.003645
Resumen del modelo
R-cuad, R-cuad.
S R-cuad, (ajustado) (pred)
0.0000284 100.00% 100.00% 100.00%
Coeficientes
Término Coef EE del coef. ValorT Valorp FIV
Constante  0.445265 0.000003 136513.04 0.00C
Presion
1.97 -0.001869 0.000005 -405.16 0.000 133
2.00 0.000006 0.000005 1.22 0227 133
T.gas
380 -0.005319 0.000005 -1153.09 0.000 133
400 0.000045 0.000005 9.67 0.000 133
Flujo m.
1470 0.004839 0.000005 1049.09 0.000 133
1500 -0.000043 0.000005 -9.37 0.000 1.33
T.pared
190 -0.003457 0.000005 -749.48 0.000 133
197 -0.000216 0.000005 -46.92 0.000 1.33

Ecuacion de regresion

xm4

0.445265 - 0.001869 Presion_1.97 + 0.000006 Presion_2.00 + 0.001863 Presion_2.03

-0.005319 T.gas_380 + 0.000045 T.gas_400 + 0.005274 T.gas_420 + 0.004839 Flujo m._1470
-0.000043 Flujo m._1500 - 0.004796 Flujo m._1530 - 0.003457 T.pared_190
- 0.000216 T.pared_197 + 0.003674 T.pared_205

Ajustes y diagnosticos para observaciones poco comunes

Resid
Obs xm4 Ajuste Resid est.
1 0439397 0439459 -0.000063 -227 R
25 0.440474 0440417 0.000057 205 R
57 0450385 0450322 0.000063 228 R
81 0451219 0451280 -0.000062 -223 R
Residuo grande R

Pareto de los efectos para xm4
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Etapa 5
Regresion factorial general: Xm5 vs. Presion; T.gas; Flujo m.; T.pared

Informacién del factor

Factor Niveles Valores

Presion 3 1.97:2.00:2.03
T.gas 3 380;400; 420
Flujo m. 3 1470; 1500; 1530
T.pared 3 190;197; 205

Analisis de Varianza

Fuente GL SCAjust. MC Ajust. Valor F Valorp
Modelo 8 0.004906 0.000613 1433490.36 0.000
Lineal 8 0.004906 0.000613 143349036 0.000
Presion 2 0.000230 0.000115 268227.99 0.000
T.gas 2 0002351 0.001175 2747153.82 0.000
Flujo m. 2 0.001460 0.000730 1705691.13 0.000
T.pared 2 0.000867 0.000433 101288848 0.000
Error 72 0.000000 0.000000
Total 80 0.004907
Resumen del modelo
R-cuad, R-cuad.
S R-cuad, (ajustado) (pred)
0.0000207 100.00% 100.00% 100.00%
Coeficientes
Término Coef EE del coef. ValorT Valorp FIV
Constante  0.519805 0.000002 226172.72 0.00C
Presion
1.97 -0.002067 0.000003 -636.03 0.000 133
2.00 0.000011 0.000003 346 0.001 133
T.gas
380 -0.006627 0.000003 -2038.92 0.000 133
400 0.000059 0.000003 18.04 0.000 133
Flujo m.
1470 0.00522¢C 0.000003 1605.90 0.000 133
1500 -0.000042 0.000003 -12.79 0.000 1.33
T.pared
190 -0.003880 0.000003 -1193.85 0.000 133
197 -0.000241 0.000003 -74.18 0.000 1.33

Ecuacion de regresion

Xm5S

0.519805 - 0.002067 Presion_1.97 + 0.000011 Presion_2.00 + 0.002056 Presion_2.03

- 0.006627 T.gas_380 + 0.000059 T.gas_400 + 0.006568 T.gas_420 + 0.005220 Flujo m._1470
- 0.000042 Flujo m._1500 - 0.005178 Flujo m._1530 - 0.003880 T.pared_190
- 0.000241 T.pared_197 + 0.004121 T.pared_205

Ajustes y diagnosticos para observaciones poco comunes

Resid
Obs Xm3s Ajuste Resid est.
1 0512403 0512450 -0.000047 -239 R
21 0.533694 0533647 0.000047 240 R
61 0.506222 0.506176 0.000046 236 R
81 0527327 0527373 -0.000045 -232 R
Residuo grande R

Pareto de los efectos para Xm5



Anexo F: Resultados de la experimentacion virtual

Disefio Factorial 3°
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woomta  puion TR e e Temeaae G
1 1 380 1500 0.02 190 0.07711
2 1 380 1500 0.02 197 0.07786
3 1 380 1500 0.02 205 0.07876
4 1 380 1500 0.02615 190 0.16030
5 1 380 1500 0.02615 197 0.16295
6 1 380 1500 0.02615 205 0.16619
7 1 380 1500 0.03 190 0.33802
8 1 380 1500 0.03 197 0.34944
9 1 380 1500 0.03 205 0.36318
10 1 380 1709 0.02 190 0.06731
11 1 380 1709 0.02 197 0.06793
12 1 380 1709 0.02 205 0.06867
13 1 380 1709 0.02615 190 0.12856
14 1 380 1709 0.02615 197 0.13029
15 1 380 1709 0.02615 205 0.13240
16 1 380 1709 0.03 190 0.22063
17 1 380 1709 0.03 197 0.22569
18 1 380 1709 0.03 205 0.23203
19 1 380 1800 0.02 190 0.06391
20 1 380 1800 0.02 197 0.06449
21 1 380 1800 0.02 205 0.06518
22 1 380 1800 0.02615 190 0.11904
23 1 380 1800 0.02615 197 0.12054
24 1 380 1800 0.02615 205 0.12238
25 1 380 1800 0.03 190 0.19418
26 1 380 1800 0.03 197 0.19807
27 1 380 1800 0.03 205 0.20290
28 1 400 1500 0.02 190 0.07796
29 1 400 1500 0.02 197 0.07871
30 1 400 1500 0.02 205 0.07961
31 1 400 1500 0.02615 190 0.15960
32 1 400 1500 0.02615 197 0.16213
33 1 400 1500 0.02615 205 0.16526
34 1 400 1500 0.03 190 0.32503
35 1 400 1500 0.03 197 0.33577
36 1 400 1500 0.03 205 0.34894
37 1 400 1709 0.02 190 0.06816
38 1 400 1709 0.02 197 0.06878
39 1 400 1709 0.02 205 0.06953
40 1 400 1709 0.02615 190 0.12879
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Voot pason Pt M g e et
41 1 400 1709 0.02615 197 0.13048
42 1 400 1709 0.02615 205 0.13254
43 1 400 1709 0.03 190 0.21692
44 1 400 1709 0.03 197 0.22165
45 1 400 1709 0.03 205 0.22756
46 1 400 1800 0.02 190 0.06476
47 1 400 1800 0.02 197 0.06534
48 1 400 1800 0.02 205 0.06603
49 1 400 1800 0.02615 190 0.11946
50 1 400 1800 0.02615 197 0.12094
51 1 400 1800 0.02615 205 0.12274
52 1 400 1800 0.03 190 0.19198
53 1 400 1800 0.03 197 0.19566
54 1 400 1800 0.03 205 0.20022
55 1 420 1500 0.02 190 0.07879
56 1 420 1500 0.02 197 0.07954
57 1 420 1500 0.02 205 0.08043
58 1 420 1500 0.02615 190 0.15896
59 1 420 1500 0.02615 197 0.16142
60 1 420 1500 0.02615 205 0.16442
61 1 420 1500 0.03 190 0.31342
62 1 420 1500 0.03 197 0.32322
63 1 420 1500 0.03 205 0.33560
64 1 420 1709 0.02 190 0.06900
65 1 420 1709 0.02 197 0.06962
66 1 420 1709 0.02 205 0.07036
67 1 420 1709 0.02615 190 0.12904
68 1 420 1709 0.02615 197 0.13069
69 1 420 1709 0.02615 205 0.13270
70 1 420 1709 0.03 190 0.21358
71 1 420 1709 0.03 197 0.21801
72 1 420 1709 0.03 205 0.22355
73 1 420 1800 0.02 190 0.06558
74 1 420 1800 0.02 197 0.06616
75 1 420 1800 0.02 205 0.06685
76 1 420 1800 0.02615 190 0.11989
77 1 420 1800 0.02615 197 0.12134
78 1 420 1800 0.02615 205 0.12311
79 1 420 1800 0.03 190 0.18998
80 1 420 1800 0.03 197 0.19347
81 1 420 1800 0.03 205 0.19780
82 1.6 380 1500 0.02 190 0.11024
83 1.6 380 1500 0.02 197 0.11234
84 1.6 380 1500 0.02 205 0.11504
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Voot pason Pt M g e et
85 1.6 380 1500 0.02615 190 0.90842
86 1.6 380 1500 0.02615 197 0.90779
87 1.6 380 1500 0.02615 205 0.90638
88 1.6 380 1500 0.03 190 0.87220
89 1.6 380 1500 0.03 197 0.87109
90 1.6 380 1500 0.03 205 0.86976
91 1.6 380 1709 0.02 190 0.08581
92 1.6 380 1709 0.02 197 0.08711
93 1.6 380 1709 0.02 205 0.08868
94 1.6 380 1709 0.02615 190 0.80062
95 1.6 380 1709 0.02615 197 0.82065
926 1.6 380 1709 0.02615 205 0.83768
97 1.6 380 1709 0.03 190 0.86950
98 1.6 380 1709 0.03 197 0.86864
99 1.6 380 1709 0.03 205 0.86749
100 1.6 380 1800 0.02 190 0.07880
101 1.6 380 1800 0.02 197 0.07992
102 1.6 380 1800 0.02 205 0.08128
103 1.6 380 1800 0.02615 190 0.58674
104 1.6 380 1800 0.02615 197 0.62525
105 1.6 380 1800 0.02615 205 0.67210
106 1.6 380 1800 0.03 190 0.86311
107 1.6 380 1800 0.03 197 0.86134
108 1.6 380 1800 0.03 205 0.85921
109 1.6 400 1500 0.02 190 0.11000
110 1.6 400 1500 0.02 197 0.11208
111 1.6 400 1500 0.02 205 0.11464
112 1.6 400 1500 0.02615 190 0.91174
113 1.6 400 1500 0.02615 197 0.91160
114 1.6 400 1500 0.02615 205 0.91105
115 1.6 400 1500 0.03 190 0.87941
116 1.6 400 1500 0.03 197 0.87834
117 1.6 400 1500 0.03 205 0.87708
118 1.6 400 1709 0.02 190 0.08620
119 1.6 400 1709 0.02 197 0.08748
120 1.6 400 1709 0.02 205 0.08902
121 1.6 400 1709 0.02615 190 0.76849
122 1.6 400 1709 0.02615 197 0.79805
123 1.6 400 1709 0.02615 205 0.82250
124 1.6 400 1709 0.03 190 0.87488
125 1.6 400 1709 0.03 197 0.87442
126 1.6 400 1709 0.03 205 0.87363
127 1.6 400 1800 0.02 190 0.07930
128 1.6 400 1800 0.02 197 0.08040
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Voot pason Pt M g e et
129 1.6 400 1800 0.02 205 0.08174
130 1.6 400 1800 0.02615 190 0.54655
131 1.6 400 1800 0.02615 197 0.58332
132 1.6 400 1800 0.02615 205 0.62870
133 1.6 400 1800 0.03 190 0.87053
134 1.6 400 1800 0.03 197 0.86900
135 1.6 400 1800 0.03 205 0.86712
136 1.6 420 1500 0.02 190 0.10979
137 1.6 420 1500 0.02 197 0.11182
138 1.6 420 1500 0.02 205 0.11427
139 1.6 420 1500 0.02615 190 0.91423
140 1.6 420 1500 0.02615 197 0.91448
141 1.6 420 1500 0.02615 205 0.91446
142 1.6 420 1500 0.03 190 0.88606
143 1.6 420 1500 0.03 197 0.88503
144 1.6 420 1500 0.03 205 0.88383
145 1.6 420 1709 0.02 190 0.08657
146 1.6 420 1709 0.02 197 0.08784
147 1.6 420 1709 0.02 205 0.08936
148 1.6 420 1709 0.02615 190 0.72598
149 1.6 420 1709 0.02615 197 0.76418
150 1.6 420 1709 0.02615 205 0.79986
151 1.6 420 1709 0.03 190 0.87897
152 1.6 420 1709 0.03 197 0.87906
153 1.6 420 1709 0.03 205 0.87878
154 1.6 420 1800 0.02 190 0.07979
155 1.6 420 1800 0.02 197 0.08088
156 1.6 420 1800 0.02 205 0.08219
157 1.6 420 1800 0.02615 190 0.50774
158 1.6 420 1800 0.02615 197 0.54316
159 1.6 420 1800 0.02615 205 0.58660
160 1.6 420 1800 0.03 190 0.87690
161 1.6 420 1800 0.03 197 0.87569
162 1.6 420 1800 0.03 205 0.87411
163 2 380 1500 0.02 190 0.20118
164 2 380 1500 0.02 197 0.21274
165 2 380 1500 0.02 205 0.22863
166 2 380 1500 0.02615 190 0.88406
167 2 380 1500 0.02615 197 0.88801
168 2 380 1500 0.02615 205 0.88581
169 2 380 1500 0.03 190 0.87372
170 2 380 1500 0.03 197 0.87367
171 2 380 1500 0.03 205 0.87344
172 2 380 1709 0.02 190 0.11542
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173 2 380 1709 0.02 197 0.11858
174 2 380 1709 0.02 205 0.12257
175 2 380 1709 0.02615 190 0.86721
176 2 380 1709 0.02615 197 0.86523
177 2 380 1709 0.02615 205 0.86302
178 2 380 1709 0.03 190 0.85424
179 2 380 1709 0.03 197 0.84937
180 2 380 1709 0.03 205 0.84425
181 2 380 1800 0.02 190 0.09990
182 2 380 1800 0.02 197 0.10215
183 2 380 1800 0.02 205 0.10507
184 2 380 1800 0.02615 190 0.87136
185 2 380 1800 0.02615 197 0.86788
186 2 380 1800 0.02615 205 0.86435
187 2 380 1800 0.03 190 0.85979
188 2 380 1800 0.03 197 0.85759
189 2 380 1800 0.03 205 0.85355
190 2 400 1500 0.02 190 0.19323
191 2 400 1500 0.02 197 0.20341
192 2 400 1500 0.02 205 0.21727
193 2 400 1500 0.02615 190 0.88412
194 2 400 1500 0.02615 197 0.88809
195 2 400 1500 0.02615 205 0.89233
196 2 400 1500 0.03 190 0.87738
197 2 400 1500 0.03 197 0.87753
198 2 400 1500 0.03 205 0.87750
199 2 400 1709 0.02 190 0.11449
200 2 400 1709 0.02 197 0.11746
201 2 400 1709 0.02 205 0.12125
202 2 400 1709 0.02615 190 0.87562
203 2 400 1709 0.02615 197 0.87356
204 2 400 1709 0.02615 205 0.87134
205 2 400 1709 0.03 190 0.86528
206 2 400 1709 0.03 197 0.86060
207 2 400 1709 0.03 205 0.85528
208 2 400 1800 0.02 190 0.09959
209 2 400 1800 0.02 197 0.10181
210 2 400 1800 0.02 205 0.10456
211 2 400 1800 0.02615 190 0.88093
212 2 400 1800 0.02615 197 0.87734
213 2 400 1800 0.02615 205 0.87354
214 2 400 1800 0.03 190 0.86587
215 2 400 1800 0.03 197 0.86506
216 2 400 1800 0.03 205 0.86273
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Voot pason Pt M g e et
217 2 420 1500 0.02 190 0.18619
218 2 420 1500 0.02 197 0.19521
219 2 420 1500 0.02 205 0.20758
220 2 420 1500 0.02615 190 0.88603
221 2 420 1500 0.02615 197 0.88741
222 2 420 1500 0.02615 205 0.89304
223 2 420 1500 0.03 190 0.88049
224 2 420 1500 0.03 197 0.88089
225 2 420 1500 0.03 205 0.88109
226 2 420 1709 0.02 190 0.11362
227 2 420 1709 0.02 197 0.11646
228 2 420 1709 0.02 205 0.12006
229 2 420 1709 0.02615 190 0.88360
230 2 420 1709 0.02615 197 0.88141
231 2 420 1709 0.02615 205 0.87911
232 2 420 1709 0.03 190 0.87457
233 2 420 1709 0.03 197 0.87079
234 2 420 1709 0.03 205 0.86571
235 2 420 1800 0.02 190 0.09930
236 2 420 1800 0.02 197 0.10146
237 2 420 1800 0.02 205 0.10408
238 2 420 1800 0.02615 190 0.88913
239 2 420 1800 0.02615 197 0.88606
240 2 420 1800 0.02615 205 0.88225
241 2 420 1800 0.03 190 0.87046
242 2 420 1800 0.03 197 0.87056
243 2 420 1800 0.03 205 0.86978




Disefio factorial 34
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n° Presion T.gas Flujom. Radio T.pared Xm2 Xm3 Xm4 Xm5
1 1.97 380 1470 0.0229 190 0.3421 0.4079 0.4394 0.5124
2 1.97 380 1470 0.0229 197 0.3450 0.4110 0.4426 0.5161
3 1.97 380 1470 0.0229 205 0.3485 0.4147 0.4465 0.5204
4 1.97 380 1500 0.0229 190 0.3374 0.4032 0.4346 0.5072
5 1.97 380 1500 0.0229 197 0.3403 0.4063 0.4378 0.5108
6 1.97 380 1500 0.0229 205 0.3438 0.4100 0.4417 0.5152
7 1.97 380 1530 0.0229 190 0.3330 0.3986 0.4299 0.5021
8 1.97 380 1530 0.0229 197 0.3358 0.4017 0.4331 0.5057
9 1.97 380 1530 0.0229 205 0.3393 0.4054 0.4369 0.5100
10 1.97 400 1470 0.0229 190 0.3451 0.4126 0.4448 0.5191
11 1.97 400 1470 0.0229 197 0.3480 0.4157 0.4480 0.5228
12 1.97 400 1470 0.0229 205 0.3516 0.4195 0.4520 0.5271
13 1.97 400 1500 0.0229 190 0.3405 0.4079 0.4399 0.5139
14 1.97 400 1500 0.0229 197 0.3434 04110 0.4432 0.5175
15 1.97 400 1500 0.0229 205 0.3469 0.4147 0.4471 0.5219
16 1.97 400 1530 0.0229 190 0.3360 0.4034 0.4352 0.5088
17 1.97 400 1530 0.0229 197 0.3389 0.4064 0.4384 0.5124
18 1.97 400 1530 0.0229 205 0.3423 04101 0.4423 0.5167
19 1.97 420 1470 0.0229 190 0.3481 0.4172 0.4501 0.5257
20 1.97 420 1470 0.0229 197 0.3510 0.4204 0.4533 0.5293
21 1.97 420 1470 0.0229 205 0.3545 0.4241 0.4572 0.5337
22 1.97 420 1500 0.0229 190 0.3435 0.4125 0.4452 0.5204
23 1.97 420 1500 0.0229 197 0.3464 0.4156 0.4484 0.5240
24 1.97 420 1500 0.0229 205 0.3498 0.4193 0.4523 0.5284
25 1.97 420 1530 0.0229 190 0.3390 0.4080 0.4405 0.5153
26 1.97 420 1530 0.0229 197 0.3419 0.4110 0.4437 0.5189
27 1.97 420 1530 0.0229 205 0.3453 0.4147 0.4476 0.5233
28 2 380 1470 0.0229 190 0.3444 0.4098 0.4413 0.5145
29 2 380 1470 0.0229 197 0.3473 0.4129 0.4446 0.5182
30 2 380 1470 0.0229 205 0.3509 0.4167 0.4485 0.5225
31 2 380 1500 0.0229 190 0.3397 0.4051 0.4365 0.5093
32 2 380 1500 0.0229 197 0.3426  0.4082 0.4397 0.5129
33 2 380 1500 0.0229 205 0.3461 0.4119 0.4436 0.5173
34 2 380 1530 0.0229 190 0.3351 0.4005 0.4317 0.5042
35 2 380 1530 0.0229 197 0.3380 0.4036 0.4350 0.5078
36 2 380 1530 0.0229 205 0.3415 0.4072 0.4388 0.5121
37 2 400 1470 0.0229 190 0.3473 0.4145 0.4467 0.5212
38 2 400 1470 0.0229 197 0.3503 0.4176  0.4499 0.5249
39 2 400 1470 0.0229 205 0.3539 0.4214 0.4539 0.5292
40 2 400 1500 0.0229 190 0.3427 0.4098 0.4418 0.5160
41 2 400 1500 0.0229 197 0.3456 0.4129 0.4451 0.5196
42 2 400 1500 0.0229 205 0.3491 0.4166 0.4489 0.5240
43 2 400 1530 0.0229 190 0.3382 0.4052 0.4371 0.5108
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n° Presion T.gas Flujom. Radio T.pared Xm2 Xm3 Xm4 Xm5

44 2 400 1530 0.0229 197 0.3410 0.4083 0.4403 0.5145
45 2 400 1530 0.0229 205 0.3445 0.4119 0.4442 0.5188
46 2 420 1470 0.0229 190 0.3503 04191 0.4519 0.5277
47 2 420 1470 0.0229 197 0.3532  0.4222 0.4552 0.5314
48 2 420 1470 0.0229 205 0.3568 0.4260 0.4591 0.5358
49 2 420 1500 0.0229 190 0.3456 0.4144 0.4470 0.5225
50 2 420 1500 0.0229 197 0.3485 0.4175 0.4503 0.5261
51 2 420 1500 0.0229 205 0.3520 0.4212 0.4542 0.5305
52 2 420 1530 0.0229 190 0.3411 0.4098 0.4423 0.5173
53 2 420 1530 0.0229 197 0.3440 0.4128 0.4455 0.5210
54 2 420 1530 0.0229 205 0.3474 0.4165 0.4494 0.5253
55 2.03 380 1470 0.0229 190 0.3467 0.4117 0.4432 0.5166
56 2.03 380 1470 0.0229 197 0.3497 0.4148 0.4465 0.5202
57 2.03 380 1470 0.0229 205 0.3533 0.4186 0.4504 0.5246
58 2.03 380 1500 0.0229 190 0.3419 0.4070 0.4383 0.5113
59 2.03 380 1500 0.0229 197 0.3449 0.4101 0.4416 0.5150
60 2.03 380 1500 0.0229 205 0.3484 0.4138 0.4455 0.5193
61 2.03 380 1530 0.0229 190 0.3373 0.4024 0.4336 0.5062
62 2.03 380 1530 0.0229 197 0.3403 0.4054 0.4368 0.5098
63 2.03 380 1530 0.0229 205 0.3438 0.4091 0.4407 0.5142
64 2.03 400 1470 0.0229 190 0.3496 0.4164 0.4485 0.5233
65 2.03 400 1470 0.0229 197 0.3526 0.4195 0.4518 0.5269
66 2.03 400 1470 0.0229 205 0.3562 0.4233  0.4557 0.5313
67 2.03 400 1500 0.0229 190 0.3449 0.4116 0.4437 0.5180
68 2.03 400 1500 0.0229 197 0.3478 0.4147 0.4469 0.5216
69 2.03 400 1500 0.0229 205 0.3514 0.4185 0.4508 0.5260
70 2.03 400 1530 0.0229 190 0.3403 0.4070 0.4389 0.5129
71 2.03 400 1530 0.0229 197 0.3432 0.4101 0.4421 0.5165
72 2.03 400 1530 0.0229 205 0.3467 0.4138 0.4460 0.5208
73 2.03 420 1470 0.0229 190 0.3525 0.4209 0.4537 0.5297
74 2.03 420 1470 0.0229 197 0.3554 0.4241 0.4570 0.5334
75 2.03 420 1470 0.0229 205 0.3590 0.4278 0.4610 0.5378
76 2.03 420 1500 0.0229 190 0.3478 0.4162 0.4489 0.5245
77 2.03 420 1500 0.0229 197 0.3507 0.4193 0.4521 0.5281
78 2.03 420 1500 0.0229 205 0.3542 0.4230 0.4560 0.5325
79 2.03 420 1530 0.0229 190 0.3432 0.4116 0.4441 0.5193
80 2.03 420 1530 0.0229 197 0.3461 0.4146 0.4473 0.5230
81 2.03 420 1530 0.0229 205 0.3496 0.4184 0.4512 0.5273

Donde: (Xm2) conversién determinada para yS02=0.0045; (Xm3) conversién para

yS02=0.00288; (Xm4) conversion para yS02=0.00172; (Xm5) conversién para

yS02=0.00093



