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Resumen

Las secuencias de destilacion térmicamente acopladas permiten
reducir el consumo energético en la separacion de mezclas, y
han sido ampliamente estudiadas desde el punto de vista del
disefio, la optimizacion y el control para la purificacion de
mezclas ternarias. No obstante, las mezclas cuaternarias no han
sido tan estudiadas ya que el problema de disefio se vuelve mas
complejo por el incremento tanto en el nimero de componentes
como en el nimero de secuencias. Debido a ello se propone en
este trabajo el desarrollo de una estrategia de optimizacion
estocastica multiobjetivo para resolver el problema de disefio de
secuencias de destilacion intensificadas para la separacion de
mezclas cuaternarias. La estrategia de optimizacion se basa en
el algoritmo genético multiobjetivo NSGA-Il, y las
restricciones se manejan mediante una estrategia evolutiva
multiobjetivo. La estrategia de optimizacion es acoplada al
simulador de procesos Aspen Plus, lo que permite la simulacion
rigurosa de las secuencias. Como caso de estudio se eligen las
secuencias acopladas directa e indirecta, para la separacion de
una mezcla cuaternaria con cinco diferentes composiciones de
alimentacién. Los resultados muestran interesantes resultados
en términos del consumo de energia y el nimero de etapas.

Optimizacion multiobjetivo, secuencias intensificadas,
mezclas cuaternarias.

Abstract

Thermally coupled distillation sequences allows reducing the
energy consumption in the separation of mixtures, and they
have been extensively studied for the separation of ternary
mixtures from the point of view of design, optimization and
control. However, quaternary mixtures have not been studied
since the design problem becomes more complex by the
increase in the number of components and the number of
sequences. Therefore, in this paper the development of a multi-
objective stochastic optimization strategy to solve the design
problem intensified distillation sequences for the separation of
quaternary mixtures is proposed. The optimization strategy is
based on multi-objective genetic algorithm NSGA-II, and
restrictions are handled by a multi-objective evolutionary
strategy. The optimization strategy is coupled to the process
simulator Aspen Plus, allowing rigorous simulation sequences.
As case study the direct and indirect coupled sequences for the
separation of a quaternary mixed, with five different feed
compositions, are chosen. The results show interesting results in
terms of energy consumption and the number of stages.
Multiobjective  optimization, intensified
quaternary mixtures.
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Introduccion

Las secuencias de destilacion térmicamente
acopladas posibilitan reducir el consumo
energético en la separacion de mezclas de
fluidos. Debido a ello, han sido ampliamente
estudiadas desde el punto de vista del disefio, la
optimizacion y el control para la purificacion de
mezclas ternarias. En contraparte, la separacion
de mezclas cuaternarias ha sido poco explorada.
Las investigaciones reportadas versan sobre la
sintesis (Errico y Rong, 2012; Rong y col.,
2014; Errico y col., 2015; Kim, 2015), el disefio
y control (Esparza-Hernandez y col., 2005;
Porras-Rodriguez y col., 2007; Alcantara-Avila
y col., 2008), asi como la optimizaciéon de
secuencias acopladas (Vazquez-Castillo y col.,
2009; Cortez-Gonzalez y col., 2012; Torres-
Ortega y col., 2015) para la separacion de
mezclas cuaternarias. Con respecto a la
optimizacion cabe mencionar que se han
utilizado estrategias tales como evolucién
diferencial 'y algoritmos genéticos. En
particular, los algoritmos genéticos son una
técnica robusta que ha sido ampliamente
utilizada en la optimizacion de procesos
quimicos (Bhaskar y col., 2016). No obstante,
su principal desventaja radica en que el tiempo
de computo requerido es muy elevado. Con el
objetivo de atacar esta  desventaja,
recientemente se ha propuesto el uso de un
algoritmo genético multiobjetivo con manejo de
restricciones, el cual es acelerado mediante el
uso de redes neuronales (Gutiérrez-Antonio y
Briones-Ramirez, 2015). Esta estrategia ha sido
empleada en la optimizacion de secuencias
acopladas para la separacion de mezclas
ternarias. Sin embargo, no ha sido utilizada para
la purificacion de mezclas cuaternarias. Por lo
tanto, en este trabajo se propone el uso de un
algoritmo genético multiobjetivo, con manejo
de restricciones, acelerado mediante redes
neuronales para la optimizacion de secuencias
cuaternarias intensificadas de destilacion.
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Cabe mencionar que esta estrategia de
optimizacion se encuentra acoplada al
simulador de procesos Aspen Plus, por lo que
en la optimizacion se consideran los balances
de masa y energia asi como las relaciones de
equilibrio.

El articulo se encuentra organizado de la
siguiente manera. Primero se presentara la
mezcla elegida como caso de estudio, asi como
las secuencias de destilacion térmicamente
acopladas seleccionadas. Posteriormente se
planteara el problema de optimizacién, y se
describira la herramienta utilizada para
resolverlo. Finalmente, se analizaran los
resultados obtenidos.

Caso de estudio

Se seleccion6 como caso de estudio a la mezcla
cuaternaria compuesta por 2 metil-2 buteno
(A), ciclopentano (B), benceno (C), tolueno
(D). El estudio se lleva a cabo sobre diferentes
composiciones de alimentacion, con el fin de
observar el impacto de dicha variable sobre el
consumo energético de las secuencias acopladas
cuaternarias. Las composiciones de la
alimentacion analizadas son las siguientes: F1
(70% de A, 10% de B, C, D), F2 (70% de B,
10% de A, C, D), F3 (70% de C, 10% de A, B,
D), F4 (70% de D, 10% de A, B, C), F5 (25%
de A, B, C, D).

Se seleccion6 un flujo de 100 kmol/h, y el
modelo Chao-Seader es utilizado para el
calculo del equilibrio de fases, debido a que los
componentes de la mezcla son hidrocarburos.
Las recuperaciones requeridas son del 99% para
cada uno de los componentes. Las secuencias
térmicamente acopladas que seran analizadas en
el presente trabajo son la secuencia cuaternaria
directa y la secuencia cuaternaria indirecta, las
cuales se presentan en la Figura 1.
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La secuencia térmicamente acoplada
directa consta de una columna principal con dos
rectificadores laterales, mientras que la
secuencia térmicamente acoplada indirecta
consiste en una columna principal con dos
agotadores laterales.
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Figura 1 Secuencias cuaternarias intensificadas
Problema de optimizacion

La optimizacion de las  secuencias
intensificadas directa e indirecta implica la
minimizacion simultanea tanto de la carga
térmica, Qi, (asociada a costos de operacion)
como del numero de etapas, Ni, (asociado a
costos de capital) de cada columna de
destilacion:

Min (Q;, N;)

(1)

Sujeto a las restricciones de purezas y
recuperaciones en cada uno de los componentes
de la mezcla, asi como a las correspondientes al
modelo de cada columna. Las variables
manipulables incluyen la relacion de reflujo de
liquido, el nimero de etapas, la localizacion de
la etapa de alimentacion, los flujos de
interconexion asi como la localizacion de
dichos flujos.

Para resolver este problema se empleara
un algoritmo genético multiobjetivo acelerado
mediante redes neuronales (Gutiérrez-Antonio
y Briones-Ramirez, 2015).
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En esta estrategia las redes neuronales
son utilizadas como un modelo subrogado, que
se emplea para la evaluacién tanto de las
funciones objetivo como de las funciones de
restriccion. Esto posibilita reducir de manera
significativa el tiempo de computo. Asimismo,
esta estrategia considera el manejo de
restricciones, y se encuenta acoplada al
simulador de procesos Aspen Plus. Esto
posibilita que todos los resultados sean
obtenidos de manera rigurosa.

Este algoritmo funciona de la siguiente
manera. A partir de una solucion inicial factible
(desde el punto de vista fisico) se genera una
poblacion de individuos. Dichos individuos son
evaluados en términos de los valores de las
funciones objetivo y de restriccion. Con base en
la evaluacién se seleccionan a los mejores
individuos para ser los padres de la siguiente
generacion. La estrategia considera elitismo,
por lo que los mejores individuos pasan a la
siguiente generacion; con esto se evita perder la
mejor solucion. Este proceso se repite hasta que
se cumple el criterio del maximo nimero de
generaciones. Para la evaluacion de las
funciones objetivo y de restriccion se emplean
de manera alternada el simulador de procesos
Aspen Plus y las redes neuronales; éstas Ultimas
son reentrenadas cada vez que el simulador de
procesos es empleado, lo cual permite mejorar
la prediccion de las mismas.

El nimero de inidividuos y generaciones
se determina mediante un proceso de
sintonizacion, en el cual se busca el menor
nimero de ambos parametros a partir del cual
no se observe un cambio significativo en la
funcion objetivo. En este trabajo, se utilizaron
poblaciones de 1000 individuos y 250
generaciones.
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Resultados Caso M1F3
g o £ onooo
En esta seccion se analizaran los resultados del £ 3500000
proceso de optimizacion, en términos del § 2500000
consumo de energia asi como el numero de § 15000
@ o Sy
etapas. Los resultados se presentan agrupando & soo0000

los objetivos en dos principales: carga térmica y
namero total de etapas de la secuencia. Ambos
objetivos seran representados en un Frente de
Pareto, el cual incluye al conjunto de disefios
Optimos desde la minima carga térmica total
hasta el minimo nimero de etapas asi como
todos aquellos entre estos extremos. Las
Figuras 2-6 muestran los Frentes de Pareto para
las diferentes alimentaciones del caso de
estudio. En el caso de la alimentacion F1, se
observa que la carga térmica para ambas
secuencias es similar, pero se requiere un
mayor numero de etapas para la secuencia
indirecta. Por otra parte, se observa una mayor
estabilidad en las soluciones para la secuencia
directa, particularmente para los casos F1, F2,
F3yF5.
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Figura 2 Frente de Pareto de las secuencias
intensificadas, alimentacion F1
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Figura 3 Frente de Pareto de las secuencias
intensificadas, alimentacion F2
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Figura 4 Frente de Pareto de las secuencias
intensificadas, alimentacion F3
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Figura 5 Frente de Pareto de las secuencias
intensificadas, alimentacion F4

Es posible apreciar en las Figuras 2-6 que
para todas las alimentaciones consideradas la
secuencia térmicamente acoplada directa es la
que presenta los menores consumos de energia.
En cada Figura pueden observarse los disefios
correspondientes a la minima relacién de
reflujo (que corresponde al maximo ndmero de
etapas) asi como al minimo ndmero de etapas;
dichos disefios representan los extremos del
Frente de Pareto, aunque en realidad carecen de
interés desde el punto de vista practico pues no
es posible operar bajo esas condiciones.

Caso M1F5
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Figura 6 Frente de Pareto de las secuencias
intensificadas, alimentacion F5
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Otro aspecto interesante que permite
analizar el Frente de Pareto es el efecto de la
configuracién en la carga térmica, para un
numero fijo de etapas totales. Por ello, en la
Tabla 1 se presentan algunos disefios
seleccionados que presentan un namero similar
de etapas totales (alrededor de 150).

M1F1

Nt QT(BtU/h)
Directa | 150 | 2,267,228.80
Indirecta | 150 | 36,692,239.45

M1F2

N~ Qr (Btu/h)
Directa | 154 | 9,951,768.48
Indirecta | 220 | 278,722,425.69

M1F3
Nt Qr (Btu/h)
Directa | 170 | 9,200,616.02
Indirecta | 152 | 35,469,496.40

M1F4
Nt Qr (Btu/h)
Directa | 151 | 7,133,940.58
Indirecta | 151 | 7,389,746.36

M1F5
Nt Qr (Btu/h)
Directa | 150 | 10,820,853.20
Indirecta | 149 | 129,829,001.00

Tabla 1 Disefios seleccionados de los Frentes de Pareto
con un numero total de etapas de alrededor de 150.

De la Tabla 1 puede observarse que en
todos los casos, para un numero similar de
etapas, la carga térmica de la secuencia
térmicamente acoplada directa es siempre
menor. Por lo tanto, se espera que las
secuencias que se comparan sean similares en
costos de capital, y que las secuencias
acopladas directas sean substancialmente
menores en términos del consumo de energia.
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Esto implica a su vez menores costos de
servicios (vapor y agua de enfriamiento), asi
como una reduccion en las emisiones de CO>
del proceso de separacion, las cuales estan
directamente asociadas a la produccion de
vapor de calentamiento. Asi pues, la
metodologia propuesta permite llevar a cabo el
disefio y optimizacion simultaneos de sistemas
de separacion complejos, tales como las
secuencias con acoplamiento térmico. El caso
de estudio para una mezcla cuaternaria muestra
un mejor comportamiento, en términos de carga
térmica y numero de etapas, para la secuencia
térmicamente acoplada cuaternaria directa. Por
otra parte, el esfuerzo computacional debido al
enlace entre el software de simulacion de
procesos y el software de optimizacion se ve
considerablemente reducido a través del uso de
redes neuronales. Asimismo, todos los disefios
obtenidos a través del método satisfacen las
restricciones de pureza y recuperacion, debido
al uso de estrategias de manejo de restricciones.
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Conclusiones

En este trabajo se presentd una estrategia para
la optimizacion de secuencias intensificadas,
para la separacion de mezclas cuaternarias. La
estrategia emplea un algoritmo genético
multiobjetivo con manejo de restricciones, el
cual es acelerado mediante redes neuronales.
Como resultado Frentes de Pareto son
obtenidos, los cuales incluyen un conjunto de
disefios Optimos que representan los mejores
compromisos entre los objetivos de interés, los
cuales involucran la minimizacion de la carga
térmica total y la minimizacion del nimero total
de etapas en la secuencia.
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Para el caso de estudio seleccionado con
las cinco composiciones de alimentacion se
encontr6 que la secuencia térmicamente
acoplada directa es la que presenta los menores
consumos de energia. Solo en el caso en el cual
el componente ligero se encuentra en mayor
proporcién (F1), la secuencia indirecta presenta
valores de carga térmica similares a los de la
secuencia directa. En el resto de los casos, la
secuencia indirecta presenta requerimientos
energéticos excesivamente altos en
comparacion con la secuencia directa. La
reduccién en los requerimientos energéticos
posibilita reducir, de manera indirecta, las
emisiones de CO. del proceso de separacion,
disminuyendo asi el impacto ambiental debido
a la separacion.
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