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Desarrollo de un modelo termodinamico hibrido basado en
redes neuronales artificiales para la prediccion robusta del
equilibrio de fases liquido-liqui
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La Ingenieria Quimica comprende una gran variedad de procesos de separacion tales como la
destilacion, extraccion y adsorcion, entre otros. Estas operaciones de separacion son fundamentales
para procesar mezclas de compuestos quimicos de diversas caracteristicas. Algunas de estas
mezclas presentan comportamientos de equilibrio de fases particulares debido a los componentes
presentes en ellas. La caracterizacion del comportamiento del equilibrio de fases de las mezclas es
importante para determinar la mejor ruta para su procesamiento, establecer condiciones de
operacion, optimizar su desempeiio y determinar costos. Por ejemplo, la mezcla agua - etanol ha sido
estudiada ampliamente desde hace varias décadas'. Los componentes de esta mezcla son miscibles
entre si y se pueden separar a través de un proceso de destilacion. Entonces, el disefio de este
equipo de separaciéon requiere un modelo termodindmico que describa confiablemente el
comportamiento de equilibrio de fases de la mezcla. La aplicacion de modelos termodinamicos
usualmente requiere de parametros de interaccion binaria, los cuales son obtenidos de la correlacion
de datos experimentales de equilibrio de fases. No obstante, cuando se analiza una mezcla que
presenta equilibrio liquido-vapor y equilibrio liquido-liquido, la identificacién de los parametros del
modelo termodinamico se complica sustancialmente. En estos casos, la seleccidon o estimacion de
parametros de interaccion binaria del modelo termodindamico se basa en el procesamiento parcial de
los datos de equilibrio vapor-liquido o equilibrio liquido-liquido, pero no de ambos. El objetivo de
este trabajo fue incorporar herramientas de inteligencia artificial, especificamente Redes
Neuronales Artificiales, al modelo termodindmico NRTL para realizar la estimacién de un conjunto
de pardmetros de interaccidn binaria que permita predecir de manera confiable el comportamiento
de equilibrio de fases vapor-liquido y liquido-liquido. Se reportan los resultados obtenidos de la
aplicacion de dicho modelo termodinamico asi como el comparativo con respecto a los enfoques
convencionales para el procesamiento de este tipo de problemas termodinamicos.
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