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Introduccion. En el desarrollo de un modelo general de
cromatografia cuya solucidon numérica esté basada en el
uso de esquemas de diferencias finitas con mallas
espaciales de tamafio variable, la eliminacién de la
ecuacion de balance de masa para la particula sélida puede
simplificar en gran medida el modelo aresolver.

En d presente trabajo se aplica una aproximacién de perfil
parabdlico de concentracién para la fase sblida de forma
gue laintegracion sobre la distancia radial no es necesaria,
y se simulan las curvas de ruptura y elucién de una
columna cromatografica utilizando técnicas de diferencias
finitas de red fija como una etapa en el desarrollo de un
modelo general de cromatografia en base a redes
numericas espaciales de paso variable.

Metodologia. El Modelo General de Sélido Homogéneo
de Cromatografia Liquida (1) se simplificé utilizando una
aproximacion de perfil parabdlico para la fase solida (2).
Se emplearon condiciones limite apropiadas para Andlisis
Frontal y Elucién. Larelacion entre las concentraciones en
fase sblida y fase liquida se expresd por medio de
isotermas lineal y de Langmuir. La Ecuacion de Balance
de Masa para la fase liquida se discretiz6 empleando un
esgquema de Crank-Nicolson de red fija. La subrutina
DLSTR de IMSL se aplicd para la solucion del sistema
tridiagonal de ecuaciones resultante. La ecuacion
representando el cambio respecto a tiempo de la
concentracion promedio de la particula fué discretizada
utilizando un método de diferencias finitas explicito. Las
isotermas de equilibrio relacionaron las concentraciones de
ambas fases en la superficie del sélido.

Resultados y Discusion. Los valores de parametros
utilizados en la simulacion de la columna cromatogréfica
sepresentan enlaTabla 1.

Tabla 1. Parametros utilizados en la simulacién.
Concentracion adimensional de 10
alimentacion, Gn '
Tiempo de Operacion 4 qgp
Tiempo de Inyeccién (moda elucion), Tip; 0.1qp
Relacién de Porosidad, F 0.4
Constante de la Isoterma Lineal, k 2.0
Constante de Langmuir, a 1.42
Constante de Langmuir, b 0.34
Numero de Biot, Bi 15.0
Parametro Ry 200.0
Numero de Peclet, Pe 50-5000

En todas las corridas numéricas realizadas el Numero de
Peclet se utilizd6 como pardmetro de sensibilidad, ya que
los gradientes de concentracion, tanto en moda frontal

como elucién, se vuelven més bruscos a medida que este
grupo adimensional se incrementa. En la Figura 1 se
presentan resultados tipicos de la simulacién empleando la
aproximacion de perfil parabdlico para la fase solida, en €l
caso de alimentacion alacolumnatipo andlisis frontal.
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Fig. 1. Alimentacion tipo andlisis frontal, isotermalineal.

Conclusiones. Se aplicé un modelo matemético que utiliza
la suposicién de perfil de concentracion parabdlico en la
fase particula sdlida a la simulacion de la dindmica de una
columna cromatogréfica. Este trabajo puede considerarse
como una etapa en el desarrollo de un modelo general de
cromatografia cuya solucion numérica esté basada en el

uso de redes adaptables para la direccion axial de la
columna, sin requerimiento de integracion para la
direccion radial delaparticula sélida.
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