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OBJETIVO GENERAL

Elaborar un manual en el que se explique la manera correcta de utilizar el simulador de
procesos Pro II para disenar operaciones unitarias de la Ingenieria Quimica, que sirva como
material de apoyo didactico a las asignaturas de Ingenieria de Procesos y Simulacion de
Procesos del plan de estudios de la carrera, asi como guia para cualquier usuario que desee
conocer y utilizar el simulador de procesos Pro II.

Utilizar como herramienta el simulador de procesos Pro II, para resolver problemas de
operaciones unitarias y en etapas multiples (procesos).

OBJETIVOS PARTICULARES

Explicar y conocer que es un simulador de procesos asi como la importancia que tiene para la
resolucion de problemas de operaciones y procesos unitarios.

Mediante la resolucion de problemas de Ingenieria Quimica ejemplificar paso a paso el uso
del simulador de procesos Pro II.

Dar una herramienta de apoyo para el aprendizaje del uso del simulador de procesos Pro II que
permita al alumno solucionar problemas de Ingenieria Quimica y a la vez sirva como apoyo
para las materias de Ingenieria de Procesos y Simulacién de Procesos.



INTRODUCCION

En la actualidad el usar herramientas que ayuden a resolver problemas de la Ingenieria
Quimica es de suma importancia, ya que ayuda a reducir tiempos de trabajo. Una de las herramientas
con las que hoy contamos son los simuladores de procesos.

En este trabajo se plantea una guia que lleve de la mano al usuario para que pueda resolver
problemas de la Ingenieria Quimica; lo cual se realizara con el planteamiento de problemas que seran
resueltos a través del simulador de procesos Pro II, esto sera de utilidad para las materias de Ingenieria
de Procesos y Simulacion de Procesos impartidas en la carrera de Ingenieria Quimica con el fin de
ayudar al alumno a que conozca esta herramienta y pueda poner en practica sus conocimientos
adquiridos en sus asignaturas previas de fendmenos de transporte, fisicoquimica y operaciones
unitarias. Se introduce tanto al alumno como a cualquier usuario al uso de un paquete de software
especializado en calculos de la Ingenieria Quimica y en el disefio de procesos.

En el capitulo uno se aborda las generalidades de la simulacién, explicando que es una
simulacion de procesos y es asi como se introduce a los simuladores de procesos como una
herramienta para resolver problemas de manera mas rapida y precisa de la Ingenieria Quimica,
describiendo que existe una amplia variedad de simuladores de procesos en el mercado en estado
estacionario y dinamico.

En el capitulo dos se habla de las principales caracteristicas del simulador de procesos PRO 11,
para posteriormente describir el uso del simulador con el método “paso a paso”, lo cual describe la
seleccion de los elementos basicos para iniciar una simulacion, permitiendo entender de manera muy
clara el contenido del simulador para su uso.

El capitulo tres se simula las operaciones unitarias mas utilizadas en problemas de ingenieria
quimica como son: tanque flash, bomba, compresor, intercambiador de calor, reactores, torres de
destilacion donde se utilizan un método corto y riguroso para su disefio; describiendo de forma clara
como se simula cada uno de estos y a su vez se describe la ventana de especificacion de cada equipo y
sus principales caracteristicas. Esta ventana de especificacion la tienen todos los equipos la cual
contiene diversas opciones que permite simular al equipo siendo un componente basico y necesario.
Es asi donde la ventana de especificacion permite conocer que datos se necesitan para simular cada
equipo. Una vez descrita la ventana de especificacion, a través del planteamiento de problemas y su
resolucion se describe como se simula cada una de estas operaciones unitarias de manera sencilla y
clara.

En el capitulo cuatro se integra lo descrito en los capitulos dos y tres, donde se resolveran
problemas de diversos procesos que son de interés para la Ingenieria Quimica como son el ciclo de
refrigeracion de una etapa, la simulacion de una torre destilacion de un splitter propano-propileno y un
tren de compresion; realizando el balance de materia y energia respetivo, usando el simulador de
procesos PRO II.

Para lograr lo antes mencionado, se requiere los conocimientos adquiridos en las asignaturas
de Balance de materia y energia, Fenomenos de transporte Flujo de fluidos, Transferencia de calor,
Transferencia de masa I y II, Simulaciéon de Procesos, Ingenieria de Procesos e Ingenieria de
Servicios.




CAPITULO 1
GENERALIDADES




Capitulo 1 Generalidades

1.1. DEFINICION DE SIMULACION DE PROCESOS

Para resolver un problema de la ingenieria quimica es importante representarlo de una manera
adecuada, para lograr una situacion del sistema real (equipo, proceso, etc.) por uno adecuado para el
mejor entendimiento posible. Por lo general, las herramientas matematicas nos brindan un marco util
para representar el comportamiento de los sistemas reales.

La simulacion desde el punto de vista de la ingenieria quimica es la solucidon de las ecuaciones de
balance de materia y energia para operaciones y procesos unitarios en estado estacionario o dinamico.

La simulaciéon de un proceso es el disefio de un conjunto de modelos matematicos que permite
comprender como se comporta un sistema y conocer informacion acerca de las diferentes operaciones
y procesos unitarios en diferentes condiciones. Por lo tanto, la simulacién de procesos es una practica
comun en todas las fases de disefio de un proceso quimico.

La ventaja de simular un proceso es se puede experimentar con diferentes situaciones y poder reunir
informacion que serd de utilidad.

Es importante sefalar que para simular una operacion o un proceso unitario se debe tomar en cuenta

los siguientes puntos para que la simulacion sea satisfactoria:

1) El disefio de la modelacion y simulacion que se va a realizar. Dentro de esta etapa se debe
plantear las siguientes preguntas: ;Cual es objetivo de la simulacion?, ;Cuales son las entradas y
salidas?, ;Qué caracteristicas son importantes dentro de la simulacion?, ;Cuales son las
restricciones de la simulacion? y ;Cuales son las variables que se pueden cambiar durante la
simulacion?

2) Obtencion, andlisis y validacion de datos. Estos son los datos que se van a recopilar para poder

alcanzar el objetivo de la simulacion.
3) Construccion de un modelo adecuado para simular. Para crear el modelo es necesario tener

informacion acerca de:
e Compuestos quimicos presentes en el sistema para calcular sus propiedades quimicas y las
de sus mezclas.
e Modelo termodinamico adecuado para simular
e Operaciones unitarias presentes
e Datos para especificar a los diferentes equipos
e Conexion entre las operaciones unitarias
Se sugiere plantear un modelo donde este permita visualizar la simulacion en su situacion actual y
las posibles modificaciones que se le puedan realizar para mejorar la simulacion.
4) Realizacion de la simulacion. Una vez que se estd simulando, examinar la simulacion de forma
que se pueden observar varios aspectos como lo son:

e Caracteristicas de las entradas y salidas

e (Caracteristicas de lo que esta ocurriendo dentro de la simulacién y como esta influyendo
dentro de nuestros objetivos.

* Que posibles errores pueden existir.

e Utilizar y aprovechar las diversas situaciones que se pueden presentar dentro de la
simulacion.




Capitulo 1 Generalidades

e Beneficio que nos proporciona las diferentes situaciones (ganancia o pérdidas de energia,
ahorro de servicios, costos de operacion, etc.)
e Recomendaciones o posibles modificaciones respecto a la simulacion en su “situacion
actual”, puede cambiar para mejorar, si esto es necesario.
5) Documentar y presentar los resultados de la simulacion. Los resultados nos sirven para justificar
si nuestros objetivos se cumplieron y si es necesario realizar alguna modificacion.

A continuacion se muestra un diagrama de flujo donde se visualiza lo antes mencionado:
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Tal y como se puede ver, la complejidad de los problemas requiere modelos exactos, parametros
confiables y metodologias de resolucion de problemas matematicos. Es asi como la resolucion de este
tipo de problemas requiere el uso de ordenadores junto con lenguajes de programacion y programas
comerciales.

Para resolver un problema de simulacion de procesos es necesario que esté completamente
especificado, es decir, se deben conocer todos los grados de libertad. Siendo los grados de libertad las
variables en un conjunto de ecuaciones independientes a los que es necesario asignar valores para
poder resolver las ecuaciones.

1.2. ;QUE ES UN SIMULADOR DE PROCESOS?

Los diagramas de procesos son el lenguaje de los procesos quimicos. Como una obra de arte,
describe un proceso existente o un proceso hipotético con suficientes detalles para describir las
principales condiciones del proceso.

La simulacion, es la herramienta que el ingeniero quimico utiliza para poder estudiar
diferentes procesos en diferentes panoramas. El corazon del analisis es el modelo matematico, un
conjunto de ecuaciones que relacionan variables del proceso, como temperatura, presion, flujo,
composicion de las corrientes, posicion de las valvulas, configuracion geométrica, etc.

Hay muchos niveles de analisis. En orden ascendente de complejidad, se cuentan: balances de
materia, balances de materia y energia, dimensionamiento de equipos, analisis de costos. Se agregan
ecuaciones adicionales y los algoritmos de solucion de ecuaciones se hacen cada vez mas
complicados.
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Afortunadamente, la mayoria de los procesos quimicos envuelven equipos de proceso
convencionales como: intercambiadores de calor, bombas, columnas de destilacion de absorcion, etc.
Para estas unidades de proceso, las ecuaciones no difieren entre los diferentes procesos quimicos. Las
propiedades de las sustancias, las constantes quimicas si cambian, pero no las ecuaciones. Por ende,
preparar uno o mas algoritmos de solucion es posible para cada unidad de proceso para resolver los
balances de materia y energia y para estimar costos y dimensiones de equipos. Una libreria de
subrutinas o modelos puede ser escrita en FORTRAN, MS C, MS Visual Basic para automatizar esos
algoritmos de solucion que constituyen el corazén del simulador de procesos.

La forma de resolver consiste en un conjunto de ecuaciones que relacionan las variables del proceso,
como son temperatura, presion, flujo, composicion de las corrientes con, etc. Este conjunto de
ecuaciones son generalmente modelos termodindmicos que prevén el equilibrio de fases y las
propiedades fisicas, utilizando modelos rigurosos del comportamiento de las operaciones unitarias
ahorrando mucho tiempo durante el disefio. La logica interna de trabajar de un simulador de procesos
requiere de una serie de etapas que son necesarias realizar en cierto orden.

Loa principales elementos que componen un simulador de procesos son:

o Base de datos de componentes: Contiene las constantes necesarias para calcular las

propiedades fisicas a partir de ecuaciones de estado o correlaciones empiricas.
e Bloque de modelos termodindmicos: Ofrece diversas opciones para el calculo de los

equilibrios liquido-vapor y liquido-liquido, de las entalpias y otras propiedades
termodinamicas.
o Bloque del diagrama de flujo: Esta relacionado con las corrientes y los equipos que se van a

simular.
o Bloque de operaciones unitarias: Realiza los balances de materia y energia en los distintos

equipos.
o Bloques generadores de datos de salida: Sirve para generar un informe con todos los

resultados de la simulacion.

1.3. CLASIFICACION DE LOS SIMULADORES DE PROCESOS

Para clasificar los simuladores de procesos es necesario tomar en cuenta la forma de trabajar
de cada tipo de simulador, esto depende del planteamiento del problema, es decir del tipo de proceso
que se va a resolver, que va desde la solucion de un balance de materia en estado estacionario hasta el
analisis dinamico de un equipo para conocer su capacidad. La soluciéon de modelos en estado
estacionario resuelve ecuaciones algebraicas, mientras que un sistema dinamico suele ser necesario
resolver simultaneamente sistemas de ecuaciones algebraicas, ecuaciones diferenciales y ecuaciones
con derivadas parciales.

Es asi como se clasificara los simuladores de procesos que pueden estar disefiados para
trabajar en estado estacionario o estado dinamico.

1.3.1. SIMULADORES DE PROCESOS EN ESTADO ESTACIONARIO

En un estado estacionario se refiere a que las caracteristicas propias del sistema o proceso no
varian con el tiempo. Es asi como los simuladores de procesos en estado estacionario plantea los
balances de materia y energia sin tomar en cuenta el tiempo.
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A su vez los simuladores de procesos en estado estacionario pueden dividirse de acuerdo a la
forma del planteamiento del modelo matematico que representa el proceso a simular, y estos son los
siguientes:

o  Simuladores modulares-secuenciales. Fue la primera forma de célculo en aparecer y contintia
siendo la mas utilizada. Los calculos se realizan por modulos, donde se calculan los valores de
salida de cada modulo en funcion de los valores de entrada al mismo y asi siguen la misma
forma de evaluar cada una de las operaciones unitarias, es decir, si se tiene el diagrama de
flujo de proceso esto lo descompone en “trozos” a cada equipo: bomba, valvula,
intercambiadores, etc.; cada modulo es tratado por ecuaciones independientes.

o  Simuladores basados en ecuaciones. Todas las operaciones unitarias del diagrama de flujo se

representan en forma de sistemas de ecuaciones que se resuelven simultaneamente, por lo que
su formulaciéon pude ser una tarea compleja ya que se resuelve el proceso de forma
simultanea. Los aspectos importantes son el tamafio del problema, el andlisis de los grados de
libertad y la deteccion de sistemas no lineales, debido a la necesidad de calculo.

Es importante mencionar que los calculos que se realicen con estos simuladores deben lograr
convergencia. Para esto es necesario utilizar algiin algoritmo que permita estimar el valor
inicial de las variables desconocidas y de esta forma favorecer la convergencia en el sistema.

La principal utilidad de los simuladores de procesos en estado estacionario es la de probar diferentes
condiciones de operacion y auxiliar en el disefio de los equipos.

1.3.2. ESTRUCTURA DEL SIMULADOR EN ESTADO ESTACIONARIO

La simulacion en estado estacionario se identifica fuertemente con los programas o paquetes
de computador que la realizan. En consecuencia, un simulador refleja a través de su estructura y
organizacion el tipo de simulacion que realiza y determina el modo de su utilizacion en esta direccion.
Un simulador con enfoque modular secuencial como lo es el PRO II es un conjunto de modulos
interconectados, cada uno con categoria e identidad particular y fines especificos, donde se establecen
claramente las entradas y salidas de informacion.

En la figura 1.1 se ilustra una estructura genérica de este tipo de simuladores, con mdédulos de mando,
validacion, preparacion de la informacion de entrada, unidades de proceso, estimacion de propiedades
fisicoquimicas, métodos numéricos y aceleradores de convergencia y banco de constantes.

Modulo de mando: Este programa se conforma para organizar y supervisar las transferencias de
control y los flujos de informacion, a lo largo de una simulacion, de acuerdo con el diagrama de flujo
del segmento de proceso simulado. Da una distribucion ordenada y control del trabajo de calculo que
deben realizar otros modulos; asi como por su funcion de seguimiento riguroso a cada calculo,
conociendo en cada momento el estado de la simulacion.

Madulos de preparacion de la informacion de entrada: La informacion relacionada con un segmento
de proceso se transforma en un diagrama de flujo de informacién y se entrega a un simulador en forma
de matrices y vectores, donde se sintetizan las variables de proceso para su configuracion, por medio
de cantidades discretas. Con esta informacion, el simulador invoca la ejecucion de los méddulos de
preparacion, para realizar las etapas de particionado, rasgado y ordenamiento. Estos modulos de
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Modulo de mando

Validacion Validacién

Preparacién de la Médulos de
informacién  de unidad
entrada. de procesos.

e Particionado
e Rasgado
e Ordenamiento

Validacién Métodos
o numéricos y
Estimacion de aceleradores de

propiedades convergencia.
fisicoquimicas.

Banco de Métodos
constantes numéricos y

aceleradores de

convergencia.

Fig. 1.1. Estructura del simulador en estado estacionario

preparacion se ejecutan por invocacion solamente del médulo de mando y también solamente a él

entrega respuestas. Las etapas referidas conducen fundamentalmente a:

e Particionado: detectar los ciclos del diagrama de flujo de informacion, los cuales corresponden a
las recirculaciones del segmento de proceso considerado

e Rasgado: definirlas corrientes de corte o rasgado, mediante las cuales se abre o lineariza cada
ciclo.

e Ordenamiento: consecuentemente establecer un orden de solucién, donde se garantice, paso a
paso, que se dispone de la informacion para ejecutar cada médulo.

Médulos de unidades de proceso: Estos modulos corresponden a un modelo y un algoritmo de céalculo
que permite resolver la unidad de proceso que representan, siempre en la direccion explicita de evaluar
las corrientes de salida: no se permite otra forma para reducir a cero sus grados de libertad. Los
moédulos contemplados suelen construirse con modelos y métodos muy diversos, desde muy sencillos
hasta muy sofisticados y complejos.

Estos modulos se invocan solamente desde el moédulo de mando y también solamente a €l entregan
respuestas; y durante la ejecucion suelen invocar los modulos de estimacion de propiedades
fisicoquimicas y los de métodos numéricos y aceleracion de convergencia.

Dentro de los médulos que representan unidades de proceso se encuentran convencionalmente los que
se ilustran figura 1.2, donde se clasifican de acuerdo con la naturaleza de la transformacion que se
lleva a cabo.
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]
\ Reaccion quimica

Mezcla o suma de corrientes 1
Reactores estequiomeétricos o de equilibrio
De tanque agitado de mezcla perfecta o

tubular
De lecho fijo o fluidizado

Para solucion ideal o no ideal
Adiabatica o con alguna carga calorica

Division de corrientes
o Modificacién de presion
Adiabatica P
R Bombas o compresores
Equilibrio Expansores o turbinas
Fisico: Vaporizacion instantinea
adiabatica o isotérmica

Quimico

Modificacion de temperatura

Intercambiadores de calor
Calentadores o enfriadores
Condensadores o evaporadores
Hormnos

Separacion fisica

Colummnas de destilacion, absorcidn o
extraccion

Fig. 1.2. Médulos de simulacion de unidades de proceso.

Médulos de estimacion de propiedades fisicoquimicas: Estas propiedades pueden suministrarse de
dos maneras: externamente, para cada condicion; o internamente, ejecutando algin médulo con el cual
se resuelve algin modelo, cada vez que sea el caso. La posibilidad de evaluacion interna de
propiedades aumenta la capacidad del simulador y evita accesos y validaciones al exterior;
corresponde ilustrar aqui el procedimiento interno. Esta estimacion se hace en dos grandes niveles:
primero, para componentes puros, interactuando con algun moédulo de unidades de proceso y el banco
de constantes; y segundo, para mezclas, interactuando con algiin mddulo de unidades de proceso y el
de estimacion de propiedades de compuestos puros.

Los modelos de esta categoria estiman o simulan propiedades fisicoquimicas, con base en multiples
modelos (desde sencillos hasta complejos y desde particulares hasta generales), para estados
determinados o con cero grados de libertad. La determinacion se establece desde el mddulo de la
unidad de proceso que invoca la propiedad, otorgando los valores pertinentes.

Banco de constantes de compuestos puros: De anterior se desprende que la solucion de un
determinado modulo de unidad de proceso, paso a paso, necesita las propiedades de los componentes y
las mezclas que alli intervienen, sujetas a condiciones diferentes, segiin el estado simulado.
Igualmente, estas propiedades se estiman desde los modulos pertinentes invocando las constantes
caracteristicas que se encuentran en un banco. Este banco permite su lectura solamente desde el
moédulo de estimacion de propiedades de compuestos puros. El tamafio del banco depende del nimero
de compuestos y del nimero de constantes por compuesto que se tenga; y en términos de este tamafio
puede aumentar la capacidad y versatilidad de uso del simulador, para trabajar con mas y mas
compuestos y mezclas. Este tamafio también puede conducir a alguna organizacion, para facilitar el
acceso, con base en subbancos que contienen parte de la informacion.

Médulos de métodos numéricos y aceleracion de convergencia: Estos modulos prestan un apoyo
importante para los calculos que se realizan en los mddulos de las unidades de proceso y de estimacion
de propiedades fisicoquimicas. En efecto, la solucion de cada ecuacion o de grupos de ecuaciones
puede ser mas rapida y segura con la utilizacion de estas técnicas especiales. Los modulos de métodos
numéricos, para favorecer los calculos en la solucion de un modelo o ecuacion tienen como funcion
primordial:

e calcular la raiz de cualquier ecuacion, escrita en la forma f(x) = 0

e diferenciar numéricamente
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e integrar numéricamente
e resolver sistemas de ecuaciones lineales, y no lineales, siempre y cuando obedezcan a alguna
estructura tipica.
Los métodos que se emplean son variados: sustitucion directa, Regula-Falsi, Newton, Biseccion y
otros. De otra parte, para favorecer los calculos en la solucion iterativa de una serie de modelos, como
en el caso de segmentos de proceso con recirculaciones, los médulos de aceleracion de convergencia
prestan un gran apoyo.

1.3.3 SIMULADORES DE PROCESOS EN ESTADO DINAMICO

Los simuladores de proceso en estado dindmico son mas complejos matematicamente, ya que
estos primero deben resolver el modelo en estado estacionario a lo largo del tiempo, lo que supone la
aparicion de un gran nimero de ecuaciones diferenciales. Por esta razén normalmente se utilizan
valores pequefios de integracion ya que esto favorece la convergencia en el sistema y a su vez el
tiempo de resolucion.

Antes de iniciar una simulacion es estado dinamico es necesario adecuar el modelo que
proviene de la simulacion en estado estacionario.

Las aplicaciones de las simulaciones dinamicas son mas amplias, ya que en procesos discontinuos se
utiliza para evaluar la eficacia y estabilidad de un proceso frente a las perturbaciones que se pueden
tener durante la operacion y en procesos continuos su principal funcion es mejorar la operacion
durante la puesta en marcha y parada.

Una aplicacion que es mas frecuente, es utilizar estos simuladores acercAndonos mas a la realidad de
una manera virtual.

1.4. SIMULADORES DE PROCESOS EN EL. MERCADO

Entre 1970 y 1990 comenzaron a surgir simuladores de procesos comerciales, es asi como el
uso de simuladores comerciales de procesos se ha convertido en una practica popular entre los
ingenieros que tiene como objetivo el analisis y la simulacion de procesos quimicos.

Actualmente existe una gran variedad de simuladores de procesos comerciales en estado
estacionario y dindmico; los cuales contienen presentaciones y contenidos similares ya que tienen una
extensa base de datos termodindmicos y curvas de destilacion caracteristicas de crudos, un gran
nimero de modelos de estimacidon de propiedades fisicas y muchos modelos de operaciones unitarias,
estos son creados por empresas dedicadas a crear software que permiten simular diferentes procesos
dentro de la industria quimica que abarcan diferentes sectores industriales como son ingenieria y
construccion, exploraciéon y produccion, refinacion, productos quimicos, polimeros, productos
farmacéuticos, productos de consumo, industria de la energia principalmente la industria petroquimica,
farmacéutica, entre otros.

Algunas empresas que crean este tipo de software son Aspen Tech, Invensys Operations
Management, WinSim, Chesmtations, asi como otros softwares que no son creados por una empresa
en especifico.

Aspen Tech provee software que optimizan procesos para las industrias de energia, quimica,
farmacéutica, ingenieria y construccion, asi como de otras industrias que fabrican y producen
productos a partir de un proceso quimico.
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Entre los diferentes paquetes con los que cuenta este proveedor los que son de interés como simulador
de procesos son:

o Aspen HYSYS: es un simulador de procesos del petréleo, gas y la industria de refinacion, que
permite disefar y optimizar los diferentes procesos de estos sectores, realizando la simulacion
donde se conectan los equipos en forma de un diagramas de flujo de proceso.

Sus principales caracteristicas son las siguientes:
+ Base completa para el calculo de la termodindmica de las propiedades fisicas y
comportamiento del equilibrio liquido-vapor, balances de materia y energia.
+ Simula diversos equipos y procesos de Ingenieria Quimica
+ Simula procesos en estado estacionario y dindmico
+ Vincula datos a Excel o Visual Vasic

o Aspen Petroleum Scheduler: Simula dinamicamente las diferentes actividades de la refinacion del
petrdleo incluyendo el ingreso del crudo asi como las operaciones de este proceso, la mezcla y
envio de productos. También puede coordinar la programaciéon para planificar, operar y
comercializar los productos.

o Aspen plus: es un simulador de procesos en estado estacionario que permite el disefio, la
optimizacion y supervision del rendimiento de los productos para la industria quimica, polimeros,
productos quimicos, metales, minerales y las industrias de carbon.

Sus principales caracteristicas son:
+ Realiza el calculo de los costos de los procesos a partir de la simulacion realizada y los datos
obtenidos de los balances de materia y energia.
+ Simula procesos de gran escala y complejos, como son los procesos de destilacion
integrando multiples etapas de reciclaje.
+ Identifica los azedtropos, permitiendo resdisefiar.
+ Vincula datos a Excel o Visual Vasic.

SimSci-Esscor es una de las familias de la marca Invensys Operations Management que ofrece
tecnologias de automatizacion e informacion, sistemas, soluciones de software, servicios y consultoria
a la industria.

SimSci-Esscor ofrece una gran variedad de software que permite facilitar los procesos, entre los
software que ofrecen estan los simuladores de procesos para las diversivas industrias incluyendo la
exploracion de petroleo y gas, refino del petrdleo, industria petroquimica y fabricacion de
especialidades quimicas, entre otras.

Cuenta con una gran variedad de simuladores de procesos en estado estacionario y dinamico, a
continuacion se describen algunos de estos simuladores:

o  Dynamic Simulation Suite: Es un paquete que realiza simulaciones dinamicas y se compone de
tres aplicaciones DYNSIM, FSIM PLUS y TRISIM PLUS.
» DYNSIM: Es un simulador de procesos dinamico para disefiar y operar una planta de proceso
de forma segura y rentable.
Sus principales caracteristicas son:

10
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+ Mejora el rendimiento de la planta para reducir costos

+ Se realizan simulaciones para columnas de destilacion, refinerias con sistemas de vapor,
compresores de arranque y de carga.

+ Realiza simulaciones de todas las unidades de una refineria, procesos petroquimicos y
plantas de etileno, licuefaccion y plantas de gas por lo cual se puede capacitar a los
operadores de las unidades, a través de este simulador.

+ Evalta las plantas en marcha y paradas, aumentar la seguridad mediante sistemas de
antorcha y alivio.

+ Se puede conectar la simulacién a un sistema de control.

FSIM PLUS y TRISIM PLUS: son software que realiza simulacion a partir de las realizadas
con DYNSIM, pero estos son enfocados a simular sistemas de control para los diferentes
procesos.

Steady-State Simulation/Design: Es un paquete que contiene 2 herramientas de ingenieria Process
Engineering Suite (PES) y Upstream Optimization Suite (USO) para el disefio y analisis de
operacion. El paquete de interés para nuestro tema por su contenido es Process Engineering Suite
(PES), el cual contiene los siguientes simuladores de procesos en estado estacionario:

>

PRO II: Simulador de procesos para el disefio de procesos quimicos, donde se obtiene
balances de materia y energia de operaciones unitarias o procesos, asi como informacion
adicional de los diferentes equipos. Simula diversos procesos de la industria quimica. Siendo
este simulador el de mayor interés para esta tesis, mas adelante se ampliara las caracteristicas
de este simulador.

VISUAL FLOW: Es un simulador de flujo de fluidos que ayuda a los ingenieros en el disefio y
modelado de tuberias que transportan petroleo, realizando el disefio de manera rigurosa a
partir de los datos de equilibrio.

HEXTRAN: Simulador de procesos enfocado para operaciones de transferencia de calor que
permite evaluar sistemas que pueden ser muy complejos para su disefio y operacion, con el fin
de aumentar la eficiencia energética y reducir los costos de operacion.

INPLANT: Es un simulador de gran alcance para el disefio, clasificacion y analisis de sistemas
de tuberias de la planta. Ayuda a los ingenieros a identificar rapidamente la causa de posibles
problemas en los sistemas de tuberias para que la operacion del proceso sea mas segura.

WinSim Inc ofrece el simulador de procesos en estado estacionario y dinamico DESIGN II, realiza
simulaciones rigurosas de procesos quimicos y de hidrocarburos, refinado, refrigeracion,

petroquimica, procesamiento de gas, dimensionamiento de tuberias, amoniaco, metanol, azufre.

Principales caracteristicas son:
Cuenta con una base de datos de mas de 1200 datos de diferentes componentes

Simula diversos equipos y procesos de Ingeniera Quimica como son torres de destilacion,

intercambiadores de calor, compresores, bombas, endulzamiento de gas amargo, procesamiento
del petrdleo, desbutanizadora, fraccionador de etileno, entre otras.

Vincula los datos con Excel, Visual Basic y Visual C++.

Permite optimizar los procesos.

11



Capitulo 1 Generalidades

El simulador OLGA simula el flujo de hidrocarburos en tuberias, en redes de tuberias y en equipos de
procesos que formen parte de estos sistemas.

OLGA es un modelo de dos fluidos, unidimensional y dinamico (valido para régimen transitorio o
variable), en el que se especifica un sistema de ecuaciones constituido por las ecuaciones de
conservacion, momento y energia; y ecuaciones de ajuste, definidas mediante correlaciones de
parametros tales como la fraccion de volumen de liquido y el factor de friccion interfacial, ademas de
condiciones iniciales y de frontera.

Existe una amplia variedad de software de simulacion de procesos siendo la industria del
petroleo la preferida por las diferentes empresas que se dedican a paquetes computacionales.
Describir las caracteristicas de cada uno de los diversos simuladores existentes no es el objetivo de
esta tesis, pero si citaremos el nombre de algunos de estos:

T T

PD-PLUS Sistemas de refineria y productos quimicos no ideales.
Promax Procesamiento de gas, refinerias y plantas quimicas
PROSIM PLUS Simulacién completa de plantas de proceso

CHEM ENG, Uniopt

Simulacidn de plantas, base de datos de 800 componentes.

CHEMSTATIONS INC ChemCAD-llI

Simulacidn completa de plantas de proceso.

HYPROTECH SL Hysis Plant

Simulacidn estacionaria y dindmica e ingenieria de control. Tecnologia OLE.

ASPEN TECHNOLOGY, Polymer Plus

Simulacidn de procesos de polimerizacion para productos mas usuales.
Permite simulacién estacionaria y dinamica.

HYPROTECH SL, Polysim

Simulacidn estatica y dinamica de reactores de polimerizacion.

CHEM ENG, Distilset

Destilacién continua, base de datos de componentes.

CHEM ENG, Reactset

Disefio de reactores quimicos

M.T.A., Vesselpak

Simula transferencia de calor en recipientes y reactores agitados y
encamisados.

PROSIM SA, Prosim Batch Reacteur

Simulacidn de reactores discontinuos, identificacidn de cinéticas quimicas a
partir de datos experimentales.

A los simuladores comerciales se le puede dar dos diferentes enfoques uno que puede ser el enfoque
de uso especializado que es utilizado en las industrias para el disefio o simulacion de diversos procesos
o también dar un enfoque académico que son aquellos que puedan ser utilizados como material de
ensefianza para la formacion de los alumnos.

12
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Los simuladores comerciales se clasifican en especificos o generales.
e Simuladores especificos: son elaborados para una sola operacion unitaria o proceso especifico.
e Simuladores generales: Contiene en su estructura varias operaciones unitarias en las cuales
pueden ser interrelacionadas entre si para simular un proceso.

La tabla 1.2 se muestra la clasificacion de los simuladores especificos y su enfoque.

Simuladores especificos Enfoque
Aspen Petroleum Scheduler Especializado
Aspen plus Especializado
FSIMPLUS Y TRISIM PLUS Especializado

VISUAL FLOW Especializado y Académico
HEXTRAN Especializado
INPLANT Especializado
Hysis plant Especializado
Polymer plus Especializado
Distilset Especializado
Reactset Especializado
Vesselpak Especializado
Promis Batch Reacteur Especializado
OLGA Especializado
Promax Especializado
Tabla 1.2

La tabla 1.3 se muestra la clasificacion de los simuladores especificos y su uso.

DESIGN 11 Especializado y Académico

ChemCAD-II1 Especializado y Académico
CHEM ENG, Uniopt Especializado
PROSIM PLUS Especializado
PD-PLUS Especializado

Aspen HYSYS Académico

Aspen Petroleum Scheduler Especializado y Académico
DYNSIM Especializado

Pro 11 Especializado y Académico

Tabla 1.3
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Los simuladores de procesos presentan ventajas y desventajas, estas se citan en la tabla 1.4.

Es un proceso relativamente eficiente y flexible.

Facilitan el aprendizaje de los alumnos y sus tareas.
Permite estudiar el efecto de cambios de variables como
la temperatura, presion, composicion, entre otros
internos al realizar cambios al sistema y observando los
efectos estos en el comportamiento del sistema.

Se puede llevar a un mejor entendimiento del sistema y
por consiguiente a sugerir estrategias que mejoren la
operacion y eficiencia del sistema.

Puede ser utilizada como un instrumento pedagdgico
para ensefiar a estudiantes habilidades basicas en
analisis.

La simulacion de sistemas complejos puede ayudar a
entender mejor la operacion del sistema, a detectar las
variables mas importantes que interactuan entre si y
entender mejor las interrelaciones entre estas variable.
Puede ser utilizada para experimentar con nuevas
situaciones, sobre las cuales tiene poca o ninguna
informacion. A través de esta experimentacion se puede
anticipar mejor a posibles resultados no previstos.

Reduce tiempo de solucion de problemas.

Tabla 1.4

e Errores de simulacion: Se debe tener conocimiento previo

de las operaciones unitarias o procesos antes de de
realizar una simulacion, ya que puede surgir errores.
Fallas al optimizar. La simulacion es usada para contestar
preguntas del tipo qué pasa si?, pero no de, ;qué es lo
mejor? En este sentido, la simulacion no es una técnica
de optimizacion. La simulacion no generara soluciones,
solo evalua esas que han sido propuestas.

Si nos se realiza de la simulacion de manera correcta,
puede obtener resultados falsos.

Estos proporcionan una enorme cantidad de valores al
final de la simulacion, por lo que el usuario puede tener
dificultades para “digerir” tantos resultados. Debido a esta
razon el analisis de resultados para posibles detectar
errores e inconsistencias se suele realizar utilizando
figuras (perfiles, tendencias, comportamientos...) mas
sencillas de interpretar que interminables cuadros con
valores numéricos.

Aspectos relacionados con la convergencia, ya que en
ocasiones un diagrama de flujo tipicamente implica
alrededor de de 100 ecuaciones o0 mas y muchas de ellas
no son lineales.
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Capitulo 2 Simulador de procesos PRO II

Pro II es un simulador de procesos que trabaja en estado estacionario, es un software de gran
utilidad para Ingenieros de Procesos ya que permite realizar la simulacion de una amplia gama de
operaciones unitarias, desde la operacion de una valvula hasta sistemas mas complejos que existen en
la industria quimica.

2.1. Caracteristicas del simulador de procesos PRO II.

Pro II esta disefiado para principiantes como para expertos en la simulacion de procesos. Es
facil de usar ya que permite el procesamiento de una amplia entrada de datos y la comprobacion de
errores. Realiza simulaciones completas, fiables y precisas. Es facil de usar ya que usa el idioma
universal de la ingenieria quimica.

Tiene un sistema que lo hace compatible con Windows, lo que permite trasladar informacion a Word y
Excel.
El tipo de procesos dentro de la industria quimica que permite realizar simulaciones son las siguientes:

Petroleo / procesamiento de gas: e Recuperacion de Naftalinas y

e Endulzamiento de gas amargo Olefinas

e Operacion de trenes de compresion e Produccion de compuestos

¢ Deshidratacion de gas oxigenados

e Formacion de hidratos/inhibicion e Cloracion de Propileno
Refinacion: Aplicaciones quimicas:

e Procesamiento de petréleo pesado e Sintesis de amoniaco

e Precalentamiento de crudo e Destilacion azeotropica

¢ Destilacion de petroleo crudo e Biocombustibles

e FCC principal e Extraccion liquido-liquido

e Divisor y separador de Nafta e Destilacion de fenol

e Operacion de columnas e Deshidratacion

desbutanizadora Aplicacién a polimeros:

e Aquilacién de acido sulfurico e Polimerizacion por radicales libres
Petroquimica: ¢ Copolimerizacion

e Fraccionamiento de etileno Aplicaciones farmacéuticas:

e Separacion de Propano-Propileno e Destilacion batch y reaccion

e Separacion de aromaticos

2.2. Sugerencias para la seleccion del modelo termodindmico.

Es importante tener claro qué modelo termodinamico se va a seleccionar ya que implica que
dicho modelo se utilizara para predecir absolutamente todo las propiedades, tanto de los compuestos
puros como de sus mezclas, en cualquier condicion de presion y temperatura.

En ocasiones puede resultar un poco dificil decidir qué modelo termodindmico se debe
seleccionar debido a la gran cantidad de compuestos presentes en un mismo proceso (polares,
apolares, electrolitos, so6lidos...). Los simuladores de procesos comerciales proporcionan criterios de
seleccion generales que en ocasiones resultan de poca ayuda.
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Simulador de Procesos PRO II

El simulador de procesos pro II proporciona ecuaciones de estado y ecuaciones empiricas que

contiene un conjunto de diversos métodos termodinamicos, las categorias son las siguientes:

CATEGORIA

METODOS TERMODINAMICOS

e  Soave-Redlich-Kwong (SRK)
e  Peng-Robinson (PR)

APLICACION

PR-Modified-Panagiotopoulos-Reid (PRM)
BWRS

e  Lee-Kesler-P16cker (LKP),

e Uniwaals (UNIWAALS).

e  Gray-Streed (GS)
Most Commonly e  Braun K-10 (BK10) Para procesos de gasy refinacion de
Used e Ideal petroleo.
e NTRL
e UNIQUAC
e UNIFAC
e  Soave-Redlich-Kwong (SRK)
e  SRK-Kabadi-Danner (SRKKD)
e  SRK-Huron-Vidal (SRKH)
e SRK-Panagiotopoulos-Reid (SRKP) Aplicable a una amplia gama de rangos
e  SRK-Modified-Panagiotopoulos-Reid (SRKM) de temperatura y presion. Pueden ser
e  SRK-Hexamer utilizados para calcular todas las
. e  Peng-Robinson ropiedades termodindmicas. Las
Equations of State . PR-%Iuron-Vidal (PRH) ecﬁacli)ones cubicas, en particular, son
e  PR-Panagiotopoulos-Reid (PRP), capaces de predecir con exactitud las

condiciones criticas y supercriticas.

Liquid Activity

e NRTL

UNIQUAC

Wilson

van Laar

Margules

Regular Solution
Flory-Huggins
UNIFAC

e  UNIFAC TDep-I

e  UNIFAC TDep-2

e UNIFAC TDep-3

e UNIFAC Free Volume
o Ideal

Son aplicables para calcular el
coeficiente de actividad en la fase
liquida.

Special Packages

ALCOHOL: Procesos relacionados con de alcoholes.
GLYCOL: Procesos relacionados con Glycol

SOUR: Aguas amargas

GPSWATER: GPA Aguas amargas

AMINE

Ecuaciones que estan disefiadas para
resolver un determinado
proceso industrial.

Generalized
Correlations

Correlaciones generalizadas para predecir valores de K con ecuaciones semi-rigurosas.

El Grayson-Streed y Chao Seader: fugacidades en la fase vapor.

K Braun K-1 0 esta basado en el concepto de presion de convergencia.

Una variedad de otras correlaciones se utilizan para predecir diversas propiedades entalpias, entropias

y densidades..

All Primary Methods

En esta categoria se incluyen todos los métodos termodinamicos mencionados anteriormente.

Tabla 2.1
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Simulador de Procesos PRO II

Algunos aspectos que pueden ayudar a realizar la seleccion del modelo en especifico son:
Clasificar los compuestos en funcién de su importancia en el proceso para centrarse en los

compuestos clave.

Determinar cuales son las propiedades a las que el modelo es mas sensible. Por ejemplo, en el
disefio de las columnas de destilacion es importante predecir el equilibrio liquido-vapor, pero no
es tan importante predecir la viscosidad de la fase vapor.

Comprobar si el rango de temperatura, presiéon o composicion es el apropiado para aplicar el

modelo.

Comprobar que el modelo es el recomendable para predecir el comportamiento de esa familia de
compuestos. En la tabla 1.2 resume algunas situaciones mas comunes:

Ideal

Mezcla de componentes similares, especialmente apolares, a presiones bajas (<2
atm).

Save Redlich-Kwong

Refinerias especialmente si hay gran cantidad de ligeros, procesado de gases,
procesado de gas natural. Temperatura y presion moderadas/altas. Fraccionadoras
de C; 0 desmetanizadoras.

Peng-Robinson

Refinerias especialmente si hay gran cantidad de ligeros, procesado de gases,
procesado de gas natural. Temperatura y presion moderadas/altas. Unidades de
FCC, desmetanizador, desetanizador o despropanizador, el proceso de obtencion
de etileno. Modela deshumanizadores de gasolina y de gas natural. Sistemas con
H2 y st

Save Redlich-Kwong
modificado

Sistemas con ELLV hidrocarburos y agua con alta solubilidad. Recomendado si
los gases supercriticos < 5 % molar.

Braun K10

Hidrocarburos pesados a bajas presiones o a vacio. Mezclas en que todos los
compuestos son alifaticos o aromaticos.

Choo-Seader

Hidrocarburos ligeros/ medios. (CO,, o H,S), pero no hidrogeno. Sistemas con
compuestos no polares o ligeramente polares. Columnas atmosféricas, al vacio o
plantas de olefinas. No aplicable para a presiones elevadas, especial si estan cerca
del punto critico de la mezcla. Los limites de temperatura y presion recomendados
son 200 K <T > 533 Ky P <140 atm.

Grayson Streed

Hidrocarburos ligeros/ medios con hidrogeno. Columnas atmosféricas, al vacio y
algunas secciones de las plantas de etileno. Los limites de temperatura y presion
recomendados son 200 K <T > 700 Ky P <210 atm.

Wilson Sistemas moderadamente no ideales o presiones moderadas.
Sistemas moderadamente no ideales o presiones moderadas. No aplica con
Van Laar . o
desviaciones positivas de la ley de Raoutl.
NTRL Sistemas moderadamente no ideales o presiones moderadas. No aplica para gases

supercriticos < 5 % molar.

NTRL modificado

Sistemas de electrolitos fuertes de cualquier concentracion en fase acuosa o
mezcla de disolventes

Pitzer

Electrolitos de concentraciones bajas < 6 M y presiones < 10 atm

UNIQUAC

Sistemas moderadamente no ideales o presiones moderadas. No aplica para gases
supercriticos < 5 % molar.

Tabla 1.2 Aplicaciones de los métodos termodinamicos

2.3. Manejo del simulador de procesos pro II, paso a paso.
De forma general y para todas las simulaciones cuando en el simulador aparece un color es
necesario describir qué significa ya que esto permite trabajar de una manera adecuada:
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e El color rojo indica que el simulador necesita un dato o accidén para que pueda correr la
simulacion. Cuando uno o varios equipos tienen este color, significa que estd ocurriendo un
error dentro de ellos.

e El color verde indica que son datos que el usuario puede dar al simulador o bien no darlos.

e Fl color azul indica que los datos proporcionados al simulador son satisfactorios y permiten
que trabaje. Cabe mencionar que cuando un equipo tenga este color significa que la
simulacion ya “corrid” y esta bien lo que se ha hecho. NOTA: No siempre que se ponga en
azul significa que los datos obtenidos sean los correctos, ya que el simulador solo es una
herramienta que permite solucionar problemas de una manera mas sencilla pero como usuarios
debemos tener conocimiento de lo que estamos realizando asi como que posibles resultados
podemos esperar.

e El color amarillo es poco comiin que aparezca, pero indica que se debe tener cuidado con los
datos que se proporcionan ya que pueden estar fuera de los limites con los que cominmente
trabaja el simulador.

A continuacion se describe como se usa el simulador de procesos Pro II.
La primera pantalla que aparece es la que se muestra en la figura 2.1, donde indica lo antes
mencionado:

ﬂ PRO/T with PROVISION = | S

File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help
0@ |
Welcome To PRO/T

Beginner or expert, process simulation with PROL ig easy! If pou
are new o procese simulation and would like: a brisf overview of
PROAI's GUI Interface, then press:

Overvigw...

The PROAI Tutorial Guide contains additional information on
getting started

To create a new simulation, select File/New from the: meru bar.

PRO/I uses colore to convey the status of input data. The fallowing
are samples of how colors are used to indicate data entry status:

l:l Data or action is required
@ l:l Default data or action, user may override
l:l User-supplied data, entry satisfied

1”2 Caution, user-supplied data outside normal limits

To bypass [or restore] this windaw for future PROA| sessions,
select Optionswelcome to PROAI from the menu bar.

Select File New to begin a new projg

Figura 2.1. Inicio del simulador

A continuacion se da click en “ok”, por lo que la pantalla se pondra de color gris obscuro, permitiendo
trabajar con un nuevo archivo.

Para comenzar con un nuevo archivo, se va a la barra de herramientas y dar click en el dibujo que
aparece de una hoja blanca o bien en “File” seguido de “New”. Una vez realizado lo anterior se tendra
una ventana como la que se muestra en la figura 2.2.
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Figura 2.2. Hoja nueva

2.3.1 Descripcion de la barra de herramientas.

Con una hoja nueva para simular, es importante identificar y conocer cada uno de los
elementos con los que cuenta la barra de herramientas para un mejor manejo del simulador.
La barra de herramientas se divide en dos partes: primaria y secundaria.

|- . . .
I | » Barra de herramientas primaria

|-
”  Barra de herramientas secundaria

Figura 2.3. Barras de herramientas

Barra de herramienta primaria.

Al igual que los diferentes software que existen en el mercado para sus diversos usos, como son
Word, Excel, entre otros; la barra de herramientas primaria es parecida en su estructura, ya que cuenta
con diferentes opciones que permiten trabajar de una manera familiarizada al parecerse a otros
software que son de uso comun.
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Barra de herramientas secundaria

Contiene iconos que son los comandos que son usados cominmente. Estos iconos hacen mas
facil el uso del simulador ya que la ventaja que tiene esta barra de herramientas es que podemos
acceder de manera directa y rapida a diversas opciones que suelen ser las mas utilizadas.

2.3.2 Seleccion de los elementos basicos de la simulacion.

Con una hoja nueva para realizar una simulacién y para cualquier simulacion lo primero que
se recomienda es seleccionar lo que denominaremos los elementos basicos de una simulacion y estos
son los modelos termodinadmicos, el sistema de unidades y los componentes y asi definir la linea de
alimentacion con los datos de entrada de esta.

Esto se realiza de la siguiente forma:

2.3.2.1. Seleccion del modelo termodinamico.
Para seleccionar el modelo termodindmico necesario para la simulacion se utiliza la barra de
herramientas primaria, se selecciona “Input” seguido de “Thermodynamic Data” o bien se puede

&2

seleccionar el siguiente icono que se encuentra en la barra de herramientas secundaria. Realizado
cualquiera de las opciones aparecera una ventana que contiene una gran variedad de opciones de
modelos termodindmicos. Como se muestra en la figura 2.4.

4] PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] (= ENES
ﬂFiIe Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

L HozR3ShDAE BT ld @ ElkdaE s - n ol

-

SIMSCI - Thermodynamic Data
Help Owerview  Statuz  Notes
Selection of Property Calculation System

Categary: Primary Method:

Defined Systems:
Redich-Kwong SRKD

Most Commonly Lsed »

Soave-Redich-Kwo -
&l Primary Methads Peng-Robinzon Add -
E quations of State = |Grayson-Streed L
Liquid Activity ~ | |Braun K10 3
(Generalized Comelations Ideal
Special Packages MNRTL i e
Electrolyte T |UMIGUAC i SREO1 n
Actions for Selected Property Calculation System
todify... Delete ‘ Rename.

0K | Canoel |

Select a thermodynamic property calculation system

4 3
Push this button to edit thermadpnamic data

Figura 2.4. Seleccion del sistema termodindmico

De las diversas categorias descritas anteriormente en la seccion 2.2 se selecciona la categoria que
contenga el modelo termodindmico seleccionado para la simulacion, por ejemplo se selecciona la
categoria “Most Commonly Used” seguido del método con el que se va a trabajar que puede ser
“Soave-Redich-Kwong” u otro, y dar click en “Add” y finalmente se termina dando click en “OK”.

2.3.2.2. Seleccion del sistema de unidades.
La seleccion del sistema de unidades con el que sea mas comodo trabajar durante toda la
simulacion o bien cambiarla cuando se desee, se puede realizar de las siguiente forma.
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Una opcién es ir a la barra de herramientas primaria y seleccionar “Input” seguido de “Units of
Measure”, o solo dando click en el icono que se encuentra en la barra de herramientas secundaria en

forma de una regla[@. Realizando cualquier de las opciones aparecera la siguiente ventana:

SIMSCI - Default Units of Measure for Problem Data Input

UOM  Fange Help

Basis: English Initialize: from LIOM Library

[~ Default Units of Measure for Problem Data Input
Temperature: Fahrenheit ~| Enemy Biitish Themal Unit =
Pressure: Pound/inch™2 [abs] | Duty Energy/Time 52
Timne: Hour | work: Horsepawer =
‘wheight [wt. ] Paound | Length: Foat 52
Liquid Yalume: Foot™3 ¥ | Fine Length: Inch hd
Wapor Yolume: Foot™3 | Heat Trans. Cosfficient; BTU hour-foat™2-F -
Specific Liquid Yalurne: Liguid volume,/Molar wt, | Fouling Coefficient: Hour-foot " 2-F/BTU hd
Specific Vapor Yolume: 'V apor volume/Molar wt, | Viscosity: Centipoise =
Liquid Density: wheight/Liquid volume ¥ | Kinematic: Wiscosity Centistoke hd
Wapor Density wisight apor volume 7| Themnal Conductivity: BTL /hour-toot-F 52
Petrolzum Dersity: AP gravity ¥ | Surface Tension: Dyne/centimeter R
Pressure Gauge Basis: 14.63E| psia
Standard Vapor Conditions. I | TWP and RYP Conditions. I

ik I Cancel |

E it the window after saving all data

Para seleccionar el sistema de unidades para todas las variables, se da click en la parte superior
derecha en “Initialize from UOM Library...”, con lo que se desplegara una nueva ventana donde se
selecciona de manera general el sistema que se desee como se muestra en la figura 2.5. Seleccionado
el sistema se da “OK” a ambas ventanas.

i PRO/II with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] I [=] 3]
A File Edt Input Cutput Took Draw Visw Options Window Help -181 x|

D2EEEE A E=EHSLu EEEeE € - walS)] 1 mEBEXma 2w

UOH| Bange  Help

Basis:  Engish Inialze from WOM Licrary

r~Difault Urits of Measure for Problem Data Input

Temperature: Fahrenheit v| Enery Biitish Thermal Unit -

Pressure: Pound/inch”2 [abs] *| Duty Energy/Time =

Time: Hour ~| work Harsepower B

“a/eight (wt ) Pound | Length: Foot B

Liquid Yolunne: Fool3 | Fine Length Inch -

YaporYolume: Foot"3 | Hest Trans, Cosfficient:  [BTU/hourfoot™2F -

Specific Liguid Valume: Liquid volume/Molar wt. | =] Fouling Coefficient Hourfool"2:F/BTU -

Specific Vapor Valume: |Vapor volume/Molar wt || Viscosity: Cenfipoise [~

Liquid Density "weight/Liquid volume R L] Initialize Units of Measure from UOM Library

Yapor Density: weight/ apor volume ~| The  WARNING: The selected setwill override all the curent defaul units of measure

Petrolzum Density: 4P| gravily -] Sul A [ |
Pressure Gauge Basis 14,69 psia RS
P

|Ehoose 5 set from the ssts defined in the DM ibrary
0K Carcel |

Overide curment urits of measure by units of measure defined in library |

g of?

|Push this buttan to edit default units of measure

Figura 2.5. Seleccion del sistema de unidades general

O bien si solo se desea cambiar las unidades de una variable en especifico, se busca la variable a
cambiar las unidades dando click sobre de ella donde se desplegara las opciones con las que cuenta,
por ejemplo cambiar la presiéon como se muestra en la figura 2.6.
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'SIMSC - Default Units of Measure for Problem Data Input

UOK  Fiange Help

Basis:  English Initialize: from UOM Library.

~ Diefault Units of Measure for Problem Data Input
Temperature: Fahrenheit :I Energy: British Thermal Unit bl
Pressure Pound/inch”™2 [abs) = | Duty Energy/Time =
Tz Pound/inch”2 [abs] | wiork: H -

Poundinch”2 [gauge] = Sl
‘wheight [wt] Atmosphere Length: Foot =
Liquid Yolume: K!lclgram./'csnt\melel'\z Fine Length: Inch 2
Wapor Yolume: Kilogram/centimeter 2 [gauge Heat Trans. Coefficient: BT hour-foot™"2-F =
Millimeters of mercury
Specific Liguid Volume: Dynecentimeter "2 Fouling Coefficient: Howr-foot™2-F/BTU -
" . Techhical atm [abs] . ) "
Specific Vapor Valume: gec?nb‘c]a‘ tm [gauge] | Wiscosity Centipoise -
Fanf . ar (abs F i i .
Liquid Dersity: B (gatige] Kinematic Wiscosity Centistoke -
“apor Density: Hillibar [abs] Thermal Conductivity: BTUhour-foot-F =
. Millibar [gauge] .
Petroleum Density Meqapascal | Suface Tension: Dyne/centimeter o
Pressure Gauge Basis: 14.63E| psia
| Standard %apor Conditions. I | TWP and RVP Conditions... I
0k I Cancel |
|Sa\ect default pressure unit

Figura 2.6. Seleccion de las unidades de una variable

Como se puede observar en la figura 2.6 al dar click, se despliegan las diferentes opciones, es asi que
para todas las variables se proporcionan diferentes opciones de unidades.

Algo importante que se debe de mencionar es que si se desea cambiar las unidades de algin valor en
especifico solo se debe colocar el cursor dentro del valor a cambiar las unidades y en el menu de
opciones esta la opcion “UOM” que aparece en todas la ventanas de la especificacion de linea y
equipos; se da click donde se desplegard una ventana con una serie de diferentes opciones de unidades
a elegir.

Plantearemos el siguiente ejemplo para detallar lo antes mencionado, si el valor del flujo es de 2000
Ib-mol/hr y se tiene en las unidades ft’/hr, unicamente se buscan las unidades que sean necesarias para
cambiar y se seleccionan; una vez seleccionadas las unidades se da click en “Change Units” y es asi
como se cambia las unidades especificamente de ese valor. Esto lo podemos mostrar en la figura 2.8.

4| PRO/ with PROVISION - Untitled - [Flowshest] [E=Er=]
& File Edit Input Output Tools Draw View s W
== E I E R JEmea 28 g
PRO/I - Stream Data Streams
Help Overview  Status  Notes 0
Sueam [51 Desaripton
Black
ToUnit (Product Diagram
Stream Dats - Flowrate and Composition
Stieam Type
oM Hep  Tag

Petroleum Assay Flash

Reforerond o feam | SPECHy flonwats and compostion forstesm 51
5 dlids Orly Stream Flid Flowiate Speciication UU
@ Toid Flid Flowrale 20000 ol Flashw
 Incividual Campanent Flowrates Selids
Therml Condtion
Fist Specifcalon Component | B e Unite-of-Measure ==
| Distlion
Fzn Change lbmelfh o 137ht.
" D—— METHANE [~ Long deseriptions @ﬂ
[ ETHANE ES“dE
il . olamn
Themmodynamic Systen E
Shartcut

Pushto bring up the lawrate an

Enter the total fluid flowrate:

Spiitter
’ e

Add new Urits/Streams from PFD Palette. Double-click on Urits/Stieams for input

Fig. 2.8. Cambio de unidades de algun valor.

2.3.2.3. Seleccion de componentes.
PRO II cuenta con una amplia base de datos con mas de 1750 componentes, los cuales estan divididos
en diferentes categorias que contiene: componentes mas comunmente utilizados, hidrocarburos
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ligeros, acidos, alcoholes, aldehidos, aminas, amidas, hidrocarburos aromaticos, elementos, esteres
éteres, grupos halogenados, cetonas, entre otros, esto se puede

La seleccion de los componentes de estas diferentes categorias se realiza ubicando en la barra de
herramientas primaria la opcidon “Input” y dar click, seguido de “Component Selection” o bien se da

click en el 1con0L@[ ubicado en la barra de herramientas secundaria, con cualquier de las opciones
aparecera la ventana que se muestra en la figura 2.9.

£l PRO/II with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] - (Ol x|
S Fle Edt Input Output T raw View Options Window Help =1

O2ESh5E R EES A B € = snaeSil] o[ x e 2w

SIMSCI - Component Selection

UM Aenge Help Overview  Status  Hotes

List of Selected Companents

[ Reorder List

Top
Component Selection
From System or Liser generated Databank
Companent: fdd->
Davin
Select from Lists. §
Botiom
Petivleun.. User-defined Polpmer...
[~ Edit List
Delete
Datobark Hizarchy.. | [ Componen Phases.. |
Flename

Ok Cancel

Push this button to pick fiom and search component lsts
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Fig. 2.9. Seleccion de componentes.

Se da click en “Select from List” y se desplegard una nueva ventana que contiene esta categoria con los
diversos componentes, figura 2.10.

En esta nueva ventana la opcion de “Component Family” contiene una gama de diferentes
componentes que se encuentran divididos en familias de componentes.

Cuando se selecciona alguna familia de componentes, en la parte inferior se despliega una lista de la
componentes de esa familia, asi se busca el componente ya sea por féormula quimica o nombre quimico
seleccionando una de las opciones en “Sort/Search by” para buscar el componente y escribiendo en
“Search String” ya sea la formula o nombre quimico; encontrado el componente, se selecciona y se
agrega dando click en “Add Components”. Se realiza lo mismo para todos componentes que sean
necesarios (figura 2.10). Seleccionados todos los componentes se da click en “OK” en ambas
ventanas.
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Fig. 2.10. Lista de componentes.

Cuando uno de los compuestos a utilizar no se encuentre dentro de las listas de las diferentes
categorias, se debe definir el componente de la siguiente forma:
Desplegada la ventana de seleccion de componente ubicar y seleccionar la opcion “User-defined”
donde se desplegara una ventana en la cual se asignara el nombre del componente nuevo a definir, por
ejemplo “azucar”, posteriormente se da click en “Add” y se cierra las ventana dando en OK, donde
sale un mensaje el cual dice que debe ser definido el nuevo componente en “Component Property

Section”. Esto se puede ver en la figura 2.10.a.

Fig. 2.10.a. Nuevo componente.

Realizado lo anterior se ubica en la barra de herramientas secundaria de herramientas la opcion y se da

click en Component Properties , se desplegard una ventana (fig. 2.10.b) la cual se deben
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especificar ciertos parametros del nuevo componente a definir. En el recuadro de Thermophysical
Properties hay diversas opciones para definir el nuevo componente, como lo son valores de peso
molecular, propiedades criticas, calor de reaccion, definicion de la estructura de la molécula a través
del modelo de UNIFAC y diferentes propiedades; los parametros a definir dependeran del tipo de
componente. Se sugiera definir el mayor niimero de datos posibles.

SIMSCI - Component Properties
Help Overview  Status
Thermophyzical Properties
i Temperature Dependent... ‘ Fill from Structure.. |
FRefinery Inspection Properties.. | |ser-defined Special Properties... |
Component Properties - Fixed Properties UNIFAC Stiuchures
Help
Molecular Weight (Standard Liquid Density [Mormal Boiling Point baticle Size Distribution.. | General Attibutes...
azucar Missing APl Missing F
e
Distribution Functions...
Critical Molecular Heats of Miscellaneous
Praperties. Canstants.. Fermatiar.. Froperties. . UK | s
& component fixed properties window
i Cancel

Fig. 2.10.b. Definicion del nuevo componente.

2.3.2.4. Seleccién de equipos.

Habiendo seleccionado los elementos basicos de una simulacion, se procede a realizar la seleccion de
los equipos. Para seleccionarlos hay dos opciones, una es ir a la barra de herramientas primaria y dar
clic en “View” seguido de “Palettes” y seleccionar la opcion “PFD”, o las mas sencilla es buscar el

icono de “Show or Hide PFD Palette” B en la barra de herramientas secundaria. Con cualquiera de
las dos opciones aparecera una barra con el dibujo de los diferentes equipos en la parte derecha del
simulador, como se muestra en la figura 2.11.

PRO/TI with PROVISION - Untitled - [Messages] - =
| Fie Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help
s = reams
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Flash v
Solids
Digtillation
Barra de los
diferentes equipos -
il Dol

Shortcut

>

Mixer

<]

e

Push this button to display or hide the PFD palete.

Fig. 2.11. Barra de equipos.
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Desplegando la barra del recuadro de PFD se encuentra una variedad de equipos que se pueden
simular. Encontrado el equipo se selecciona dando click. Cuando ya esté seleccionado el equipo en el
cuadro del lado derecho, aparecera la figura de un tanque con salidas en la parte superior e inferior. Se
podria describir a esta accion como “copiar el equipo”. Para que aparezca la imagen del equipo en la
hoja de trabajo solo se lleva el cursor a cualquier parte de la pantalla dando click, podemos describir a
esta accion como “pegar el equipo”. Es asi como se seleccionan todos los equipos que sean necesarios.
Todos los equipos deben ser especificados con ciertos datos para que pueda correr el programa. Se
especifica dando doble click sobre el equipo y se desplegara una ventana propia del equipo. Esto se
describira con detalle para cada equipo en el capitulo 3.

2.3.2.5. Seleccion de lineas (corrientes).

La seleccion de lineas no es otra cosa mas que las lineas que representan las corrientes de los
procesos como son la alimentaciéon y salida de cada equipo en la simulacion, el numero de lineas
pueden variar de acuerdo a las lineas que se necesiten para cada equipo.

La seleccion de las lineas es similar a la seleccion de un equipo; solo se da click en “streams” en la
misma barra donde aparecen los equipos (figura 2.12), una vez dado click en el cursor aparecera una
letra “S” dentro de un cuadrado, esto indica que ya se seleccion6 la linea.

Para marcar la linea en la pantalla se da click izquierdo en donde se quiera colocar la linea,
marcandola y se suelta dependiendo de qué tan larga se requiera que sea la linea, y es asi como se
marcan todos las lineas que se deseen.

4/ PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] [ E=s
4 File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help _=]x

02 R EREEHEEHSE - 2 P54 - % na

(P g
Seleccion de las {D Sheans

,
lineas 0
Block
Disgram
Flash
= )
Flash w
Solids
=
o= E
Distillation
Side
Colurn
= &= =

Shortcut

P>

Miser

Split
. pliter |

Fush this buton to displa o hide the PFD! paetle

Fig. 2.12. Seleccién de la linea.

En caso de que se siga marcando lineas y ya no sean necesarias, en el teclado de la computadora se
aprieta la tecla “Esc” y se libera de la seleccion.

Si se requiere en la simulacion enumerar las lineas de acuerdo a un diagrama de flujo de procesos, solo
debe de seleccionar la linea a enumerar dar doble click sobre de ella y ubicar Stream para asignar el
numero correspondiente de la linea; esto se puede ver en la figura 2.12a.
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Fig. 2.12a. Asignacion del numero de linea.

2.3.3. Datos de entrada para la linea de alimentacién
Marcada una linea y si esta es la que se va a designar como la linea de alimentacion para
posteriormente conectarla al equipo es necesario especificar los datos de entrada, lo cual se realiza de

la siguiente forma:

Sobre la linea ya marcada en la pantalla se da doble click izquierdo, con lo cual aparecera la ventana

que se muestra en la figura 2.13.
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Fig. 2.13. Datos de entrada

Los datos que son necesarios para dar al simulador como datos de entrada y con los que se deben
contar son temperatura, presion y el flujo de alimentacion; si es necesaria se introduce la composicion

de cada componente en caso de que la alimentacion sea una mezcla.
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Se define la composicion de la alimentacion, seleccionando la opcidn “Composition Defined” seguido
de “Flowrate and Composition...” la cual desplegard mas opciones como se muestra en la figura 2.14.

& PRO/M with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] == =]
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Fig. 2.14. Definicion de la composicion

Las dos diferentes formas de especificar la composicion son las siguientes, esto va a depender de la

forma en que se cuenten los datos:

Si se dispone el valor el flujo total de la alimentacion y la composicion de la mezcla, la
introduccién de datos. Se realiza seleccionando la opcion en “Total Fluid Flowrate” dando el
valor del flujo total de la alimentaciéon y dando la composicion de cada componente.
Suponiendo que se tiene un flujo de alimentacion de 2000 Ib-mol/hr de una mezcla de 0.4 mol
de agua, 0.2 mol de CO,, 0.2 mol etano y 0.2 mol metano. Estos datos se especifican donde
corresponda como se muestra en la figura 2.15.

O bien definiendo la composicion del flujo por cada componente. Esto es seleccionando la
opcion “Individual Component Flowrates” (figura 2.15) en esta opcion se define el flujo
individualmente por cada componente. Suponiendo que se tiene la misma mezcla pero ahora
se conoce de manera individual el flujo de cada uno de los componentes, 800 Ib-mol/hr de
agua, 200 Ib-mol/hr de CO,, 360 Ib-mol/hr de etano y 640 Ib-mol/hr de metano. Estos datos se
especifican donde corresponda como se muestra en la figura 2.16.

En ambos casos se da click en Ok y con esto queda definida la composicion de la alimentacion.
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Fig. 2.15. Definicion de la composicion con el flujo total de la alimentacion
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Fig. 2.16. Definicion de la composicion con el flujo individual de cada componente.

Posteriormente se ubica “Thermal Condition” (Condicion térmica), para especificar las condiciones
termicas. Dentro de esta opcion se da la primera y segunda especificacion ya sea primero temperatura
y después presion o viceversa, esto se realiza desplegando la opcion “First Specification” (Primera
especificacion) como se muestra en la figura 2.17, donde se da como primera especificacion la
temperatura, colocando el valor correspondiente de temperatura en el recuadro rojo, una vez colocado
el valor en automatico en lugar de tener el contorno color rojo sera de color azul.
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Para la segunda especificacion

E=ir=]

Addd new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input,

Fig. 2.17. Primera especificacion
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entre dentro de las opciones que se desplegaran como se muestra en la figura 2.18.
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Fig. 2.18. Segunda especificacion

2.3.4. Ejecucion de la simulacion
Para llevar a cabo una simulacion es necesario lo siguiente:
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1. Contar con todos los datos necesarios que solicite el programa como lo son: los elementos
basicos de la simulacion (modelos termodinamicos, sistema de unidades y los componentes)
asi como datos que se solicite para la especificacion de cada equipo.

2. Definir la linea de alimentacion.
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3. Seleccion y especificacion del o los equipos con los que se trabaje dentro de la simulacion,
cada equipo es especificado de acuerdo a lo descrito para cada equipo en el capitulo 4.

Una vez realizado lo anterior viene la parte de ejecutar el programa. A la parte en la que se ejecuta el
programa se le denomina “correr” la simulacion y esto es el proceso mediante el cual la computadora
lleva a cabo las instrucciones del programa informatico para realizar los calculos de acuerdo a los
datos de entrada que se otorgan y asi llevar a cabo la simulacién solicitada.

Para “correr” la simulacién en la barra de secundaria de herramientas icono llamado Run, este icono
en forma de un triangulo que apunta hacia a la derecha, al seleccionarlo lleva a cabo la ejecucion del
programa, lo cual permite que se realiza la simulacion. Este icono es importante para realizar correr el
programa.

En la figura 2.18a se puede ver la ubicacion de este icono asi como el auxiliar que permite detener la
simulacion.

=

Stop

Run

Fig. 2.18a. Ejecucion del programa.

2.4. Planteamiento de los problemas practicos y casos de estudio para su solucion.

Anteriormente se describi6 el tipo de procesos que se pueden simular utilizando el simulador
de procesos Pro II. Una vez conocido que tipo de procesos se pueden simular es importante llevar a
cabo una metodologia para una mejor solucion al problema planteado.

Para resolver un problema de forma rapida y sencilla es necesario contar con todos los datos
necesarios para la resolucion asi como plantear una posible metodologia para resolver el problema. Es
asi como se plantea la siguiente metodologia para resolver problemas a través del simulador de
procesos, la cual consta de los siguientes pasos:

1. Planteamiento del problema.

2. Interpretacion del problema mediante la elaboracion de un esquema del flujo de proceso
indicando datos de entrada y salida de cada equipo (FP).

3. Seleccion de datos de entrada y salida, asi como datos especificos de cada equipo (Grados de
libertad).

4. Revisar que no falten datos a algiin modulo, de ser asi completarlo.
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5. Inicio de la simulacion en el simulador de procesos: Una vez que se inicia la simulacion se

propone que se seleccione como primer paso lo que llamamos los elementos bdsicos de la

simulacion y estos son: el estado termodinamico, sistema de unidades y los componentes.

Seleccion y especificacion de la linea de alimentacion.

Revisar que no haya falta de datos, se sugiere revisar datos alimentados en todo el sistema.

Correr la simulacion.

Continuar con la elaboracién de la simulacion de acuerdo al FP que se ha planteado en el

punto 2.

10. Analisis de la simulacidn para verificar si lo que el simulador esta dando como resultados son
correctos de acuerdo a lo esperado, checando equipo a equipo y balance global de masa y
energia antes de imprimir resultados

e Y

En el Capitulo 3 integraremos lo antes expuesto, explicandolo a simulaciones de algunos de los
equipos con los que cuenta el simulador de procesos, como son el tanque flash, valvulas,
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Capitulo 3 Modelacidn de operaciones unitarias: Tanque separador

3.1 Tanque Separador (Flash)

Uno de los principales equipos que mas se usan y que son de gran utilidad dentro de los procesos son
los tanques de almacenamiento. Este equipo lo podemos encontrar dentro del simulador de procesos
Pro-II llamado como flash, que ademas de utilizarlo dentro de una simulacion como tanque de
almacenamiento, también lo podemos simular de tal forma que nos proporcione informacion que
puede ser de utilidad para conocer diferentes caracteristicas de un sistema. Ya que al referirnos a
simular un tanque flash, el principal funcionamiento de este equipo, ademas de almacenar, es el de
calcular el estado termodinamico de un sistema, por ejemplo cuando hay dos variables lo son la
temperatura y presion, con esto se determinara el equilibrio que hay entre dos fases y es asi como
podemos conocer datos como son el punto de burbuja, el punto de rocio, entre otras.

Otra utilidad que tiene este equipo nos puede ayudar a simular una corriente donde existan las dos
fases de liquido y vapor, y estas se puedan separar en los distintos productos.

Los tipos de flash mas utilizados con los que el simulador Pro II trabaja son los siguientes:

___ Tipodeflash  Datosde Especificacion
Isotérmico e Temperatura y Presion o Caida de presion AP = 0
3 opciones para dar como valor:
Adiabatico e Temperatura y Presion estimada
Carga térmica e Presion y Temperatura estimada
o DUTY =0 e (Caida de presion AP = 0 y Temperatura estimada
3 opciones para dar como valor:
Punto de rocio e Temperatura y Presion estimada

e Presion y Temperatura estimada
e Caida de presion AP = 0 y Temperatura estimada
3 opciones para dar como valor:
Punto de burbuja e Temperatura y Presion estimada
e Presion y Temperatura estimada
e (Caida de presion AP = 0 y Temperatura estimada
3 opciones para dar como valor:
Isoentrépico e Temperatura y Presion estimada
e Presion y Temperatura estimada
e Caida de presion AP = 0 y Temperatura estimada

Tabla 3.1 Algunos tipos de flash

Una operacion del tanque separador (flash) puede tener multiples corrientes de alimentacion, asi como
mas de una corriente en los productos. Las propiedades de cada corriente se ajustan automaticamente
por el PRO II, extrayéndose los datos de respuesta colocando una corriente de salida para los
diferentes productos en el equipo. Los productos que se pueden extraer de este equipo son: vapor,
liquido, agua decantada y fases mixtas (vapor mas liquido).

3.1.1. Descripcion de la ventana de especificacion

Cuando se da doble click sobre el equipo se despliega la ventana de especificacion como la que se
muestra en la figura 3.1. Para este equipo se tienen que dar 2 especificaciones para poder simular el
equipo. Estas se describen a continuacion:
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First Specification (Primera especificacion): Cuenta con tres opciones que son temperatura, presion o
caida de presion. Los valores de temperatura y presion corresponden a los valores de la linea de
alimentacion. Solo se permite especificar uno de los tres datos, esto se muestra en la figura 3.1.

PRO/I - Flash Drum
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" Product Specifization:
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— _ ProductPhases. |
’7 —I
oK | Cancel |

Select the Flagh first specification

Fig. 3.1. Especificacion del equipo flash

Second Specification (Segunda especificacion): Esta especificacion va de la mano con la primera
especificacion ya que define el tipo de equilibrio que se requiere. Esta opcion puede ser especificada
por “Unit Specification” o “Product Specification” (unidad o especificacion de producto), como se
puede ver en la figura 3.2.

PRO/T - Flash Drum

Help Owerview  Status Motes

Lnit: Description: |

First Specification

Thermodynamic System:

|F'ressure Drop |L| | D.DDDDD| psi |Defau|t [SRKO |L|
—eeey- S 2c0nd S pecification
&+ Unit 5pecification: | |L|
™ Product Specification; | T emperature
Dty

Parameter = wvalus withir] Dew Paint
Hudrocarbon Dew Point
Wi ater Diews Point

Bubble Paint
lzentropic
Frint O ptions...

1] | Cancel |

Select the unit specification

3.2. Second Specification

Estos dos tipos de especificaciones se discuten a continuacion:
e Unit Specification: Esta especificacion cuenta con una lista de diferentes opciones que se
selecciona de acuerdo al tipo de flash y son las siguientes:
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» Temperature. Se elige si en la primera especificacion se eligid caida de presion o presion,
correspondiendo a la temperatura de alimentacion siendo un flash isotérmico.

» Duty: Esta opcion corresponde a un flash adiabatico. El duty (Carga térmica) puede ser
positivo (calentamiento), negativo (enfriamiento), o cero (calculo de entalpia constante). Si se
elige en la primera especificacion la temperatura, la presion se calculara, o viceversa cuando
la caida de presion o la presion se elige en la especificacion primaria, la temperatura es
calculada, cuando se da el valor de cero para duty.

Las siguientes opciones no se tienen que dar algun valor si no al contrario, al seleccionar
alguna de ellas dard un valor que puede ser de interés al final de la simulacion:

» Dew Point: Calcula la presion del punto de rocio cuando se elige la temperatura en la
especificacion primaria, o calcula la temperatura del punto de rocio cuando la caida de presion
o la presion se elige en la especificacion primaria.

» Hydrocarbon Dew Point: Calcula la presion del punto de rocio de hidrocarburos cuando la
temperatura se elige en la especificacion primaria, o calcula la temperatura del punto de rocio
cuando la caida de presion o la presion se elige en la especificacion primaria. Esta opcion s6lo
es aplicable para sistemas termodinamicos que son libres de agua.

» Water Dew Point: Calcula la presion del punto de rocio de la porcion de agua que hay en la
corriente cuando la temperatura se elige en la especificacion primaria, o calcula la temperatura
del punto de rocio cuando la caida de presion o la presion se elige en la especificacion
primaria.

» Bubble Point: Calcula la presion del punto de burbuja cuando la temperatura se elige en la
especificacion primaria o calcula la temperatura del punto de burbuja cuando la caida de
presion o la presion se elige en la especificacion primaria.

» Isentropic: Calcula la entropia constante en el flash a partir de las condiciones de
alimentacion. También calcula la presion del producto cuando la temperatura se elige en la
especificacion primaria, o calcula la temperatura del producto cuando la caida de presion o la
presion se elige en la especificacion primaria.

e Product Specification: Esta opcion se selecciona cuando se conocen algin valor especifico de los
diferentes parametros (flujo, composicion, presion de vapor, peso molecular, entalpia, entre otros)
con los que cuenta esta opcion.

La especificacion de algiin parametro de las diferentes corrientes de los productos se realiza como
se muestra a continuacion:

’ ’

Se ubica la opcion “Scond Specification” y se selecciona “Product Specification”, seguido de
“parameter” el cual desplegara una nueva ventana, donde se selecciona la linea de la cual se va a

definir algunos de los parametros dando click en “Stream Name”, esto se muestra en la figura 3.3.
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[ PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] (== =]
#0] File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help o =
=
0@ RS6 DA EEd- = BEem s - wna2ill] [ |
reams
PRO/T - Flash Drum D =
Help Overview  Status  Mates Block
Diagram
Unit Desciption. |
First Specification @
Thermodynamic System: Flash
|Fressure Drop \Ll ‘ 0. UUUUUl psi Default (SRETT) ﬂ qj
Second Specification Flash w
Solidk
 Urit Specification: o
&+ Product Specificq Parameter H‘
Stregm 53 777 = Help Overview Digtillation
P Gircam/Linit Stream Name &
I o
o
Parsmeter.
Temperature Estimate:
Shortcut
oK Cancel
Select the unit/stream name for this parameter D
- Mixer
Enter the praduct specification |
e A -
Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input

Fig.3.3. Especificacion por parametros.

Seleccionado la linea dar click en “parameter...” donde desplegara una nueva ventana la cual contiene
los diferentes parametros, y es asi como se selecciona el parametro que se va definir con sus
caracteristicas propias de cada parametro, esto se muestra en la figura 3.4.

PRO/T - Flash Drum

Help Overview  Status Mates

Urit: Drescription:

First Specification

Thermodynamic Spstem:

Parameter Selection

Help

Parameter: Flowrate: Starting Component:
Enthalpy -
Malecular weight
ﬁ_
Composition

Phase Fraction | J
Density ¥ olume Phase:
"Wapor Prezsure '

Trangzport Froperty Total - |Weight J| J

Heating Walue R
Diztillation Curve W et/Diy B agis:

Refinery [nspection Property S =

m

| Cancel |

Select the starting component

=TT = =

Fig.3.4. Seleccion de los diferentes parametros.

3.1.2. Descripcion del equipo

El equipo cuenta con tres salidas como productos, es importante conocer cada una de ellas para
realizar una buena simulacion. Para conocerlas se selecciona la opcion “streams” ubicada en la barra
“PFD” y en automatico en el equipo marcara cuales son las salidas.
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Las salidas son los recuadros de color rojo que apareceran. Las salidas con las que cuenta el equipo
son tres, la salida del vapor, liquido y agua, para ver qué salida le corresponde a cada uno se coloca el
cursor sobre cada recuadro rojo y mostrara el nombre de cada salida, esto se muestra en la figura 3.5.

4 PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] (=)= =
] File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help BEE
=T R e S T e e e e T AR = =i | Hmea 2vm g
Stisams
Block
Diagram
Flash
Flash L, Vapor] Fﬁ,"df
Distkaion
Flash FL, Liquid &
Side
Colam

Flash FL, Water

[

Shaorteut

P>

Miser

4

Split
. plitr |

Select tems fom the PFD palete o lay out & flonshee.

Fig. 3.5. Salidas del equipo flash

Identificadas las salidas con las que cuenta el equipo se conecta la linea de alimentacion y las lineas de
los productos que sean necesarias, dependiendo del tipo de simulacidon que se realice.

La simulacion de este equipo es sencilla, se simularan los diferentes tipos de flash de la tabla 3.1. y se
analizara los datos que se obtienen como resultado.

3.1.3. Flash Isotérmico

Una corriente de 2204 Ib/hr formada por los 4 hidrocarburos que se indican en la tabla 3.2, y se somete
a un flash Isotérmico. Las condiciones de operacion del flash es de 100 psi de presion y una
temperatura de 200 °F. Se desea conocer las fracciones de cada componente en la fase liquida y vapor.

>
Propano 0.1
T=200°F
n-Butano 0.2 P= 100 psi
F=2204.62 Ib/hr
n-Pentano 0.3 Cu01
n-Hexano 0.4 n-C,=0.2
n-Cs=0.3
Tabla 3.2 n-Ce=0.4
L3 »

Especificaciones del Equipo
First Specification AP = 0 psi o P = 100 Psi
Second Specification Temperatura = 200 °F
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Seleccion de los elementos basicos

Para iniciar la simulaciéon, como primer paso seleccionar los elementos basicos de una simulacion.
e Modelo termodindmico: Recuerde que se debe seleccionar uno, bajo el cual se modelard el
proceso, para este ejemplo se selecciona “Soave-Redich-Kwong” (figura 3.6):

& PRO/TI with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] =]
A Fle Edt Inpur Output Tools Draw Visw Options Window Help =1

D=RSAnR ] == 58 BRI 2] B 6 = B W 28] BlE X a2 8
B
H

SIMSCI - Thermodynamic Data

UOH Renge  Help Overview  Status  Motes

Selecion of Fropsty Caloulation Systam
Categow Primay Method: Deefined Systems

5 wang
Al PengFabinsan

E quaiions of State Grayson Sheed

Liauid Activty Biaun K10
Generalized Corelations |del

Diefault System:

MATL
Electiohte =] Jumiguac =l SRKDT =]

"Achnns for Selected Property Calculation System

ekt e
0K Cancel

Select & themodynamiz prapety calculation system

of

«
|Push this button to edit data

Fig. 3.7. Sistema termodinamico

e Seleccion del sistema de unidades: para este ejemplo se define el Inglés (fig. 3.8)

4] PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] E=EE]
B File Edit Input Output Tools Driaw View Options Window Help

T ERE @ BELeE s - RWa L) e 2w

SIMSCI - Default Units of MWhsure for Problem Data Input K|

Help

Basis: Erglsh Iiaize fom UDM L.+
Default Units of Measure for Problem Data Input

Temperahure [Fabienhet  [+] Enew Brkish Themal Unk -l
Precsue Poundrinch2 fabs) [ Duy:

C—c
Weight vt Pord  [=] Lenat Foo [+

Liguid Yolume: Foot*3 : Fine Length Inch
VaporYolume: [Fos  [=] |mitialize Units of Measure from UOM Library

Speofic Liuid Yolume: i volume Molarwt.__[ ] WARNING: The selected set wil overide al the curent detault units of measure
Speciic VaporVohme:  [Vapor vomerbolarwt, | v

|

Initialize from
Liguid Density: Wweight/Liguid valume
Wapor Density: WeightAfapar wolume: aK Cancel
SHeem Doty AP gy n Choase a set fiom the sets defined in the IOM library
Pressure Gauge Basis 14696 psia
Standard Vapor Condiions... TWP and BYP Conditions.

0K Cancel

Overide curment units of measure by uaks of measure defined in ibrary

<[ »

Push this button to edit detault urits of measure

Fig. 3.8. Seleccion del sistema de unidades

e Seleccion de los componentes a partir de la libreria del simulador: Propano, n-Butano, n-
Pentano y n-Hexano (fig.3.9).

39



Capitulo 3 Modelacidn de operaciones unitarias: Tanque separador

1 PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] =]
ﬂ File Edit Input OQutput Tools Draw View Options Window Help
[ 62 [ { svsct- Companent Selection =Hma 2
Help Overview  Status o
List of Selected Components
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Component Selection - List/Search
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Additions ta Component List:
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Exit the window after saving all data b
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Push this button to edit component selections.

Fig. 3.9. Seleccion de componentes

Definicion de la linea de alimentacion (seleccion y especificacion de la linea de alimentacion)

La linea de alimentacion seleccionada debe especificar las condiciones térmicas. Primera
especificacion con temperatura de 200°F y segunda especificacion con presion de 100 psi. Para el flujo
total de alimentacion, dar click en “Flowrate and Composition...” (fig. 3.10)

] PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] [o@]=]
H File Edit Tnput t Tools Dra
IEESREaE z it c-ma g
PRO/I - Stream Data PFD = |-
Help Overview  Status  Motes Streams
Sieam [ | Desciplion: | &
ToUnit [Product Stream) ng
Stieam Type Disgram

Compostion Defined Florete and Composiion.

Petroleum Assay

Fieferenced to Stream

5 ids Orly Stream Stream Solids Data. Flach
Stieam Polymer Data

S —Stemrmde. | %

] Flash w
' I:_; ....... Themal Conditiors Solids
First 5 pecification:
‘Tempelatuve \Ll ‘ 200, UUl F
Second Speciication Distilation
‘Pressure \Ll ‘ 114 70| psia @:.
Side
Theimodynarmic System: | Delemined From Cannectiviy - e
. Cancdl | [
Enl tre vindon afer savng all dta g
a Miver
Add new Units/Streams friam PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input. //] J

Fig. 3.10. Definicion del flujo de alimentacion

Se modificaran las unidades ya que son diferentes con las que se cuentan a las que tiene el simulador,
esto se realiza colocando el cursor en el recuadro donde se coloca el valor para posteriormente ubicar y
seleccionar UOM, (figura 3.11):
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4| PRO/M with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] [ol[@][=]
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Fig. 3.11. Modificacion de unidades

Al dar click en UOM se desplegara una nueva ventana la cual contiene diferentes unidades. Se
seleccionan las que se deseen, en este caso son masa (Ib/hr). Esto se muestra en la figura 3.12.
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Add new Units/Streams from PFD Palette. Dauble-click an Units/Streams for input

Fig. 3.12. Cambio de unidades

Seleccionadas las unidades correspondientes, se cambiaran automaticamente al dar click en “Change

Units” (fig. 3.12). Cambiadas las unidades, colocar el valor del flujo en las unidades correspondientes
(fig.3.13).

Conexion de la linea de alimentacion y productos con el equipo

e Equipo: El equipo se localiza en la barra “PFD” con el nombre de ‘flash”. Para esta
simulacion se conecta la linea de salida de vapor y liquido (fig.3.14).
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Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input.

Fig. 3.14. Conexion de la linea de alimentacion y productos

Especificacion del equipo

Dar doble click sobre el equipo para desplegar la ventana que permite especificarlo.

La primera especificacion es la presion de 100 psi que corresponde a la presion de alimentacion. La
segunda especificacion corresponde a la temperatura de alimentacion de 200 °F (fig.3.15).

“Especificado el equipo “correr” el programa y obtener los resultados”:
Especificado el equipo dar click en OK en la ventana de especificacion del equipo y correr el
programa con el icono “Run” que aparece en la barra secundaria (fig.3.15).

Para ver los resultados de una simulacion existen diversas formas. Una de ellas es la que se explica a
continuacion:
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Una vez que se corrid el programa y el equipo se pintd de color azul, ir a la barra de herramientas
primaria y ubicar la ventana “Output”, ahi seleccionar la opcidn “Stream Property Tabla” (fig. 3.16).
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Fig. 3.15. Especificacion del equipo flash
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Fig. 3.16. Obtencion de resultados

Al seleccionar la opcion “Stream Property Tabla”, un recuadro sobre el cursor, como se muestra en la
figura 3.17.

El recuadro serd una tabla la cual permitird mostrar los resultado de las diferentes lineas. Dicho
recuadro se insertara dando “click” donde se desee colocar (fig.3.18).
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Push this butten ta display af hid the PFD palette.

Fig. 3.17.
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Fig. 3.18. Tabla que contendra los resultados

Insertado el recuadro se da doble “click” sobre ¢l, esto despliega una nueva ventana que contiene

diferentes opciones de presentar los resultados, estas opciones son las que contiene “Property List to
be used”.
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Fig. 3.19. Presentacion de resultados

Seleccionar “Material Balance List”, el cual mostrara el balance de materia de la simulacion realizada.
Para ver los resultados de las lineas de interés ubicamos la opcion “Available Streams” la cual
contiene una lista con todas las lineas que tiene la simulacion. Se selecciona las lineas que se requieran
y se da click en Add o si se desea seleccionar todas unicamente se da click en “Add Al”(fig.3.19), las
cuales se agregaran a “Displayed Stream” (fig.3.20).

Fig. 3.20. Seleccion de las lineas

La lista de lineas que contiene el recuadro “Displayed Stream” seran las mismas que apareceran en el
recuadro que contiene la tabla de resultados. Seleccionar la linea S1, S2 y S3 y dar click en “OK”. Es
asi como se muestra sobre la hoja de trabajo la tabla que contiene los resultados de las diferentes lineas
(fig.3.21).
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Phase Mixed Vapor Liquid
Temperature F 200.000 200.000 200.000
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PROPANE 0.100 0.347 0.097
BUTANE 0.200 0.308 0.199
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«

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input,

Fig. 3.21. Tabla de resultados

En la tabla de resultados se puede ver que la presion y temperatura (equilibrio entre fases) de las

corrientes de salida son iguales a las especificadas para el equipo. Es asi como se realiza los balances
de materia y energia en un flash isotérmico.

3.1.4. Flash Adiabatico

Una corriente de 1000 kg/hr formada por los 4 hidrocarburos que se presentan en la tabla 3.3, se
somete a un flash adiabatico. La fraccion vaporizada es de 0.3 y la presion de operacion del flash es

de 689.5 kPa. Se desea conocer la temperatura de operacion del flash adiabatico, asi como la
fracciones de cada componente en la fase liquida y vapor.

>
COMPONENTE  FRACCION
MOL P=689.5 kPa
F=1000 kg/h
Propano 0.1 % Vapor o 30
C3=0.2
n-Butano 0.2 o éaz P
n-Pentano 0.3 n-Cs=0.3
n-Cs=0.4
n-Hexano 04
Tahla 3 3
>

Especificaciones del Equipo
First Specification AP = 0 psi o P = 689.5 kPa
Second Specification Duty = 0 Kcal/hr

Seleccion de los elementos basicos

Para iniciar la simulacion, seleccionar los elementos basicos de una simulacion.
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e Modelo termodinamico: Se debe seleccionar uno, bajo el cual se modelara el proceso, para
este ejemplo se selecciona “Soave-Redich-Kwong”(fig.3.22):

~loix|
U Fie Edt Inpur Output Tools Draw “iew Options Window Help =8 x
D ESG5 A EESL ) w=EElEao e ~naL50] vV EXJma 28
=
C

SIMSCI - Thermodynamic Data

O Hange  Hel Overview  Status  Notes

Sekection af Praperty Calculation System

Defined Systems:
5 0
w Add >
Equaiions of Stae
Liquid Activiy Broun K10
Generalized Conslations deal
5 pecial Fackages HRTL Dl Systern
Flectiolyts | Juniguac | SRKQT =]
Aations for Selected Propetty Caloulation Systenn

QK Cancel

Select a themodynamic property calculation system

ay o

Push this button to edit themodynamic data

Fig.3.22: Modelo termodinamico

e Seleccion del sistema de unidades: para este ejemplo se define el Métrico (fig.3.23)

&L PRO/T with PROVISIOM - Untitled - [Flowsheet] [=IE]E=]
] File Edit Tnput ut Tools D
el = = Y = | el A o) e
SIMSCI - Default Units of Measure for Problem Data Input

Help ()

Basiz:  Metic . Initialize: from UOM Library.

Default Units of Measure for Problem Data Input

O

raw  View Options Wi

Temperature: Energy: [
Presue: o W [Ewie
Time: Initislize Units of Measure from UOM Library A
WAL |y s ANING: The selected set will overide o the current default units of measure

Liguid Volume:

Vapor Volume: | Initialize fiom METRICSET1

Speciic Liquid oK | — |

Speciic Yapor

L Bl Choose a set from the szzls defined in the UOM library ﬂ
Vapor Density: Thermal Conductivity [Kilocaloe/hourmT ||

Petrolsur Density: same as liquid density [~] Surace Tension: Dyne/centimeter [~
Pressure Gauge Basis: 1.0332| kgdem®

Standard Yapor Conditions. | [ VP and RYP Canditions

oK Cancel |

Ovenide current units of measure by units of measure defined in library

<« r

Push this button to edit default units of measure.

Fig.3.23. Sistema de unidades

e Seleccion de los componentes a partir de la libreria del simulador: Propano, n-Butano, n-
Pentano y n-Hexano (fig.3.24).

Definicion de la linea de alimentacion (seleccion y especificacion de la linea de alimentacion)
Especificar las condiciones térmicas de la linea de alimentacion, la primera especificacion presion de
689.5 kPa y segunda especificacion la fraccion de vaporizacion del 30% (fig. 3.25a).

Para el flujo total de alimentacion, dar click en “Flowrate and Composition...” (fig. 3.25b)
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ﬂ PRO/I with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] o=z
J File Edit Input Output Tools Draw Opticns Help

= HSE D BB~ el < - %0 o i)

SIMSCI - Compenent Selection

v
Help Overview  Status  Motes
List of Selected Companents: FocrdrLi
PROFANE enrder List
BUTANE
Component Seleclion PENTANE

From System or User-generated Databank HEXANE
Component:

__Boton_|

Edit List

_tenare.|

Palymer. |

Petroleurn... | User-defined...

Databank Hierarchy .| [ Comporent Phases..__|

Ok Caneel

Fush this button to pick from and search compaonent lists

< r
Push this button to edit component selections,

Fig.3.24. Seleccion de componentes

] 4[| PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] [==]=]
J File Edit Input Output Tools Draw V 5 Help
A EIREEEEE -.aa.a [Lwo|E € == na 25 PFD =)
PRO/I - Stream Data Streams
Help Overview  Status  Notes D :
Steam: |51 Desciiption: | Block

D
Ta Unit (Product Stream) EIE

Stream Type @

Composition Defined Flowrate and Composition. . Flash
ast
Solids Oy Sream Stream Solids Data... %
Stream Polymer Data... Féaoslrj?

LER ]
lol

Themal Condition
First Specification:

[Pressue [~ ‘ 7 D3DB| kg/om? Distillation
Sesond Spesiication &
Liquid Mole Fraction - 0.3000| Fraction Sids
‘ = u ‘ | Column
Theimodynamic Systery | Determined From Connectivity [~ n:
Sharteut
0K, Cancel |
Puszh to bring up the flowrate and assay window D
Mixer
]
A -

Add new Units/Streanms from PFD Palette. Double-click on Units/Streams far input,

Fig.3.25a. Condiciones térmicas

Seleccion del equipo y conexion de la linea de alimentacion y productos al equipo
e Equipo: El equipo se localiza en la barra “PFD” con el nombre de “flash”.
Identificadas las salidas del equipo se conecta la linea de alimentaciéon y se adicionan y
conectan las lineas de los productos que sean necesarias. Para esta simulacion se conecta la
linea de salida de vapor y liquido (fig.3.26).
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Solids Only Stream = .
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Thermal Condition Companent Composition Flash w
First S pecification: Mole Solids

PROPANE 0.10000
Pressure
BUTANE [

—— 0.20000
Second Specification:
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2 HERANE 0.40000 &

Side
Thermodynamic System Calumn
I~ Momalize Component Flowrates
Based on Specified Fluid Flowrate
__Clear Compostions_| Toa 1,000
Push to bring up the flowrate: an Shortout
0K, Cancel
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«
Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click. on Units/Streams for input. A J
Fig.3.25b.Especificacion del flujo de alimentacion
4 PRO/I with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] [o &=
4 File Edit Tnput Output Tools Draw View Options Window Help _|#]x
2= Lp 20 [ v i
0@ Sk A E=es] MRk ~snas i) Jm B
Stieams
Block.
Diagram

- |2

5
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]

2
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&

Side
Column

[

Shorteut

>

Miver

«
Push this buttan to viev the complate flavshest diagram. ﬂ j

Fig.3.26.Conexion de lineas al equipo.

Especificado el equipo “correr” el programa y analizar los datos obtenidos
Especificado el equipo dar click en OK en la ventana y correr el programa con el icono “Run” que
aparece en la barra secundaria (fig.3.27).

Al correr el programa el equipo se pinta de color azul el cual nos indica que no existe ninglin error en
la simulacién. La tabla de resultados nos permite ver los resultados de las fracciones de los
componentes en las dos fases (fig.3.28).

La tabla de resultados se obtiene de la misma forma en que se obtuvo con el flash isotérmico.
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m PRO/I with PROVISION - Untitled - [Flowsheet]
mﬁls Edit Input Qutput Tools Draw Vie ons  Window Help
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PRO/M - Flash Drum Streams
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iagram
First Speciication
Thermodynamic System:
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4::> Flash
Second Specification %
& Unit [Duy I | 0.00000] ¢ 10° Kealu Flssh 1
€ Froduct Speciication Solids
Parameter = valus within the defaul tolsrance [

T Distlton

Sid
Temperature Estimate: C Produst Phases... Enl‘u:m
Print Dptiars..
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Shorteut
Ok ‘ Cancel ‘
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Miver
4
Add new Units/Steams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input. A j

Fig.3.27.Especificacion del equipo.

4| PRO/I with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] =0 o )
ﬂFile Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help = EES

RSk D A B EkEeDs - na2d o - BixHJWea 2
B >

=]
il

Stream Name 1 2 3
Stream Description
Phase Mixed Vapor Liquid
Temperature C 111.943 111.943 111.943
Pressure KGICM2 7.031 7.0 7.031
Flowrate KG-MOL/HR 13.860 9.702 4158
Composition
PROPANE 0.100 0.1 0.027
BUTANE 0.200 0.240 0.107
PENTANE 0.300 0.310 0217
HEXANE 0.400 0.319 0.580
« v

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Stieams for input,

Fig.3.28.Simulacion terminada para el flash adiabatico.

3.1.5. Punto de rocio
Se desea conocer la temperatura del punto de rocio de una corriente de 2204.62 Ib/hr formada por los 4
hidrocarburos que se indican en la tabla 3.4, la condiciones de operacion del flash es de 100 psi.

COMPONENTE FRACCION

MOL
Propano 0.1
n-Butano 0.2
n-Pentano 0.3
n-Hexano 0.4
Tabla 3.3
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>
P= 100 psi . . .
|:=2204_62p|5bl/hr Especificaciones del Equipo
C3=0.2 First Specification AP = 0 psi o P =100 Psi
n-Ci=02 Second Specification Dew Point
n-Cs=0.3
n-Cs=0.4

Seleccion de los elementos basicos

Para iniciar la simulacion, seleccionar los elementos basicos de una simulacion.
[}

Modelo termodinamico: Se debe seleccionar uno, bajo el cual se modelara el proceso, para
este ejemplo se selecciona “Soave-Redich-Kwong”(fig.3.29):

PRO/TI with PROVISION - Untitled - [Flowsheet]

=]
&) Fle Edt Input Output Tools Draw View Options Window Help _1®x|
= P = 7] Vo [ I & B
0= RS0 5 A EESaE = ElEeE € - a L850 (#E X Jma 2w
5|
|
UOH Range  Help Overview  Gtatus  Motes
Selection of Property Calculation System
Defired Systems:
nm SRKOT
i M
E quations of State
Liquid Activity
Generalized Correlations
S pecial Packages W D
Electiolyte | SRKDT =
Aotions for Selected Property Calculation Systert
{ Dilete Renams ‘
ok Cancel
Select 4 thermodynanic propetty calculation system
4 *
|Push this buttan ta edit themodynamic data
Fig.3.29. Sistema termodinamico

e Seleccion del sistema de unidades: para este ejemplo se define el Inglés (fig.3.30)

Seleccion de los componentes a partir de la libreria del simulador: Propano, n-Butano, n-
Pentano y n-Hexano (fig.3.31).
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Push this button to edit default units of measure.

Fig.3.30. Sistema de unidades
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" Chemical Farmila
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Push this button to edit component selections

Fig.3.31. Seleccion de componentes

Definicion de la linea de alimentacion (seleccion y especificacion de la linea de alimentacion)
Especificar las condiciones térmicas de la linea de alimentacion, la primera especificacion es la
presion de 100 psig y la segunda especificacion corresponde a Dew Point (fig. 3.32a).
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4| PRO/T with PROVISION - punto de rocio - [Flowsheet] (=)@ =]
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Fig.3.32a. Especificacion de las condiciones térmicas

La especificacion del flujo total de alimentacion de acuerdo al planteamiento del problema se realiza al
dar click en “Flowrate and Composition...” (fig. 3.32b).
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Fig.3.32b. Flujo de alimentacién

Seleccion del equipo, conexion de la linea de alimentacion y productos al equipo
e Equipo: El equipo se localiza en la barra “PFD” con el nombre de “flash”.
Para esta simulacion se conecta la linea de salida de vapor y liquido.

Especificacion del equipo

Dar doble click sobre el equipo para desplegar la ventana que permite especificar el equipo.

La primera especificacion corresponde a la caida de presion de 0 psi suponiendo que no hay caida de
presion al llegar el flujo de alimentacion al tanque. La segunda especificacion corresponde a Dew
Point (fig.3.33).
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Especificado el equipo “correr” el programa y analizar los datos obtenidos

Especificado el equipo dar click en OK en la ventana y correr el programa con el icono “Run” que

aparece en la barra secundaria.

Al correr el programa el equipo se pinta de color azul e indica que no hay algun error en la simulacion.
La tabla de resultados nos permite ver los resultados y asi conocer la temperatura del punto de rocio de
la mezcla de estos componentes, que es de 255.241 °F (fig.3.34). La tabla de resultados se obtuvo de

la misma forma en que en el flash isotérmico.
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Fig.3.33. Especificacion del equipo
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Stream Name S1 S2 S3
Stream Description
Phase Vapor Vapor Liquid
Temperature F 255241 255.241 n'a
Pressure PSIA 114.696 114.696 nla
Flowrate LB-MOLHR 30.556 30.556 nla
Composition
PROPANE 0.100 0.100 0.021
BUTANE 0.200 0.200 0.087
PENTANE 0.300 0.300 0.247
HEXANE 0.400 0.400 0.645

4

Calculations stopped

Fig.3.34. Resultados de la simulacién

3.1.6. Punto de burbuja

Se desea conocer la temperatura del punto de burbuja de una corriente de 250 lbmol/hr de n-Butano,

la condiciones de operacion del flash es de 122 psia.
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P=122 psia
Fr-putano= 250 lbmol/hr

Especificaciones del Equipo
First Specification AP = 0 psi o P = 122 Psia
Second Specification BubblePoint

Seleccion de los elementos basicos

Se inicia la simulacion seleccionando los elementos basicos de una simulacion.
e Modelo termodindmico: Se debe seleccionar uno, bajo el cual se modelara el proceso, para
este ejemplo se selecciona “Soave-Redich-Kwong” (fig.3.35).
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Fig.3.35. Seleccion del sistema termodinamico

e  Seleccion del sistema de unidades: para este ejemplo se define el Inglés (fig. 3.36).
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Fig.3.36. Seleccion del sistema de unidades

Seleccion de los componentes a partir de la libreria del simulador:

n-Butano (fig.3.37)
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Fig.3.37. Componente Butano

Definicion de la linea de alimentacion (seleccion y especificacion de la linea de alimentacion)
Especificar las condiciones térmicas de la linea de alimentacion, la primera especificacion corresponde
a la presion de 122 psia y la segunda especificacion a Bubble Point (fig. 3.38a).

De acuerdo al planteamiento del problema se especifica el flujo total de la alimentacion, se realiza al

dar click en “Flowrate and Composition...” (fig.

3.38b)
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Fig.3.38b. Flujo de alimentacion

Seleccion del equipo, conexion de la linea de alimentacion y productos al equipo
e Equipo: El equipo se localiza en la barra “PFD” con el nombre de “flash”.
Se conecta la linea de salida de vapor y liquido, como productos.

Especificacion del equipo

Dar doble click sobre el equipo para desplegar la ventana que permite especificar el equipo.

La primera especificacion corresponde a la presion de 122 psia. La segunda especificacion Bubble
Point (fig.3.39).

Especificado el equipo “‘correr” el programa y analizar los datos obtenidos

Especificado el equipo dar click en OK en la ventana y correr el programa con el icono “Run” que
aparece en la barra secundaria.
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g
g
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Fig.3.39. Especificacion del equipo
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< r
Fun Simulation

Fig.3.40. Especificacion del equipo

Al correr el programa el equipo se pinta de color azul, por lo tanto no hay error en la simulacién. La
tabla de resultados permite ver los resultados y asi conocer la temperatura del punto de burbuja del
butano en esas condiciones que es de 160.047 °F (fig.3.40). La tabla de resultados se obtuvo igual que
en los casos anteriores.

De manera general para todas las lineas se puede ver de manera puntual los resultados de cada una de
ellas seleccionando la linea, dando click izquierdo y seleccionando la opcion “View Results”. O bien si
requiere ver los resultados de toda la simulacion, es decir el balance de materia y energia de las lineas
y los equipos, se tiene que generar un reporte y se realiza de la siguiente forma:

Se ubica en la barra de herramientas primaria la opcion “Output” seleccionar y dar click a la opcion
“Generate Report” la cual generara un reporte de la simulacion.
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A continuacion se presenta una memoria de calculo con algoritmos que permiten la resolucion de los
problemas del tanque separador (flash) a mano.

e Algoritmo para el célculo de flash isotérmico cuando los valores de K dependen de la
composicion.
Comienzo
z fijadas
P, T de las fases de
equilibrio fijadas

|

Calcular
K=f(T,P)

v

Calcular iterativamente ¥ a
partir de

_vc zi(1-Ky) _
f(¥) = 2izy 1+\y(1<i—1)_0

(ecu. 1)

y

Emplear el método de Newton
para la solucién de esta
ecuacidn. Estimacion inicial de
¥Y=05

v

Estimar 0> W <1.
Estimacion inicial de 0.5

v

Calcular un valor de prediccidn
de la raiz ¥ para la iteracion
k+1 a partir de

@+ _ i

v

Se alcanza una exactitud

Calcular x e y a partir de

No suficiente cuando Si oz
{ kD) _ ‘I’(")} X vk
—F——<0.0001
N ZiK; = x,K,

Y= v e

Fig. 5.1. Algoritmo para el calculo de flash isotérmico

Siguiendo el algoritmo para el calculo del flash isotérmico del ejemplo 3.1.3 a mano se tiene lo
siguiente:

Se tiene el valor fijo de presion y temperatura del flash que corresponde a 100 psi y 200 °F, con esto
obtener el valor de K para cada componente trazando una linea recta entre la presion y la de la grafica
de la figura 5.2.

Los valores obtenidos se muestran en la tabla 5.1.
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Componente Zi Ki
Cs 0.1 4.2
Cas 0.2 1.75
Cs 0.3 0.74
Ce 0.4 0.34
Tabla 5.1
zi(1-K;)

Por lo tanto f(‘¥) = X.¢

=1 T w1 0 (ecu. 1), para la raiz de ¥ se transforma en:

f(\I]) _ ZC3(1—KC3) ZC4(1—KC4) ZC5(1—KC5) ZCg(1 —Kpg)
T 1+¥(Key-1) | 1+ ¥(Kg,-1) | 1+ ¥(Keg—1) | 1+ ¥(Kg,—1)

La solucion de esta ecuacion por el método de Newton conduce a iterar valores de ‘¥, se sugiere
utilizar una estimacion inicial de 0.5.

¥ =0.5

f(P) = 0.1(1-4.2) 0.2(1-1.75) 0.3(1-0.74) 0.4(1-0.34)

1+ 0.5 (42-1) 1+ 0.5(1.75-1) 1+ 0.5(0.74-1) 1+ 0.5 (0.34—1) =0.252

La derivada de la ecuacién 1 es

ven - ve 21— K2
F(B) = 2=y [1+ (K;—1)]2
Asi que
—4.2)2 —1.75)2 —0.74)% —034)
fl( )_ 0.1(1-4.2) 0.2(1-1.75) 0.3(1-0.74) 0.4(1-0.34) = (0.626

T [1+ 0.5 (4.2-1)]2 [1+ 0.5 (1.75-1)]2  [140.5(0.74-1)]2 = [1+ 0.5 (0.34—1)]?

Se calcula un valor de prediccion de la raiz ¥ para la iteracion k+1 a partir de

Pkt — g ﬂ, porlo tanto WD = 0.5 — 2252 ~ 0.098
¥} 0.626

Se alcanzara una exactitud suficiente cuando

{ \I;(k'l'l) _ \P

.0001
¥ }<0000

Calculando se tiene la siguiente exactitud

0.098 — 0.5

= 0.804
0.5

Al no alcanzar la exactitud se vuelve a suponer otro valor de V.

Realizando una serie de iteraciones hasta encontrar el valor de ¥ = 0.1219, se tienen los siguientes
resultados de la tabla 5.2.
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0.000 0.852 0.122 0.000

Tabla 5.2
Por lo tanto se puede calcular las fracciones de cada componente para la fase liquida y vapor.

Z; ZiK;

X=m ecu.(2) y_

= m = x;K; ecu. (3)

Las composiciones del liquido y vapor calculadas a partir de ecu. 2 y 3 son:

Componente \ X \f
G 0.092 0.302
Cs 0.193 0.321
G 0.320 0.229
GCo 0.405 0.148

e Algoritmo para el calculo de flash adiabatico con componentes que tengan amplio intervalo de
ebullicion.

Comienzo
F, z y presion fijadas
H, fijada o calculada
a partirde Try P

Estimar la temperatura por
tanteo Ty

!

Método de flash isotérmico, fig.
5.1

v

Calcular H, y Hy

v

Lazo de Calcular f(Ty)=0

¢ zi(1-Kp _
temperatura f(Tv) =X 1+LW(KL-—11) =0

A 4

FIN

v

f(Ty)20
\ 4

Reestimar la variable de tanteo
Ty
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Capitulo 3
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Fig. 5.2. Valores K para sistemas de hidrocarburos ligeros. Intervalo de alta temperatura.
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Algoritmo para la determinacion de la temperatura o presion, del punto de burbuja (fig. 5.3) o
punto del punto de rocio (fig. 5.4), cuando los valores de K dependen de la composicion.

Comienzo
Punto de burbuja
P (o T) fijadas
X=z

|

Estimar
P(oT)

Y no converge

A\ A 4

Calcular K

\ 4

Calculary a partir de
Yi=Kiz

A

Normalizar Y y comparar

los valores estimados y
normalizados

YnormaLizano=Yi / 2Vi

\ 4

Y converge

Calcular f(0) a partir de
f(¥) =f(0)=1- Xf_, z K;

f(0)=0
— FIN

f(0)=0
y

Reestimar P (o T)

Fig. 5.3. Algoritmo para el punto de burbuja

Comienzo
Punto de rocio
P (o T) fijadas
Y=z

|

Estimar
P(oT)

\ A 4

Calcular K

\4

Calcular y a partir de
X=z /K

X no converge

y

Normalizar X y comparar
los valores estimados y
normalizados
Ynormavizapo=Xi / 2 X;

X converge

A 4

Calcular f(0) a partir de

f(¥) =f(0)= X, 51

f(0)=0
— FIN

‘L f(0)20

Reestimar P (o T)

Fig. 5.4. Algoritmo para el punto de burbuja

Siguiendo con el algoritmo anterior se puede conocer la temperatura del punto de rocio del ejemplo
3.1.5.

De acuerdo con el algoritmo se solicita que tenga una presion o temperatura fijada y la composicion de
los componentes (z), para este problema se tiene una presion fija de 100 psi y la composicion de los
componentes. Se comenzara estimando una temperatura de 100 C.
A partir de la grafica de la figura 5.2 se obtiene el valor de K para cada componente trazando una linea
recta entre la presion fija y la temperatura estimada. Los datos obtenidos de K para cada componente

se ven en la tabla 5.3.

Componente z K

G 0.1 4.4

Cs 0.2 1.9

Cs 0.3 0.82

Ce 0.4 0.4
Tabla 5.3
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. Z . .
Se calcula x a partir de x = e normalizar X y comparar si converge con el x calculado.

Componente | Zi i x normalizado
G 0.1 4.4 0.02 0.02
G, 0.2 1.9 0.11 0.07
Cs 0.3 0.82 0.37 0.24
Ce 0.4 0.4 1.00 0.67
2ZiKi 1.49 1.00
Tabla 5.4

Como se puede ver en la tabla 5.4 los valores no convergen y al calcular f(0) =1-YzK=1-1.49 = -
0.49 es diferente de cero, por lo tanto se vuelve a estimar el valor de la temperatura.

La estimacion de temperatura en la cual convergen x es a una temperatura de 124 C que corresponde a

la temperatura del punto de rocio; realizando el mismo procedimiento se obtiene los resultados de la
tabla 5.5.

Componente z | K X x normalizado

() 0.1 5.53 0.02 0.02
Cy 0.2 2.47 0.08 0.08
Cs 0.3 1.2 0.25 0.25
Cs 0.4 0.61 0.66 0.65
2ZiKi 1.00 1.00
Tabla 5.5

Para ver mas detalle acerca de estos algoritmos se sugiere consultar Henley, E. J. y Seader, J. D.
Operaciones de separacion por etapas de equilibrio en ingenieria quimica, Editorial Reverté, S.A.
Capitulo 7. Vaporizacion y condensacion parcial de equilibrio.
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3.2. Valvula ==

Una valvula mas que ser un equipo es un instrumento o dispositivo mecanico el cual nos
permite abrir y cerrar, conectar y desconectar, regular o aislar el paso de diversos fluidos.

En el simulador de procesos Pro II la valvula es una unidad que nos permite simular el paso
del flujo a través de ella provocando el efecto Joule-Thomson, debido al cual el flujo sufre un
estrangulamiento o reduccidon que origina que el fluido se expanda adiabiticamente disminuyendo la
presion a la salida de la valvula.

Se pueden realizar calculos para sistemas de ELV (Equilibrio Liquido-Vapor) y ELLV (Equilibrio
Liquido-Liquido-Vapor)

Es necesario mencionar que el simulador de procesos Pro II no simula una vélvula en
especifico, ya que unicamente simula el paso de un fluido a través de ella provocando una caida de
presion.

La simulacion de este dispositivo es facil, solo es necesario contar con el valor de la caida de presion
que tendra la valvula o bien la presion de salida del fluido.

3.2.1. Ejemplo.
Un flujo de agua de 100 lbmol/hr a 100 F y 20 Psia de presion en la entrada, pasa a través de una
valvula, la cual sufre una caida de presion de 1.5 psia.

F=100 Ibmol/hr
=100 % .

P=20 psia

v

AP=1.5 psi

Datos de entrada, equipo y salida

Entrada Equipo

F= 100 Ibmol/hr AP = 1.5 psia F= 100 Ibmol/hr
T=100 °F T=100°F

P= 20 Psia P=18.5 Psia

Seleccion de los elementos badsicos
Comenzar la simulacién seleccionando los elementos basicos de una simulacion.

e Modelo termodinamico: Se debe seleccionar uno, bajo el cual se modelara el proceso, para
este ejemplo se selecciona “Soave-Redich-Kwong”(fig.3.41).
e Seleccion del sistema de unidades: Inglés (fig.3.42).
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e Seleccion de los componentes a partir de la libreria del simulador: Agua (fig.3.42).
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Fig.3.41. Seleccion de sistema termodinamico
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Fig.3.41. Seleccion del sistema de unidades

&
&l

] »

66



Capitulo 3

Modelacién de operaciones unitarias: Valvula
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Fig.3.42. Seleccion del componente

Definicion de la linea de alimentacion (seleccion y especificacion de la linea de alimentacion).

Seleccionar la linea de alimentacién para especificarla, posteriormente especificar las condiciones
térmicas, la primera especificacion con una temperatura de 100 °F y la segunda con una presion de

200 psia (fig.3.43a).
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Shortcut
0K Cancel | [
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Mixer

Add news Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Unitz/Streams for input.

Especificar el flujo total de la alimentacion, se realiza al dar click en “Flowrate and Composition...”

(fig. 3.43b).

67



Capitulo 3 Modelacién de operaciones unitarias: Valvula
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Fig.3.43b.Flujo y composicion

Especificado este punto dar click a ambas ventanas.

Seleccion del equipo, conexion de la linea de alimentacion y producto al equipo

e Equipo: Valvula, se localiza en la barra “PFD” con el nombre de “Valve”. Este equipo cuenta
con una salida (fig.3.44), por cual se conecta a esta.

m PRO/T with PROVISION - valvula tesis - [Flowsheet]
ﬂF\IE Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

S ESAhE A EESE - E Aot ~4na28)] [m @

LMG H=
e J
]

<

Add new Units/Streams fiom PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input [:] j

Fig.3.44.Coneccion de las lineas
Especificacion del equipo

Dar doble click sobre el equipo, para desplegar la ventana que permite especificar el equipo. Se
especifica la valvula con la caida de presion (Pressure Drop) que sufre que es AP = 1.5 psi (fig.3.45).

Especificado el equipo “correr” el programa y analizar los datos obtenidos

68



Capitulo 3 Modelacién de operaciones unitarias: Valvula

Una vez que se especifico el equipo dar click en OK en la ventana y correr el programa con el icono
“Run” que aparece en la barra secundaria (fig.3.45).
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Fig.3.46.Termino de la simulacion.

Para ver los resultados dar click derecho sobre la linea de salida, seleccionar la opcion “View Results”

(fig.3.46), la cual desplegard una nueva ventana donde se pueden ver los resultados obtenidos de la
linea de salida (fig.47).

Para ver un ejemplo con el uso de la especificacion de presion de salida de la valvula se sugiere ver el
problema resuelto de ciclo de refrigeracion que se encuentra en el capitulo 4, en la seccion 4.1.
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Programmer's File Editor
File Edit Options Template Execute Macro Window Help

C:\Users\Oscar Hernandez Luna\AppData\Local\ Temp\VWC1CD.tmp =
STREAH 'S2*
TOTAL DECANT H20
RATE, LB-HOL/HR 168.0000 100. 000880
TEMPERATURE, F 100.00 100.00
PRESSURE, PSIA 18.50 18.50
MOLECULAR MEIGHT 18.6150 18.0150
FRACTION 1.0000 E
ENTHALPY, BTU/LB-HOL 12245617 1224.5617
cP, BTU/LB-F 0.9974 0.9974
HOLAR FLOWRATES, LB-MOL/HR
1 - Hz20 100.0000 100. 0000
HOLAR COMPOSITIONS
1 - Hz20 1.0000 1.0008
< I v
Ln1Call 18 WA Rec Off [Nowirap [DOS [INS

Fig.3.47.Resultados obtenidos.
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3.3. Bomba 89

Cuando se tratan procesos quimicos implica que habra un desplazamiento de fluidos dentro de
estos, y para desplazar los fluidos necesitamos una bomba. Donde el funcionamiento de una bomba es
el de transformar la energia mecédnica en energia cinética, generando un incremento en la presion y
velocidad del fluido.

Existen muchos tipos de bombas para diferentes aplicaciones. Los factores mas importantes que
permiten elegir el tipo de bomba son: presion de salida, presion del proceso, velocidad del fluido, tipo
de fluido a desplazar y viscosidad.

En el simulador de procesos Pro Il encontramos este equipo mecanico, el cual nos ayudara a desplazar
los fluidos dentro de la simulacion.
La simulacion de este equipo es sencilla solo se necesita conocer algiin dato de especificacion que
solicitara el equipo como dato de entrada para simularlo, las opciones son:

e Outlet Pressure: Esta entrada define la presion de salida

e Pressure Rise: Este especifica el aumento de presion. Los valores negativos no son validos.

e Pressure Ratio: Esta entrada permite especificar la relacion entre la presion de salida y entrada,

se requiere un valor de 1 o mayor para garantizar un aumento de presion.

Opcionalmente se permite dar como dato la eficiencia por flujo de la bomba. Es posible establecer una
eficiencia de 100% si no hay solidos en la alimentacion o bien dar el valor si se conoce la eficiencia de
la bomba. Cuando hay componentes solidos la eficiencia por defecto es de 65%.

3.3.1. Ejemplo.

Una bomba con una eficiencia del 70% desplaza un flujo de 2000 ft’/hr de una mezcla de 0.3% mol
de butano y 0.7% mol de buteno a 150 °F con una presion de succion de 35 Psia y presion de descarga
de 57 Psia.

F=2000 ft%/hr P =57 psia
Butano = 0.3 % 1 )
Buteno = 0.7 % - -
P=35 psia
T=150 °F
$=70%
Datos de entrada, equipo y salida
Entrada Equipo Salida
F= 2000 ft'/hr Piaiiga = 57 psia F= 2000 ft'/hr
T= 150 °F Eficiencia =70 % T= 150 °F
P= 35 Psia P= 57 Psia
Butano 0.3% mol Butano 0.3% mol
Buteno 0.7% mol Buteno 0.7% mol

Seleccion de los elementos bdsicos
e Seleccion del modelo termodinamico: Se debe seleccionar uno, bajo el cual se modelara el
proceso, para este ejemplo se selecciona “Soave-Redich-Kwong” (fig.3.48).
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3o/ i proviston - uneied - rowsheer] —— ‘ : iBix
# Fle Edit Input Output Tools Draw Wiew Options Mindow Help =&
Dz ESR DA EH=ES S wEREeD€ ~sna L8] ([0 Exdma 2w

=

g

SIMSCI - Thermodynamic Data

Ul Fenge  Help Overview  Status  Notes

Selectian of Propetty Calculation System
Piimary Method:

Defined Systers
- SRED
Add >

Default System:

F

E quations of State
Liqui Activly
Generalized Conelalions

"Antmns for Selacted Proparty Calculation System

Delete Renane ‘

oK | Cancel |

Select a themodynaric propetty caleulation system

a0 o

|Puish this button to edit themodynamic data

Fig.3.48.Modelo termodinamico.

e Seleccién del sistema de unidades: Inglés (3.49).

4] PRO/I with PROVISION - Unfitled - [Flowsheet] [==][=]
80 File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

b wn@@@ﬂ@emm@é -HnaLi) Jme 2w

SIMSCI - Defaut Units of Wme for Problem Data Input o
Help

Basiz. Engish Inifslize: fram UOM Library...

Detault Units of Measure for Problem D ata Input

Temperature Faherhet [+] Eneng: Biish Thermal Uit [~

Pressure: Pound/inch"2 (abs) w| Duty Energy/Time h
Time Hou <] work: Horsepower -
Weicht fnt } Pound <] Length Foot -
Liguid Volume: [Foas || Frelengh nch ~
Vaper Volume: Initialize Units of Measure from UOM Library
SpeciicLiquid Yokme: | Liguid volume/Molar wt.__ |+ WARNING: The selected set will overide al the: current default units of measure
Specific Vapor Volume:  [Vapar volme/Mdarwt, |+
Iniialze from
Liquid Density: Weight/Liquid volume v
Vapor Density oK Cancel
Petraleum Density: H

Choose a set from the sets defined in the LIOM library

Pressure Gauge Basis 14.656| psia
Standard Yapar Conditions. TYP and RYF Condiions.

0K Cancel

Overide curent unks of messue by units of measure defined n brary

™

Push this button to edit default units of measure.

Fig.3.49.Sistema de unidades seleccionado.

e Seleccion de los componentes a partir de la libreria del simulador: butano y buteno (fig.3.50).

Definicion de la linea de alimentacion (seleccion y especificacion de la linea de alimentacion).
Seleccionar la linea de alimentacion para posteriormente especificarla. Una vez seleccionada se
especifican las condiciones térmicas, la primera especificacion con la temperatura de 150°F y la
segunda con la presion de 35 psia, (fig.3.51).
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ﬂ PRO/M with PROVISION - bomba tesis - [Flowsheet]
ﬂh\e Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

WTEIGLEE o0 EeEEr T-EPI W

B Hma 2

SIMSCI - Component Selection
Help Overview  Status  Mates
List of Selected Components: Rorder Lt
OTANE eorder List
TEUTENE
Campanent Selection 4
From System or User-generated D atabank:
Companent:
Select from Lists...
Peholoum. | Userdsfined. | Power |
Edit List
Databank Higrarchy. Companent Phases, 4
Ok Cancel
Push this buttan to delete the highlighted companent

«

Push this button to edit companent selections,

Fig.3.50.Seleccion de componentes.

4] PRO/T with PROVISION - bomba tesis - [Flowsheet]
mFME Edit Input Output Tools Draw View Optior

L HisBEShEAESCE]

PRO/I - Stream Data
Help Overview  Status  Notes

]
Steam |51 Desorption: |

To Unit P1
Shieam Type

[EE<-snaes |

Flowiate and Composilion

Petroleum Assay
?;l‘zrsegileydst EEE:; o Stream 5 olids Data.
Stream Polymer Data.

Thermnal Conditior
Fust Specification:

‘Tempevatuve H ‘ 150, UUl F
Second Speciication:
‘Plessule IL‘ ‘ ) DUUl psia

Thermodynarnic System: Determined From Connectivity !
0K Cancel__|

q Ezit the window after saving all data b

Add new Units/Streams fiom PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input.

Fig.3.51.Condiciones térmicas.

Posteriormente especificar el flujo de la alimentacién (fig.3.52), de acuerdo a los datos del
planteamiento del problema.
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] PRO/I with PROVISION - bomba tesis - [Flowsheet]
8] File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

OD2EEShDE EESL s mEiEeEd -tnal o BB HJma 2

PRO/T - Stream Data

(l= =]

Help Overview  Status  Naotes
S 51 Deseipion
= otz Rl Stream Dats - Flowrate and Composition
Stream Type
Help

Composition Defined
Petioleum Assay S pecily flowate and composition far stream 51
[Ficferenced to Stream
S lids Orly Stream

Fluid Flowrate 5 pecification

(" Total Fluid Flowrate: 2000.0 #3/he

" Individual Compaonent Flowrates

Theimal Condition Comparent Composition

First Specification Mole:
[Fenperare BUTANE 0.30000)
Second TBUTENE 0.70000)

Pressure

Thermadynamic System:

I” Nomalize Component Flowrates
Based on Specified Fluid Flowrate

Push to bring up the flowrate 2 Clear Compositions Totak 1.0000
] Cancel

Exit the window after saving all data

<

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input,

Fig.3.52.Flujo de alimentacion.
Seleccion del equipo, conexion de la linea de alimentacion y productos con el equipo

Seleccionar el equipo correspondiente:

Equipo: Bomba, se localiza en la barra “PFD” con el nombre de “Pump” (fig.3.53).

Conectar la linea de alimentacion a la bomba. Este equipo cuenta con una salida, la linea de
salida se conecta a ella.

4| PRO/I with PROVISION - Untitled - [Flowsheet]
ﬂﬁle Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

DEE2BhEAEEHS A EE=n < - 2ra L8] [

Barra de PFD de equipos ————— % A

!
B
]
(]
Il
A

Linea de %

. .y Valve
alimentacion

Pipe
]

Select items from the PFD palette to lay out a flowsheet, D j

Fig.3.53.Conexion de las lineas al equipo.

Especificacion del equipo

Conectadas ambas lineas dar doble click sobre el equipo para desplegar la ventana que permite

especificarlo. Se especifica con la presion a la salida de la bomba y la eficiencia que tiene que es del
70% (fig.3.54).
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Especificado el equipo dar click a la ventana de especificacion y “correr” el programa con el icono
“Run”, que se ubica en la barra de herramientas secundaria (fig.3.54) y analizar los datos obtenidos.

s
ﬂ PRO/I with PROVISION - Untitled - [Flowsheet]

===
ﬂFiIE Edit Input Output Tools Draw Vie

Options Wi

w  Help —
. = PFD Bl =
=S5 A EES bl #@ElEd=m< - sna il =
tieams
Run AJ @
AIRCOOLH>
v ==
M LNG Hx
|
i D
Compressor
PRO/I - Pump
Define  Range  Help Overview  Status  Motes Q
Unit: [F1 Dezcription: | Expander
-}
Product Stream: 52 Thermodpnamic Systern: | Default SRKOT] ﬂ ﬂ
Pressure Specification
& Dulet e bis Eioemey Furp
" Pressure Rise: | 70.00| Percent [ ]
™ Pressure Ratio
Valve
ok \ Cancel | [—
Enter the efficiency value Pipe
‘ NS
Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Stieams far input,
Fig.3.54.Especificacion de la bomba.
4| PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] =3EcE |
ﬂ File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help - @
DeBSkE A EE - #EEEe < ~snasi ) [, "
reams
AIRCOOLHX
—
H—‘ View Results ==
Data Review Window LNG HX
E
Data Entry..
Compressor
Callapse
Delete Q
Rotate > Expander
Flip 3
Restore Label Position ﬂ
Center in View Pump
Center Upstream Unit j
Reroute
Tl Walve
Rename... —
Pipe
g CE

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click an Units/Streams for input,

Fig.3.55.Fin de la simulacion.

Para ver los resultados dar click izquierdo sobre la linea de salida y seleccionar la opcion “View

Results” (fig.3.55), la seleccion de esta opcion desplegara una nueva ventana que muestra los
resultados de la linea de salida (fig.3.56).
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ﬂ PRO/I with PROVISION - bomba tesi - [Flowsheet]
ﬂFME Edit Input Output Tools Draw View

L H0ER2LE R EENE

Options

[EE=]

HelB< 4oLt v (6B

:}_E_‘—E—ﬁ

Programmer's File Editor - [C:\Users\Oscar Hemandez Luna\AppData\Local\ Temp\VW31FL tmp]
File Edit Options Template Execute Macre Window Help

Fig.3.56.Resultados de la simulacion.

B
STREAH '52°
TOTAL UAPOR
RATE, LB-HOL/HR 1310.8325 1310.8325
TEMPERATURE, F 150.00 150.60
PRESSURE, PSIA 57.08 57.88
MOLECULAR WEIGHT 56.7128 56.7128
FRACTION 1.0008
ENTHALPY, BTU/LB-HOL 118128472 11812.0472
CP, BTUFLB-F 8.4314 0.431%
MOLAR FLOWRATES, LB-MOL/HR
1 - BUTANE 393.2498 393.2498
2 - 1BUTENE 917.5828 917.5828
HMOLAR COHPOSITIONS
1 - BUTANE B.3008 0.3000
2 - 1BUTENE 8.7008 0.7000
o
Fiun Simlation. a1
Ln1Col1 20 Wh Rec Off No'Wrap DOS |INS
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3.4. Compresor EZJ;

Los compresores son maquinas que estan disefiadas para aumentar la presion y desplazar
fluidos compresibles como son los gases y vapores. Esto se realiza a través de un intercambio de
energia entre la maquina y el fluido, en el cual el trabajo ejercido por el compresor es transferido al
fluido que pasa por ¢él, convirtiéndose en energia de flujo, aumentando su presidon y energia cinética e
impulsandola a fluir.

Durante la compresion casi todos los gases generan calor, si la compresion es rapida este calor
se traduce en un aumento notable de la temperatura del gas. La temperatura final del gas al
comprimirse depende de la relacion de compresion, es decir la relacion entre la presion final después
de comprimido y la presion inicial del gas antes de la compresion y de la velocidad de la compresion.
Al igual que las bombas, los compresores también desplazan fluidos, pero a diferencia de las primeras
que son maquinas hidraulicas, éstos son maquinas térmicas, ya que su fluido de trabajo es
compresible, sufre un cambio apreciable de densidad y, generalmente, también de temperatura; a
diferencia de los ventiladores y los sopladores, los cuales impulsan fluidos compresibles, pero no
aumentan su presion, densidad o temperatura de manera considerable.

El simulador de procesos PRO II cuenta con este equipo y simulando compresores en una sola etapa
de compresion isoentropica. También permite simular compresores de multiples etapas por la union de
unidades.

Las condiciones de salida del compresor y trabajo requerido pueden ser determinadas usando una
eficiencia adiabatica o politropica. También se puede utilizar curvas que relacionan la velocidad de
alimentacion con una variable, que permiten evaluar la presion de salida o la relacion de compresion,
cabeza, trabajo y/o la eficiencia del compresor.

La linea de alimentacion del compresor pueden ser varias lineas, si esto sucede se asume como la
presion de alimentacion al compresor la que tenga la mayor presion.

3.4.1. Descripcion de la ventana de especificacion del compresor
Al dar doble click sobre el equipo se despliega la ventana que permite especificarlo (fig.3.57).

PRO/I - Compressor

Help Overviews  Status Motes

Asignacion del
nombre equipo

Especificacion para

Product Uit
mas de una linea > Phases]\[
Dezcription: ‘

como productos. ]
After- . .
L Thermodynaric System: ‘Default [PRO1) |L|
Calculational
sthod=s Inlet Pressure: psia
Outlet Temperature E stimate: I:I F
Pressure, Work or Head Specification
. . Outlet Pressure - 140.00| psia
Especificaciones | -] | |
disponibles para Efficiency or Temperature S pecification
el equipo. [diabatic Efficiency [=] | 100.0000] Percent

C;ancel

Exit the window after saving all data

Fig.3.57.Ventana de especificacion del compresor.
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Las fases de los productos permitidos son: vapor. Si hay mas de una linea como productos, se deben
conectar las lineas tanto como sean los productos, asi como especificar que fases corresponde a cala
linea esto se realiza en la ventana de especificacion del equipo (fig3.57) dando click en la opcion
“Product Phases...”.

Al dar click sobre la opcion se desplegara una ventana con la cual contiene las lineas que han sido
conectadas a la salida del compresor y deben ser especificadas con la fase que le corresponde (fig.
3.58). Cabe mencionar que las lineas de los productos las fases no se pueden repetir.

PRO/I - Compressor

Help Overview  Statuz  Motes
Product Unk
Phases...
Compressor Product Phases
L Help T
chiculal
Products: Phases: psia
52 Solid [~ |F
|-
Presse ] > o0 W apar 2
Outlet Pr Liquid
‘whater/2nd Liquid
Efficiency Yapor + Liquid
Solid
Adiabatic] = b
OF. | Cancel |
Select the product phase for the stream
[1]:8
Cancel

Push to bring up the product phazes window

Fig.3.58.Ventana de especificacion del compresor.

Asignada a cada linea la fase correspondiente dar click en OK.

Una opcion con la que cuenta el compresor es el “Aftercooler” que puede enfriar los productos a una
temperatura especifica.

Al dar click sobre “Affercooler” se desplegara una ventana en donde se debe seleccionar que el
compresor tendra Aftercooler y posteriormente especificar la temperatura de salida y la caida de
presion en caso de que la tenga (fig.3.59).

PRO/T - Compressor

Help Overviews  Status  Motes

Product Ui
Phases...

r\E ] Description:

I/ After- Tlomancdin amnin Gustmee: oot orne

cooler... hd
Calculational Compressor - Aftercooler
ethod... L

UOM  Define  Range  Help

[v Compressor with Aftercooler

Pressure, Work or Hegd Specific] Operating Condition

|Dutlet Pressure | Outlet Temperature: l:l F J
»

Effiziency or Temperature Speci Fressure Drop: l:l psi

Adiabatic: Efficiency

0K | Cancel |

Enter the aftercooler pressure drop value

’7 Ok
Cancel

Push to bring up the aftercooler window

Fig.3.59.Seleccion y especificacion del Aftercooler.
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La opcion de “Calculation Method”, cuenta con los dos métodos que se realizan los calculos son el
ASME y GPSA, El método predeterminado definido es el ASME para pruebas de potencia. El método
ASME es analitico, mientras que el método GPSA emplea aproximaciones iterativas para obtener la
convergencia.

3.4.2. Especificaciones del equipo
Para que el equipo “corra” se debe de especificar dos de las siguientes especificaciones.
e Especificacion “Pressure, Work or Head Specification”

PRO/T - Compressor

Help Overview  Status  Motes
Phases Unit
Phaszes.__.
F\E] Description: |
- :;:,T;___ Thermodynamic Syzten: |Default [FROT) |L|
Calculational
gthod Irlet Pressure: psia

Outlet Temperature Estimate: I:I F
Pressure, Wolk. or Head Spesiication———_yp Opciones mis

comunes g
Pressure Ratio
Wark 1000000 Percent

Outlet Pressure Curve
Pressure Ratio Curve

Adiabatic: Work, Curve
Polytropic Work, Curve

Actual Work Curve
Adiabatic: Head Curve 0K
Palytrapic Head Curve e —

| Cancel

m

Select a pressure, work or head specification

Fig.3.60.0pciones de la Especificacion “Pressure, Work or Head Specification

Esta es una de las opciones que es seleccionada para especificar la ventana del equipo y por lo menos
una debe ser especificada para cada compresor, las opciones mas comunes son las siguientes
(fig.3.60):

e Outlet Pressure: La presion de salida del compresor

e Pressure Increase: El aumento de presion en el compresor

e Pressure ratio: Relacion de compresion (Presion de salida / Presion de entrada)

e Work: Trabajo realizado por el compresor

O bien si se cuentan con curvas para especificar el equipo y asi evaluar la presion de salida o la
relacion de compresion, cabeza, trabajo y/o la eficiencia del compresor.

Cuando es seleccionada alguna de estas opciones dar click en “Enter Curve” desplegara una nueva
ventana para dar los datos de la curva (fig.3.61). Las opciones que se tienen son las siguientes:
e Outlet Pressure Curve: Relaciona flujo volumétrico de la alimentacion con respecto a la
presion de salida.
o Pressure Ratio Curve: Relaciona flujo volumétrico de la alimentacion con respecto a la

relacion de compresion.
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"PRO/I- Compressor

Help Overview  Statuz  Motes
Product Uit
Phases...
] Drezcription: |
Eeth] I/I" é\;:ﬁ;—,_" Thermodynamic System: |Default [PROT) |L|
Compressor - Pressure Ratio Performance Curve psia
UdM  Range Help F
Pressure Ratio Performance Curve
- Enter Curve... |
Cut Wolumetric Flowrate Pressure
Copy ft3/hr Fiatio <
faastel| ] | Enter Curve... |
Inzert | 2
L8
L&l
Ok
OF. Cancel
| e Cancel
Enter the actual [not standard] volumetric flowrate value

PUEh T bring Up The PEMomance curve wWindow

Fig.3.61.Datos para las curvas

Las siguientes curvas se basan generalmente en un compresor de velocidad especifica, por lo tanto
debe ser ajustado el compresor cuando funciona a una velocidad diferente. El simulador PRO II
realiza el ajuste de rendimiento para estas curvas cuando los valores son suministrados por las
referencias de las RPM RPM. Los ajustes se basan en las leyes de ventiladores y son los siguientes:

3.0
RPM
rk = T _— s 7
Work = Workyeference [Rerefereme] Ecuaciéon 3.1
2.0
RPM
H =H _— .y
ead eadreference RPMreference Ecuac10n 32
.. _ . RPM .
Efficiency = Efflaencyreference RPMyoference Ecuacién 3.3

Al seleccionar alguna de las siguientes curvas y dar click en “Enter Curve” desplegara una ventana
para dar los datos del trabajo corregido, por la ecuacion 3.1 (fig.3.62).
o Adiabatic Work Curve: Relaciona el flujo volumétrico de la alimentacion con respecto al
trabajo adiabatico.
e Polytropic Work Curve: Relaciona el flujo volumétrico de la alimentacion con respecto al
trabajo poliprotico.
o Actual Work Curve: Relaciona el flujo volumétrico de la alimentacion con respecto al trabajo
real (eficiencia aplicada).
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] PRO/T - Compressor

Help Overview  Status  Motes

Compressor - Work Performance Curve Unit:

UoM  Range Help

Curve Type:  Actual Work Curve

1l
Wwork Performance Curve )

_ Cut | Wolumetric Flowrate ok P
Copy ft3/hr HF F
Paste | 1
Insert | 2 ’m‘
L8]
4 <

If both reference and operating speeds are specified, the entered work
data are reference work data. The work is calculated as:

WORK = WORK

30
x| APM
reference ™ | APM eference Ok
o | Cancel | _ Concel |

H|Enter the work value

Fig.3.62.Datos para las curvas con correccion de trabajo

Para las siguientes curvas es similar a las anteriores al dar click en “Enter Curve” desplegara una
ventana para dar los datos del cabezal corregido por la ecuacion 3.2 (fig.3.63).
o Adiabatic Head Curve: Relaciona el flujo volumétrico de la alimentacion con respecto al
cabezal adiabatico.
e Polytropic Head Curve: Relaciona el flujo volumétrico de la alimentacion con respecto al
cabezal poliprotico.
o Actual Head Curve: Relaciona el flujo volumétrico de la alimentacion con respecto al cabezal
actual (aplicada la eficiencia).

] PRO/I - Compressor

Help Overview  Statuz  Motes
Compressor - Head Performance Curve )
UOM  Range Help _
Curve Type:  Adiabatic Head Curve
Head Perfarmance Curve I :
Cut “Wolumetric Flawrate Head psia
Copy ft3shr ft :I .
Paste | 1 |
Insert | 2
L9
L&l

—

It both reference and operating speeds are specified, the entered head
data are reference head data. The head is calculated as:

200
RPM l

HEAD=HEADreference X lHPMlelemnce

Ok,
Ok | Cancel | Cancel

5 Enter the actual [not standard) volumetric flovrate value
o e A e

Fig.3.63.Datos para las curvas con correccion del cabezal

Especificacion “Efficiency or Temperature Specification”
Una especificacion de la temperatura de salida o eficiencia se puede seleccionar de una lista
desplegable diferentes opciones (fig.3.64) que son las siguientes:
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o Adiabatic Efficiency: Compresor adiabatico con eficiencia en porcentaje, también llamado en
ocasiones eficiencia isoentrdpica.

e Polytropic Efficiency: Compresor politropico con eficiencia en porcentaje. El modelo
politropico se utiliza en compresores centrifugos, pues la eficiencia politropica solo depende
de la geometria del compresor y no de las propiedades del fluido.

o Qutlet Temperature: Temperatura de salida del compresor. Con este valor la eficiencia es
calculada.

PRO/T - Compressor

Help Overview  Status  Motes
Product Uri
Phases...
Drescription: |
] After- . )

e Thermodynamic System: |Defaull [FROT) |L|
Calculational
Method ™ Inlet Pressure: psia

Outlet Temperature Estimate: I:I F
Pressure, Work or Head Specification
Pressure Increase |L| | | psi

Efficiency ar Temperature Specification

100.0000| Percent

Palytropic Efficiency

Adiabatic =
Polytropic Efficiency
Olutlet Temperature
Single Adiabatic Efficiency Curve
Single Palytropic Efficiency Curve

Multiple Adiabatic Efficiency Curves ak.
tultiple Palytrapic: Efficiency Curves —_—
I Cancel

Select the efficiency or temperature specification

Fig.3.64.0pciones de la Especificacion “Efficiency or Temperature Specification”

] PRO/T - Compressor

Help Overview  Statuz  Motes

Compressor - Efficiency Curve LI it

UdM  Range Help

Curve Type:  Single Adiabatic Efficiency Curve
b Id

Efficiency Curve

Cut Wolurnetric Flowrate Efficiency psia
ft3fhr Percent
Copy F
Paste | 1 |
Ingert | 2
L8|
Lal

If both reference and operating speeds are specified, the entered
efficiency data are reference efficiency data. The efficiency is
<—

caloulated as:
1.0

B RPM
EFFICIENCY =EFFICIENCY . x [HP“ " ] oK.
ox, | Cancel | %

Enter the actual [hot standard) volumetric flowrate value

o]

Fig.3.65.Datos para las curvas con correccion del cabezal

Las siguientes opciones son similares a las opciones con curvas anteriores, donde al dar click en
“Enter Curve” (fig.3.65) desplegard una ventana que permite introducir datos de la curva, pero ahora
estas curvas relacionan la eficiencia haciéndole una correccion con la ecuacion 3.3.
o Single Adiabatic Efficiency Curve: Relaciona el flujo volumétrico de la alimentacion con la
eficiencia adiabatica.

82



Capitulo 3 Modelacién de operaciones unitarias: Compresor

Single Polytropic Efficiency Curve: Relaciona el flujo volumétrico de la alimentaciéon con la

[ ]
eficiencia Politrépico.

o  Multiple Adiabatic Efficiency Curve: Miultiples curvas designado la presion de salida del
compresor con una curva que relacione el flujo de la alimentacion volumétrica con respecto a
la eficiencia adiabatica (fig.3.66).

PROUI - Coo or
Compressor - Multiple Efficiency Curves
Help
Curve Type: Multiple Adiabatic Efficiency Curves
|: Basis of Efficiency Curves
&+ Dutlet Pressures
" Inlet Pressures o
psia
Cut Outlet Pressure Curve Data
Copy psia F
Paste | 1 30.000 Enter Data... .
Insert | 2 Compressor - Multiple Efficiency Curve Data
j UoM  Range Help
If both leaca and operating speeds are specified, (T2 e= ittt et Bl ey s
efficiency data are ieference efficiency data. The effi Efficiency Curve
calculated as
Cut Yolumetric Flowrate Efficiency
A EFFICIENCY = EFFICIENCY, ;o onee X [W By ft3she Parcent
Paste | 1 |
0K | Cancel lem | 2
Fu Press to bring up the efficiency curve window 3| |
- Lal |
Fig.3.66. Curvas multiples
QK. | Cancel
Enter the actual [not standard) volumetric fowrate value
3.4.3. Ejemplo.

Se desea comprimir 50 000 Ibmol/hr de propano desde 20 psia a 80°F hasta 100 psia en un compresor
centrifugo con una eficiencia adiabatica del 75%. ;Qué temperatura tendra a la salida?

F =50 000 Ibmol/hr P =100 Psia
T =20 psia » T="?
P =80 °F

Seleccion de los elementos basicos

Seleccion del modelo termodinamico: Se debe seleccionar uno, bajo el cual se modelara el

[ ]
proceso, para este ejemplo se selecciona Modelo termodinamico: “Peng-Robinson” (fig.3.67).
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| PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet]
) File Edit Input Ou Tools Draw  View

L=EEShEAEH

SIMSCI - Thermodynamic Data

Help Oveniew  Stous  Noles [>

Window Help

[2E€ -8 nasy Ex4m ®

Selection of Froperty Calculation System Miker
Categony: Primary Method: Defined Systems:

+ [FoaveTelichRmon A q
A I Add >
E quations of State - |GrapsonStreed | Splitter
Liquid Activity ~ | |Braun k10 5
Generalized Conelations —

|deal
HATL W Default System: @

UNIGUAC - PRI [-] Sirpls HY

ctions for Selected Propesty Celoulation System D

Delte e s

Ok ‘ Cancel | @

Select a thermadynamic property calculation system

=
=]
ful
=]
=]
=)
=
=

i

,_
=
&
T
5¢

v

Compressor

A

El

«[d

Push this button to edit thermodynamic data.

Fig.3.49.Modelo termodinamico Peng-Robinson.

e Seleccion del sistema de unidades: Inglés (3.68).

4| PRO/I with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] [= ==
8 File Edit Input Output Tools Draw Options  Window  Hel

HEEESLEE B4 -%naLH “mea 2w

SIMSCL - Defautt Units of IRgesure for Problem Data Input [
Help

Basis: English Initialize fram UOM Library. +

Default Units of Measure for Problem Data Input

Temperature: Fahienheit [+] Eneray Bitish Thermal Uit [+]
Pressure Pound/inch”2 bs) [+] Du [Ereyitie [+

Time: Hour ¥ | Wak: Horsepower -
Weight [ Paund w| Length: Foot hd
Liquid Volume: Foot™3 =| FinelLength Inch -
Vapor Valume [Fos [+ (initialize Units of Measure from UOM Library
Spectic Liquid Yolume: | Liguid voiume/Molar wt. [+ “WARNING: The selected set il overrids ol the cunent defaul urits of measre
Specic Vapor ol [Vapor vobmedMolar wt. |+
o Iniliakze fiom
Liquid Density w/eight/Liquid volume v

Vapor Densly [WeightVapor volue | =] oK Cancel
Petroleum Density n

Pressure Gaugs Basis

Standard Vapor Conditions. TYF and RYP Conditions.
0K Cancel

Overtide current units of measure by units of measure defined in lbrary

Choose a st from the sets defined in the UOM lbrary

d

Push thiz button to edit default Lrits of measure

Fig.3.68.Sistema de unidades ingles.

e Seleccion de los componentes a partir de la libreria del simulador: Propano (fig.3.69).
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] PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet]
B File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

O2ES0n R E=@ 8- HEEaE < -Sna S o #| . <o =

{SIMSCI- Component Wlection D

Component Selection - List/Search

Component Family

Soit/Search by

Match

Help porder List <] J

Mast Commanly Used 2 * Full Name (% Inilial Sting
Hydrocarbon Lightends 4
| (" SIMSCI Name/ahaz (" Embedded Substring
&Il Comporents - PROCESS Bank
41l Companents - SIMSCI Bank " Chemical Farmula s
Acids imple
Aloohols <z SeachSting  [FR i)
Companent Full N.ame: SIMSCI Name/Alias: Farmula: -
R ORA D8 igoious
FROPYLENE PROPENE L i
AIRCOOLH
‘ Remove Components | =4
Addtions to Campanent List: LHG Hx
Cancel Compresson

These companents wil be added to the cunent simulation

<l

Push this button ta edit companent selections.

Fig.3.69.Seleccion del componente propano.

Definicion de la linea de alimentacion (seleccion y especificacion de la linea de alimentacion).
Seleccionar la linea de alimentacion para posteriormente especificarla. Seleccionada se especifican las
condiciones térmicas, la primera especificacion con la presion de 20 psia y la segunda con una
temperatura de 80 °F, (fig.3.70).

ﬂ PRO/M with PROVISION - Untitled - [Flowsheet]
ﬂﬂle Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

0 = B S0 2 B B e i B E 4 % a8 o ([HE i B

Streams

PRO/I - Stream Data ]
UM  Range Hep  Tag Overview  Status  Motes D
Miveer

Stream: |51 Description: |

Tolnit [Froduct Stream] ﬂ J

Steam Type: n
& Splitter

Flowrate and Composilion...

Fetroleum Assay

Referenced to Stream
Soids Only Shieam Stream Solids Data..
Sheam Palymer Data...

Thermal Condton
First Specifisation

‘Pressure u ‘ 20, UUUl psia El

Second Spedficalion
AIRCOOLHA
[Tempersture [-1] Booo] F
=
T System: [ Detemined From Comnectiviy LNGHX
0K Cancel | I>
Compressor

Entter stream temperature.

<
Add new Units/Stieams from PFD Palette. Double-click on Urits/Streams for input.

Fig.3.70.Condiciones térmicas.

Especificar el flujo de la alimentacion (fig.3.71), con el flujo de 50000 Ibmol/hr de propano.
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4| PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet]

o @ |[=]
ﬂ File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help
P = o e 7 0= T s R == i o " 7 o1
~{ PFD =
Ooror- steem et # i a .3
Help Overvien  Stotus  Noles Stearns
Steam: |51 Desciption: | D a
WUz (RestEdiEm) S o e e Miver
Stream Tppe:
Composition Defined e iED e Q
Petroleum Assay Specily Hawnate and composition for stream 51
Fieferenced to Stieam . Splitter
5 olds Oy Shisam | Steam{ [ Fluid Flowate Specification
" Total Fluid Flowrate:
Stream P
* Indivicual Component Flowrates
N Simple Hx
Thermal Condition
Fist Soaciisaton: Companent Companent Flowrate D:D
irst Specification: bomeldhr
[TFemperatue [~11 FROPANE w0 Rigetous
Second Specification:
|Pvessule Ij ‘ @
AIRCOOLH
Thermadynarnic System: Determined From Con
= ==
o | LNG H¥
Push ta bring up the flowrate and assay window Clear Compositions Totat 01.00000 D
ak Canicel
Compressor
Enter the composition /I J
. >

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Stieams for input,

Fig.3.71.Flujo de alimentacion del propano.

Seleccion del equipo, conexion de la linea de alimentacion y productos con el equipo

Seleccionar el equipo correspondiente:

e Equipo: Compresor, se localiza en la barra “PFD” con el nombre de “Compressor”.
Conectar la linea de alimentacion y salida al compresor (fig.3.72).

4] PRO/I with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] ==
4] File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

NeHEhe B EEgEud~ mRld=E< s naLb]) PEETE

Streams -

cl

AIRCOOLHA

Compresor =4
LMG H=

D |

Compressor

<

Expander

( o -

Add new Units/Streames om PFD Palette. Double-click an Units/Streams for input.

Fig.3.72.Conexion de las lineas.
Especificacion del equipo

Conectadas ambas lineas dar doble click sobre el compresor para desplegar la ventana para

especificarlo. Se especifica con la opcidn presion de descarga del compresor de 100 psia y la
eficiencia adiabatica del 75% (fig.3.73).
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] PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] [=E==]
EFHE Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

-~ e EE E = R .@ﬁ"‘%ﬁlﬂﬂ&&j[: sme 2

Run

PRO/ - Compressar

Define  Range  Help Overview  Status  Motes
Description;
L____] After-
cooler.. Thermadpnaric System: | Default (PROT) [~]
— Calculational
Inlel Pressure psia

.
" A

Pressure, Work or Head Specification

I
" [Oulet e I [ 100.00] psia |
i
i Efficency o1 Temperatuae Spesiication
b [ Adiebatic Efficiency =1 re.0000] Percent |
»
Ventana de especificaciéon ——
del compresor oK
Cancel
< Entter the adiabatic efficiency valus

Add new Units/Stieams from PFD Palette. Double-click on Units/Stieams for input.

Fig.3.73.Especificacion del compresor.

Especificada la ventana de compresor dar click en OK y “correr” el programa con el icono “Run”,
que se ubica en la barra de herramientas secundaria (fig.3.73). Si al correr el programa no hay ningin
error se obtienen los resultados dando click izquierdo sobre la linea de salida y seleccionar “View
Results” (fig.3.74).

4 PRO/ with PROVISION - COMPRESOR - [Flowshet] =& ==
ﬂFlle Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help - |8 =

02 EES0h 5 E EEE A s m e P 4 ad » (B S 2)

—

View Results
Data Review Window
Data Entry..

Notes...

Collapse
Delete

Rotate 3
Flip v
Restore Label Position
Centerin View

Center Upstream Unit

Reroute

Display.

Rename...

d 3
Add new Units/Stieams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input

Fig.3.74.Simulacion corrida.

Es asi como se obtienen la temperatura de salida del compresor que corresponde a 211.67 °F
(fig.3.75).
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4| rrO/T ==1I=1 =3
o] il Programmer's File Editor - [C:\Users\Oscar Hemandez Luna\AppData\ Local\ Temp\VWEAES tmp] [o &=
File Edit Options Template Execute Macro Window Help - &5 x
- EEEEREEE -
P
STREAN *2°
TOTAL URPOR
RATE, LB-HOL/HR 50000.0000 56600.0000
TEWPERATURE, F 211.67 211.67
O3/ pressure, psin 180,08 T90.00
HOLECULAR WEIGHT uh. 0978 440970
FRACTION 1.0008
ENTHALPY, BTU/LB-HOL 18565.7898  16565.7890
CP, BTU/LB-F 0.4984 0.4984
HOLAR FLOWRATES, LB-HOL/HR
1 - PROPANE 50000.0000  58600.0000
HOLAR CORPOSITIONS
1 - PROPANE 1.0000 1.0660
d »
Ln1Col1 18 [ WR Fiec Oif [NoWrap [DOS NS il
4 b

Add new Units/Stieams fom PFD Palette. Double-click on Units/Steams for input

Fig.3.75.Resultados a la salida del compresor.

Otra informacién que nos proporciona el simulador son algunas caracteristicas del compresor con son
el trabajo, el cabezal, condiciones de operacion, entre otras. Para ver esta informacion seleccionar el
compresor simulador y dar clik izquierdo, seleccionar la opcioén “View Results”, donde se desplegara
una ventana con esta informacion (fig3.76).

4| PRO/T with PROVISION - COMPRESOR - [Flowsheet] [E[@][=]

B File Edit Input Output s Draw View Options Window Help

O E b= A B8] ko E < ~Snaes o &8 .- HJma 2
Print| 5
(= ==

Programmer's File Editor
File Edit Options Template Execute Macro Window Help

Compressor 'G1°

Feeds 1
Products 2
» User Input Calculated
-
Outlet Temperature, F 211.67 E
Outlet Pressure, PSIA 160.008 160.008
Pressure Increase, PSI 86.88
Actual Uork, HP 47347 .97
Head, FT 42504 .96
hdiabatic Efficiency 75.80 75.80
Polytropic Efficiency 7.m
After Cooler DP, PSI Default 0.00

« il »
Ln1Col1 18 wh Rec Off [No'wiap [DOS |INS

« G
Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input.
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3.5. Intercambiadores de Calor @

El simulador de procesos PRO II cuenta con un intercambiador de calor llamado Simple Heat
Exchanger el cual puede ser utilizado para calentar o enfriar la corriente de un proceso Uinico o entre

dos corrientes de proceso.

3.5.1. Descripcion del equipo

El equipo se encuentra en la lista de equipos con el nombre de “Simple HX”, este equipo cuenta con 4
conexiones de lineas que pueden corresponder a 2 entradas y 2 salidas o bien solo a 1 entrada y 1
salida, esto depende de la simulacion. Las entradas en horizontal corresponden al lado de los tubos y
en paralelo por el lado de la coraza (fig.3.77).

4 PRO/M with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] ===
ﬂ File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help - %

02 EE0 B E EEEE = € ~ s wa L5 e 2

Entrada por
a coraza

Entrada y salida en
90° no es valida.

Entrada por
los tubos
Salida por
a coraza il

« r

Add new Urits/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input,

Fig.3.77.Lineas de conexion para el intercambiador de calor.

La entrada y salida siempre deben estar en linea recta ya sea en paralelo u horizontal, pero no se puede
simular si se elige la entrada y salida en 90° (fig.3.77) el simulador no lo reconoce.

El intercambiador de calor se puede simular con una salida y una entrada de un proceso o bien para
realizar la integracion térmica de un proceso con las 4 lineas. Mas adelante se hablara de las opciones
que se tienen cuando se utiliza una entrada y una salida (1 lado del intercambiador) o con 2 entradas y
2 salidas (2 lados del intercambiador).

3.5.2. Descripcion de la ventana de especificacion del Intercambiador de Calor (Simple HX).

Al dar doble click sobre el equipo se despliega la ventana que permite especificarlo (fig.3.78). La
ventana de especificacion cuenta con los lados de para el proceso la del lado de caliente (Hot Side) y la
del lado frio (Hot Side) que permiten simular por un lado la corriente de proceso que puede ser fria o
caliente con la corriente que va a intercambiar calor por medio de un servicio auxiliar que también
puede ser fria o caliente, el arreglo depende de la simulacion a realizar, mas adelante se describira las
formas posibles de arreglar las corrientes.

89



Capitulo 3 Modelacién de operaciones unitarias: Intercambiador de calor

A su vez cuenta con subventanas con diferentes opciones para simular el arreglo del intercambiador de
calor, asi como la subventana que permite especificarlo (Specificaction), a continuacion se describen
cada una las subventanas principales.

PRO/T - Heat Exchanger

Asignacion Help Overview  Status  Motes
del nombre

clave del [nit: m | Description;
Hat Side Cold Side Subventana para
| Process Sheam... | Process Sheam... Speciication.. 4 Irftsgi::ri;ai;;(l)r
Configuration... de calor
Zones Analysis...
Freszure Drop: Fregzure Drop:
Thermadynaric Systerm: Themodynamnic System:
|Defau|t (SRKD) |L| |Defau|l (SRKDT) |L|

— _ '
' Cancel

- _ . Lado de intercambio de
Exit the windaw after saving & i

Fig.3.78.Ventana de especificacion de “Simple HX.

3.5.3. Subventanas de especificacion

Las subventanas de especificacion son opciones que permiten realizar configuraciones para el arreglo
del intercambiador de calor de acuerdo a nuestras necesidades, estas son las siguientes:

3.5.3.1. Utility Stream

Esta opcion es aplicable cuando en el intercambiador de calor tiene solo un lado del proceso, y se
utiliza para especificar el servicio auxiliar con el cual se realiza el intercambio de calor como lo es el
agua, aire o algun refrigerante o bien para calentar el vapor, sin que se tenga que marcar como una
linea adicional.

Debe ser especificado el lado del proceso esto quiere decir si va de caliente a frio o de frio a caliente,
para especificar dar click en la opcion “Process Stream...” y se desplegara una ventana en la cual se
debe seleccionar si se va enfriar o calentar la corriente (fig.3.79), por ejemplo si se va enfriar la
corriente seleccionar el por el lado “Hot Side” donde ira de la linea de alimentacion caliente y saldra la
linea del producto al cual se le disminuira la temperatura (fig.3.79).

Especificado el lado del proceso que para el ejemplo corresponde al lado de la coraza (Hot Side), por
lo tanto el lado de los tubos (Cold Side) corresponde al servicio auxiliar con el que se va a realizar el
intercambio de calor, si se conoce el servicio auxiliar y las condiciones de este dar click en “Utility
Stream” del lado “Cold Side”, y se desplegara una ventana donde se debe marcar “Use Utility for Cold
Side” (fig.3.80) y posteriormente seleccionar alguna de las tres posibles opciones que son:

e Water: Especificar temperatura de entrada y salida del agua.
e Air: Especificar temperatura de entrada y salida del aire.
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e Refrigerant. Seleccionar el componente el cual vaporiza a su saturacion, especificar la presion
0 temperatura.

PROVI - Heat Exchanger

Help Owerview  Status Motes
unt Decerpion
Hot Side Cold Side
Process Stream... | S pecification. ..

Lt 2 |

Heat Exchanger - Process Streams

Pressure Drop: Help

0,000 §| pei Specify Information for
Thermodynaric 5 e | ¢ Hot " Cald

Default [GS01] - Feeds: Products:

51 52

Push to bring up the process stream

Specily |nformation for

e e

Cancel
E =it the window after saving all data
Fig.3.79.Especificacion del lado del proceso.
PRO/T - Heat Exchanger
Help Owerview  Status Motes
Urit Deseription:
Hot Side Cold Side
Froceszs Stream... Specification...
Utility Strearn...
Attach to Column...
Fressure Drop:
0.00000| | Heat Exchanger - Cold Side Utility v
Thermodynarmic Syst| Help
Default [SRKD) ¥ Use Utity for Cold Side
Utility Type————— “wWater or Air Inlet and Outlet Conditions
Puszh ta bring up the wtilig 7 \water
" Air ’7
" Refrigerant

Refrigerant Component Selection and Saturation Conditions

[ E e r
- r
| Cancel |

Check to use utility for cold side

Fig.3.80.Seleccion de Utility Stream para el servicio auxiliar del lado frio.

Una ventana similar es desplegada en el caso contrario de que el lado del proceso es el frio (Cold Side)
y el lado caliente (Hot Side) corresponde al servicio auxiliar (fig.3.81).
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] PRO/I - Heat Exchanger

Help Owerview  Status  Motes
Urit Descriion
Hat Side Cold Side
| Process Shean... Specification...

LItility Stream...

Attach to Column...

Prezzure Drop:
Heat Exchanger - Hot Side Ut"ty

Help
v Usze Lltiliby for Hot Side
Litility Type Saturation Conditions

" Heating Medium W T ,7

[~

Pug]

0k | Cancel |

Select the stearm utility

Fig.3.81.Seleccion de Utility Stream para el servicio auxiliar del lado caliente.

Las opciones para calentar son:
o Steam: Indicar la temperatura o presion a la cual el vapor se condensa.
e Heating Medium: Seleccion de un componente a las condiciones en el cual se condesa.

3.5.3.2. Configuration Data

Esta es una opcion que puede ser aplicable para los intercambiadores con dos lados de lineas de
proceso. Al dar click en “Configuration...” se desplegara una ventana (fig.3.82) con diferentes
opciones las cuales son las siguientes:

e Fluw Direction: Esta opcion indica la direccion del flujo ya sea paralelo o en contracorriente,
la opcion predeterminada es a contracorriente.

o Tube and Shell Passes: Se pueden modificar estos valores pero los valores predeterminados
son dos pasos por el tubo y uno por la coraza. Si se indica "FT" factor de correccion del
LMTD (que no es obligatorio) se calcula basdndose en una correlacion de N - 2N
intercambiadores.

PROJI - Heat Exchanger

Help Owerview  Status  Motes
Unit: Description:
Hat Side Cold Side
| Process Sheam.. | Process Stream... Specification..
Configuration...
Zones Analysis...
Pressure Drop: Pressure Diop:
0.00000| | Heat Exchanger - Configuration v
Thermodypnamic Syst Help
Default [SRKOT)
Flow Direction Geometiy
' Countercunent Tube Passes:
(" Cocument
Push to provide exchang Shel Passes:
FT Factar:
ik Cancel |
E it the window after saving all data

Fig.3.82.Seleccion de la opcion “Configuration...”.
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3.5.3.3. Attached to Columns

Un intercambiador de calor se puede unir a cualquier plato de una torre de destilacion con esta opcion
se puede representar el condenador o rehervidor de la columna ya sea para condensar o retornar vapor
en la columna de destilacion. Para colocar un intercambiador de calor a una columna de destilacion dar
clic en “Attached to Columns...”. Una corriente interna de la columna se considera como uno de los
lados del intercambiador y otra corriente que puede ser definida como otra corriente del proceso. La
corriente de la columna pude ser vapor o liquido.

3.5.4. Especificaciones del equipo

Para especificar al intercambiador de calor dar click en “Specification...” (fig.3.83) la cual desplegara
una ventana la cual cuenta con variedad de opciones, que son las siguientes:

o Outlet Temperature: Esta opcion es la mas comun y corresponde a la temperatura de salida del
fluido caliente o frio.

e Duty: En general el calor impuesto al intercambiador de calor.

o Outlet Stream Liquid Fraction: La fraccion liquida de salida de la parte caliente o fria donde 0
indica el punto de burbuja y 1.0 indica el punto de rocio.

o Degrees of Superheat: Los grados de sobrecalentamiento (por encima del punto de rocio) para
el lado caliente o frio liquido a la salida del intercmabiador.

o Degrees of Subcooling: Los grados de subenfriamiento (por debajo del punto de burbuja) para
la salida del liquido caliente o frio.

o Overall Heat Transfer Coefficient (U): El area se calcula a partir de este dato cuando no se
suministra. Cuando el coeficiente U y la 4rea se dan, la transferencia de calor se calcula.

o Individual U and Area Specification: Valor individual del coeficiente de transferencia calor y
el area de intercambio de calor.

o  Maximum U *4rea: Un maximo de U * Area podra ser suministrada al limitar la transferencia

de calor.
PRO/T - Heat Exchanger
Help Overview  Statuz  Motes
Lnit: Drescription:
Hot Side Cold Side
Process Stream... | Process Shieam.. Specification...
Configuration...
Zones Analysis...

Preszure Drop:

Heat Exchanger - Specifications
0.00000] kg

Thermodynamic System: Help

Drefault [SREDT) Specification:

Area * U-value [Lurmped Product)
Area and U-value [Separate Yalues for Each)
Cold Product Liquid Fraction

m ‘E

Puzh to provide operating sp

Cold Product Temperature

Cold Product Temperature Drop Below Bubble Point
Cold Product Temperature Rize Above Dew Point
Dty [Overall Exchanger)

e ——

Ok | Cancel

Select the zpecification

Fig.3.83.0pciones para la especificacion del intercambiador de calor (Simple HX).
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3.5.5. Ejemplo.

. . . .. .. Composicion del vapor de salida
Un des-isobutanizador opera bajo las siguientes condiciones:

e  Propano: 10 %
- Presion superior de la torre: = 150 psia e Iso-Butano: 85 %
- Temperatura superior de la torre: 150.2 °F (Dew point) e  N-butano: 5 %
Flujo total: 1000 1b-mol/hr

Se necesita un condensador refrigerado por agua para condensar y enfriar esta corriente a 100 °F
permitiendo una pérdida de presion de 5 psi. Circulando agua en los tubos entrando a 85 °F y
calentandola hasta 100 °F.

Agua de enfriamiento
T=85°F

F = 1000 Ibmol/hr
Propano 10%
Isobutano 85%

N-butano 5%

\ ) T=100°F
v —

P =150 psia
T=150.2°F

T=100°F

Seleccion de los elementos basicos
e Seleccion del modelo termodinamico: Se debe seleccionar uno, bajo el cual se modelara el
proceso, para este ejemplo se selecciona: “Peng-Robinson” (fig.3.84).

ﬂ PRO/T with PROVISIOM - Untitled - [Flowsheet] = =]=]
@ File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

DRSS a5 ﬁ@lf\m MEe]EC oL

SIMSCI - Thermodynamic Data
Help Overview  Status MNotes

Selection of Property Caloulation Systenm
Categany: Primary Method: Defined Systems:

- [EE]
Add -

Default System

Moast Cormmonly Used »  [Soave-Redlich-Kwon

Al Prirnary Methods

E quations of State
Liquid Activity
Generalized Conelations

Girayson-Steed
Braun K10
|deal

m

5 pecial Packages MRTL
Electralyte - JUHIZUAC - G501 [~]
Actions for Selected Property Caleulation System

i odify. Delete | Rename..

ok, | Cancel

Select a primary thermodynamic method for the system

< »

Push this button to edit thermadynamic data.
Fig.3.84.Seleccion del modelo termodinamico.
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e Secleccion del sistema de unidades: Ingles (3.85).

4] PRO/ with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] [=E[=]
] File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

Dﬁﬂ@ﬁ@ﬂ!@ﬂﬂﬂﬂmmﬂmﬂﬁéd%WEé&ﬂ Hmea 2w

SIMSCI - Default Units of Measure furIb\am Data Input

Help
Basis: Englih Initialize: from LIOM Library,

Default Units of Measure for Problem Data Input

e e eI
P [Fargrerzmg =] ous G
o, r— a—
‘weight [ | Pound ~| Length;
Liquid Yalume: Foot"3 v | Fine Length ’\nch—m

Wapor Yolume: Foat"3

<

Initialize Unil* Measure from UOM Library

Specific Liquid Volume: Liquid volure-Molar WARNING: The selected set will overide al the cunent default units of measure

Specific Vapor Volume: WVapor volumedMolar .

— Inilzsfom
Liquid Diensity: w/eight/Liquid valume v
Vapor Densly [WeightWVapat vome | o Cancel
Peiroleun Derst
S ey 4P gy 1 choose a set fram the sets defined nthe UOM fbrary
Pressure Gauge Basis 14.696] pia
Standaid Vapor Condlions TVP and AV Condlions
ok Cancel
Ovenide cunent unls of measute by units of measue defined n bray

4

Push this button to edit default units of measure.

Fig.3.85.Seleccion del sistema de unidades.

e Seleccion de los componentes a partir de la libreria del simulador: Propano: 10 %, Iso-Butano:
85 % y N-butano: 5 % (fig.3.86).

-
L] PRO/I with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] == ][=]
ﬂ File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

s EIRCELE @?mﬂmmmﬂﬁﬂaqﬂamaéaj

SIMSCI - Component Selection ‘
Help Component Selection - List/Search
Help
Companent Family: Sort/Search by M atch
Caomponent Selection M ast Commonly Used - " Full Mame % Initial String
. " Hydracarbon Lightends " .
Fram System or User-generatef Databar |41 Components - PROCESS Bank L ™ SIMSCI M amedlias " Embedded Substring
Component; | 4l Companents - SIMSCI Bank f+ Chemical Formula
MAcids
Select ffom Lists. | lcohals 52 Search Sting: |C3
Companent Full Mame: SIMSCI Name/Alias: Formula:
-defi PROFYLENE FROFEME CZHE
Petralzurn.. | User-defined.. ACETONE ACETONE CaHED
PROPANE HOPANE JHE
Databank H . od [IS0PROPANOL IPROPMOL C3HBO
m |: T-PROPANDOL FPROPANOL C3HE0
Additions to Component List:
~—{ [nBUTANE BUTANE CaH10
Push this button ta pick from and search col EF!DSPUJT?ENE E;!JJPAEPEE Eg:én 0K

Cancel

<
Select the desited components

Push thiz button to edit companent selection:

Fig.3.86.Seleccion de los componentes.

Definicion de la linea de alimentacion (seleccion y especificacion de la linea de alimentacion)
Seleccionar la linea de alimentacion para especificarla. Seleccionada la linea dar doble click sobre la
linea y especificar las condiciones térmicas, la primera especificacion con la temperatura de 150.2 °F y
la segunda con la presion de 150 psia, (fig.3.87).
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ﬂ PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] = ===
ﬂ File Edit Input Output Tools Draw Vie Jptions

0= ESh 5 R EEA)

Window Help

o 10 B L8] (0 -6 — =% I 0 2 S ]

PRO/I - Stream Data
Help Owerview  Status Motes
Stoam Descrptior: |
To Unit: E1
——
Stream Type
n Defined Figwrate and Composition..;
HLzsap
Fieferenced to Stream 3
Solids Drly Stieam Stream Solids D ata. |
Stream Polymer Data... |
Thermal Conditiors
First Specificatior
‘Temperalule ILl | 150.20‘ F
Second 5 pecification:
‘ Pressure |L| | 150.00‘ psia
Thermodynamnic: 5 pstemn: | Determined From Connectivity |L‘
0K Cancel |
Fush to biing up the flowrate and assay window -
«

Add new Units/Streams from PFD Palette. D ouble-click on Units/Streams for input.

Fig.3.87.Condiciones térmicas.

Especificar el flujo de la alimentacion de acuerdo con la composicion del flujo (fig.3.87a),

Clonnm o nomocton e o ==
PRO/T - Stream Data
Hell Overviews  Status  Motes 3
3 e AAr=EEY A
Stream: Description: il
To Unit: E1
Stream Type
Composition Defined [ Flowrate and Compesition...
Solids Only Stream Stream Data - Flowrate anddo
(W[u] %} Help Tag
Specify flovrate and composition for stream 51

Thermal Condition

Fluid Flowrate S pecification

First S pecific ation: * Total Fluid Flowirate: 1000.0] Ib-mol/hr
[Temperatwe | =] € Individual Companent Flowrates
Second Specification:
L] pemerrt et
Male
BUTANE 0.050000
Themodynamic System: |Dete|mine |BUTANE 0.85000
FROPANE 010000
[u]

Push to bring up the flowate and assay wind

¥ Momalize Component Flowates
Bazed on Specified Fluid Flowrate

Clear Compositions Tatal: 1.0000
.

&dd new Units/Streams fiom PFD Palette. D OK Carcel

Enter the total fluid flovwrate

Fig.3.87a.Especificacion del flujo y composicion.

Seleccion del equipo, conexion de la linea de alimentacion y productos con el equipo
Seleccionar el equipo correspondiente:
e Equipo: Intercambiador de calor, se localiza en la barra “PFD” con el nombre de “Simple
HX”. Conectar la linea de alimentacion y salida al intercambiador de calor por el lado de la
coraza (fig.3.88).
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4 PRO/M with PROVISION - SIMPLE H¥.docx - [Flowsheet] [o[E] ==
ﬂF\IE Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help ==

L dhed2knoaE=ebku s EkEeDs ~%naL80)

=1

4

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input,

Fig.3.87.Conexion de las lineas.
Especificacion del equipo

Conectadas la linea de alimentacion y salida dar doble click sobre el equipo y se desplegara la ventana
que permite especificarlo. La opcion de acuerdo con los datos que se tienen se especifica con la
temperatura de salida de 100 °F y la caida de presion de 5 Psia (fig.3.54).

Verificar que el lado del proceso sea “Hot Side” y de ese lado es donde se da la caida de presion
(fig.3.88).

Para especificar la temperatura dar click en “Specification” donde se desplegara una ventana que

cuenta con diferentes opciones, para este caso seleccionar la opcion “Hot Product Temperature”
(fig.3.88)

47| PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] EEE
ﬂF\IE Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

0 BERE A B8] & EE=m < -3 naL s ) =l

~

PRO/I - Heat Exchanger

Help Overview  Status  Notes

Unit Description:

¢~ Hut Side Cold Side
Process Stream. ko

| Litility Stream. ‘ Configuration.

Lado del Zones Analysis.

Pressure Drop:

proceso. i \

Thermadynamic System:

Heat Exchanger - Specifications }
Default (G501) = \

Help

Specification: Hot Praduct Temperature Ij
Push to provide operating spex

Walue: F

Relative Talerance:

fiea L

Usfalue: [ eTumef
Masirnum Alowable U= [ BTume

fifd Caneel ‘ ¥
]

'Add new Units/Shreams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for inpul Exit the window after saving al data

Fig.3.88.Especificacion del Intercambiador de calor.

97



Capitulo 3

Modelacién de operaciones unitarias: Intercambiador de calor

Especificado la temperatura de salida dar click en Ok.

Por el lado de los tubos que es por donde esta circulando el agua de enfriamiento y corresponde al lado

de “Cold Side”, para especificar las condiciones del agua dar click en “Utility Stream...

“Cold Side”, con lo cual se desplegara una ventana. Marcar “Use Utility for

2

del lado
Cold Side” y seleccionar

la opcion del servicio auxiliar que para este caso es “Water” donde se especifican las condiciones del

agua de enfriamiento (fig.3.89).

JPRO;’IIwwth PROVISION - Untitled - [Flowsheet]

[& & |[==]
J File Edit Input Output Tools Draw View ( s Window Help
H%ﬁ@ﬂ.@.‘.lem*ﬂ Al=m< - a2) /- m
PRO/T - Heat Exchanger
Help Overview  Status  Motes
»
Unit:  |E1 Description: » Run
Hat Side Cold Side:
Process Stream. Specification...
| Utility Stream... -I‘ Configuration..
L

Heat Exchanger - Cold Side Utility
LOM
¥ Use Utility for Cold Side:

Pressure Drop:

5.000

Thermodynamic 5
Default [G501]

v

Range  Help

0K, ‘ Cancel ‘

«
Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Stre

Enter the autlet temperature value

Uity Type: Water or Ai Inlet and Dullet Condiions I
agua enfriamiento
" Water Inlet Temperature: m
" -
Push to bring up the ui Outlet Temperature: mu 00| F
" Refrigerant
Refrigerant Component Selection and 5 atwration Conditions
[ e r
al ’7

Condiciones del

Fig.3.89.Especificacion del agua de enfriamiento.

Especificadas las condiciones del agua de enfriamiento dar click en Ok,
principal de especificacion del intercambiador de calor.
“Correr” el programa con el icono “Run”, que se ubica en la barra de

(fig.3.89).

asi como en la ventana

herramientas secundaria

Al “correr” el programa no hay ningtn error por lo tanto verificar que los resultados sean los deseados.

Seleccionar la linea de salida, dar click izquierdo y seleccionar la opcion “View Results” la cual

desplegara una ventana que muestra los resultados obtenidos en la linea de salida (fig.3.90).
Al desplegar esta ventana se muestra las condiciones de salida y son las esperadas (fig.3.91). La

temperatura de 100 °F y la presion que disminuy06 por la caida de presion
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4T PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] (= R[]
ﬂFi\e Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help HEE

0= BERE A E=E] 8]l i fk=]m € -4 N o &6 | ia@ . <{m

w

Data Review Window

|:‘> a1l vl l =
\_H 4] View Results

Data Entry...

Notes...

Collapse

Delete

Rotate 3
Flip »

Restore Label Position
Center in View

Center Upstream Unit

Reroute
Display...
Rename... d
4 v
Add new Units/Streams from PFD Palette. Dauble-click an Units/Streams far input
Fig.3.90.Salida del condensador.
4[| PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowshest] [==]=]
# File Edit -
D = Hg [Bf Programmer's File Editor - [C:\Users\Oscar Hemandez Luna\AppData\Local\ Temp\VW6816.tmp] [ & =) > D] 0
= File Edit Options Template Execute Macre Window Hel ][] et
STREAH *§2°
TOTAL LIQUID
RATE, LB-MOL/HR 1000.0618 1000.0018
TEMPERATURE, F 100.00 100.00
PRESSURE, PSIA 145.00 145.00
HMOLECULAR WEIGHT 56.7213 56.7213
FRACTION 1.0000
ENTHALPY, BTU/LB-HMOL 2182.6470 2182.6470
CP, BTU/LB-F 0.6866 B.6866
HOLAR FLOWRATES, LB-HOL/HR|
1 - BUTANE 50.0001 50. 0001
2 - IBUTAHE 850.0615 850.0015
3 - PROPAHE 100.06802 100.0002
HOLAR COMPOSITIONS
1 - BUTANE 6.68500 8.0500
2 - IBUTAHE 6.8500 8.8500
3 - PROPAHE 6.1600 8.1000
4 v
Ln14 Col 28 22 WwhR Rec Off [No'wiap |DOS |INS
4 b
Fiun Simulation

Fig.3.91.Resultados a la salida del condensador.

Si se desea conocer resultados acerca del condensador seleccionar el equipo, dar click izquierdo y
seleccionar la opcion “View Results”, desplegara una ventana que muestra resultados que pueden
resultar de interés, como son el LMTD, el factor de correccion (FT), entre otros (fig.3.92).
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ﬂ PRO/I with PROVISION - Untitled - [Flowsheet]

ﬂ File Edit
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Programmer's File Editor - [C:\Users\Oscar Hemandez Luna‘\AppData\Local\Temp\VW3E41 tmp]
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Fig.3.92.Resultados del condensador.
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3.6. Torres de destilacion E

El disefio de las columnas de destilacion es interesante debido a su importancia en un alto

numero de procesos quimicos.

Los métodos de disefio de columnas de destilacion se pueden clasificar en tres tipos: métodos
gréaficos, métodos aproximados y métodos rigurosos.
Los métodos graficos y aproximados solo son validos para el estudio de casos sencillos, tales como la
destilacion binaria y para el estudio de disefios preliminares. El disefio final del equipo requiere una
determinacion rigurosa de temperaturas, presiones flujos de las corrientes, composiciones y
velocidades de transferencia de calor para cada etapa. Esta determinacion se realiza resolviendo los
balances de materia y entalpia (energia), y relaciones de equilibrio para cada etapa. Estas relaciones
son ecuaciones algebraicas no lineales que interactuan entre si fuertemente por lo que en ocasiones
resultan ser muy laboriosos lo métodos y en ocasiones complicados.

El simulador de procesos PRO II cuenta con estas herramientas un método aproximado (corto)
y un método riguroso, que conjuntamente permiten realizar el disefio de columnas de destilacion de
multicomponentes. A continuacion se describen estos dos métodos.

3.6.1. Método corto

Este método corto en el simulador de procesos PRO II es llamado “Shorcuf”, y permite
predecir con rapidez el nimero de platos y las caracteristicas para la separacion en la columna de
destilacion. Utiliza el método aproximado de Fenske el cual es ttil para el disefio de columnas para
predecir la distribucion de los productos a lo largo de la torre.

En este caso, el simulador de procesos PRO II determina el numero de platos tedricos, y el reflujo real;
utiliza el método de Kirkbride para determinar la ubicacion del plato de alimentacion 6ptimo para cada
operacion.

3.6.1.1. Descripcion del equipo

El equipo se puede localizar en la barra “PFD” con el nombre de “Shorcut”, al seleccionar el
equipo de esta barra y pegarlo en la hoja de trabajo, se desplegara una ventana en la cual se permite
seleccionar si se requiere que el equipo tenga condensador y/o reboiler (fig.3.93).
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&[] PRO/M with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] [a[®@][=®]
m File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help — pa
= =
[ = ASR® A El=e 8] # BidelE < - #na 250 o |
reams
Block.
Diagram
Flash
Shortcut Column Configuration %
¥ Condenser Flash w
Solids
¥ Rebailer
Dk Cancel [
Distillation
Side:
Column
> [
Shortcut
Método corto D
Mirer
]
Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input /] j

Fig.3.93.Seleccion de Condensador y Reboiler.

Al seleccionar la opcion de condensador y/o reboiler en el “shortcut”, dar click en Ok y la torre
contendra la opcion seleccionada como se muestra en la fig.3.94.

| 4| PRO/I with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] (== [IGR (=<
ﬂF\IE Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help e
N L EEE A e e Tl < =l

Condensador i

— Shortcut SCD1, Hydrocarbon

Shortcut SCDL, Water

Reboiler

Shortcut SCD1, Bottoms

] 3
Push thiz button to view the complete flawshest diagram.

Fig.3.94.Equipo “shortcut”.

En la figura 3.94 se pueden ver las tres salidas con las que cuenta el equipo y son:
o “Hydrocarbon’: Salida del destilado.
e “Bottoms”: Salida de los fondos.
o “Water”: Salida para la extraccion del agua, en caso de que se requiera.

3.6.1.2. Descripcion de la ventana de especificacion del Método corto (ShortCut)

Seleccionado el equipo, dar doble click seguido sobre €l para desplegar la ventana de especificacion
(fig.3.95).
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PRO/I - Shortcut Distillation

Help Owerview  Status  Notes Asignacion del
( _ nombre de la
Condenser'Reboiler |rit: SCO1 columna.
/—TP Description:

+—— —

Minimum Reflux
Thermodynamic System:

Numero de iteraciones
Fenske. El valor por
default es 20.

Cr—c
_

onventlonal

C anal ) )
Selecciona el modelo de acceso directo.

El valor predeterminado es el
Conventional que se utiliza para la
mayoria de las aplicaciones. EI modelo
Refinery se utiliza principalmente para

ehner

Subventanas > ipe ot b awinmum Mumber of Trials:
especificacion. < Specifications
Shartcut Model:
Fenske Estimates
N T,
Products
(K

v

| fraccionadores de multi-productos

| Cancel como las unidades de crudo vy

.

Fig.3.95.Ventana de especificacion del “shortcut”.

Para la especificacion del “ShortCut”, las especificaciones

fraccionadores de la FCC
principalmente.

estan divididas en subventanas, las cuales

permiten ir especificando la columna por partes para una mejor aproximaciéon del método. Las

opciones que contiene se muestran en la figura 3.95 y se describen a continuacion.

3.6.1.3. Subventanas de especificacion

La ventana de especificacion principal del shortcut, a su vez contiene subventanas de especificacion

las cuales deben ser especificadas.

3.6.1.3.1. Condenser/Reboiler

Si se seleccionod la opcidon de que la columna tenga condensador y/o reboiler, esta opcidon permite

especificar el tipo de condensador.

El simulador de procesos PRO II contiene 5 diferentes tipos de condensadores como se muestra en la

figura 3.95.

ﬁ‘/

Partial I\leed

OvHD

Bubble Temperature
Subcooled, Fixed Temperature
Subcooled, Fixed Temperature

Drop

Fig.3.95.Tipos de condensadores
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Al dar click sobre esta opcion se desplegara la ventana que contiene los 5 diferentes tipos de
condensadores (fig.3.96)

PRO/T - Shortcut Distillation

Help Owerview  Status  Motes

ShortCut Distillation - Condenser/Rebailer

Cond i
£ \ [ i Help Overview
j—  —p

Minimum Reflux
v Colurnn with Conderser

Condenser Type

— Specifications

" Partial
Fenske Estimates ® (il
{* Bubble Temperature
—
Products (" Subcooled, Fised Temperature

" Subcooled, Fised Temperature Drop

Push to bring up the Condenzer / Reboiler windg

[ Column with Reboiler[For PFD Display purposes only)

Canicel |

Ezsit the window after saving all data

Fig.3.96.Seleccion del condensador.

o “Mixed’: Define la temperatura de condensacion de los productos.

o  “Subcooled, Fixed Temperature”: Definen la temperatura del condensador.

o “Subcooled, Fixed Temperature Drop”: Define la temperatura de condensacion, donde la
temperatura resultante estara por debajo de la temperatura del punto de la burbuja.

En caso de no tener condensador y/o reboiler solo se omite la opcion.

3.6.1.3.2. Minium Reflux

PRO/I - Shorteut Distillation

Help Owerview  Statuz  Notes
Condenser/Reboiler Unit: oo
/ﬂ\—b[ i Diescription:
l—— L —p ShortCut Distillation - Minimum Reflux
Minimum Reflux .
Help Overview
> Speificalions Iv Performn Minimurn Reflus Calculation
Minirum Feflux Calculations
Fenske Estimates | Light Key: l:m
Products Ratio to Mirimur:
Puszh ta bring up the Minirum Beflus window @ Refls: 2.0000
" Trays:
118 | Cancel |

Check the Perform Minimum Reflux Calculation check box.

Fig.3.97.Especificacion de Minimum Reflux.
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Al seleccionar y dar click en esta opcion se despliega una ventana como la que se muestra en la fig.
3.97, en la cual se deben especificar los componentes claves ligero y pesado.

Lo mas frecuente es dar dos especificaciones de composicion: la de un componente en el destilado y la
de otro en el fondo. Se denominan componentes clave a aquellos para los que se especifica la
separacion. El componente clave ligero (Light Key) es el mas volatil de ambos y el otro componente
sera el clave pesado (Heavy Key). Los demas componentes se clasifican en ligeros y pesados segin su
relacion con los componentes clave los que tienen un grado medio de volatilidad.

3.6.1.3.3. Specifications

Al dar click en esta opcion se despliega una ventana como la que se muestra en la figura 3.98. Esta
ventana contiene 2 especificaciones que van en funcion con los componentes claves ligero y pesado,
en la cual se especifican 2 pardmetros uno que corresponda a los domos y el otro a los fondos de la

columna.
PRO/T - Shortcut Distillation

Help Owerview  Status  Motes
Condenser/Reboiler Unit: SCO1
/—\—D[_T’ Deszcriptior:
l—— L — ShortCut Distillation - Specifications

Minimum Reflux .
Help Overview

Y

Spexifications Specifications:

SCISPECT - (REE = ¥ within the default tolerance
Fenske Est » SCISPECE - Paameter = walue wittwthe default tolerance

—
= N

Products

ra

Asignacion del valor

de los parametros.

Puzh to bring up the Specifications window

OF. Cancel

Fig.3.98.Speciﬁcati0n Enter the column specification

Es necesario completar las dos especificaciones y realizar lo siguiente para cada una:

Seleccionar “Parameter” donde desplegara una ventana que contiene la opcion de seleccionar si se
quiere dar el valor del parametro de la torre o de alguna de las lineas de los productos (fig.3.99).

Lo mas recomendable es seleccionar la opcion de Stream, ya que es muy comin conocer alguno de los
pardmetros de las lineas de los productos. Seleccionada la opcion Stream, del lado derecho se
encuentra la opcion que contiene la linea que se va especificar, elegir una de ellas.

Elegida la linea, dar click en Parameter... para desplegar la ventana que contiene los diferentes

parametros. Las diferentes opciones de parametros que se pueden especificar son los que aparecen en
la fig.3.100
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ShortCut Distillation - Specifications

Help Cwervie

Specifications:

1 | SCISPECT - Jarameter = wvalue within the default tolerance

2 | SCISPECZ|- Rarameter = wvalue within the default tolerance

Parameter

Help Cwerview

Stream/Unit;

a

T =~
Shorbcut

0K Cancel

Enter the column specifid

Select the unit/stream category for this parameter

Fig.3.99.Seleccion de Stream /Unit

Parameter
Help Overview
Stream/Unit: Stream MName: .
St o2
eam a |S1 |L| Seleccion de
s = ) —‘—y la linea para
- especificar.
Parameter Selection
Help
Enter the pal_ Parameter.
Enthalpy
Molecular Weight | J
pH
Flowarate | J
. Compasition
Diferentes Dengitpolume
opciones de "fapor Pressure
Tranzport Property
parametros. Heating Yalus | J |VOIume J | J
Distillation Curve
Refinery Inzpection Froperty
User-defined 5pecial Property et
\‘
| Cancel |
Select the parameter

Fig.3.100.Seleccion del Parametro

Seleccionar el parametro y dar click en todas las ventanas hasta llegar a la ventana de la fig.3.98,
donde se asignara el valor del parametro en value.

En el caso de seleccionar la opcion Shortcut, dar click en “Parameter...” se desplegara una ventana
que contiene el parametro del indice de Fenske (fig.3.101). Y este valor para N productos, donde para
las seccion de Fenske son N-1 secciones. Puesto que hay dos grados de libertad asociados a cada
seccion, el modulo de Shortcut requiere (N - 1) * 2.
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Fig.3.101.Seleccion de Shortcut

3.6.1.3.4. Fenske Estimates

"PRO/I - Shortcut Distillation

Help Overviews  Status  Motes
Condenser/Reboiler Unit: sCo
/TPFT. D escription:
— —» !

MEnimurn Reflux ShortCut Distillation - Fenske Estimates

Help Overview

¥

Specifications

Fenske Estimates

——A)

= Section Index
1 200

Estimated Fenzke Index:

v

Products

Push ta bring up the Fenske E stimates windaw|

Cancel

Exit the window after aving all data
Fig.3.101.Seleccion de shortcut

Esta opcion permite calcular el indice de Fenske (o minimo de platos) para cada seccion. El valor por
defalult es de 2,0 por cada seccion, por lo que no se modifica este valor, (fig.3.102).

3.6.1.3.5. Products

Esta ventana corresponde a una especificacion de un valor estimado en la salida de alguno de los
productos, es una opcion que permite al programa que pueda “correr”.

Se tiene 4 diferentes opciones que se pueden estimar en la salida de algin de los productos:
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e Rate: Estimacion del flujo de salida en fondos o domos.

e Porcent: Estimacion del porcentaje total en mol en la salida de fondos o domos.

o Cutpoint — Temp: Estimacion de la temperatura en la salida de fondos o domos.

o Cutpoint — PCT: Estimacion del porcentaje total en masa a la salida de fondos o domos.

Especificadas las opciones anteriores se corre el programa para generar un reporte el cual contiene las
propuestas posibles del disefio de la columna. Para obtener este reporte dar click en el icono “Generate
Report” que esta ubicado en la barra de herramientas secundaria; o bien en la barra primaria en la en
opcidn Output.

"PRO/I - Shortcut Distillation

Help Overview  Status Mates

CondenseriReboiler Unit: S0
/T’[_Ij_’ Desecription;
— —

Minimum Reflux

Thermodynamic System: [Ty

— Specifications Maimum Number of Trials:

Shortcut Model [Corwentional |~

Shortcut Distillation - Products

~
=]

Fenske Estimates

Help Overview
Products

Product [Est Type |Estimate Juom | Phase Pres. Type Pressure uoM |
51 [bmott|  [Cauid | =][DehaP =] 0.00000  psil
[lowd  [+[[oerar  [~] 000000  psil

Puzh ta bring o the Products window

2]

Cutpoint - Temp
Cutpoint - PCT

Pardmetros

»
»

| i3 Cancel

Select the estimatian type

Fig.3.102.Products

3.6.2. Método riguroso

El método riguroso o largo, es el método a seguir después de haber realizado el método corto.
Este método realiza el disefio de una columna de destilacion de etapa multiple para la separacion de
mezclas multicomponentes y realiza determinaciones rigurosas de las temperaturas, presiones, flujos
de las corrientes, composiciones y velocidades de transferencia de calor para cada etapa. Esta
determinacion se realiza resolviendo los balances de materia y energia (entalpia), y relaciones de
equilibrio para cada etapa.

Esta operacion se encuentra en el simulador de procesos PRO II con el nombre “Distillation”,
se puede utilizar para simular cualquier destilacion o una extraccion liquido-liquido.
La columna debe contener al menos una etapa de equilibrio o plato teorico. El término "plato" se
utiliza para denotar las etapas de equilibrio.
Los platos se encuentran vinculados con el vapor de cada plato de entrada del plato inmediatamente
superior y el liquido de cada plato de alimentacion del siguiente plato inferior. En la columna no hay
un limite en el nimero de platos.
Columnas de destilacion puede simular vapor / liquido, vapor / liquido / agua o vapor / liquido /
procesos de equilibrio liquido.

3.6.2.1. Descripcion del equipo
El equipo se puede localizar en la barra “PFD” con el nombre de “Distillation”, al seleccionar
el equipo de esta barra y antes de pegarlo en la hoja de trabajo, se desplegara una ventana que es

108



Capitulo 3 Modelacién de operaciones unitarias: Torre de destilacién

similar a la del método corto, donde también se tiene la opcion de que la columna tenga condensador
y/o reboiler, cualquiera que se requiere se deben seleccionar.

El simulador reconocer al condensador y reboiler como platos, si se selecciona que la columna tenga
condensador y/o reboiler se deben de sumar 1 o 2 platos a los teéricos, dependiendo del caso.

Otra dato necesario en la ventana desplegada es indicar el niimero de platos reales. La
eficiencia de un plato de destilacion es del 70%, por lo que el nimero de platos tedricos obtenido del
método corto se divide entre 0.7 para obtener el nimero de platos reales y se debe sumar 1 plato si
solo se selecciono el condensador y/o reboiler o 2 platos si se seleccionaron ambos. En la figura 3.103
se puede ver la ventana desplegada.

ﬂ PRO/T with PROVISION - Distillation - [Flowsheet] EEE
B File Edit Input Outp ols Draw View Options Window Help 5
PFD
W L E EE D E T s VA AR -
Block
Diagram
Column Configuration g
Ventana desplegada 3 @iz i
o lash w
al seleccionar el B Gl ) Soics
Método riguroso Mumber of Theoretical Traps: Método riguroso ﬂ‘
(Distillation). -

\P‘D\sti\\atmn
Side
Column

Numero de platos
reales

Shortcut

>

. Mixer
Add rew Units/Streams from PFD Palette, Double-click on Units/Streams for input. /] j

Fig.3.103.0pciones para el método riguroso.

Seleccionado el condensador y/o reboiler y asignando el niimero de platos reales dar click en OK,
donde posteriormente quedara pegada la columna destilacion que contiene el numero de platos
teoricos indicados en la hoja de trabajo. Al referirse al primer plato de la columna se debe de tomar
precaucion ya que no siempre corresponde al nimero 1 o bien para el ultimo plato el n plato, ya que el
simulador reconoce al condensador y reboiler como platos. En la figura 3.104 se visualiza el nimero
que corresponde al primer y ultimo plato en la torre.

El equipo cuenta con 4 salidas, una salida en la parte inferior de los fondos (Bottoms) y
3 que corresponden a ala parte del condensador y son:

e Vapor: Salida del vapor
e Liquid: salida del destilado
e Water: salida del agua
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4 PRO/I with PROVISION - Distillation - [Flowsheet:2] o ==
4 File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help HEE
D EESRE B (EE 8]k i ElEeE < - 3o L5 ) S
=l
:
Numero del [
. -
primer plato g ES = iiloton T, Weter
de la columna ;
-
=
-
z
—_

Numero del
altimo plato ——p
de la columna

=
ol @

s———————————=>|Distillation T, Bottoms| -
q 4

Add new Units/Streams from PFD Palette. Daouble-click on Units/Streams for input.

Fig.3.104.Equipo del Método riguroso.

3.6.2.2. Descripcion de la ventana de especificacion del Método riguroso (Distillation)

Al dar doble click seguido sobre el equipo se desplegara la ventana de especificacion (fig.3.105). Esta
ventana cuenta 3 bloques diferentes de especificacion que algunos son obligatorios especificarlos para
disenar la columna y otras opciones son alternativas.

"PRO/I - Column

Subventanas en Helh A Overview  Status  Motes
bloques para Vg N
especificacion Pressure Condenser... | Unit
Profile. . ADQEiI; -
Diescnption:
Fegds ] HeaterE anld |
an — oolers .
P ducts - Ty ] jb@u || Mumber of Stages: Numero de
Hydeaulios! = === pumberofliontons | T} o
Convergence pgcking -] Initial HRer el TErEan: iteraciones que
Data... Estimates... Algarithm: Calculated Phases: realiza el algoritmo.

Tra!v— - —
Eﬂicienciels... Irzide-Out w | | apor-Liquid hd

Thermo- Pumparounds
g!;:?;",:; ﬁ | _ Algoritmos

: Optons | * disponibles
Reboiler... Eggcuilf'il:;':i[:;ls Erhanced [0 en la columna

Caricel |

Select the algarithm

Fig.3.105.Ventana de especificacion del Método riguroso.

Algorithm
Se debe seleccionar algunos de los algoritmos de solucion de la lista desplegable que se encuentra en
la ventana de especificacion segun sea el caso que se tenga. Los algoritmos disponibles son:

o Inside-Out (por default): Este algoritmo es la opcion preferida para la mayoria de
problemas de la destilacion, en especial en los sistemas de hidrocarburos,
debido a su rapidez para la solucion de problemas de este tipo.
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e Sure: El algoritmo debe ser utilizado para las columnas donde existe agua libre en varios
platos.

e Chemdist: El algoritmo se adapta bien a sistemas altamente no ideales y procesos donde
existen equilibrios liquido-liquido-vapor (VLLE).

e Liquid-Liquid: EI algoritmo de liquido-liquido se utiliza para modelar extracciones liquido-
liquido.

o Electrolytic: El método se utiliza para modelar sistemas acuosos no ideales para
columnas de destilacion de electroliticos.

Number of Iterations

Proporcionar el nimero de iteraciones en el campo de entrada de los datos proporcionados en la
Columna de la ventana principal de entrada de datos.

El numero de iteraciones corresponde con el nimero de ensayos y pruebas de solucién dependiendo
del algoritmo utilizado.

Los valores por default son 15 para Inside-Out, 10 para Sure y 20 Chemdist.

3.6.2.3. Subventanas de especificacion

El método riguroso cuenta con diversas subventanas de especificacion como se muestra en la figura
3.105, no se describiran todas las subventanas, solo se describirdn las que son de interés para el fin de
esta tesis.

3.6.2.3.1. Feeds and Product

Al dar click en esta opcion se despliega una nueva ventana (fig.3.106) que contiene la linea de los
productos, el tipo de producto, la fase, el nimero de bandeja y una estimacion del flujo de salida en
alguno de las lineas de los productos, asi como una opcion donde se debe indicar el numero de plato
de alimentacion ala torre (se obtiene del método corto).

PRO/T - Celumn
Help Owerview  Status  Notes
gle's_:l:ule Condenser... Uit
rotie-.. ¢ ;,. :Ei i Dresciiption:
Feeds ———% — Heaters and | |
and — — [ \}
Products,. Ti Column - Feeds and Products
H
Converggnce | p Help Owerview
Data...
| Feond I Toar | Feed Flash Corvention
Thermo- | | | ¢~ “apor and liquid to be on the Dl
dynamic -, vl . .,
Spstems... feed tray. ' n Distribucion
- —P del flujo de
Rebailer... (™ Flash the feed adiabaticall, n-1 R J .,
Plato de wapar onta the ray above _._€: alimentacion
alimentacién and liquid arito the feed tray. ——n
Push to bring up the f
Froduct Type of Product Phaze Tiay Rate
Bottoms + || Liquid - kg-malshr
Overhead - || apor - 1 kg-molshr
Pseudoproducts A - kg-malshr
apar
Liquid
Cancel
Select the vapor and liquid to be on the feed tiay

Fig.3.106.Especificacion de Feeds and Products...
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Se tiene dos opciones de la distribucion del flujo de alimentacion a lo largo de la torre:
o Vapor and liquid to be on the feed tray: Esta opcion esta por default.
o Flash the feed adiabatically, vapor onto the tray above and liquid onto the feed tray

Los tipos de productos que incluyen son los siguientes:
e Overhead: Corresponde a la salida del condensador en el plato 1.
e Bottoms: Corresponde a la salida de los fondos del ultimo plato de la torre
e Pseudoproduct: Este opcion se utiliza para crear corrientes que corresponde a la extraccion de
alguno de los productos en cualquier plato a lo largo de la columna, agregando una linea extra
a la torre.

Para los productos se debe estimar un valor aproximado ya sea para los domos o fondos en flujos
molares o de masa, volumen o unidades de liquido. Este valor estimado debe ser lo mas preciso
posible, para aumentar la convergencia en el simulador.

De cualquiera de los platos puede tener una alimentacion, extraer el producto o carga térmica.

3.6.2.3.2. Pressure Profile

Esta opcion es una especificacion que se debe realizar ya que define la presion en la columna y
los célculos que se realicen posteriormente seran en base a la presion definida.
Son dos las opciones en las que se puede definir la presion, una corresponde a la opcidén Overall que
define la presion del plato superior de la columna, especificando a la vez la perdida de presion en los
platos o en toda la columna (fig.3.107).

PRO/ - Column
Help Overview  Statuz  Motes
Pressure Condenser... | Urit
Profile... .
g Description:
— [
Feed | Column - Pressure Prefile
and —
Products]. L UOM  Defre Range  Help Qverview
B';{';'_a_'ge ll W= P Fressure Specification tode Individual Tray Specification
E & Dveral Presién del ol
resion ae ato
Thermo- (™ By Individual Trays . o
dynamic superior de la columna
Systems. ..
Owerall Specification
Reboiler.... .
lm —| | Top Tray Pressure: psia
1 (*Pressure Drop 1
Push to bring up the presj<d © Per Tray l:l pai 2

p Elegir una opcion | Cancel

Enter the pressure drop

Fig.3.107.Especificacion de la presion Overall

La otra opcion corresponde a By Individual Trays y son las presiones individuales de los platos, donde
se puede especificar la presion del primer y altimo plato o bien la presion de plato por plato. Se
pueden interpolar valores de presiones de los platos (fig.3.108).

Este método es 1til para definir el perfil de presion de las columnas con presion irregular, tales como
unidades de vacio.
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PRO/T - Celumn
Help Overview  Status  Motes
Pressure Condenser... | Urit
Profile... -
q Descriptior:
— [
Feeds | Column - Pressure Profile
and —
Pro L " Range  Help Overview
E';[';'_ t-a_lgence P4 - Pressue Specification Mods Individual Tray 5 pecification
E (" Dveral Cut Tray  |Pressure
Thermo- & By Individual Traps Capy psia
dynamic 1
Systems... Paste
Oiwerall Specification 2
Reboiler... lit
% — ’7 Reset| 3 | |
— | Prassure Diop i| |
Push to bring up the pres| ~ i
o ’7
| Canicel |
Enter the tray number

Fig.3.108.Especificacion de la presion By Individual Trays

3.6.2.3.3. Condenser

El simulador de procesos reconocer al condensador como un plato, por cual es importante tener
presente esto.

PRO/T - Column

Help Overview  Statuz  Notes

Pressure Condenser... Unit
Profil

rofile... ﬁ ﬁii Description:
Feeds —— et = |

and — Column - Condenser
Products... T
H UOM Define Range  Help Qverview
Convergence |
ala... =T v Column with Candenzer
E [ Condenser Type Condenger Data

Themo- ) i
dynamic (" Partial Pressure: l:l mh
Systems. .. .
(" Bubble Temperature Temperature Estimate: l:l F
HE% | | € subcocled, Fixed Temperature: l:l F
] Fixed Temperature Degrees Subcooled: l:l F
Pugh to bring up the co (" Subcooled, Fised Duty: l:l CRETUM

Temperature Diop

0K | Cancel |

Enter the duty [negative number for cooling)

Fig.3.109.Especificacion Condenser-...

Al dar click en la opcion “Condenser...” (fig.3.109) se despliega una ventana que contiene los
diferentes tipos de condensadores y uno de ellos debe ser seleccionado.
Los tipos de condensadores son las siguientes opciones:
o Partial: La fase que se extrac como producto es el vapor (fig.3.110) correspondiendo a la
temperatura del punto de rocio del condensador.
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Distillation, Vapor| ::>
Celumn - Condenser
Rl Help Overview
[# Colurin with Condenser
Condenser Type Conderser Data Estimaciones
- & Patiel Pressue: L e _ )
" Bubble Temperatuie Temperaturs Estimate: F gl Opuonales para el
2  Subcocled, condensador partial.
Fired Tempsrature
€ Subcooled, Fixed Duty L lerserum
—4 Temperature Drop
Cancel
5
Exit the window after saving all data

Una estimacion opcional es la temperatura de condensacion y presion del condensador que puede ser
suministrado en la ventana del condensador.

Si también se presente como producto la fase liquida, se puede extraer por la parte liquida definiendo
en la especificacion Feeds and Products... como "Fixed rate liquid draw" del primer plato (fig.3.111).

52

Distillation, Vapor

=

B —> .
Distillation, Liguid
—Z—ﬁ
3 PRO/T - Column
Help Overview  Status Motes
Pressure Condenser.... Unit:
Profile... .
ﬁ Description:
Feeds —— Heaters and_| |
aP?odduclsf.'_ Column - Feeds and Products
Range Help Overview
Data.. .
Focd I Tray | Feed Flash Corwvention

Thermo- + Yapor and liquid to be on the - ol

dynamic feed tray. Ty VL n

Systems. ..

Reboiler.. " Flash the feed adiabatically,

wapor onta the tray above
and liquid onto the feed tray.
Puish to bi the f
1FLis0 1o Bing up the Product Type of Praduct FPhase Tray Rate
, ., 52 Overhead w | [ apor - 1 Ib-rnol/hr

Linea de extraccion 53 Bottoms v |[Liquid [+ 10 b-moléhr
del producto liquido. 54 Fived Frate Draw v|[Liquid |+ 1 Ib-mol¢hr

Fig.3.111.Extraccion de producto liquido del Condensador partial

e Bubble Temperature: El flujo que viene del plato 2 es enfriado a temperatura de ebullicion.
Una porcion de este flujo se devuelve como reflujo al plato 2 y otra porcion es retirada como
producto liquido (fig.3.112).
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L

Distillation, Liquid
—
Column - Condenser
—= Help Dverview
[¥ Calumn with Condenser
4 Condenser Type Condenser Data Estimaciones
€ Patil Fresaus L e -
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Fised Temperature Bubble Temperature.
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Temperature Diop
[iTs | Concel |
Select the condenser at bubble temperature

Fig.3.112.Condensador Bubble Temperature

Al igual que el condensador partial en este condensador se puede dar una estimacion opcional de la
temperatura de condensacion y/o presion del condensador.

e Subcooled, Fixed Temperature: El flujo que viene del plato 2 de la columna como vapor se
enfria por debajo del punto de burbuja a una temperatura de subenfriado, la cual debe ser
definida en la ventana de especificacion del condensador (fig.3.113). La presion del
condensador puede ser estimado.

El simulador de procesos PRO II comprueba que la temperatura indicada del producto liquido
este subenfriado, si no de lo contrario marca un error de convergencia en el programa.

1

Distillation, Liquid :>
2
] Column - Condenser
— L0k Range  Help Oiverview
¥ Calumn with Condenser

—4 Condenser Type: Condenser Data

" Partial Pressure: l:l psia
e " Bubble Temperature Temperatura de

@ Subcooled, ] Vemrerives L Ir } —» subenfriamiento del

Fired Temperature ,7 producto 11qu1d0
" Subcooled, Fived Duby: l:l w106 BTUhr

Temperature Diop

| Cancel |

Enter the fixed temperature

Fig.3.113.Condensador Subcooled, Fixed Temperature

e Subcooled, Fixed Temperature Drop: Este condensador es el mismo descrito anteriormente,
excepto que se indican los grados de subenfriamiento que estan por debajo del punto de
burbuja (fig.3.114). La presion del condensador puede ser estimado.
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Distillation, Liquid :>
2
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" Bubble Temperature
-2 ™ Subcooled, ’7

Fixed Temperature Degrees Subcooled: l:l E }
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Temperature Drop

| Cancel |

Enter the degrees subcooled

Fig.3.114.Condensador Subcooled, Fixed Temperature Drop

En cualquier tipo de condensador se puede estimar un valor de la carga térmica.

3.6.2.3.4. Reboiler

P

Grados de
subenfriamiento

El tipo de caldera, reboiler o rehervidor son usados en columnas de destilacion para vaporizar una
fraccion de los productos del fondo.
El simulador cuenta con esta opcion y se selecciona al dar click en Reboiler, donde desplegara una
ventana que contiene los diferentes tipos de reboilers (fig.3115).
El simulador reconocer al reboiler como el ultimo plato de la columna, correspondiendo a la salida de
los fondos del producto liquido. El tipo de caldera predeterminado en el simulador PRO 1l es el Kettle

(Conventional).

Para el algoritmo Inside-Out que es el mas utilizado, solamente tiene dos tipos de reboilers:
o  Thermosiphon without Baffles
o  Thermosiphon with Baffles

PRO/I - Column
Help Owverview  Status Mates
Pressure Colurmn - Rebailer :|
Profile._.
Help Overview
Fegds — 1 ™ Column with Reboiler :|
an — Rebailer Type i}
Products...
roducts L;ad! * Kettle [Conventional] E'
Convergence i
Data Pag Thermozsiphon without B affles
T,ai " Thermoziphan with Baffles :|
Effi [
Thermo- Themosiphon Feboiler 5pecification J
SJ_vslems... il
Reboiler. .. = ]
i
— |~ ’7
Push to bring up the reboile| ~ ’7
Idalar Estimate
o r
i
Duty: [ Tuiserum
0K Cancel |
Exit the window after saving all data

Fig.3.114.Condensador Subcooled, Fixed Temperature Drop
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Si se selecciona alguno de estos dos reboilers se debe seleccionar alguna de las siguientes opciones:
e  Return Liquid: Fraccion del liquido que retorna.
e  Return Vapor: Fraccion del vapor que retorna.
o  Temperature: temperatura de retorno
o Temperature Change: Cambio de temperatura a través de la caldera
e Rate: Flujo de circulacion de retorno

En cualquiera de los dos termosifones y al elegir alguna de las opciones de Temperature, Temperature
Change y Rate, se sugiere dar una estimacion del retorno de la fraccion liquida o el flujo, para mejorar
la convergencia (fig.3.115).
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Help Owverview  Statuz  Motes
Pressure Column - Reboiler :|
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Fig.3.115. Seleccion de Thermosiphon without Baffles o Thermosiphon with Baffles

Se puede suministrar la carga térmica (Dufy) como una estimacion de los tres diferentes tipos de
reboilers.

3.6.2.3.5. Pumparounds

Esta opcion es un tipo de bomba interna que permite retornar el flujo de un plato a otro. Al
seleccionar esta opcion se despliega la ventana (fig.3.117) que permite especificar las condiciones de
esta opcion.
Se pueden agregar Pumparounds que sean necesarias.

Para especificar de debe elegir que se quiere agregar una bomba interna, seleccionando “Add
Pumparounds”, posteriormente la fase se quiere retornar liquido o vapor, nombre de la bomba,
numero del plato que se extraerd el flujo al numero de plato que se retorna, presion a la que llega el
flujo retornado y la especificacion.
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Fig.3.117. Especificacion de Pumparounds

Cancel

Check to add pumparounds

Column - Pumparounds
Help Overview

v Add Pumparounds

_Cut | 4| Licuid pumparaund name, from biay to tray. Retumn pressure to be the retun
Inzert tray pressure in paia, with specification[s]...
Reset v

Column - Pumparound Specifications

Help

Specification—————————————
" Rate and Duty

™ Rate without Heater
" Rate and Return Conditian

" Duty and Return Condition

Fiate Specification

Enter the pumparas

[ruty Specification

|
—

Fieturn Condition Specification

ol ,7
o ,7
- |—

iCancet

Exit the window without saving any data

Fig.3.118. Especificacion de Pumparounds

PRO/I - Column
Help Overview  Status Motes
Ble?_:laule Condenser... Unit:
rotre... ¢ ;,. [ escription:
i Column - P d
Fegds ] — HealerE anld olmn - Fumparounds Nombre de la
an +— — 4 oolers Hel .
Products... — | 9 Ep bomba interna 80
rocuets Tray  F v Plato de extraccion
ny . 1A
Convergence | packing=-.] Initial i Add Pumparounds | Presion de
Data... —— Estimates... B : Lt Y retorno
Tray m \lapor purnparound narme, fom tray b tray. Heturn pressure b he the retur
Efficiencies... e
Lhelmp- — 4 Pumparounds Reset tray pressure in psia, with specification(s]...
lynamic —
SRR — Plato de retorno
Reboiler. . —_— Performance > Sk
Specifications _|l‘ Seleccion
—_— - de la fase
Puzh ta bring up the pumparound window

Al dar click en Specification(s)...se despliega una ventana que contiene las diferentes opciones de

especificaciones (fig.3.118).

Al utilizar esta opcion en la columna aparecera una linea que indica de que plato se extrae el fluido y

a cual plato se retorna (fig.3.123).

Fig.3.123. Uso de pumparounds
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3.6.2.3.6. Performance Specifications

En esta especificacion dar click en Performance Specifications de la ventana principal del
método riguroso, para desplegar la ventana que contiene las opciones a definir (fig.3.124). Esta
ventana es similar a la del método corto (Shortcut).

Esta especificacion es una de las mas importantes ya que de las opciones que se definan en esta
ventana es como se puede tener el mejor disefio de la columna.

Son diversos los parametros que se pueden utilizar para definir las condiciones de la columna entre
ellos se encuentran los flujos de las corrientes de los productos, alguna propiedad como la temperatura
o peso molecular de los productos, también se puede dar un parametro de la columna como el reflujo;
entre otros parametros tanto para la columna y las corrientes de salida. Los valores de estos parametros
son los que permiten la soluciéon de un buen disefio de la columna.

Se requieren como minimo 2 opciones para especificar en este método. El uso de las especificaciones
que se quieran dar es a criterio del usuario, pero se sugiere dar una especificacion que valla referida al
los productos y la otra a la columna. Como se habia mencionado anteriormente esta ventana es similar
a la del método corto, por cual se utiliza de la misma forma. Solo se describira la lista de parametros
que contiene.

PRO/T - Column
Help Owerview  Status Notes
Pressure Condenser... Urit:
Profile_ —D@
Description:
Fegds Y — Heatel[:: anld |
an 44— — l+—| oolers
Products. .. Tray jb@u 2% Mumber of Stages: 10
:' ! e -
Convergence | Packing = Initial Column - Specifications and Variables
Data._. —————=——1 Estimates__ 5
Trah Help Owerview
ray——
Efficienci ~ v Add Specifications and Variables
Thermo- —_— Pum)
gynamir: — ,g ! Specifications: Active:
D —_— 1 I COL1SPECT - Column T1 Reflus Ratio on a Mole basis = EX within the defalt tolerance: | v
Reboller. .. — E;ggi'frinanpe 2 I COL1SPEC? - Parameter = walue within the default tolerance | v
e i

Puszh to biing up the specification window

ariables:
1| Column T1 Duty of Heater CONDENSER |
2 I Column T1 Duty of Heater REEQILER |

The number of active specifications, 2 equals the number of Variables, 2

Ingert 5 pecification™ ariable | Inzert Inactive S pecification ‘ ak |

| ‘ Cancel |

Enter the column specification

Fig.3.124. Especificacion Performance Specifications

Los parametros que contiene la opcion de la columna son los que se pueden ver en la figura 3.125.

119



Capitulo 3

Modelacién de operaciones unitarias: Torre de destilacién

Column - Specifications and Variables

Help
W Add Specifications and Yariables

Overview

Specifications:

Heat Dty

Tray Temperature
Tray Pressure

Tray Wapor Properties
| |Trap Liquid Properties

The number of active specifications, 2 equd

Insert Specification ariable |

Acthive:
1 | COLTSPEC] peColumin T1 Reflux Ratio on a Male basis = 3.0000 within the default tolerance ‘ I
2 JCOLiSPEC2 : :
Parameter
Help Overvew
__ﬁlream/l_lmt Urit Manne:
‘ Colurnn \L‘ ‘ T |L|
Parameter..
W ariables:
1 | Column T Dut Parameter Selection
2 | Colurnn T1 Duty|
Help
B b s Parameter: Rieflus:

— 1 Seleccion de
Enter the column specification ,
un parametro ’—_|
| Ll e 5]
| J |\u"n|ume J
ok Cancel |

Select the secondary parameter

Fig.3.125. Parametros para la columna

Y los parametros que se pueden utilizar para especificar las corrientes de los productos son la que se

muestran en la figura 3.126.

Fig.3.125. Parametros para las corrientes de los productos

Column - Specifications and Variables
Help Overview
v Add Specifications and Y ariables
Specifications: Active:
1 | COLTSPECT 5 Column T1 Reflus Ratio on a Mole bagzis = 3.0000 within the default tolerance | il
2 | COL1SPECZ { Parameter = walue within the default tolerance | v
Parameter
Help Overview
Stream/Unit: Stream Mame:
|Stream |L| |52 |L|
‘W ariables: 3
arargeter
1 | Colurn T1 Dty of
2 | Column T1 Duty of Parameter Selection
b Help
Erter the pargt Parameter: Starting Component:
The number of active speciications, 2 gq| [Enthalpy .
Malecular Weight
pH
Seleccion de Flovrate L | =
un parametro Density/volume Phase:
Enter th '/ apor Pressure
Tranzport Froperty Tatal - |Wewght J | J
Heating Yalue L & .
Distillation Curve wet/Dry Basis:
| [Refinery Inspection Property A% =
| Cancel |
Select the starting companent

Se pueden modificar los valores con el objetivo de llegar a los resultados deseados, esto se puede

aplicar para cualquier simulacion.
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En el ejemplo de la seccion 4.2.3 se realiza el disefio de una columna de un Splitter Propano-Propileno
donde se visualizara de forma sencilla como se realiza el disefio de una columna de destilacion
utilizando los dos métodos descritos anteriormente.
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3.7. Reactores

Los tipos de reactores que contiene el simulador de procesos PRO II son:

Reactores de equilibrio (Equilibrium Reactor): En un Reactor de Equilibrio se modelan las
reacciones en equilibrio, en serie o en paralelo. El analisis o simulacién requiere que se hayan
especificado completamente las reacciones reversibles para el calculo de sus conversiones de
equilibrio. Las corrientes de salida del reactor se encuentran en estado de equilibrio quimico y

fisico.
Vapor
Reactor
N—» de
O—w|  Equilibrio N
Liquido

Reactor de Equilibrio

En la figura anterior se representa un reactor de equilibrio, donde entra N, que corresponde a la
entrada de los reactivos al reactor para reaccionar para obtener los productos al equilibrio en la
corriente “Np” que representa las concentraciones correspondientes a cada uno de los productos
de la reaccion en el estado de equilibrio quimico y las corrientes “Vapor” y “Liquido” son las
respectivas fracciones en estado de equilibrio fisico.

Reactores de conversion (Conversion Reactor): Un reactor de conversion es aquel que se modela
considerando solamente las conversiones de las reacciones quimicas que se desarrollan en su
interior, es decir, reacciones de conversion. Cada reaccion procederd hasta que se alcance la
conversion especificada o hasta que se agote el reactivo limite. En la siguiente figura se muestra
un esquema que representa a un reactor de conversion:

Reactor
No—b— de ——= N
Q—» Conversidn

Reactor de Conversion

Reactores Gibbs (Gibbs Reactors): El Reactor de Gibbs calcula las composiciones de las
corrientes de salida correspondiente a las del equilibrio quimico del sistema reaccionante vy,
ademas, calcula las composiciones en estado de equilibrio de la fase liquida y vapor
correspondientes.

En la simulacion de este tipo de reactor, el calculo de las composiciones de la corriente de salida,
se realiza aplicando la condicion termodinamica de que el cambio de energia libre de Gibbs de un
sistema reaccionante debe ser un minimo en el estado de equilibrio quimico y que el equilibrio de
fases se alcanza con un cambio minimo en el cambio de energia libre de Gibbs entre las fases.

Lo anterior hace que no sea completamente necesaria la especificacion de la estequiometria de la
reaccion para la determinacion del minimo de energia libre de Gibbs para el célculo de las
respectivas composiciones en el estado de equilibrio.
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e Reactor PFR (Plug Flow Reactor): Un reactor PFR es basicamente un tubo donde se realiza una
reaccion con cambios en la concentracion, la presion y la temperatura, en la direccion axial. Los
reactores PFR, a menudo, se construyen de muchos tubos de pequefios diametros y de grandes
longitudes y se emplean con fluidos a grandes velocidades y pequefios tiempos espaciales. Esto
minimiza el mezclado axial del fluido, limita los perfiles radiales de temperatura y provee el area
de transferencia de calor necesaria. Los tubos se arreglan en un banco como en los
intercambiadores de calor. Si no se desea intercambio calorico en la zona de reaccion, puede
utilizarse uno o una serie de lechos empacados de didmetros mas grandes. La siguiente figura
muestra un esquema de un reactor PFR.

Reactor de Flujo Piston

e Reactores CSTR (CST Reactor): Un Reactor de Mezcla Completa o CSTR es un recipiente en
donde se pueden realizar reacciones cinéticas y algunos otros tipos. La simulacién de un reactor
de mezcla completa requiere que se especifiquen las velocidades de cada una de las reacciones,
ademas de su estequiometria y los parametros incluidos en la ecuacion de disefio del reactor
Un reactor de mezcla completa es un tanque dotado de un mecanismo de agitacion que garantice
un mezclado que haga que toda la masa reaccionante sea uniforme en sus propiedades. En la
siguiente figura se muestra un esquema de un reactor de mezcla completa.

Vapor

Liquidos

Q

Reactor de Mezcla Completa

Un reactor de mezcla completa opera en forma continua, es decir, los flujos de entrada de
reaccionantes y salida de productos son permanentes. Se asume que la corriente de entrada es
perfecta e instantaneamente mezclada con la masa presente en el reactor, de tal manera que la
concentracion de la corriente de salida es igual a la concentracion de la masa reaccionante dentro
del reactor.

La conversion que se alcanza en un reactor de mezcla completa depende del volumen, el tiempo
espacial y la velocidad de reaccion en el reactor, ademas del flujo y la concentracion de
alimentacion.

Estos reactores tienen dos tipos de modelos de reaccion para su simulacion:
- Modelos de reaccién que no emplean parametros cinéticos para su simulacion como son el
reactor de conversion, equilibrio y Gibbs.
- Modelos de reaccion que emplean pardmetros cinéticos: CSTR y PFR
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3.7.1. Definicion de la reaccion.

Es necesario para todos los tipos de reactores, excepto el reactor Gibbs, definir la reaccion, para ello se
debe ir a la barra secundaria de herramientas y ubicar la opcion Reaction Data para definirla, por
ejemplo si se va a realizar la reaccidn de sintesis del amoniaco:

N2 + 3H2 - NH3
Al dar click en Reaction Data se desplegara una ventana que permite especificar la reaccion, en la

opcion Reaction Set Name se debe asignar un nombre a la reaccion por ejemplo FORMACION vy si se
desea agregar una descripcion en la opcion Description (fig.3.126).

4| PRO/M with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] == )

ﬂFi\e Edit Input Output Tools Draw View Options Window Helo o EES

L, H0 ﬁ:n%@@ﬁ@@@@%.ﬁl@@@ ~HaL

SIMSCI - Reaction Data

Help Overview  Status

Cut Feaction Description
Set Name

FORMACION Enter Data

Insert

1
Reset 5

2
A
51

0K Cancel

Push ta bring up the reaction definitions window

€ 3

Push this button to edit reaction data

Fig.3.126.Definicion del nombre de la reaccion.

A continuacion dar click en Enter Data con lo que se desplegard una nueva ventana que permite
definir el método de calculo para la cinética de la reaccion (Kinetic Rate Calculation) donde se basan
en la ecuacion de Arrhenius; el Pro II utiliza como default el método Power Low (fig.3.127).

Posteriormente se define la reaccion si se quiere se puede volver a asignar un nombre, al dar click en
la primera fila en Reactants=Products se desplegara una ventana en la cual se debe ajustar la
estequiometria de la reaccion para que quede balanceada la reaccion. Del lado derecho se debe indicar
la estequiometria de los reactivos y del lado izquierdo la estequiometria de los productos.

Para el ejemplo planteado para la formacion del amoniaco en la ecuacion se puede ver que se necesita
un mol de nitrogeno mas dos moles de hidrogeno para formar 2 moles de amoniaco, es asi como se
coloca el numero de moles necesarios en la reaccion esto se puede ver en la fig. 3.128.
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4] PRO/M with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] EEEE]
ﬂ File Edit Input Output Tools Draw Options ndow Help
a4 Yl [ v,
L HO RSB R E=S - @e]0 e - ¥ina L)
a
SIMSCI - Reaction Data
Help Owerview  Statug
Cut Reaction Description
Set Name
Insert
1 |FORMACION Enter Data...
Reset >
3 Reaction Data - Reaction Definitions
L Help
i Data Entry Legend
Reaction Set: FORMACION Heatof Reaction - [F]
| Description: Equilibrium Drata -
Push to bring up the: reaction definitions Kinetic: Data - E
Kinetic Rate Calculation
Calculation Method: n
Cut Name Definition
Iresert
oo | 1 {FEACE zactants = Producty i‘
== 2 Reactants = Products i
1 a Feactants = Products b
Push this button to edit reaction data. 4 Reactants = Products
1] Reactants = Products
3 Reactants = Products -
0K Cancel
Select to define reaction stoichiometry
Fig.3.127.Definicion del método de célculo.
"Reaction Data - Reaction Definitions
Help
a Data Entry Legend
Reaction Set:  FORMACION Heat of Freaction - E
Deseription Equilibrium Data - [E.]
Kinetic Data - K2
Kinetic Rate Calculation
Caloulation Mathod [PowerLaw  [=]
Cut Name D efinition 1 Reaction Data - Reaction Components
R Hely
Iﬂme" 1 [Resce Ractans = Products Oz
Seeet] 2 Reactants = Products Reaction Name: ~ REACC
3 Reactants = Products Feactant Staichiometry Product Staichiometry
4 Reactants = Products N2 M2 1 gg‘ N2 N2
5 Fieactants = Products H2 H2 3 gg‘ H2 H2
6| Reactants = Products NH3 E INH3 H3N 200

P S

Select to defing reaction stoichiometry

Stoichiometric Balance:

Reactant Sum: 34.08 equals Product Sum: 34.06 within 0.17% relative tolerance.
Reaction Definition

= Use Formula N2 +3.00H2=200H3N

" Use Mame

Ok Cancel

Enter the reactant stoichiometric cosfficient

Fig.3.128. Ajuste estequiométrico de la reaccion.

Y se puede ver en “Stoichiometric Balance” que la reaccion quedo balanceada. Dar click en ok a la
ventana de Reaction Components.

Es asi como queda definida la reaccion (fig.3.129).

Cabe mencionar que se pueden dar datos extras que se conozcan de la reaccion como lo son el calor de
reaccion (Heat of Reaction), datos de equilibrio (Equilibrium Data) y/o de la cinética de la reaccion
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(Kinetic Data); si se conocen estos datos y se desean para la reaccion; del lado derecho de la ecuacion
de la reaccion se encuentran en estas opciones marcadas con letras respectivamente.

Estos datos seran necesarios dependiendo del tipo de reactor a simular por ejemplo, si se va a trabajar
el reactor de equilibrio es necesario especificar el parametro de los datos de equilibrio.

En el caso del calor de reaccion si no se cuenta con el simulador calcula el calor de reaccion de
acuerdo a las condiciones de alimentacion.

Para los datos de cinética de la reaccion seran siempre necesarios para los reactores CSTR y PFR ya
que son datos necesarios para su simulacion.

ﬂ PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] ===
ﬂFi\e Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

L H0EESRD A B8 el Bkl < ~ 4w a0

SIMSCI - Reaction Data
Help Owerview  Statug
Cut Reaction Description
Set Name
Iresert
T— 1 |FORMACION Enter Data..
esel
L2l
3 Reaction Data - Reaction Definitions
14| Help
g Data Entry Legend
o ) ata Entry Legen
o Reaction Set:  FORMACION Heat of Reaction - E
Q —| Description: Edquilibrium D ata - E
Push ta bring up the reaction definitions window Kingtic Data - E
Kinetic Rate Calculation
Calculation Method n
Cut Mame: Definition
Insert
H”w 1 NZ+300H2 = 200 Kl T ﬂ
o] 2 Reactants 4 Products
] 3 Fieactants § Products R .y fini
Fush this button to edit reaction data 4 Rieactants = Products L~ eaccion definida
5 Fieactants = Products ‘ l " T
B Fieactants = Products ‘ | ‘ ‘ |
0K Cancel ‘
Enter a unique name for the reaction

Fig.3.129. Reaccion definida.

Al dar click en cada una de ellas se despliega una ventana que permite especificar cada una de estas
opciones y son las siguientes:

o H (Heat of Reaction Data) : Por default el simulador realiza calculos a partir de los calores de
formacion de las reacciones, o bien se puede definir el calor de reaccion a partir de un
componente que se conozca (fig.3.130).

o E (Equilibrium Data): Esta opcion permite definir datos de equilibrio como son las constantes,
esta opcion es usada generalmente para los reactores de equilibrio (fig.3.131).

o K (Kinetic Data): Define parametros de cinética a partir de la ley de Arrhenius (fig.3.132).
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Reaction Data - Reaction Definitions

Help
Fieaction Set.  FORMACION

Description:

Kinetic: Fiate Calculation

Modelacidn de operaciones unitarias: Reactores

Data Enby Legend
Heat of Reaction -

[H..]
Equilbrium Data - [E]
[k

Kinetic D ata -

Calculation Method: ﬂ ,—4|

Cut Name Definition

Insert

H”w 1 [Reace N2+ 300H2 - 200 HaH Ho|e |k ;‘
Lot 2 Reactants = Produck

Reactants = Produ

Reaction Data - Heat of Reaction Data

Reactants = Produ

Help

Reactants = Produ

Fieaction Set: FORMACION

=[]~ ] |

Reactants = Produ

0K

Push to bring up the heat of reaction data window

Reaction Mame:  REACT

Fieartion
Diesaription

Heat of Reaction
" Calculated from Heats of Formation

@ Ussrspecified

Heat of Reaction [ s0rs BTusbmal
Based on Component: I:E
Reference Temperature: 7700 F

Fieference Phase:

Ok | Cancel |

Select the reference phase for the heat of reaction

Fig.3.130.Especificacion del calor de reaccion.

No siempre es necesario modificar estos datos ya que el simulador trabaja con datos ya conocidos de

la reaccion.

Reaction Data - Reaction Definitions
Help
Data Eriry Lagend
Reaction Set. FORMACION e
Description: EquibrumData- ]
Kinetic Diata - 3]
Kinetic Rate Calculation
CakulationMethed,  [Powerlaw ||
Cut Name: Definition
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t
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Reactants = Products

Reaction Data - Equilibrium Reaction Data

Reactants = Products

Reactants = Products
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Reactants = Products

0K Cancel

Push ta bring up the reaction equiibrium data window

Fig.3.131.Especificacion de datos de equilib

Help
Feaction et FORMACION Fieaction Mame:  REACT
Reaction: NZ+3.00H2=200H3N
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i
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ErE—C
Molar Concentration | |
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ok | Cancel

Check. to define equilibrium data

1i0.
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Resction Data - Reaction Definitions
Help
Data Entry Legend
Reaction Set: FORMACION Heat of Reaction - lEI
Bsstan Eqiibriom Dats - [Eas]
Kinelic Data (]
Kinetic Rate Calculation
ColeulstonMethod  [Powerlaw ||
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3 Reactants = Product Reaction Data - Kinetic Reaction Data
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Reaction Order
3
Activity Phase...

Concel |

Vapor Activity Basis

oK |

Push to biing up the reaction order and activity phase window

Fig.3.132.Especificacion de cinética.

Definida la reaccion se da click a ambas ventanas.
Al seleccionar los reactores de equilibrio y conversion traen por default dos reacciones que son:

Shift reaction: Methanation reaction:

CO+H0 © COr+Hbp
%

CO+ 3H2 CHy + H20O

Nota: Si se llegan a trabajar con estas reacciones ya no es necesario definirlas, solo se deben
seleccionar los componente.

3.7.2. Descripcion de la ventana de especificacion
Para los reactores de equilibrio, conversion y Gibbs tienen una ventana de especificacion muy similar,

lo tnico que cambiard sera la forma de trabajo y la especificacion de cada reactor, la ventana de
especificacion se puede ver en la figura 3.133.

En esta ventana se puede encontrar la reaccion que se definié anteriormente en la parte de Reaction Set
Name y sera con la que se trabaje en el reactor, las posibles especificaciones térmicas del reactor, la

asignacion del nombre de la clave del reactor y especificaciones propias del reactor, asi como en se
puede encontrar una leyenda con el nombre del tipo del reactor.
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Clave del
reactor

Nombre de
la Reaccion
definida

PRO/T -Reactor

Uit b

Help Overview

Statug
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Reactar TPP81[ Nombre del tipo de reactor ]

Thermal Specification

+ Temperaturs Riss:
" Fixed Temperature:

" Fined Duty:
N

Shift

|-

I ethanation
FORMACIOM
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[ Especificaciones térmicas ]

Thermadynamic System:

Defaut |~

oK |

Cancel

Reactor \
Unit Data...
Reaction
Definitions. . 5
Extent of Pressure. !
Reaction. ..

Print

Options... j

’

Select the required reaction data set

Fig.3.133.Ventana de especificacion para los reactores Gibbs, equilibrio y conversion.

Modelacidn de operaciones unitarias: Reactores

Especificaciones
para el reactor

La ventana de especificacion para los reactores CSTR (fig.3.134) y PFR (fig.3.135) la estructura de la
ventana de especificacion es similar.

PRO/I - Centinueus Stirred Tank/Boiling Pot Reactor

Uit

Reactor Type:

Reaction Set Name:

Thermal Specification

(* Combined Feed Temperature

(™ Fixed Temperature:

(™ Fixed Duty:

Themodynamic Systenm:

Notes

Help Owerview  Status
Dezcription: |
|Continuous Stirred Tank |L|
Defa [~]
oK | Cancel

Select the required reaction data set

Reactor \
Data._

Pressure..

L

Print

Dplions_._)

Fig.3.134.Venatana de especificacion para el rector tipo CSTR.

Especificaciones
para el reactor
CSTR
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Feactor Type:  Plug Fl . ) -
eactor Type ug Flow Reactor \
Data...
Rieaction Set ame: [ - |
—
Thermal Specification
* Combined Feed Temperature \ &l—p q .
_ MYAN \ Especificaciones
(™ Fized Temperature: / para el reactor
(™ Fixed Duty: /\€|¢ PFR
" Enternal Heat: [
" Temperature Profils:
Print
Options...
Themodynamic System; H
0K | Cancel

Select the required reaction data et

Fig.3.135.Venatana de especificacion para el rector tipo PFR.

Las opciones disponibles para las condiciones térmicas en los reactores para especificar son las
siguientes:

Temperature Rise: Este es el aumento de la temperatura que se presenta en el reactor y esta
disponible para los reactores de equilibrio y conversion.

Combined Feed Temperature: La temperatura promedio con mas de dos lineas de
alimentacion al reactor, esta opcion esta disponible para los reactores tipo Gibbs, CSTR y
PFR.

Fixed Temperature: Puede especificar la temperatura final del reactor y esta disponible para
todos los tipos de reactores.

Fixed Duty: Se puede especificar la carga térmica en todos los reactores.

Las opciones siguientes estan disponibles para el reactor PFR:

External Heat: Esta opcion esta disponible para el reactor PFR, donde se puede especificar
con la temperatura el calentamiento o enfriamiento al reactor, dando click en Enfer Data y
especificar la temperatura.

Temperatura Profile: Se puede dar los datos del perfil de temperatura del reactor en forma de
tabla en funcion de la longitud del reactor real, o en funcidon de la distancia en porcentaje o
fraccionada a lo largo del reactor.

Unit Reaction Definitions

Los 5 tipos de reactores cuentan con la especificacion Unit Reaction Definitions en la cual a través de
esta ventana se pueden especificar datos como la fase de la reaccion, el calor de reaccion, datos de
equilibrio y datos cinéticos para el reactor. Los datos a especificar van a variar en cada reactor.

Pressure
Para los reactores de equilibrio, conversion, Gibbs y CSTR esta opcion permite especificar alguna de
las siguientes opciones de presion para el reactor (fig.3.136.):
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e Pressure Drop: La caida de presion en el reactor. El valor por default es de cero, si  no se
suministra ningtin valor.

e  Qutlet Pressure: Presion de salida del reactor

Reactor
Unit Data...
Reaction
Definitions. ...
s
Extent of Pressine.
Reaction...
Conversion Reactor - Pressure
— Help
X Reactor Pressure
Print
Options... * Pressure Diop: 0.00000| kPa
" Dutlet Pressure:
Cancel ‘
Exit the window after ¢aving all data

Fig.3.136. Especificacion de presion en los reactores de conversion, equilibrio, Gibbs y CSTR.

Para el reactor de flujo piston (PFR) se puede especificar ya sea la entrada y salida de presion del
reactor (fig.3.137.) con las opciones:

e [Inlet: Que la presion caiga por debajo de alimentacion (el valor predeterminado es 0 psi), o el
presion de entrada se puede suministrar

e  QOutlet: Que la presion caiga por debajo de la entrada (el valor predeterminado es O psi), o el
presion de entrada se puede suministrar.

Reactor
Unit Data...

S A

=

F
Definitions. |

\ A.p Plug Flow Reactor - Pressure
Pressure.. ; Help
4.
Pressure Specification
% |nlet and Outlet Pressure
— " Pressure Profile

Print

Options.._ et
hils
% Pressure Drop Below Feed: 0.00000 psi
" Irlet Pressure: psia
Outlet
% Pressure Drop Below Inlet: 0.00000 psi
" Qutlet Pressure: psia

0k | Cancel |

Select the inlet and outlet pressure

Fig.3.137. Especificacion de presion en el reactor PFR.

O un bien se puede especificar el perfil de presion a lo largo de la longitud del reactor (por ciento o

fraccion de la longitud del tubo) eligiendo la opcion Pressure Profile como se muestra en la figura
3.138.
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Reactor
Unit Data...
B eaction — Plug Flow Reactor - Pressure
Definitions. .
1 Help
\ ‘ " Prezzure Specification
Pressure.. '_l " Irlet and Outlet Pressure
kH {* Pressure Profile Enter Data.. ﬁ
Inlet Plug Flow Reactor - Pressure Profile
— {+
Print hizh
Options... @]
Location: Percent of Tube Length |L|
Outlet Percent of Tube Length
HHE Cut action of Tube Length
i+ 1 .
Copy pzia
i Paste | 1
Ingert | 2
3
4
Push to enter the reactor pn 5
Ok Cancel
Select the location az fraction or percent of the reactor length

Fig.3.138. Especificacion del perfil presion en el reactor PFR.

Print Options

Para todos los tipos de reactores excepto el reactor de Gibbs, la opcion permite imprimir un balance de
materia y energia de la reaccion. Para obtener este balance dar click a esta ventana y solo se debe
seleccionar la opcion Print Calculation Path for Enthalpy (fig.3.139.)

Reactor

Unit Data...

Reaction

Definitions. ..

Extent of Preseiire. .

Reaction...
Pfiﬂ_l Conversion Reactor - Print Options
Options.__

Help

[ Print Calculation Path for Enthalpy Balance

Cancel

Exit the window after saving all data

Fig.3.139.Print Options.
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3.8. Reactor de equilibrio (Equilibrium Reactor) @—

El reactor de equilibrio simula el funcionamiento de un reactor resolviendo el balance de materia y
energia para una o mds reacciones simultaneas basandose en la estequiometria, constantes de
equilibrio y el calor de reaccion.

Especificaciones del equipo

Para la reaccion definida es necesario especificar la estequiometria de la reaccion, el calor de reaccion,
la fase y los coeficientes de equilibrio.

En la opcion Unit Reaction Definitions se especifica la fase de la reaccion asi como los coeficientes de
equilibrio de la reaccién definida, al dar click en esta opcién se despliega una ventana como se
muestra en la figura 3.140, en la cual se selecciona la fase la reaccion que puede ser vapor o liquido.
Para especificar los coeficientes es necesario dar click en la opcion Equilibrium Data de la ventana
Unit Reaction Definitions, donde aparece la ecuacion que define la constante de equilibrio en funcion
de la temperatura.

Los coeficientes son A, B, C, D, E, F, G y H donde son dimensionales y se necesitan al menos un
valor de estos coeficientes para satisfacer la ecuacion.

Equilibrium Reacter - Unit Reaction Definitions
Help
Reaction Set Description
Operation Phage and Activity Basis
Reactor Dperation Phase; Rieaction Activity Basis:
n Fartial Fressure
- Liquid |
Reaction Definition Equilibrium
Data. I
Equilibrium Reactor - Unit Equilibriu¥n Data
Help
Fieaction Set Feaction Name:
Reaction:
Equilibrium Crata
- - Units
In(K) = A + BT + CAn(T) + D=T + E*T%+ F=T %+ G*T *+ H-T* Temperature : K
13 Cancel bt ko
K = T (Activity) = Exponent welght - ka
Select the reaction phase for this reactor Walume : m3
Pressure ; atm
E quilbrium
Coefficients: & | | B | | C: | ‘ D |
e | F | & e |
Equilibrium Constant
Default Phase: W apor
Reaction Activity Basis: Partial Pressure
ik Cancel
Fig.3.140. Especificacion Unit Reaction Definitions. Extlhelndopsllaisamaalldsta

La constante de equilibrio se aplica a la ecuacion general siguiente:

Kgq
alAl+b[Bl+... = plFl+qlQ]+ ...

ca Ct

P
Donde: C’i 6.El

C es la concentracion de cada componente
a,b,p,q, ... son los coeficientes estequiométrico
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3.8.1. Ejemplo.

Llevar a cabo la reaccion en fase vapor de la deshidrogenacion del etilbenceno en un reactor de
equilibrio. La corriente de entrada del etilbenceno al reactor es de 10 kgmol/hr a condiciones de 800°K
y 2.4 atm. La reaccidn adiabdtica que se llevara a cabo es la siguiente:

i ceno === Fstireno + Hidrogeno I

AHr = 118000 KJ/Kgmolgy, a 800 °K.
La siguiente ecuacion define la constante de equilibrio de la reaccion:

Keq = exp{b1+ % +b3(LnT) + (0, T+bs)T + b 7| = atm
Y los valores de los coeficientes son:
b,=-17.34 b= -2.314x10""
b,=-1.302x10* bs=1.302x10°°
bs= 5.051 be=-4.931x107

SOLUCION
Seleccionar los elementos basicos de una simulacion de acuerdo a la seccion 2.3.2.:
e Seleccidn del modelo termodindmico: Se debe seleccionar uno bajo el cual se modelara el
proceso, para este ejemplo se selecciona Peng-Robinson
e Seleccion del sistema de unidades: Sistema Internacional

e Seleccion de los componentes a partir de la libreria del simulador: Etilbenceno, Estireno e
Hidrogeno.

Definir la reaccion dando click en Reaction Data ubicado en la barra de herramientas secundaria,
asignar un nombre a la reaccion, para este ejemplo se asignara el nombre de REACCION.

Dar click en Enter Data asignar el método de calculo Power Low y nuevamente un subnombre que
sera EQUILIBRIO (fig.3.141) dar click en Reactants=Products para definir la estequiometria de la
reaccion de acuerdo a la figura 3.142.

SIMSCI - Reaction Data
Help Overviews  Status
Cut Reaction Description
Set Name
Insert
1 JREACCION Enter Data...
Reset 2 \
3 Reaction Data - Reaction Definitions
4 Help
] 8 . Data Entry Legend
— Reaction Set:  REACCION Heat of Reaction-  [FLL]
Ok Deseription: E quilibrium Data - EX]
Kinetic Data -
Push ta bring up the reaction definitions windaw nete s E
Kinetic Rate Calculation
Calculation Method ﬂ
Cut Mame Definition
Iresert
Fresel 1 |EQUILIBRIO Reactants = Products H.|E.|K. i‘
—== 2 Feactants = Products
3 Reactants = Products
4 Fieactants = Products
5 Reactants = Products
3 Reactants = Products v
Cancel
Exit the window after saving all data

Fig.3.141. Definicion de la reaccion.
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Una vez que quedo establecida la estequiometria de la reaccion dar click en ok y a la ventana Reaction
Definitions especificar el calor de reaccion dando click en la letra H y seleccionar la opcion User-
specified, seleccionar el componente base que es el Etilbenceno a una temperatura de referencia de
800 °K con el calor de reaccion de 118 000 KJ/Kg mol (fig.3.143).

Reaction Data - Reaction Definitions

Help
Drats Entry Legend
Reaction Set:  REACCION Heat of Readtion - [
Description: E quilibrium D ata - EX
Kinetic Data - Ex
Kiretic Rate Calculation
Calculation Methad: H
Cut eme Defintion Reaction Data - Reaction Components
ul
et Help
1 |EQUILIBRID Reactants = Products
Khi=sclll g Frooiorie - P Feaction Name:  EQUILIERID
2 Feactants = Product: | Aeactant Stoichiometry Product Stoichiometry
4 Reactants = Products | [EBENZENE FeH10 1.00]  [EBENZENE [CeH10
5 Feactants = Froducts | [STYRENE CeHe STYREME CEHE 1 DD‘
3 Feactants = Froducts | |H2 H2 H2 H2 1 DD‘

Exit the window after saving all data

Stoichiometric Balance:
Reactant Sum: 106.17 equals Praduct Sum: 106.17 within 0.1% relative tolerance.
Reaction Definition

" Use Fomula CBH10 = CBHE+ H2

" Use Name

K I Cancel
E it the window after saving all data
Fig.3.142. Estequiometria de la reaccion.
Reaction Data - Reaction Definitions
Help
Data Entry Legend
Reaction Set:  REACCION Heal of Reaction - E
Descriptian E quilibrium Diata -
Kinetic Data - K=
Kinetic Rate Calculation
Calculation Method: ﬂ
Cut Mame Definition
Insert
Roset 1 |EQUILIBRIO CEH10 = CBHE+ HZ H..|E.|K. :‘
=== 2 Fieactants = Products
b Reaction Data - Heat of Reaction Data
3 Fieactants = Products
4 FReactants = Products Help
5 Hamisigle = Hind's Feaction Set  REACCION
LB| Besctants - Products Fieaction Name:  EQUILIBRIO
0K Cang  Reaction
Deeseription: ‘

Push to bring up the heat of reaction data window

Heat of Reaction
" Caloulated from Heats of Formation

& User-specified

11B.00[410™3  kl/kgemol
EBENZEME [~]
annon]

Heat of Reaction:
Bazed on Component:

Reference Temperature:

Reference Phase: ﬂ
i | Cancel |

Exit the window after saving all data

Fig.3.143. Definicion del calor de reaccion.

Dar click en Ok en la ventana donde especifico el calor de reaccion y posteriormente dar click a letra
E, para especificar los valores de los coeficientes de equilibrio.
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Se despliega la ventana que contiene las casillas disponibles para otorgar cada valor de cada
coeficiente; asi como la fase de la reaccion.

Recordando la ecuacion que define la constante de equilibrio es:

Por lo que la ecuacion que se tiene es diferente a la que se tiene en la ventana desplegada ya los
términos by, bs y bs estan afectados por T, por lo que se realiza la algebra correspondiente para que las
dos ecuaciones tengan la misma estructura y por lo tanto se tiene la siguiente forma:

b
b+ =2 +b3(LnT) + bgT+ bs T2+ b T3}:atm
Keq = expl?t* F ¥ Da(Ln D) +beT +bs T4 by

Es asi como los coeficientes correspondientes quedan de la siguiente forma

A-’bl C—>b3 E-’bs
B—>b2 D—>b6 F—>b4

Por lo que se asignan los valores de cada coeficiente en la casilla correspondiente y con las unidades
consistentes (fig.3.144).

Reaction Data - Reaction Definitions
Help
. . Data Entry Legend
Reaction Set:  REACCION Heat of Reaction - [
Description: E quilibriurn Data - [EX
Kinetic Data -
Kiretic: Rate Calculation
Calculation Method n Reaction Data - Equilibrium Reaction Data
Help
Cut Name Definition
Insert Reaction Set:  REACCION Reaction Mame:  EQUILIBRIO
Raset | (Eo BRI 7;8'“0::?18 ;Hz AdE|l Reaction CBH10 = CBHE + H2
2| Grtiarils = PIEbels ¥ Define Equilibrium Data
3 Feactants = Products Equilibrium Data
— Units:
4 pooc =Rl In(K) = A + B{T + C*In(T)  D*T + BT+ F*T°+ G*T*+ H*T° Temperatus
5 Feactants = Products Weight kg
= =iz & Ezponent
5 Reactants = Products K =TI [Activity] Wolume: m3
Pressure: atm
[n]4 Cancel E quilibrivm
Coefficients b | 17.40] g [ A3020] [ 50570] p:[  -D.on4gmo
Puzh to bring up the reaction equilibrium data window
£ 13020e00s] p [ 2340emo| g | H |

E quilibrium Corstant Expressior

Defaut: Phase: apr -]
Liquid Activity Basis: _Molar Concentration n
Wapar Activity Basis: n

Activity Exponent
&

Aclivity Phase...

K Cancel

Exit the window after saving all data

Fig.3.144. Definicion de la constante de equilibrio.

Dar click a ambas ventas. Es asi como queda definida la reaccion.

Seleccionar una linea que sea la de alimentacion y especificarla con condiciones térmicas de 800°K y
2.4 atm (fig.3.145).
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4| PRO/T with PROVISION - REACTOR DE EQUILIBRIO - [Flowsheet] [=l=]==]
m File Edit Input Output Tools

k HOhEEShn

Draw View Options Window Help

ey B2l (5l 6 — H N O 25y

PRO/I - Stream Data
Help Owerview  Status  Motes
Shream: Description: |
Ta Unit: A1
Stieam Type:
= Comj fined
Petroleun Aszay
E;’GLESZE%E;};:W Stream Solids Data.
Stream Polymer Data.
Thermal Condition
First Specification:
‘Temperatule \Ll ‘ BUU.UU‘ K
Second Specification:
‘PIBSSUIE \Ll ‘ Z.BUUU‘ atm
Theimaodynamic System: |DE|BIm\nEd From Connectivity H
ik Cancel ‘
v Exit the window after saving all data : 2

Add new Units/Streame from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input.

Fig.3.145. Condiciones térmicas.

Definir el flujo y composicion de la linea de alimentacién de 10 kgmol/hr (fig.3.146) y dar OK en
ambas ventanas.

7
4| PRO/T with PROMISION - BEACTOR DF EQUI TRRIN - [Flowsheet] EEr=]
4| File Edit In| PRO/M - Stream Data
L/_ L;,i D Help Overview  Status  Notes Al @ % b
Shieam: |51 Description: | -
To Unit R1
Flowrate and Compaosition...
Referenced to Steam .
o % olide Onlp Siream Stream Salids Data. y
Stream Data - Flowrate and Compaosition
Help
Thermal Condition
P Spesfizsin Specify flowrate and compasition for stream 51
Fluid Flowrate Specification
Temperature
— " Total Fluid Flowrate:
Second 5 pecification:
+ Individual Component Flowrates
Pressure
Campanent Component Flowrate
kg-malshr
Thermadynamic System: EBEMNZENE 10.000
STYRENE
HZ2
Push to bring up the flowrate a
4 r
Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-clic
Clear Compositions Tatal: 10.000 =
fild Cancel
Exit the window after saving all data

Fig.3.146. Flujo de alimentacion.

Seleccionar de la barra de equipos el reactor tipo Equilibrium Reactor copiarlo y pegarlo en la hoja de
trabajo.

Posteriormente conectar la linea de alimentacion al reactor asi como una linea de salida para obtener
los productos.

Para especificar el equipo dar doble click sobre de €l para desplegar la ventana de especificacion.
Primeramente seleccionar la reaccion definida para trabajarla en el reactor que es REACCION y con
una especificacion térmica de un reactor adiabatico (fig.3.147).
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ﬂ PRO/M with PROVISION - REACTOR DE EQUILIBRIO - [Flowsheet]

[=l=]l=]
ﬂ File Edit Input Output Tools Draw View Ootions Window Help
= PRO/T - Equilibriurn Reactor
L BEhEESkB : B
Help Overview  Statur | Notes P
T*"ﬁ'l' Unit Description: |
= '}@4‘_@7 FReactor Type:  Equilibrium Rreactor
| Unit Dala...
! : Feaction Set Name: REACCION ﬂ Reaclion
Thermal
" Temperature Rise: Bt
xtent of P,
" Fived Temperature: Reaction... B
* Fived Duty: 0.00000] » 108 k) e
Print
TS Defat FROT] ] piions:>
0K | Cancel
Select the required reaction data set
‘ r
Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input.

Fig.3.147.Seleccion de la reaccion definida.

Seleccionada la reaccion dar click en Unit Reaction Definitions, para verificar que lo especificado en
los datos de equilibrio queda correctamente, la fase de la reaccion debe estar en vapor.

Posteriormente dar click en Equilibrium Data para ver los valores de los coeficientes de la constante
de equilibrio sean los mismos antes especificados (fig.3.148).

4] PRO/M with PROVISION - REACTOR DE EQUILIBRIO -
m File Edit Input Output Tools Draw

[Fle| pro/m- Equilibrium Reactor

iew

Help Overview  Statug | Notes
kL Hi=sESLDA
R i Rl Diasintine |
! } Equilibrium Reactor - Unit Reaction Definitions
Help Reactor
' ' Unit Data...
: j Reaction Set. REACCION Descripfion: 1 Eef_c_li_""
Operation Phase and Activity Basis
Fieactor Operation Phase: Fieaction Activity Basis:
n Partial Pressure
Extent of Pressiiie..
Name Definiion Reaction..
EQUILIERID C3H10 = CBHE + H2 Bl

Equilibrium Reactor - Unit Equilibrium Data paa ‘@
Help

Print
Feaction Set: REACCION Reaction Name: EQUILIBRID Options. ..
Reaction:  C8H10 = CBHE + H2
Equiibrium D ata

Urits
In(K] = A + B/T + CIn[T) + DT + E*T%+ FT3 G=T 4+ H'T® Temperatue: K
Wieight kg
- - or + Ezponent
K =TI [Activity) oD 20
Pressure - atm il
« Equilibrium ¥
aagn| Coficents o [ a0 s [ dwm) e [ 5o o [ oo
E: | T3020e008) F | -23140e010) G ‘ H |
Ecquilibrium Constant
Default Phase: Vapor
Reaction Activity Basis: Partial Pressure
ik Carcel

Exit the window after saving all data

Fig.3.148.Valores de los coeficientes.

Posteriormente seleccionar la opcion Extent of Reaction y especificar una temperatura de acercamiento
de 800°K, con el componente base de etilbenceno (fig.3.149).
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v
] PRO/M with PROVISION - REACTOR DE EQUILIBRIO - [Flo| PRO/I - Equilibrium Reactor
ﬂ File Edit Input Output Tools Draw View O

L/_ H D Eun-;galﬁ ﬂ @[ Unit Descriplion |

= E &l Equilibrium Reactor - Reaction Set REACCION < . Reactor
1 | Unit Data...
I : Help Owverview Reaction

Help Overview  Status | Motes

Reaction =

EQUILIBRID Extent of Reactin...

Extent of Pressiire. .
Reaction...

Equilibrium Reactor - Extent of Reaction

Help Overview @
Extent of Reaction

Print
Dptions...

¥ Temperature Approach:
800.00] K

" Fractional &pproach:
Approach = A + BT + C°T 2 J

—
o .
J ’7 r

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click

Temperature Unit, F

Base Component. EBENZENE n
ki Cancel |

E it the windaw after saving all dats

Fig.3.149.Temperatura de acercamiento.

Con estas dos opciones queda especificado el reactor de equilibrio. Correr el programa y ver los
resultados que se obtuvieron seleccionando la linea de salida, dar click izquierdo y seleccionar la
opcion View Results. Los resultados de salida son los que se muestran en la figura 3.150.

m PRO/M with PROVISION - REACTOR DE EQUILIBRIO - [Flowsheet] [=n| N ()
ﬂ File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help S

L HiER2RE R EEHYSd-s@=E< -%naLs )| B

,:5_@7'—@—@
STREAN 'S2' TOTAL UAPOR LIQUID

RATE, KG-MOL/HR 20.8008 14.2783 57217
TEWPERATURE, K 401.79 401.79 4e1.79
PRESSURE, ATH 2.38 2.38 2.38
HOLECULAR WEIGHT 53.0845 32.6518 164.0734
FRAGTION 8.7139 8.2861
ENTHALPY, KJ/KG-MOL 243174270 23130.5606  27279.1999
CP, KJFKG-K 28645 2.1168 1.9341
MOLAR FLOWRATES, KG-HOL/HR

1 - EBENZENE 6.0000 0.0000 0.0000

2 - STYREHNE 10.0000 4.2827 5.7173

3 - H2 10.0000 9.9955 4. 4592E-63
HOLAR GOMPOSITIONS

1 - EBENZENE 6.0000 0.0060 9.0800

2 - STYRENE 8.5008 0.2999 0.9992

3 - H2 6.5000 0.7001  7.7935E-04

‘ r

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Unite/Streams for input.

Fig.3.150.Resultados obtenidos.
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3.9. Reactor de conversion (Conversion Reactor) @—

El reactor de conversion simula el funcionamiento de un reactor que da como resultado un
balance de materia y energia para una o mas reacciones simultdneas que se pueden suministrar en el
reactor.

La conversion que es fraccionada se basa en un componente denominado base en cada reaccion que
puede ser definida en funcion de la temperatura.

El reactor puede operar isotérmicamente a una temperatura determinada, a la temperatura de
alimentacion o adiabaticamente. La operacion adiabética permite especificar una cantidad fija de calor
afadido o eliminado.

Especificaciones del equipo
La especificacion clave para este tipo de reactor es la especificacion Extent of Reaction ya que en esta
se especifica la conversion del componente base.
Esta entrada identifica el componente de base que se utiliza en la reaccion y en los calculos de
conversion. El componente debe estar involucrado en la reaccion como un reactivo (no un producto) y
estar presentes en la corriente de alimentacion del reactor.
Especificada la reaccion y al seleccionarla en Reaction Set Name despliega una ventana (fig.3.151) la
cual contiene el nombre de la reaccion seleccionada y los componentes que participan en la reaccion.
También aparece la ecuacion que describe la fraccion del componente base que reacciono y tiene la
siguiente forma:

Fraction convertida = A+ B*T + C*T?
Donde T es la temperatura. Los parametros de entrada A, B y C son dimensionalmente dependientes
de la unidad de temperatura. Asignando la fraccion convertida del componente base del reactivo en el
parametro A.

PRO/ - Conversion Reactor
Help Overview  Status  Motes
Unit. [CONVERSION Descriptior: |
Reactor Type:  Conwersion Reactor
Unit Data...
Reaction Set Name: n Reaction
Definitions. ..
Conversion Reactor - Extent of Reaction
Help
Extent of Pressire.
- Reaction...
Conversion = A + B*T + C*T eaction
R eaction Mame EBaze Component i B C T emperature P
Unit ~ Print
1 EBENZENE - 0.80000 0.00000 0.00000| C il
STYRENE
o I u
Ok | Cancel
Select the baze component for the defined conversion

Fig.3.151.Definicion de la reaccion convertida.

En la opcion Reactor Data (fig.3.152) se pueden imponer las temperaturas a una minima y a una
maxima a las cuales se puede trabajar el reactor en un reactor adibatico. Por defecto el simulador
trabaja con una Temperatura minima = 1,0 K y Temperatura maxima = 3000 K.
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PRO/T - Conversion Reactor
Help Overviews  Status  Motes
Unit: [CONVERSION Desciigior: |
Reactor Type:  Corwersion
Reactor
Unit Data...
Reaction Set Mame: n Reaction
Definitions...
Thermal 5pecification
" Temperature Rise: \ /
" Fived Temperature Conversion Reactor - Reactor Data v
& Fived Duty: 0.00000] % 106 Kealhe =D
Minimum Temperature: K
M awimurn Temperature: 3000.00) K
. Dt (PRIDT n Stop Calculations if an emor is encountered
TiEmmBvemts EyeEm: ehalt| ] |desl Gas Enthaloy is used for the Reference State
0K, ‘ Cancel ’U—Kl Cancel |
Push to bring up the reactor data window E+it the window after saving all data

Fig.3.152.Rangos de temperaturas.

En esta misma ventana para los tipos de reactores de conversion y equilibrio, es posible elegir una
opcion que puede manejar los posibles errores que se pueden presentar en el reactor. Las opciones son:
o Stop Calculations: Detiene los célculos si se produce un error por lo que fia simulaciéon no
corre (por ejemplo, cuando se dan valores de flujos negativos de componentes). Esta opcion es
la predeterminada por el simulador y esta por default.
o Continue Calculations with no Reaction: Permite continuar los calculos si se presenta un error
o Add Makeup of limiting Reactant. Reduce la conversion mediante la adicion de una
composicion al reactivo limitante, si se produce un error.
e Reduce Conversion: Reducir la conversion, si se produce un error.

3.9.1. Ejemplo.

Llevar a cabo la reaccion en fase vapor de la deshidrogenacion del etilbenceno en un reactor de
conversion, donde la conversion del etilbenceno es del 80%. La corriente de entrada del etilbenceno al
reactor es de 10 kgmol/hr a condiciones de 506.6 kPa y 800 °C. Calor de reaccion a 25 °C 120000
KJ/Kgmol.

La reaccién que se llevara a cabo es la siguiente:

Etilbenceno ==y Estireno + Hidrogeno I

Seleccionar los elementos basicos de una simulacion de acuerdo a la seccidon 2.3.2.:

Seleccion del modelo termodindmico: Se debe seleccionar uno bajo el cual se modelara el proceso,
para este ejemplo se selecciona Peng-Robinson

Seleccion del sistema de unidades: Métrico

Seleccion de los componentes a partir de la libreria del simulador: Etilbenceno, Estireno e Hidrogeno.

Posteriormente definir la reaccion dando click en Reaction Data ubicado en la barra de herramientas
secundaria, asignar un nombre a la reaccion, para este ejemplo se asignara el nombre de ESTIRENO.
Dar click en Enter Data asignar el método de calculo Power Low y nuevamente un subnombre que
sera el numero 1 (fig.3.153) para poder dar click en Reactants=Products para definir la estequiometria
de la reaccion de acuerdo a la figura 3.154.
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4] PRO/M with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] [=&E]r=]
m File Edit Input OQutput Tools Draw View Options Window Help
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SIMSCI - Reaction Data
Help Overview  Status
Cut Reaction Diescription
Set Name
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1 |ESTIREND Erter Data..
Fieset 5
3 Reaction Data - Reaction Definitions
4 Help v
&
— . X Data Entry Legend
Reaction Set: ~ ESTIRENO Heal o Reaclion - [HLL]
Description Equilibrium Data - El
Push to bring Lp the reaction definiti Kinetic: Data - E
Kinetic Fiate Caloulation
Calculation Method: ﬂ
Cut Name Definition
Insert
- Hnsel 11 Reactants = Products ﬂ 2
4 ES 3
— —=1 Figactants = Products
Push thiz button to edit reaction data.
) Reactants = Products
4 Fieactants = Products
B Reactants = Products
5 Fieactants = Products -
ok Cancel
Enter a unique name for the reaction
Fig.3.153.Definicion de la reaccion.
Reaction Data - Reaction Definitions.
Help
. Data Entry Legend
Reaction Set: ~ ESTIRENO Healof Reaction - [ALL]
Description: Equilibrium Data - EX
Kinetic Data - E
Kinetic Rate Calculation Reaction Data - Reaction Components
CalculationMethod:  [Powerlaw  |«|
o ame Defiiton Reaction Mame: 1
— Reactant Stoichiometry Product Stickiometry
H"SE' 1 Reactarts = Froducts | [FBENZENE CETn 10| [FEENZENE ERT
el Ficactant]= Fioduots | [STYRENE CEHE STYRENE B2 10|
Feactartd-Products | |2 iz iz Mz 100

3

4 Reactantqd= Praducts
5 Reactantde Dok b
B Feactants = Products

Stoichiometiic Balance,
0K Reactant Sum: 106.17 equals Product Sum: 10617 within 0.1% relative tolerance.

Select to define reaction stoichiametry

Fieaction D efinition

& Use Fomula CBH10 = CBHE+ H2

" Use Name

aK Cancel

Balance the reactants and products

Fig.3.154.Definicion de la estequiometria.

Dar click a la ventana Reaction Components y especificar el calor de reaccion dando click en la letra H
que aparece en la ventana de Reaction Definitions y seleccionar la opcion User-specified, es en esa
opcion donde se selecciona el componente base que es el Etilbenceno a una temperatura de referencia
de 25°C con el calor de reaccion de 1.2x10° KJ/Kg mol (fig.3.155).

142



Capitulo 3 Modelacidn de operaciones unitarias: Reactor de conversion

Reaction Data - Reaction Definitions

Help
Data Entry Legend
Reaction Set:  ESTIRENO Heal i Fiezction-  [FILY]
Description: Equilbrium Data - [E.]
Kingtic Data - L

Reaction Data - Heat of Reaction Data
Kinetic Rate Calculation

Help
Calculation Method n
Reaction Set: ESTIREND
Cut Name Definition Reaction Name: 1
:WI 1 CBH10 = CBHB + H2 A |E. E:z::l‘;l?m
4
—==l 2 Reactants = Products
Heat of Reaction
3 Reactants = Products
4 Reactants = Products (" Caloulated from Heats of Formation
B Fieactants = Products (" User-specified
5 Reactants = Products Heat of Fieaction: 12000 :10%3 koalkgmol
0K Cancel Based on Component: EBENZENE
Push to bring up the heat of reaction data window Reference Temperature 2500/ ¢
Reference Phase: n
0K ‘ Cancel |

Select the base component for the reaction

Fig.3.155.Definicion del calor de reaccion.

Al dar click a todas las ventanas desplegadas queda definida la reaccion.
Seleccionar una linea que sea la de alimentacion y especificarla de acuerdo a lo planteado en el
problema con condiciones térmicas de 506.6 kPa y 800 °C (fig.3.156).

4| PRO/T with PROVISION - CONVERSION - [Flowsheet] [=[=]=]
B0 File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

L HhzeEghrEEEetd-r@iEden<s -snass | [HE .-

PRO/M - Stream Data

Help Ovenview  Stalus  Noler
————— L Descriptios |
ToUnit CONVERSION

Stieam Type

Flowrate and Composition...
Petroleum Assap
Feferenced to Stream =
5 lids Onlp Stieam Stieam Solids Data.

Stream Polymer Data

Thermal Condition
First Specification:
‘Tempelatule \L‘ ‘ a0o. UUl C
Second Speciication:
[Pressurs [+] [ 505.50] kPs

T o i System: Determingd From Connectivity :
i Cancel |

Exit the window after saving al data

<

Add new Units/Stieams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input,

Fig.3.156.Condiciones térmicas.

Definir el flujo y composicion de la linea de alimentacion (fig.3.157) y dar OK en ambas ventanas.

Seleccionar de la barra de equipos el reactor tipo Conversion Reactor copiarlo y pegarlo en la hoja de
trabajo. Posteriormente conectar la linea de alimentacion al reactor asi como una linea de salida para
obtener los productos (fig.3.158)
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EEMZEME 1
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‘HZ
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I~ Momalize Companent Flanates
Based on Specified Fluid Flowrate

Clear Compositions Total 0.00000

aK Cancel

d Enter the compasition
Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streamms Tor nput.

Fig.3.157.Especificacion del flujo de alimentacion.

4] PRO/I with PROVISION - r - [Flowshest] [E=m e[
| File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help HEER

L H0=ESREAEHES s PE=nd - 4o 280 w5
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Phase
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Heating
Curves

= g
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Reatn

Plug Flow
Reactor

2

CsT
Reactor

8

Gibbs
Reactor

A -

b

‘
Push this button to view the complate Hlowshest diagram.

Fig.3.158.Seleccion del reactor de conversion.

Especificar el equipo dando doble click sobre de él para desplegar la ventana de especificacion.
Primeramente seleccionar la reaccion definida para trabajarla en el reactor que es REACCION y con
una especificacion térmica de un reactor adiabatico (fig.3.159).

Dar click en Extent of Reaction para especificar al reactor; seleccionar el componente base para la
conversion que es el etilbenceno con una conversion del 0.8 fraccion (fig.3.160).
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Seleet the required reaction data st

«

Add new Urits/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input.

Fig.3.159.Seleccion de la reaccion definida.

Dar click a ambas ventanas. Y es asi como queda especificado el reactor de conversion de acuerdo a lo

planteado en el problema.

| 4| PRO/T with PROVISION - r - [Flowshest] EEIEE]
& File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help
L Ho2EShD A EES k8 EkEwE < - na &0 sl
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PRO/I - Conversion Reactor

—> i —) Help Overvien  Status Hotes
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Feactor Type:  Conversion
Reactor
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! ; Unit Data..
Em—e Riaction Set Name: ESTIREND -] Reaction
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- Reaction...
Conversion = A + B*T + C*T
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STYRENE I
H2 2
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Add new Units/Streams oM (5ject 12 base component for the defined canversion

Fig.3.160.Especificacion de la conversion.

Correr el problema y ver los resultados obtenidos seleccionando la linea de salida, dar click izquierda

y seleccionar la opcion View Results (fig.3.161).
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Fig.3.161.Resultados obtenidos.

Con lo obtenido en los resultados de salida se pueden conocer la conversion masa y son los siguientes.

e FEtilbenceno

1 Kg-mol ----- 106.2 kg

212.4 kg/hr

e Estireno

1 Kg-mol ----- 104.1 kg

832.8 kg/hr

e Hidrogeno

% masa

20

78

146



Capitulo 3 Modelacién de operaciones unitarias: Reactor de Gibbs

3.10. Reactor Gibbs (Gibbs Reactors) _@—

El reactor de Gibbs simula un reactor el cual calcula la composicion de equilibrio de la
corriente de salida minimizando la energia libre de Gibbs de la corriente de entrada. Al minimizar esta
energia se produce una reaccion mas probable.

El reactor puede operar isotérmicamente a una temperatura especifica o la determinada en la
alimentacion. Tanto la temperatura como la presion pueden ser ajustadas a diferentes valores de las
corrientes de alimentacion.

Si se requiere operar adiabaticamente el reactor se puede afiadir o eliminar una cantidad fija de calor.
Es importante recordar que para este tipo de reactor no trabaja con una reaccion definida como en los
otros tipos de reactores, por lo que no es necesario definirla y esto se puede ver al intentar buscar la
reaccion, donde indica que no hay ninguna (fig.3.162).

PRO/T - Gibbs Reactor

Help Owerview  Status Mates
Unit Descrptions |
Reactar Type:  Gibbs
Reactor
Unit Data...
Reaction Set Mame: Mone - Reaction
Definiions..

Thermal 5 pecification
" Combined Feed Temperature

Extent of :\ /
" Fixed Temperature Reaction... Tessure. .
® Fived Duty: 0.00000] » 105 Koalshr /\

Print
Options...
Thermodynamic Systern: Drefault [PROT] n plons

0K | Cancel |

Select the required reaction data set

Fig.3.162. Ventana de especificacion del reactor Gibbs.

Especificaciones del equipo

Son varias opciones que se pueden imponer en el reactor una de ellas es especificar un porcentaje o
flujo de salida de los componentes, esto se realiza con la opcién Extent of Reaction, que al
seleccionarla cual se despliega una ventana que permite especificar ya sea el porcentaje de
componentes convertidos o flujo de salida de cada uno de los componentes que participan en la
reaccion o de un solo componente.

Utilizando esta especificacion se podria utilizar este reactor como de conversion, retomando la
reaccion con la que se trabajo en el ejemplo del Reactor de Conversion se requeria que el porcentaje
de conversion del etilbenceno fuera del 80 %.
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PRO/ - Gibbs Reactor
Help Overviews  Status  Notes
Unk Descrpion: |
Reactor Type:  Gibbs
Reactor
Unit Data...
Reaction Set Mame: ﬂ Reaction
Definiti
Gibbs Reactor - Extent of Reaction 5
Help \ /
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Global Temperature &pproach: E0E.90| ¢ Renction.__ Pressure. .
Global Component Constraints
IComponent Percent Canverted Product Rate Fate Lnit |
EBENZEME 90,00
STYREME Print
Hz2 P Options...
_ <«

0K I Cancel ‘

Exit the window after saving all data

Fig.3.163.Especificacion de la opcion Extent of Reaction.

Para este reactor se especifica el porcentaje convertido (Percent Converted) como se puede ver en la
figura 3.163, con la temperatura de trabajo del reactor.

Corriendo el programa con las mismas condiciones que el reactor de conversion se obtiene los mismos
resultados de conversion pero diferente balance de energia (fig.3.164)

] PRO/I with PROVISION - REACTOR GIBBS - [Flowsheet] [E=n ==
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3 - H2 8.0000
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4 3

Fiun Simulation

Fig.3.164.Resultados de salida.

Unit Reaction Definitions

Esta especificacion es opcional y especifica la fase de la reaccion. Las fases disponibles son las que se
pueden ver en la figura 3.165. Si se selecciona la opcion Calculated el reactor determina la fase de
acuerdo a las condiciones de entrada basandose en minimizar la energia libre de Gibbs.
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PRO/T - Gibbs Reactor

Help Owerview  Status Motes
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Select the reaction phase for thiz reactor |

Push ta bring up the unit reaction definitions window

Fig.3.165.Unit Reaction Definitions.

3.10.1. Ejemplo.
Para este reactor se trabajara la misma reaccion que en el reactor de conversion a las mismas
condiciones pero ahora sin tomar en cuenta la conversion.
Seleccionar los elementos basicos de la simulacion:
o Seleccion del modelo termodinamico: Se debe seleccionar uno, bajo el cual se modelara el
proceso, para este ejemplo se selecciona Peng-Robinson.
o Seleccion del sistema de unidades: Métrico.

o Seleccion de los componentes a partir de la libreria del simulador: Etilbenceno, Estireno e
Hidrogeno.

Para este tipo de reactor no es necesario definir la reaccion.
Seleccionar una linea que sea la de alimentacion y especificarla de acuerdo a lo planteado en el

problema con condiciones térmicas de 506.6 kPa y 800 °C. Definir el flujo y composicion de la linea
de alimentacion.

Seleccionar de la barra de equipos el reactor tipo Gibbs Reactor copiarlo y pegarlo en la hoja de
trabajo. Posteriormente conectar la linea de alimentacion al reactor asi como una linea de salida para
obtener los productos.

Definir el reactor como adiabatico.

Especificar la fase vapor de la reaccion en Unit Reaction Reactions (fig.3.166).
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Fig.3.166.Definicion de la fase de la reaccion.

Con estas especificaciones se corre el programa con la opcion Run, que se ubica en la barra de

herramientas secundaria.

Para ver los resultados seleccionar la linea de salida, dar click izquierdo y seleccionar la opcion View
Results (fig.3.167). En estos resultados se puede ver que como minimizando la energia libre de Gibbs

se modifican las conversiones.
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Fig.3.167.Resultados de salida.

Con lo obtenido en los resultados de salida se pueden conocer la conversion masa y son los siguientes.
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v" Etilbenceno

% masa
1 Kg-mol ----- 106.2 kg
690.82 kg/hr 65.07
v' Estireno
34.27
2 kg
0.66
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3.11. Reactor PFR (Plug Flow Reactor) H—=—=1

Un reactor PFR es basicamente un tubo donde se realiza una reaccion con cambios axiales en
la concentracion, la presion y la temperatura.
Los reactores PFR, a menudo, se construyen de muchos tubos de pequefios diametros y de grandes
longitudes y se emplean con fluidos a grandes velocidades y pequefios tiempos espaciales. Esto
minimiza el mezclado axial del fluido, limita los perfiles radiales de temperatura y provee el area de
transferencia de calor necesaria. Los tubos se arreglan en un banco como en los intercambiadores de
calor.

Especificaciones del equipo

Se debe especificar para un reactor PFR los parametros geométricos, esta especificacion se encuentra
en la opcion Reactor Data, al dar click en la opcion despliega una ventana (fig.3.170) la cual cuenta
con los siguientes parametros:

PRO/T - Plug Flow Reactor
Help Owerview  Status  Motes
Unk Descipir: |
Reactor Type:  Plug Flow
Reactor
Unit Data...
Reaction Set Name: I:E Reaction
Definitions. .| ﬁ
Themal Specification = T
" Combined Feed Temperature Plug Flow Reactor - Reactor Data
" Fixed Temperature:
{+ Fixed Duty: 0.00000] % 106 kdhr
| FeaciorLerah L
" External Heat: R "
. Tube s Diamee: L
" Temperature Profile: Hos Insiae Liameter mm
Number of Tupes, ey |
Number of Points for Profiles:
Themodyramic Syster: Default (PROT) [~] |Fhases. .|
Integration Options v
oK | Cancel
{* Runge-Kutta Steps:
Push ta bring up the reactar data window " Runge-Kutta Step Gize:
" Gear Tolerance:
" LSODA Talerance:
Cancel ‘
Exit the window after saving all data

Fig.3.170.0pcion Reactor Data del reactor PFR.

e Reactor length: Longitud total del reactor.

o  Tube Inside Diameter: El diametro interior de los tubos.

o  Number of Tubes: Numero total de tubos dentro del reactor PFR, el minimo es 1.

e Number of Points for Profile: El nimero de puntos locales a lo largo del reactor para el perfil
de temperatura. Por default son 10.

e Integration Options: Se pueden elegir 4 tipos de métodos de integracion:

1) Runge-Kuta steps: El método de Runge Kuta es el valor predeterminado con 20
pasos.

2) Runge-Kuta step size: el usuario puede especificar el tamaiio de los pasos.

3) Gear Tolerance y 4) LSODA (Livermore Solver of Ordinary Differential
Algebraicequations): Esta entrada es una alternativa la método Runge-Kuta lo que
permite la definicion de la tolerancia de integracion como un porcentaje y por default
es de 0.1 por ciento.
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Es importante definir la cinética de la reaccidén y un componente base para la reaccion, esto se puede
realizar cuando se define la reaccion en la letra K (fig.3.132).

O bien dando click en la opcidon Unit Reaction Definitions se desplegara una ventana (fig.3.171) en la
cual ademds también se especifica la fase de la reaccion; una vez especificada la fase de la reaccion se

da click en Kinetic Data donde desplegara una ventana (fig.3.172) la cual permite especificar los
valores de la ecuacion que define la cinética de la reaccion.
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Diefault Option for Kinetic Rate Caleulation Help
Caleution Methodt Feaction Set, RN Fieaction Name: PR
[Powertow  [=] | o _enebee | Resctior: CBH10 = CBHGE + H2
Kinetic Data
Name Defintion Units
n ity] OrdEr
FFRI CBH10 = CEHB + H2 Kinetic Paer Law: Rate = A. exp[E/RT]. T. TllActivily) Temperature : K
Data...
= Pre-esponential Factor 4] 4240.0) Weight q
Activation Energy (EL 908262(¥10°3 kd/kgnal Volume: fter
Temperature Expanent [n 0.00000 AR
Base Comporent EBENZENE [~] Time: sec
L Reaction Order and Activity Basis
Default Phase: Vapar
Reaction Orders.
Reaction Activity Basis: Partial Pressure
aK Cancel
Push ta bring up the unit kinetic data window
Carcel
Ezit the window after saving all data

Fig.3.172. Parametros cinéticos.

La ecuacion que define la cinética de la reaccion es:

— . __E .Tn ., o] Order
Rate = A - exp 7T T™ - m(Avtivity)

153



Capitulo 3 Modelacién de operaciones unitarias: Reactor PFR

Donde:
o A :eselfactor Pre-exponential
e E:eslaenergia de activacion
e n: es el exponente de la temperatura por default es cero.

En la parte de Reaction Order and Activity Basis se puede ver la fase seleccionada para la reaccion, la
actividad de cada fase con la que se trabaja y se puede definir el orden de la reaccion.

3.11.1. Ejemplo

El estireno es un mondémero usado en la produccion de diferentes plasticos. Tiene la cuarta tasa de
produccion mas alta detras de los monomeros de cloruro de etileno, de cloruro de vinilo y propileno.
El estireno esta hecho de la deshidrogenacion de etilbenceno:

C6H5—C2H5 <:>C6H5—CH =CH2+H2
En este reactor no consideraremos el hecho de que la reaccion es una reaccion de equilibrio y

modelaremos este sistema usando una expresion de ley de potencia. En Pro II ésta es llamada una
expresion Cinética de Velocidad (Kinetic Rate). La expresion de velocidad de reaccion es la siguiente:

1EB 21708 cal/mol
rep = —4.24x10° — =0 1o P XD —7“‘11110
Teactor as [1-98? ca ]T
mol K

Tomar en cuenta que la velocidad de reaccion tiene unidades y que el término de la concentracion es
presion parcial con unidades de KPa.

La corriente de entrada es de Etilbenceno puro a razon de 152.2 gmol/s y a las condiciones de 880 K y
1.378 bar.

Calor de reaccion a 25 °C 120000 KJ/Kgmol.

Geometria del reactor: Longitud 3 metros y 0.5717 metros de diametro.

Solucion:
Seleccionar los elementos basicos de una simulacion de acuerdo a la seccion 2.3.2.:
e Seleccion del modelo termodinamico: Se debe seleccionar uno bajo el cual se modelara el
proceso, para este ejemplo se selecciona Peng-Robinson
e Seleccion del sistema de unidades: Métrico
e Seleccion de los componentes a partir de la libreria del simulador: Etilbenceno, Estireno e
Hidrogeno

Definir la reaccion de acuerdo como se hizo en el ejemplo del reactor de conversion, denominando a la
reaccion con el nombre de “RXN”.
Definida la reaccion dar click en la letra H, para especificar el calor de reaccion (fig.3.173).

En seguida definir la cinética de la reaccion dando click en la letra K y seleccionar la pestafia Define
Kinetic Data.
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Introducir el valor del factor pre-exponencial A (sin unidades) de 4240 y la energia de activacion E
con unidades de kJ/mol (la cual es transformada) con un valor de 90.8262x10°. Dejar la celda del
exponente en blanco o colocar cero. Notar que no se ingresa signo negativo en el factor pre-
exponencial.

Las unidades deben corresponder a las que tiene la ecuacion estas se pueden ver del lado derecho, la
temperatura debe estar en K, el peso en gramos, el volumen en litros, la presion en Kpa y el tiempo en
segundos.

En la parte de Reaction Order and Activity Basis especificar la fase de la reaccion que es vapor.
Establecer para el liquido Molar Concentration y para el vapor Partial Pressure.

Todo lo anterior descrito se puede ver en la figura 3.174.

Reaction Data - Reaction Definitions
Help
Data Entry Legend
Feaction Set:  RxN Heat of Reaction - [
Diescription: Equilibrium Data - ET
Kinetic Data - IEI
Kinetic: Fate Caleculatiors
Calculation Method ﬂ
Cut Name Definition
Insert
e B [ CBH10=CeHB + He v P
et 2 Fieactants = Product |
3 Feactan| Reaction Data - Heat of ReactloYData
4 Reactant Help
5 Fieactan!
—1 Reaction Set: RN
B Reactan
- Feaction Name: 1
Lk | Reaction
Push to brig Up the Reat of reaction data window | Deseription:

Heat of Reaction
" Calculated from Heats af Formation
& Userspecified
Heat of Reaction: #10°3 kealkgmol
Bazed on Component;
Reterence Temperature: m C
Reference Phase:

Ok ‘ Cancel |

!

Select the base component for the reaction

Fig.3.173. Especificacion del calor de reaccion.

Reaction Data - Reaction Definitions

Help
Data Entry Legend
Reaction Set:  AXN 3
eachion e Heat of Feaction - [HL.] Reaction Data - Kinetic Reaction Data
Diescription: Equibrium Data- [ Help
Kinetic Data - K]
Kinetic Rate Caloulation Reaction Set. AN Reaction Mame: 1
Reaction: CBH10=C8HE + H2
Calculation Method: n
v Define Kinetic Data
Cut Narne Defirition Kinetic Data Unit
.. o Order nits
Pouer Lan: Rate = A . exp [EMRT) . T" T [Activi
:SE" r CEH10 = CeHa - 2 e e ]l — (hetiviv] Vel
esel - wWeight
2 Reactants = Products 4 eight: g -
— Pre-exponential Factor &) 4240.0 Unidades
3 Reactants = Products o “alume: liter
4 Reactants = Products betETEIARELYE) HEL 3 ealkgmol Pressure: kPa orrectas
5 Reactants = Products Temperature Expanent (1) 0.00000 Time: 2R
61 Peactants = Products Fieaction Order and Activity Basis
Liquid Activity B Reaction Order
Push ta bring up the reaction kinetic data window AL RB IS n - &
. Activity Phase..
‘apor Activity Basis, n
0K ‘ Cancel

Fig.3.174. Especificacion de la cinética de la reaccion.
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Es asi como queda definida la reaccion.

Posteriormente seleccionar una linea de alimentacion y especificarlas con condiciones térmicas de de

880 K y 1.378 bar (fig.3.175).

m PRO/M with PROVISION - Untitled - [Flowsheet]
ﬂF\IE Edit Input Output Tools Draw

View Options Window Help
Ll
\L H D DH%&@ ﬁ mOﬂ-StreamData
UOM FRange Hep Tag Overview  Status  Motes i
Stream: |51 Description; ‘
TaUnit: [Product Stream)
Stream Type
& Flowrate and Composition...
5 lids Ol Stream Shream Solids Data...
B B - Stream Palymer Data...
Bo——— ) h
------------ ol Themal Condition
First Specification:
‘Temperature \L‘ ‘ BBD.UU| K
Second Specification;
‘Pressule \L‘ ‘ 1.3?8| bar
Thermodynamic System Determined From Conrectivity -
0K ‘ Carcel ‘
q Enter stream pressure )
Add new Units/Stieams from PFD Palette, Double-click an Units/Streams for input.

Fig.3.175. Especificacion de las condiciones térmicas.

A continuacion definir el flujo y composicion de la linea de alimentacion de Etilbenceno puro a razén

de 152.2 gmol/s (fig.3.176).

Fig.3.176. Especificacion del flujo de alimentacion.

Seleccionar de la barra de equipos el reactor tipo Plug

4] PRO/ with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] =@
m File Edit Input Qutput Tools Draw View Options Window Help
o) | PRO/I- Stream Dats = Y W DS < BN
Help v Stream Data - Flowrate and Composition A
Stream Description W ey 1S
To Uit [Product Stresm Specify flowrate and compaosition for stream 51
Fluid Flowrate Specification
Straam Type
£ Tokal Flud Flowrate:
@ (% |ndividual Component Flowrates
Referenced to Stream Stieam S
Solds Orly Siream —_— Camponert Comporent Flowrats
Stream P gmolfsec
EBENZEME 152
Thermal Candtior STYRENE
First S pecification: H2
|Temperatule u ‘
Second Speciication;
|Plessura u ‘ r
Thermodynamic System: Determined From Cany Dl Composiors | Totsl B
0 0K Cancel
- Enter the compasition i
Push to bring up the flowrate and assay window
1 3
£dd new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Steeams for input.

Flow Reactor copiarlo y pegarlo en la hoja de

trabajo. Posteriormente conectar la linea de alimentacion al reactor asi como una linea de salida para

obtener los productos (fig.3.177).
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4/ PRO/M with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] =]
EF\‘E Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

2 HOwESR D A EES] |l BlkeE < - % a2 i

4

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Unite/Streams for input

Fig.3.177.Seleccion del reactor y conexion de lineas.

(=

- (=) %

Especificar el equipo dando doble click sobre de él para desplegar la ventana de especificacion.
Primeramente seleccionar el nombre de la reaccion definida para trabajarla en el reactor que es “RXN”

y con una especificacion de un reactor adiabatico (fig.3.178).

ﬂF\IE Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

L HD= SR EEESE

ﬂ PRO/I with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] I=EEE

sEEeE<s ~%na 28

Push to bring up the reactar data windaw
Fig.3.178.Seleccion de la reaccion.

Especificar la geometria del reactor dando click en Reactor Data (fig.3.179).

B
| |
—>—s1 I}‘I s>
s =
i R1 i
6____ _____ | PRO/T - Plug Flow Reactor
Help Overview  Status  Notes
Unit: Description |
Reactor Type:  Plug Flow
Reactor
Unit Data...
Reaction Set Name: n Reaction
oS —
Thermal Specification
" Combined Feed Temperature \ &-&
" Fived Temperature Pressie,.
{* Fined Duty 0.00000] » 108 Kealhr N
" Ertemal Heat:
" Temperatuie Profile:
4 Print
Add new Units/Steams from PFD Palette. Double-click o Options...
Themmadynaric Systen Defaul [PRIT) [+]
0K | Cancel
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4] RO/ with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] [= =]
ﬂ File Edit Input Output Tools Draw View Options
2
-
— ' A
M |i PRO/ - Plug Flow Reactor
i i Help Overview  Status  Motes
S
Unit: Description |
Reactor Type:  Plug Flow
Reactor
Unit Data...
feecionbelilte Plug Flow Reactor - Reactor Data —
Thermal Specificat
(" Combined Feeq Reactor Length 3.0000| m \&-&
(" Fived Temperal  Tube Inside Diameter: 517.70( mm Pressure;.
(" Fived Duty: Number of Tubes: / i
(" Ewternal Heat: | Mumber of Paints for Profiles: g
€ Temperature P Integration Options
Print
{+ Runge-Kutta Steps: 0 ptions. .
. Thermadynamic Syst " Runge-Kutta Step Size: ’7
Add new Units/Stieams from PFD Palette. Double-click on € Gear Tolerance:
o .
Prush to bring up the re; OO il
g Carnoel |
E it the windaw after saving all data

Fig.3.179.Definicion de la geometria del reactor.

Checar que la cinética y fase de la reaccion queden de manera correcta para posteriormente correr la
simulacion, dar click en Unit Reaction Definitions y verificar que la fase este en vapor y en presion
parcial (fig.3.180).

" PRO/I - Plug Flow Reactor

Help Overview  Status Motes
Unit: Description: |
Reactor Type:  Plug Flow
; Reactor
Unit Data...
Fescton Set ame: EEEE Reaction
| Definitians. .|| f———1

N — Plug Flow Weactor - Unit Reaction Definitions

" Combined Feed Temperature Help

® e ReaclionSet. RN Deseriplion:

(* Fired Duty: 0.00000] 1 Dperation Phase and Activity Basis

€ External Heat | Fieactor Operation Phase: Fieaction Activity Basis

{ Temperature Frofle [Vapo [-]  [Patial Fressue [-]

Default Option for Kinetic: A ate Calculstion
Theimedpnamic System: [ Default [PROT) [=] | | Calcutation Method
o Power Law - [ |
Push ta bring up the unit reaction definitions window Name D &finition
1 CBH10 = CBHE + H2 Kinetic
Data
0K Cancel
Fig.3.180.Fase de la reaccion Exit the window after saving all data

A continuacion dar click en Kinetic Data y verificar que los valores sean los correspondientes a los de
la cinética, que el componente base sea el etilbenceno, que las unidades sean consistentes y
nuevamente que queden definidas la fase de la reaccion (fig.3.181).
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Plug Flow Reactor - Unit Reaction Definitions

Help
Reaction Set: RN Description; Plug Flow Reacter - Unit Kinetic Data
Operation Phase and Activity Basis Help
FRieactor Operation Phasze: Reaction Activity B asis:
apor [-] [Pt Pessue = Reaction et RxH Reaction Name: 1
Feaction:  CBH10 = CBHA + H2
Default Option for Kinetic Rate Calculation Kinetic Data
Calculation Method " e [ NS
Power Law - ‘ J Power Law, Rate = A . exp[-E/RT]. T T [Activity] T
Pre-exponential Factor (&]: 42400 ‘wigight: g
[ siition Activation Energy (EF 0872|1103 kikgmol e [
1 (R = B2 'B'"E“C Temperature Expanent [n) 0.00000 Pressue: kPa
ata
Base Component EBENZENE =] Time: se¢
Fieaction Order and Activity Basis
Default Phage: Wapor
Reaction Orders...
Reaction Activity Basis: Fartial Pressure
o Ceed il Cancel
Push to bring up the unit kinetic data window Bl aamdes
Fig.3.181.Cinetica de la reaccion.

El orden de la reaccion debe ser 1 y esto se puede ver dando click en Reaction Orden, donde el orden
de reaccion lo debe tener el reactivo (fig.3.182).

Plug Flow Reactor - Unit Kinetic Data
Help

ReactionSet: RN
Reaction:  CBH10 = CBHE + H2

FReaction Mame: 1

Kinetic Dala
n o Oeder | NS
Power Law: Rate = A exp[-E/RT]. T" Ti[Activity) Tomperature: K
Pre-esponential Factor [4), 4240.0) Weight: g
Activation Energy E), 90.8262|¥10°3 ki skgmol Wolume: ter
Temperature Exporent [nf 0.0000D) Pressue: kPa
Base Component: EBENZENE [~] Time: zec Reactor - Unit Reaction Order

Feeaction Order and Activity Basis Help

Default Phase: Wapor ReaconSet RN
Reaction Orders
Reaction Activity Basiss  Pattial Pressure

Reaction Name: 1

Reaction:  C8H10 = CBHB + H2

Phase Vapor
OK Cancel
Push ta bring up the unit kinetic reaction order window Comporent Fiaction Order
EBENZENE 1.0000
STYRENE 0.00000
H2 0.00000

0K Cancel

Exit the: window after saving all data

Fig.3.182.0rden de reaccion.

Dar click a todas las ventanas desplegadas y correr el programa con el icono “Run” que se ubica en la
barra secundaria de herramientas.

Ver los resultados obtenidos seleccionando la linea de salida, dar click izquierdo y seleccionar la
opcion View Results. Los resultados obtenidos se pueden ver en la figura 3.183.
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4] PRO/M with PROVISION - Untitled - [Flowshee] [o[® =
ﬂFﬂE Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help - &%

2 H0E Sk A E=E =4 Eifo < -4 na sy

5—m &
STREAH 'S2° TOTAL UAPOR
RATE, KG-MOL/HR 865.0359 865. 8359
TEMPERATURE, K 667.26 667.26
PRESSURE, KP# 137.80 137.80
HOLECULAR WEIGHT 72.2603 72.2603
FRACTION 1.0000
ENTHALPY, KJ/HKG-HOL 84663.2695  846083.269%
CP, KJ/KG-K 2.4295 2.4295
HOLAR FLOWRATES, KG-MOL/HR
1 - EBENZENE 299.8041 290.8041
2 - STYRENE 257.1159 257.1159
3 - H2 257.1159 257.1159
MOLAR COHPOSITIONS
1 - EBENZENE 8.3612 8.3612
2 - STYRENE 8.3194 0.3194
3 - H2 0.3194 0.319%4

4 2

Run Simulation

Fig.3.183. Simulacion corrida y resultados.

Con lo obtenido en los resultados de salida se pueden conocer la conversion en masa y son los
siguientes.

v Etilbenceno % masa
1 Kg-mol ----- 106.2 kg e
290. 80Kg-mol -  x > | 30882.9 kg/hr

v' Estireno

1 Kg-mol ----- 104.1 kg

25711 Kg-mol - x = | 26765.1kg/hr 46
v Hidrogeno
1 Kg-mol ----- 2 kg
~— 514.2 kg/hr 1
257.11 Kg-mol ----- X

Se puede conocer el perfil de temperatura a lo largo del reactor asi como la composicion de los
componentes a lo largo de este.

Seleccionar el reactor, dar click izquierdo y seleccionar la opcidn View Results; se desplegara una
ventana que contiene un resumen de la operacion del reactor.

En la figura 3.184 se pueden ver describe las caracteristicas del reactor, asi como las condiciones
térmicas de entrada y salida.
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Programmer's File Editor - [C:\Users\Oscar Hernandez Luna\AppDataiLocal\ Temp\VW383C tmp] =nEERE=
File Edit Options Template Execute Macre Window Help S
* =i 2| | LAB =2
Y =2 S P N [ (IR =3 e =
Plug Flow Reactor 'R1° o
<PRE>
UHIT 1, "R1°

OPERATING CONDITIOHNS

Reactor Type Adiabatic
Duty, H=KJ/HR 0.0000
Total Heat of Reaction at 298._15 K, HxHJ/HR 38.8539
Tubes 1
Diameter, HMH 5177000
Length, M 3.08888
Total Volume, H3 8.6315
Residence Time, sec a.a7
Haximum Uelocity at 8.15 M from Inlet, H/sec 44 4686
REACTING SIDE Inlet Outlet

Feed §1

UAPOR Product 52
Temperature, K 888.88 667 .26

Pressure, KPA 137.80060 137.8000

REACTION DATA
4 r
Ln1 Coll 108 WH Rec Off [NoWrap [DOS [INS

Fig.3.184. Caracteristicas del reactor.

Desplazando la barra lateral del lado derecho, mas bajo podernos encontrar los flujos y fraccionas
convertidas de cada componente (fig.3.185).

Programmer's File Editor - [CA\Users\Oscar Herndndez Luna\AppData\Local\Temp VW99 C trmp] == =]
File Edit Options Template Execute Macre Window Help = [ =
' —
Sl S s [R5 e E
REACTION DATA
fffffffff Rates, KG-MOL/HR —————————- Fraction
Component Feed Change Product Converted
1 EBENZEHNE S47.9288 -257 1159 208.8841 8.4693
2 STYREHNE a.e888 257 1159 257 1159
3 H2 8.68008 257 1159 257 1159
Total S47_.92088 257 1159 865 .8359
KG-MOL /HR Fraction
Base Component Reaction Converted Converted
1 EBENZENE 1 257 1159 8.4693
REACTOR MASS BALANCE
fffffffffff Rates, KG/HR ————-—-———- Fraction
Component Feed Change Product Converted
1 EBENZEHNE 58172 1151 -27297.7371 30874 _3784 8.4693
2 STYREHE 8.68008 26779.3917 26779.3917
3 H2 8.68008 G18 3457 5183457
4 T Tt o Tttt T T 3
Ln 1 Col1 108 WwhR Fec Off [Mo'wWrap |DOS [INS

Fig.3.185. Flujos y fracciones convertidas.

Si se sigue desplazando la barra se podra encontrar el perfil de temperatura a lo largo del reactor
(fig.3.1806).
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Programmer's File Editor - [C\Users\Oscar Hernandez Luna\AppData\Local\Temp VW99 C.trmp]
File Edit Options Template Execute Macro Window Help
REACTOR PROFILES -
Reactor
Distance Tenp
M K
a a.08888 888.088
1 8.1508 808.69
2 8.3808 Th7 .68
3 8. 45008 738.72
L] 8.6888 721.34
5 8.7588 714.089
6 0.90008 708.09
7 1.0500 7082.95
8 1.2000 698 .47
9 1.35088 694 .49
10 1.5000 698.92
1" 1.6500 687.68
12 1.8000 684 71
13 1.9588 681.98
14 2.1000 679.45
15 2.2500 677 .09
16 2.4000 674.88
17 2.5500 672.81
18 2.7888 678.85
19 2.8500 669.01
28 3.0000 667 .26 -
] 3
Ln1 Col1 108 ‘wWh Rec Off [Nowrap |DOS [INS

Fig.3.186.Perfil de temperatura.

Y finalmente se puede encontrar un perfil de como se va consumiendo y convirtiendo los componentes
a lo largo del reactor a diferentes distancias (fig.3.187).

Programmer's File Editor - [C:\Users\Oscar Hernandez Luna\AppData\Local\Temp'VW389C.tmp] =[][R]
File Edit Options Template Execute Macro Window Help —|= | =
q =i || AABf e
1 =2 [0 P [N T [ R S D
-— Component Mole Fractions vs. Distance from Inlet -
Distance 1 2 32
M EBENZENE STYRENE H2
[} 6.6000 1. a. 8.
1 6.1500 06.58186831 0.20909585 0.20000585
2 6.3600 0.51295963 0.24352018 0.24352018
3 6.45080 0.48636892 0.25681554 0.25681554
L 6.6000 0.46766485 0.26616757 0.26616757
5 6.7580 0.45288598 0.27355705 0.27355705
6 6.9000 0.440688408 0.27965580 0.27965580
7 1.6500 0.43033397 0.28483361 0.28483361
8 1.20080 B.42136117 0.28931942 B.28931942
2 1.35080 B.41346145 0.29326927 B.29326927
18 1.50080 B.48641829 B.20679086 B.29679086
11 1.65080 @.40007391 0.29996384 B.29996304
12 1.800880 B.394368987 0.302B4567 B.38284567
13 1.95080 @.38983562 0.30548249 B.385482490
14 2.18088 B@.38417778 8.38791111  8.38791111
15 2.2500 0.37968093 0.31015954 0.31815954
16 2.4000 0.37549804 0.31225098 0.31225098
17 2.5500 0.37159094 0.31420453 0.31428453
18 2.7000 0.36792788 0.31683686 ©.31603606
19 2.8500 0.36448218 0.31775891 8.317758971
28 3.0000 0.36123121 0.31938448 0.31938440 =
T r
Ln1Col1 108 wh Rec Off [NoWwrap |DDS [INS

Fig.3.187.Perfil de las composiciones a lo largo del reactor.
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3.12. Reactores CSTR (CST Reactor):

Un reactor CSTR (Continuos Stirred Tank) simula un tanque agitado en el cual la masa reaccionante
es continuamente agitada de tal manera que se considera como una mezcla completa y, por lo tanto, se
asume que sus propiedades son uniformes en todo el interior del reactor.

El reactor se puede simular de forma que operar en modo adiabatico, con o sin servicio de
calentamiento, o por default en isotérmico a una temperatura especifica o a temperatura de
alimentacion.

Especificaciones del equipo

Las especificaciones principalmente de este tipo de reactor son la cinética de la reaccion y el volumen
del reactor.

Para definir el volumen del reactor seleccionar la opcion Reactor Data, donde se desplegara una
ventana en la cual se especifica, asi como también apareceran por default el rango de temperaturas
minimas (1°K) y méaximas (3000 °K) con las que se puede trabajar el reactor o bien se puede estimar
la temperatura del reactor en ese rango. En esta misma ventana se tiene la opcion de seleccionar la

opcion Product Estimates la cual permite especificar una estimacion del flujo de los productos
(fig.3.188).

PRO/T - Continuous Stirred Tank/Boiling Pot Reactor
Help Owerview  Status  Motes
Unit: Deszcription: ‘
Reactor Type: Continuous Stired Tank ﬂ Reactor
Unit Data.__
Reaction Set Marne: I:E Reaction
Definitions. .|
. 1
Thermal 5 pecification T
" Combined Feed Temperature CST Reactor - Reactor Data I_rk
" Fixed Temperature: Help
& Fined Duty: 0.00000
Reactor Yalume: l:l m3
Product Estimates. .
CST Reactor - Product Estimates
Temperatures
. Help
Themodynamic System: Default [FROT) Estimate: '3
R Companent Iolar Flow Rate
3000.00 .
Push to bring up the reactor data window Mermem K ka-mol/ht
0K | Caneel ‘
Push to bring up product estimates window
Cancel
Fig.3.188. Especificacion del volumen del reactor. Esit the window sfter saving al data

La cinética de la reaccion se especifica como se realizo que para el reactor PFR.
Si se tiene duda en esto verificar la parte de especificacion del equipo para el reactor PFR.

3.12.1. Ejemplo

Simular Ia reaccion del ejemplo del reactor PFR a las mismas condiciones y misma cinética. El
reactor tiene un volumen de 1 m”.

Solucién:

Seleccionar los elementos basicos de la simulacion de acuerdo a la seccion 2.3.2.:
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e Seleccion del modelo termodindmico: Seleccionar uno bajo el cual se modelara el proceso,
para este ejemplo se selecciona Peng-Robinson

e Seleccion del sistema de unidades: Métrico

e Seleccion de los componentes a partir de la libreria del simulador: Etilbenceno, Estireno e
Hidrogeno.

Definir la reaccion como se realizo en el ejemplo del reactor PFR asignandole el nombre de RXN.
Especificar el calor de reaccion y la cinética (fig.3.173 y 3.174).

Posteriormente seleccionar una linea de alimentacion y especificar las condiciones térmicas, asi como
el flujo de alimentacion (fig.3.175 y 3.176).

Seleccionar de la barra de equipos el reactor que se encuentra con el nombre de CSTR copiarlo y
pegarlo en la hoja de trabajo. Conectar la linea de alimentacion al reactor asi como una linea de salida
(fig.3.189).

4 PRO/M with PROVISION - CSTR - [Flowsheet] [ [ )
EF\IE Edit Input Output Tools Draw View Optiens Window Help = =S

L HDE2REhmEEddld-sRiEeDe -t nass

-

] »

Push thiz button to view the complete flowsheet diagram.

Fig.3.189.Conexion de lineas al reactor tipo CSTR.

Dar doble click sobre el equipo para desplegar la ventana que permite especificar al equipo.
Seleccionar el reactor tipo Continuos Stirred Tank posteriormente seleccionar la reaccion definida
RXN y especificar un reactor adiabatico seleccionando en Thermal Specification la opcion Fixed Duty
(fig.3.190).
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Options....
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“
Add new Units/Streams from PFD Palette. Do e eclhelbheloilesi

Fig.3.190.Seleccion del tipo de reactor.

Verificar que la cinética de la reaccidon coincida con los valores y unidades correspondientes antes
definidas, asi como la fase de la reaccion. Esto se realiza dando click a la opcion Unit Reaction
Definitions para ver la fase de la reaccion y posteriormente dar click en Kinetic Data para ver que los
valores y unidades de la cinética seas los correctos (fig.3.191)

Fig.3.192.Cinetica de la reaccion.
Dar click en OK, a ambas ventanas.

A continuacion especificar el volumen del reactor dando click en Reactor Data (fig.3.193).
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Fig.3.193. Especificacion del volumen de reactor.

0K | Cancel |

Push to biing up product estimates window

Con estos datos queda especificado el equipo. Correr la simulacion dando click en el icono Run de la
barra de herramientas secundaria.

Corrida la simulacion se pueden ver los resultados obtenidos seleccionando la linea de salida, dar click
izquierdo y seleccionar la opcion View Results.

Los resultados que se obtuvieron son los que se muestran en la figura 3.194.

4 PRO/T with PROVISION - CSTR - [Flowshest]
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Fig.3.194. Resultados de salida.
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Con los resultados de salida se obtiene la conversion de los productos en masa y son los siguientes:

v' Etilbenceno

% masa
1 Kg-mol ----- 106.2 kg 61
34406.6 hr
v Estireno
1 Kg-mol ----- 104.1 kg
21347.7 kg/hr 38
v" Hidrogeno
1 Kg-mol ----- 2 kg
410.1 kg/hr 1
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Capitulo 4 Modelacién de operaciones unitarias en etapas multiples: Ciclo de refrigeracion

4.1. Ciclo de refrigeracion
4.1.1. Introduccion
La refrigeracion se emplea a nivel industrial para proporcionar diferentes niveles de
temperatura que puede ir desde condensar o enfriar corrientes gaseosas o liquidas. Esto se hace
necesario debido a que los procesos requieren temperatura de enfriamiento en ocasiones tan bajas que
el agua de enfriamiento como servicio auxiliar no cubre las especificaciones demandadas por el
proceso.
En general una refrigeracion auxiliar se requiere para cubrir temperaturas debajo de 85°F.
Podemos hablar que existen dos tipos de refrigeracion y los dividimos de acuerdo a la fuente de
energia y estos son:
e Refrigeracion natural
En este tipo de refrigeracion incluye el uso de hielo, uso de salmueras de cloruro de calcio y de
sodio para congelar el agua, en la actualidad industrialmente este tipo de refrigeracion casi no se
utiliza.
e Refrigeracion mecanica
Este es un proceso por el cual se reduce la temperatura y se obtiene un enfriamiento constante
mediante la circulacion de un refrigerante creando zonas de alta y baja presion con el propoésito de
absorber el calor, en un circuito cerrado, donde se evapora y se vuelve a condensar en un ciclo
continuo.

Algunas de las aplicaciones que tiene el uso de la refrigeracion mecénica son:

e Separacion de gas a bajas temperaturas. e Control de temperatura de fermentacion.

e Condensacion de gases. e Sublimacion o congelamiento en seco con

e Deshumidificacion de aire. sustancias de calor sensible.

e Solidificaciéon de un soluto en un solvente. e Enfriamiento para conservar alimentos.

e Almacenamiento de liquido a baja e Licuefaccion de gases para reducir
presion. volimenes de almacenamiento, transporte

e Eliminacion de calor en una reaccion. y manejo.

e Recuperacion de solventes.

Los dos tipos principales de sistemas de refrigeracion mecanica son el sistema de compresion y de
absorcion.

Aungque el sistema de refrigeracion mas utilizado en los procesos industriales es el de compresion, ya
que se pueden obtener temperaturas bajas, pero en términos generales se puede considerar -50°F como
una temperatura baja. Y este es basado en el principio de Rankie, el cual es el mas utilizado en estos
rangos de temperatura.

4.1.2. Interpretacion del ciclo de refrigeracion a través del diagrama de Mollier

En la refrigeracion mecénica son cuatro procesos fisicos que se llevan a cabo. Los cuales
conforman un ciclo uno después de otro en el orden siguiente:
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ﬁ Compresion i j

E Condensacién <J

Se puede estudiar y representar un sistema de refrigeracion en un diagrama de mollier, ya que existe
intercambio de calor entre el sistema a enfriar y el refrigerante esto se debe a que hay variaciones de
cambio de entalpia, asi como el trabajo que se realiza en el sistema.

A continuacion representaremos el proceso de refrigeracion mecanica en el diagrama de mollier de P
vs H:

CONDENSACION

EXPANSION COMPRESION

EVAPORACION

H

La refrigeracion mecanica se logra evaporando el refrigerante que esta en estado liquido a través de la
expansion. Para que el refrigerante se evapore se requiere absorber el calor latente al absorberlo este
pasara del estado liquido a vapor, durante este cambio el estado del refrigerante en estado vapor
absorbe energia térmica del medio en contacto con el evaporador. Después de este intercambio de
calor entra el vapor saturado a baja presion a un compresor mecanico, donde sufre una compresion
adiabatica y reversible donde aumenta la presion del vapor, al aumentar la presion hay un aumento en
la temperatura, para lograr el cambio de estado del refrigerante de vapor a liquido es necesario
producir un subenfriamiento, por lo que este se pasa a un condensador a presion constante, haciéndolo
condensar por medio de aire y/o agua esto va a variar conforme al tipo de condensador. De esta
manera, el refrigerante sale del condensador como liquido saturado y es asi como puede volver a
evaporarse a través de la valvula de expansion dandose el efecto de Joul Thomson, donde disminuye la
presion y temperatura, y es asi como se repite nuevamente el ciclo de refrigeracion.

4.1.3. Ejemplo: Ciclo de refrigeracion en una etapa.
A continuacidon se resolvera un problema de ciclo de refrigeracion en una etapa con el uso del
simulador de procesos PRO-II.
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En una planta se utiliza un sistema de refrigeracion mecanica para condensar una cadena de
hidrocarburos a 15°F, la carga de refrigeracion es de 400 Toneladas y se sugiere una presion de
descarga de 270 Psia, el refrigerante utilizado es propano. Se requiere:

e Mostrar en un diagrama P vs H el proceso referido.
e Definir el diagrama de flujo de proceso del sistema.
e Realizar el Balance de Materia y Energia del sistema

SOLUCION

Es importante analizar los datos que son proporcionados para resolver el problema ya que de ahi se
parte para la solucién y si es necesario buscar algiin dato que nos facilite la solucion a través de la
simulacion.

Los datos de entrada con los que se cuentan son:

v T = 15 °F en el evaporador, se da una temperatura de acercamiento al sistema donde se
reducen 15 °F, y asi la temperatura se reduce a 0°F.

v Presion de descarga en el compresor de 270 Psia.

v Carga de 400 Toneladas de refrigeracion de Propano.

A continuacion se representara el proceso de ciclo de refrigeracion en un diagrama P vs H, para
visualizarlo mejor.

P (Psia)

3 TCondensador

PDescarga =270 -~----=--------

Teva =0°F
" porador
PSuccnon N ) A ——

H (Btu/Ib)

Para comenzar a simular el proceso es necesario contar con los suficientes datos como son la presion
de succion y la temperatura de salida del condensador, se inicia la resolucion de este problema con la
obtencion de estos datos.

Se conoce la temperatura del evaporador que es de 0°F y a partir de esta se puede conocer la presion
de succion, realizando lo siguiente:

e Seleccionar los elementos basicos de una simulacion (modelo termodinamico, sistema de
unidades y componente).

e Especificar una linea con los datos de temperatura del evaporador de 0°F y Dew Point
(fig.4.1). Como se desconoce por el momento el flujo de alimentacion, solo se estima un valor
como base de calculo de 190 Ibmol/hr.
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[ N
[ PROM with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] =iaEEE]
ﬂ File Edit Input Output Tools Draw View Options Wir

0 2 | S e B B S 8] e

PRO/I - Stream Data

Ip
eEd-RnaLs » ([WE N 2)

Help Overview  Status  Motes
S [T D |
To Unit; [Product Stream]

Stream Type:

Flowrate and Composition.

Petroleum Assay
Referenced to Sheam
Sl Oriy Sheann Stream Solds Dala...

Stream Polymer Data,

Thermal Condition
First Specification:

[Temperatus [=1] [
Second Specification:
Benfin -]

Thermodynamic System: Determined From Connectivity ﬂ
k. Careel |

Exit the window after saving all data

4 3
Add new Unks/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Stieams for input.

Fig. 4.1. Condiciones térmicas

e Con estos datos dar click a la ventana y “correr” el programa (icono “Run” ubicado en la barra de
herramientas secundaria) Unicamente con la linea, al realizar esto se desplegara una ventana,
como se muestra en la figura 4.2.

] PRO/M wiith PROVISION - Untitled - [Flowsheet] ol@=]
B File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

DRS00 E A EEEL - F @2 ~snags , BB JNa 2)

Run

Flowsheet Status @

" Local Status Messages & Global Status Messages

Global Status Infarmation:

[ erorfs], T warming(s), and O messagels] detacted

I waming ** Ma unit operations hawe been defined for this flowsheet. Sequencing calculations
have been bypassed

Close Fun Simulation

Select global status messages

« ’
Run Simulation.

Fig. 4.2. Venta del status de la simulacion.

e Esta es una ventana (fig.4.2) que informa el estado de la simulacion. Para que corra el programa
dar click en “Run Simulation”. Corrido el programa obtener los resultados (fig.4.3).
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4 PRO/I with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] (=8 o E==|

4] File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help NEE

i EREEEE R e 1Al stz <3 B xma )

Stream Name 1
|:|‘> 7l :‘> Temperature | F -0.000
ik Pressure PSIA 38.312
Flowrate LB-MOL/HR 190.000
Phase Vapor

fl 3

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input.

Fig. 4.3. Obtencion de resultados

La presion que se obtiene como resultado corresponde a la presion de succion del compresor P =
38.312 Psia.

Otro dato que también se conoce es la presion de descarga la cual a partir de este valor permite
conocer la temperatura de salida del condensador. Se realiza algo similar a lo que se hizo
anteriormente.

Los datos de especificacion de la linea de alimentacion se modifican ahora utilizando como datos la
presion de descarga y el punto de rocio (Bubble Point) fig.4.4.

ﬂ PRO/T with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] = EEa
Bl File Edit Input Output Taols Draw View Options Window Help

0 = BSb 5 A E=e] 8|kl i @ia]E < -4 oL » [@E . Hma 2)

~
PRO/I - Stream Data

Help ODverview  Stdus  Moler
Stieam |1 Description: |
Tolni [Product Stresm)

Stigam Type

F'Etrnum e Flowrate and Composition
Referenced o Stream

ol Ol e Stream Solids Data.
T Stream Palymer Data,

Thesrnal Condition

]
I

HEY

First Specifoatior:
[Fressure [=11 27000) psia

Secand Specification:

Eubhie Faint [~

Themodynamic System: Delermined From Conneclivity [+]
i cancel |

Esit the windaw after saving all data

< P

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input

Fig. 4.4. Modificacion de las condiciones térmicas.

Dar click en OK, correr el programa y obtener los resultados. Realizado lo anterior se obtiene la
temperatura que corresponde a la salida del condensador T = 127.7 °F (fig.4.5).

172



Capitulo 4 Modelacién de operaciones unitarias en etapas multiples: Ciclo de refrigeracion

4] PRO/M with PROVISION - Untitled - [Flowsheet] =lE=s
] File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help NEER

NeEShE A EERLd-rEEem < ~snass Hma 2)

Stream Name 1
|:‘|> Tl ::> Temperature | F 127.709
Kk Pressure PSIA 270.000
Flowrate LB-MOL/HR 190.000
Phase Liquid

« »
Add new Urits/Streams from PFD Palette. Double-click on Urits/Streams for input

Fig. 4.5. Obtencion de la temperatura de salida del condensador.

Se vuelve a plantear el diagrama P vs H para visualizar el proceso con los datos obtenidos.

P (Psia)
3 T=127.7°C
PDeScarga =270 --]--=-==== === === 5
T=0°F
PSuccién = 38-31_ -

H (Btu/Ib)
Ahora ya se cuenta con los datos necesarios para comenzar la simulacion, se sigue tomando como base
de calculo 190 Ibmol/hr.

Seleccion de los elementos bésicos (de acuerdo a la seccion 2.3.2)
e Modelo termodinamico: Soave-Readlich-Kwong
e Sistema de unidades: Ingles
e Componente: Propano

Seleccidn y especificacion de la linea de alimentacion

Seleccionar la linea de alimentacion y especificar las condiciones térmicas del proceso con la presion
de succion al compresor de 38.310 psia y la temperatura del evaporador de 0°F (fig.4.6).
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Fig. 4.6. Condiciones térmicas.

La especificacion del flujo de alimentacion se especifica con la base de calculo de 190 Ibmol/hr
(fig.4.7).
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Fig. 4.7. Flujo de alimentacion.

Seleccion de los equipos, conexion de la linea de alimentacion y producto a los equipos;
especificacion de estos.

Seleccionar los equipos siguientes:
o Equipos: 1. “Compressor” (Compresor), 2. “Simple HX” (Condensador), 3. Valve (Valvula de
expansion) y 4. “Simple HX " (Evaporador).
Se eligen los equipos de acuerdo a la numeracion anterior, que corresponde al orden del proceso.
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Fig. 4.8. Especificacion del compresor.

Seleccionar el compresor, conectar las lineas de entrada y salida al equipo. Dar doble click al
compresor para desplegar la ventana que permite especificarlo. Especificarlo con la presion de salida
de descarga del compresor de 270 psia y una eficiencia del 100 % del compresor (fig.4.8).

Correr el programa para verificar que no hay algun error. Si el equipo se pinta de color azul indica que
no hay algun error.

Seleccionar el siguiente equipo que es el condensador (Simple HX) y conectar la linea de salida del
compresor a la alimentacion del condensador (fig.4.9).
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Fig. 4.9. Conexion de la linea de salida del compresor al condensador.

Dar doble click sobre condensador para especificar el equipo que corresponde la temperatura de salida
T =127.7 °F (“Hot Product Temperature”) tig.4.10.
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Fig. 4.10. Especificacion del condensador
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Especificado el equipo dar click en OK en ambas ventanas, correr la simulacion con ambos equipos y
verificar que no hay algtn error viendo los resultados de salida del condensador.
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Temperature F -0.000 142.061 127.700
Pressure PSIA 38.310 270.000 270.000
Flowrate LB-MOLHR 190.000 190.000 190.000
Composition

PROPANE 1.000 1.000 1.000

Fig. 4.11. Simulacioén corrida con los 2 equipos
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Ed

Compressor

]

Expander

No existe ningin error en la simulacién ya que todos los datos que se encuentran en la tabla de

resultados y las fases corresponden al sistema (fig.4.11).

El siguiente equipo a seleccionar es la valvula de expansion, esta se conecta con la linea de salida del
condensador, que es la linea de alimentacion a la valvula (fig.4.12).

176



Capitulo 4 Modelacién de operaciones unitarias en etapas multiples: Ciclo de refrigeracion

4] PRO/I with PROVISION - ciclo refrigeracion 1 etapa - [Flowsheet] [E=RoE (=
ﬂFlle Edit Input Output Teols Draw View Options Window Help - [ &f =

W EFELHEE N E R e A A o o

Shreams

il

Block.
Diagram

O

Flash

5

Flash w
Solids

Distilation

&

Side
Column

[

Shortout

>

Mixer

. e

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input

Fig. 4.12. Conexion de la valvula de expansion

Especificar la valvula de expansion correspondiendo la presion de salida P = 38.31 Psia,-(fig.4.13).
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Add new Uniks/Streams from PFD Palette. Double-click an Units/Streams for input

Fig. 4.13. Especificacion de la valvula.

Especificado el equipo dar click en Ok, correr la simulacién con todos los equipos conectados y
verificar los resultados que se van obteniendo (fig.4.14) son correctos.

El ultimo equipo que falta por conectar es el evaporador para cerrar el ciclo de refrigeracion. Se
selecciona el equipo “Simple HX” 'y se conecta la alimentacion de este equipo con la salida de la
valvula (fig.4.15).
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Stream Name 1 2 3 4
Stream Description
Phase Vapor Vapor Liquid Mixed
Temperature F -0.000 142.051 127.700 -0.002
Pressure PSIA 38.310 270.000 270.000 38.310
Flowrate LB-MOUHR 190.000 190.000 190.000 190.000
Composition

PROPANE 1.000 1.000 1.000 1.000
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Add new Units/Streams from FFD Palette. Double-click on UnitsS reams for input

Fig. 4.14. Especificacion de la valvula.
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Add new Urits/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input.

Fig. 4.15. Conexion del evaporador.

Dar doble click sobre el evaporador, se despliega la ventana para especificarlo y se especifica con la
temperatura del evaporador T = 0°F (fig.4.16).

Dar click a la venta de especificacion y correr la simulacion con todos los equipos conectados. El
proceso de refrigeracion es un ciclo y por lo tanto se debe cerrar, para cerrarlo de acuerdo con el
diagrama de mollier la temperatura y presion de salida del evaporador deben ser las mismas a la de
entrada del compresor.
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Fig. 4.16. Especificacion del evaporador.
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Stream Name 1 2 3 4 S1
Stream Description
Phase Vapor Vapor Liquid Mixed Vapor
Temperature F -0.000 142.051 127.700 -0.002 -0.000
Pressure PSIA 38.310 270.000 270.000 38.310 38.310
Flowrate LB-MOL/HR 190.000 190.000 190.000 190.000 190.000
Composition
PROPANE 1.000 1.000 1.000 1.000 1.000 il
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Push this button to view the complete flowsheet diagram.

Fig. 4.17. Resultados obtenidos de la simulacion.

Como se ve en la tabla de resultados de la figura 4.17, la presion y temperatura de salida del
evaporador (S1) son las mismas que la presion y temperatura de entrada al compresor (1). Siendo los
mismos resultados se puede cerrar el ciclo y asi correr el programa como un ciclo de refrigeracion, por
lo que se elimina la linea (S1) y se conectando la linea 1 con la salida del evaporador (fig.4.18).

En el problema planteado el ciclo de refrigeracion tiene una carga de 400 toneladas de refrigeracion,
que equivalen a 4.8x10° BTU/hr, que seré el calor retirado del sistema.

Es necesario conocer el % de vaporizacion que este sufre el refrigerante antes de entrar al evaporador,
para saber el flujo real del refrigerante que circula en el sistema.
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Recordando que se tomo como base de calculo 190 Ibmol/hr, a partir de este dato determinaremos el
% de vaporizacion.

Dar click derecho sobre la linea 4 y ver los resultados (fig.4.19).
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Stream Name 1 2 3 4
Stream Description
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Temperature F -0.000 142051 127700 -0.002
Pressure PEIA 38310 270.000 270.000 38310
Flowrate LB-MOUHR 190.000 190.000 190.000 190.000
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PROPANE 1.000 1.000 1.000 1.000
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Push this buttan to view the complete flovsheet diagram

Fig. 4.18. Ciclo de refrigeracion cerrado.
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Fig. 4.19. Resultados de la linea 4.

De los resultados de la linea de salida de la valvula de expansion (4) se tiene que de 190 lbmol/hr,
95.0712 lbmol/hr corresponden a vapor y 94.9288 Ibmol/hr corresponden a liquido. Por lo tanto:

94.9288 Ibmol/hr ----- 49.96 % liquido 95.0712 Ibmol/hr ----- 50.04 % vapor
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Es necesario conocer la entalpia la entrada y salida del evaporador, este dato se obtiene realizando lo
siguiente:

4T PRO/I with PROVISION - ciclo refrigeracion 1 etapa - [Flowsheet] [o &=
o File Edit Input Tools Draw View Options Window Help _|=][x
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View Report
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Property Library Manager...

Data Review Windov
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Puish this button to view the complete flowsheet diagram.

Fig. 4.20.

De la barra de herramientas primaria seleccionar la opciéon Output, seguido de “Stream Property
Table” (fig.4.20), aparecera un recuadro que contendr la tabla de resultados.

Colocar el recuadro donde sea visible ver los resultados (fig.4.21), este recuadro contendra una tabla
con los resultados de diversas variables.
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Temperature F
Pressure PSIA

Flowrate LB-MOL/HR]

Composition
PROPANE
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Add new Units/Streams from FFD Falette. Double-click on UnitsStreams for input

Fig. 4.21. Tabla de resultados

Al dar doble click sobre la tabla se desplegara una nueva ventana, ubicar la opcion “Property List to be
used”, seleccionar “Dry Stream Sumary” y agregar a “Displayed Stream” las lineas 1 y 4, que son las
lineas de interés para ver los resultados de entalpia (fig.4.22).
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Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Steams for input

Fig. 4.22. Seleccion de resultados.

Los resultados de interés son la entalpia que corresponde a la entrada y salida del evaporador (Hy y H;)
que estan subrayadas en la tabla de resultados, esto se muestra en la siguiente figura 4.23.
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Temperature F -0.002 -0.000
Pressure PSIA 38.310 38.310
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Reduced Temperature 0.6905 0.6905
Reduced Pressure 0.0622 0.0622
Acentric Factor 01529 01529
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Sp. Gravity 0.5077 0.5077
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Dry Vapor
Rate LB-MOLHR 95071 180.000
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FT3HR 11434495 | 22852.000
Molecular Weight 44.097 44097
Enthalpy BTUILB 152,016 162016
CcP BTU/LB-F 0374 0374
Density LBIFT3 0.367 0367
Th. Conductivity BTUHR-FT-F nia nia =
« ’

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams far input.

Fig. 4.23. Tabla de resultados

Es asi como se obtiene el valor de las entalpias en cada punto.

H; =152.016 BTU/Ib H,=64.987 BTU/Ib
Las 400 Toneladas de refrigeracion que equivalen a 4.8x10° BTU/hr y 49.96 % liquido, por lo tanto el
flujo del liquido:
4.8x10°BTU /hr
(152.016 — 64.987)BTU/1b

Fliquiao = = 55154.029 Ib/hr
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100 (55154.029 lb/hr)

= 110396.37 Ib/hr

Ftotal = Fliquidco + Fgas

Fyas = Frotar — Fuiquiazo = (110396.37 — 55154.029)lb/hr = 55242.341 lb/hr

ga
Por lo cual se modifica el valor de 190 lbmol/hr que era la base de calculo por el flujo total de
110396.37 Ib/hr que es el valor real que corresponde al flujo que circula en el ciclo de refrigeracion.
En la linea de alimentacion (linea 1) se modifica el flujo de alimentacion (fig.4.24), para
posteriormente realizar el balance de materia y energia correspondiente que se solicita.
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Fig. 4.24. Modificacion del flujo de alimentacion.

Balance de materia y Energia

De acuerdo a los puntos marcados en el diagrama de Mollier y de los resultados que se pueden extraer

del simulador tenemos la siguiente tabla:

PUNTO 1 2 3
T (F) 0 142.05 127.7

P (Psia) 38.31 270 270 38.31

h (BTU/Ib) 152.016 191.725 64.987 64.987
% vaporizacién 100 100 0 50.04
pv (Ib/ft3) 0.367 2462 | e 0.367
pL b/ft3) | - | - 27.717 34.772
Fgas (Ib/h) 110396.37 | 11039637 |  ----- 55242.341
Fiquigo b/h) | e | e 110396.37 | 55154.029

Q~etirado = hs — hy = [191.725 — 64.987)] Btw/Ib = 126.738 Btu/Ib
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Qabsorbido = Ny —hy = [152.016 — 64.987] Btu/lb = 87.029 Btu/lb

Trabajo del compresor:

W =h, — h;=[191.725 - 152.016)] Btw/Ib = 39.709 Btu/Ib 6
W = Qr— Qa=(126.738 - 87.029) Btw/Ib = 39.709 Btu/Ib

87.029 Btu/lb
COP = % = /

=———=12.191
W 39.709 Btu/ lb

Efecto refrigerante ER = hy — hy =[152.016 — 64.987] Btu/lb = 87.029 Btu/lb

HP _ 472 _ 472
——=—=——=2.1542
TON ~ COP 2191
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4.2. Splitter (Propano-Propileno)
4.2.1 Introduccion

El petréleo crudo es una mezcla muy compleja de productos quimicos. Esta formado por un
83-87 % de carbono, un 11-15 % de hidrégeno y cantidades menores de azufre, nitrogeno y metales.
La combinacion de estos elementos da lugar a un numero elevado y variado de compuestos, que van
desde los muy ligeros (butano) a los muy pesados (los que forman parte de los asfaltos).

El crudo como tal, carece de aplicacion practica, por ello se hace necesario separarlo en
diferentes fracciones que si sean de utilidad. Ello se consigue mediante los procesos de destilacion. En
una primera destilacion atmosférica, se calienta el crudo hasta los 370 °C a fin de separarlo en varias
fracciones de diferentes propiedades. Los productos ligeros (butano, propano, propileno, etc.) y la
nafta, ascienden hasta la parte superior de la torre. A medida que se desciende se encontraran los
productos mas pesados, como el queroseno, gasoil ligero y pesado, quedando en el fondo el fuel
atmosférico.

Atn asi, el consumo de cada uno de los productos obtenidos no se corresponde a la proporcion

en que se encuentran en el crudo, por lo que es necesario someterlo a unos procesos que se denominan
conversion y que permiten adecuar a lo que demanda el mercado.
Todos estos procesos, ademas de otros tratamientos, se llevan a cabo en las refinerias. La gama de
productos que se obtienen incluye, entre otros: Gases, Propano, Butano, Naftas, Gasolinas,
Querosenos, Gasoleos, Fuelodleos, Lubricantes, entre otros. Asi como productos base para la industria
petroquimica.

Como se ha dicho anteriormente, el primer paso en todo este proceso es la separacion en
fracciones de distintas propiedades en una columna de destilacion atmosférica. Una de las fracciones
obtenidas en este paso es Gas-Oil pesado, que ira a una unidad de reaccion catalitica en fase fluida
(FCC, Fluid Catalitic Cracking). En la unidad FCC ademas del Gas-Oil pesado, se tratard Gas-Oil de
vacio y en algunos casos residuo atmosférico. El producto obtenido ira a una unidad de concentracion.
La carga de la unidad de concentracion de FCC tiene una caracteristica especial, se trata de productos
olefinicos, es decir, tienen una menor relacion hidrégeno/carbono, por lo que en lugar de servir como
combustibles se usan como materia prima para otros procesos. Asi la mezcla propano-propileno que se
obtiene en esta unidad y pasara a la unidad de recuperacion del propileno, que consiste en un splitter,
donde tiene lugar una separacion fraccionada para obtener propileno con una pureza elevada que
posteriormente se utilizard como materia prima en otras plantas petroquimicas.

4.2.2. Descripcion del proceso

La corriente de entrada al splitter proviene de otra unidad de tratamiento de la refineria que es
una mezcla propano-propileno. Esta corriente de alimentacion se encuentra almacenada en un tanque
esférico a alta presion y a temperatura ambiente.
Antes de que la corriente de alimentacion entre en el splitter, pasara por una valvula de expansion para
disminuir su presion y por un intercambiador de calor que dard la temperatura necesaria para el
splitter.

La alimentacion entra en el splitter como liquido saturado y una vez dentro se establece el
equilibrio liquido-vapor a través del cual tiene lugar la transferencia de materia. En la parte superior
del splitter se encuentra el condensador, que condensara el destilado del que parte volvera al splitter
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estableciéndose una relacion de reflujo y parte saldra de la columna. La corriente de destilado ira a un
tanque de almacenamiento.
En la parte inferior del splitter se encuentra el calderin que vaporizara la corriente de los fondos, de la
que parte vuelve al splitter y parte sale de la columna. Esta corriente de fondos, una vez que sale del
splitter, pasard por un intercambiador de calor que la condensa y enfria para ir a su correspondiente
tanque de almacenamiento.

4.2.3. Ejemplo

Una corriente de alimentacion se encuentra almacenada en un tanque a temperatura ambiente (20 °C).
La alimentacion tiene una composicion del 79.13 % de propileno y del 19,32% en propano y entrara
en el splitter con una razén de flujo de 707.7559 kgmol/hr. Cuando la alimentacion sale del tanque,
pasara por una bomba que incrementara la presion para llegar la presion hasta 22.126 kg/cm’a
requeridas por el splitter.

Una vez que la corriente adquiere la presion necesaria, pasara por un intercambiador de calor para
alcanzar una temperatura de 38.64 °C y entrar en el splitter como liquido saturado.

La linea de alimentacion tiene la siguiente de composicion:

Componente Composicion kgmol/hr

Agua 1.0367
N, 1.0367x107
H, 1.6427x107
0, 1.0286x107

CH, 6.9886 x10™*

Etileno 1.2860

Etano 5.8892

Propileno 560.1120
Propano 136.7893
i-C, 1.4101
n-C, 0.0275
Buteno 1.2045
Pentano 8.9974 x10”

Se desea disefiar una columna y el proceso que permita obtener los productos con las siguientes
especificaciones:

e Por la parte superior se obtiene la corriente de destilado rica en Propileno con un flujo de
539.6 kgmol/hr la cual se ira a un tanque de almacenamiento que llegara una presion de 17. 03
Kg/cm® y una temperatura de 37 °C

e Por la parte inferior se obtiene la corriente de fondos con propano con un flujo de 117.6
kgmol/hr, la cual se almacenara a las mismas condiciones que el propileno.

e Proponer el nimero de platos que podria tener la columna para realizar la separacion.

SOLUCION
4.2.4. Método corto
Seleccidn de los elementos basicos (de acuerdo a la seccién 2.3.2)
Seleccionar los elementos basicos de la simulacion:
e Modelo termodinamico: Soave-Readlich-Kwong

186



Capitulo 4 Modelacidn de operaciones unitarias en etapas multiples: Splitter (Propano-Propileno)

e Sistema de unidades: Métrico
e Componentes: Agua, N2, H2, O2, CH4, Etileno, Etano, Propileno, Propano,
i-C4, n-C4, Butileno y Pentano

Seleccidn y especificacion de la linea de alimentacion

Dibujar una linea sobre la hoja de trabajo la cual serd la linea de alimentacion a la columna del método
corto, posteriormente dar doble click sobre la linea para desplegar la ventana de especificacion.
Especificar las condiciones térmicas con una temperatura de 38.64 C y la presion de 22.126 kg/cm® abs
(fig.4.25).
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Fig. 4.25. Definifcion de las condiciones térmicas.

Especificar el flujo de alimentacion de acuerdo a lo plateado en el problema, dar click en Flowrate and
Composition y definir el flujo de alimentacion para cada componente (fig.4.26)
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Fig. 4.26. Definicion del flujo de alimentacion.
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Seleccion del equipo

e Equipo: Seleccionar el equipo para realizar el método corto, que se encuentra ubicado en la
barra de lista de equipos con el nombre de “Shortcut”. Copiar el equipo y seleccionarlo con
condensador y reboiler (fig.4.27).
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Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input

Fig. 4.27. Seleccion del Shortcut.

Conexidn de la linea de alimentacion y productos al equipo
Pegado el equipo conectar la linea de alimentacion y salida de los productos; la salida del destilado de
los domos conectarla por el lado de Hydrocarbon (fig.4.28)

4 PRO/Mwith PROVISION ShortCut - [Flowsheet] eE=d
4] Fie Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help HER
0= RS R (El=&] ] i@ @D < - 8 N o] e .

m
* Shortcut SCD1, Hydrocarbon

< b

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input

Fig. 4.28. Conexion de lineas.

Especificacion del equipo
Seleccionar el equipo y dar doble click para desplegar la ventana de especificacion, ir especificando el
equipo por cada subventana:
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e Condenser/Reboiler: elegir el tipo de condensador, para este caso seleccionamos “Partial’

(fig.4.29).

] PRO/I with PROVISION - METODO CORTO PROPANQ-PROPILENO - [Flowsheet]
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i Iv Column with ReboilerlFor PFD Display purposes only)

C e 1

Cancel

Exit the windaw after saving all data

4

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Unilts/Streams for input

Fig. 4.29. Seleccion del condensador.

e Minimum Reflux : Definir los componentes clave ligero y pesado:
» Componente clave ligero “Light Key”: Propileno
» Componente clave pesado “Heavy Key”: Propano

El valor de Reflux por default es de 2.0 (fig.4.29).
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>~ Ratio to Minimun:
Products
& Pefhue 20000]
Push to bring up the Mirimum Re| T Traps:
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Select the Heavy Key companent
PR - = T j—

<

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Sheams for input.

Fig. 4.29. Definicion del componente clave ligero y pesado.

[SlE=]

sme 2

o  Specifications: Definir 2 parametros, uno correspondiente a la salida del domo y la otra a fondos.
1. Domos: Dar click a Pameter, se desplegara una ventana donde se debe seleccionar de la
opcion Stream ntimero 2, que corresponde a la linea de salida de los domos (fig.4.30).

189



Capitulo 4

Modelacidn de operaciones unitarias en etapas multiples: Splitter (Propano-Propileno)
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Fig. 4.30. Seleccion de Stream 2.
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Fig. 4.31. Seleccion del parametro.

K Cancel

Exit the window after saving all data

Colocar el valor del flujo en Value de 539.69 kgmol/hr (fig.4.32).

Dar click en Parameter para seleccionar el parametro a definir; seleccionar el parametro
Flowrate seguido de Selected Components que define el flujo de salida de 1 o mas
componentes, seleccionando de la opcion Starting y Ending Component el componente
Propileno (fig.4.31). Definir el flujo en kgmol/hr. Dar click
desplegadas.

las ventanas
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4

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input

Fig. 4.32. Definicion de la salida de domos.

2. Fondos: Para la definicion de la salida de los fondos se realiza lo mismo que para la parte de
domos; Dar click a Pameter, se desplegara una ventana donde se debe seleccionar de la
opcion Stream nimero 3, que corresponde a la linea de salida de los fondos. Dar click en
Parameter para seleccionar el parametro a definir; seleccionar el parametro Flowrate
seguido de Selected Components, seleccionando de la opcion Starting y Ending Component
el componente Propano con un valor del flujo de 117.61 kgmol/hr (fig.4.33). Dar click a
todas las ventanas desplegadas.
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Fush ta bring up the Specificat

0K Cancel

<

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input

Fig. 4.33. Definicion de la salida del fondo.

e Fenske Estimates: Dejar por default el valor de 2 para Index (fig. 4.34)
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Exit the window after saving al data

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input.

Fig. 4.34. Especificacion Fenske Estimates.
Products: Estimar un flujo de 100 kgmol/hr y es un valor aproximado de la salida de los producto
del domo (fig.4.35).
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Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input,

Fig. 4.35. Definicion de la especificacion Products.

Especificado las diversas subventanas del método corto, correr el programa y ver los resultados
obtenidos en ambas salidas para verificar que se cumple con lo solicitado.

Salida de domos (fig.4.36):
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4L| PRO/T with PROVISION - METODO CORTO PROPANO-PROPILENO - [Flowsheet] E=EIE=]

ﬂFiIE Edit Input s Draw View Options Window Help

=2 1= e =1 = ) 1Y o P e P e e 1 & ia 2
Programmer's File Editor - [C:\Users\Oscar Hernandez Luna\AppData\Local\Temp\VWAE46 tmp] o= =5 -
File Edit Options Template Execute Macro Window Help - &%

RATE, KG-HOL/HR 567.0719 567.0719
TEMPERATURE, C 51.58 51.58
PRESSURE, KE/CH2 22.12 22.12
MOLECULAR WEIGHT 41.9486 u1.9486
FRACTION 1.0000
ENTHALFY, KCAL/KG-HOL 4175.6419 4175.8419
CP, KCAL/KG-C 0.5347 0.5347
MOLAR FLOWRATES, HG-MOL/HR
1 - H20 1.8378 1.8370
2 - H2 1.1396E-07  1.1398E-87
3 - 02 1.6427E-08  1.6427E-08
4 - METHANE 6.9886E-04  6.9886E-04
5 - ETHYLENE 1.2860 1.2868
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Add new Units/Stieams fiom PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input.

Fig. 4.36. Resultados del domo.

Salida de fondos (fig.4.37):
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Fig. 4.37. Resultados del fondo.

De acuerdo a los resultados en la salida de los productos se cumplen con las especificaciones que
solicita el problema.
Ahora es necesario ver el nimero de platos que propone el método corto para realizar esta separacion,
esto se realiza seleccionando el equipo, dar click derecho y seleccionar “View Results” para ver los
resultados (fig.4.38).
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Fig. 4.38. Buisqueda de resultados del método corto.

Se buscan los resultados del ntimero de platos posibles desplazando la barra del lado derecho de la
ventana (fig.4.39).
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Fig. 4.39. Resultados del método corto.

Se selecciona el numero de platos de 90, que corresponden al nlimero de platos tedricos.

4.2.5. Método riguroso

Con lo realizado en el método corto y seleccionado el nimero de platos se obtiene los

siguientes datos:

90 45

1.585

13.552

-2.123E+01

2.123E+01
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El nimero de platos seleccionado fue de 90 y corresponden al ntimero de platos teéricos, la eficiencia
de cada plato es de 70%, por lo que el nimero de platos aumenta a 128 que corresponde al ntimero de

platos reales.
Es asi como se inicia la simulacion del proceso, se abre una nueva hoja de trabajo y se seleccionan los

elementos basicos de una simulacion.
e Modelo termodinamico: Soave-Readlich-Kwong
e Sistema de unidades: Métrico
e Componentes: Agua, N2, H2, O2, CH4, Etileno, Etano, Propileno, Propano,
i-C4, n-C4, Butileno y Pentano

Seleccion y especificacion de la linea de alimentacion
Seleccionar y especificar la linea de alimentacion como se realizo en el método corto.

Seleccién del equipo
e Equipo: Seleccionar el equipo para realizar el método riguroso. El equipo se llama “Distilation” y

se encuentra en la barra de equipos.
Copiar el equipo y especificar con 130 platos reales, seleccionar con condensador y reboiler

(fig.4.40).
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Fig. 4.40. Seleccion de Distillation.

Conexion de la linea de alimentacion y productos al equipo
Conectar la linea de alimentacion y la salida de los productos a la columna de destilacion (fig.4.41).
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Fig. 4.41. Conexion de lineas.

Especificacion del equipo
Seleccionar el equipo y dar doble click sobre el para desplegar la ventana de especificacion.
Especificar las subventanas del equipo como se muestra a continuacion:
e “Pressure Profile”: Especificar la presion de operacion de la columna con una presion de
22.12 Kg/cm”® y una caida de presion en la columna de 0.35 Kg/cm® (fig.4.42).
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Add new Units/Stieams fiom PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input.

Fig. 4.42. Especificacion Pressure Prolif.

o “Feeds and Products”: Con lo obtenido en los resultados del método corto se sabe que el plato de
alimentacion teorico es el plato 45, tomando la eficiencia del los platos del 70 % el plato de
alimentacion cambia al 64.

Seleccionar la distribucion del fluido Flash the feed adiabatically, vapor onto the tray above and
liquid onto the feed tray.
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Estimar un flujo de salida en los domos (Overhead), en fase liquida y en el plato 1 con un flujo de 530
kgmol/hr (fig.4.43).
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Fig. 4.43. Especificacion Feeds and Products.

e  “Condenser”: Seleccionar el condensador tipo Bubble Temperature (fig.4.44).
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Fig. 4.44. Seleccion del tipo de condensador.

e “Performance Specifications”: Seleccionar y especificar los parametros que se van a definir, para
esta simulacion se selecciona definir un pardmetro de la corriente del flujo de salida del Propileno
por el lado del domo y el otro corresponde a un parametro de la columna que es el Reflux Ratio
obtenido del método corto. A continuacion se describe la especificacion de los dos pardmetros:

1. DOMOS: Seleccionar el parametro para Stream 2 (fig.4.45).
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Fig. 4.45. Especificacion Performance Specification.
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et news Uris S reams fram PFD Palete, Diouble-cick an Uriss | | Concsl |
Exit the window after saving all data

Dar click en Parameter para desplegar la ventana que contiene los diferentes parametros, seleccionar
Flowrate seguido de Selected Components para seleccionar de manera individual el componente
Propileno (Propene) de las ventanas Starting Component y Ending Component (fig.4.46).

Column - Specifications and Variables

Help Overview
¥ Add Specifications and Variables
Specifications: Active:
1 DOMOS - Parameter = walue within the default tolerance 3
2 | COLUMN - CF porameter
Ly Help Owerview
Strearn/Unit: Strearn Name:
|Stream |L| |2 M
\ariables: Parameter. .

1 | Column T1 Du|
2 | Column T1 D

Parameter Selection

Flowrate: Starting Component;

Help
P ter:
Exit the: wir Srameter
Temperature
Enthalpy )
The number of active specificati M}_T‘SCUIW Weight

Inzert 5 pecificationAdariat

Composition
Densityalume

' apor Pressure

Trangpart Property

Heating ¥/ alue

Dristillation Curee

Fiefinery Inspection Property

Esit the window after saving all data

PROPENE hd
Ending Camponent:

FROPENE hd

m

Phase:
Tatal hd ‘W’ewght J| J
‘wet/Dry Basis:

T et

Esit the window after saving all data

Fig. 4.46. Seleccion del parametro.

Especificar el valor del flujo de 539.69 kgmol/hr

2. COLUMN: Seleccionar el parametro para la opcion Column (fig.4.47). Dar el valor de

Reflux Ratio de 13.552.
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JPRO'HWIth PROVISION - METODO RIGUROSO PROPANO-PROPILENO - [Flowsheet:2]
JFHE Edit Input Output Teols Draw Mindow Help

W EREEEEER .mml.@lém%moafg. EIERISES

o]
o
g

PRO/T - Column
Help Overview  Status  Mates
r— [Congemsery. | Uni
Profile.. .
| Description
— |
Feeds —_ Heaters and Column - Specifications and Variables
l—| oolers

and +—
Products.__ Trap — Help Overview

I¥ #dd Specifications and Varisbles

Convergence ing <. al
Data... | Packing=] | ¢ iates. i

Traly Specifications: Active:

Efficit 1 DOMOS - Stream 2 Flowrate of component PROPEME on & ‘wet basis in ka-mol'r = 533,63 v
Ehelmn || Pumparounds within the default tolerance
Systems... 2 | COLUMN - Coumn T1 Feeflus Bitio orva bole basts = 30000 wihin the delal idearce. | W
Reboler. . Pertormance P

Speciications
Help Overview
Push to bring up the specification window
Stieam/Unit Unit Name:
Variables: [Caburn [=] [ [~

1 | Column T1 Duty of|  Reflus Fratio on a Mole basis
2 | Caluran T1 Duty of]

ik Cancel |
Exit the window after saving all data
0 The number of acive A T W U
[Add news Urits/Stieams fiom PFD Falette. Doubie-slick on Unis/S| Insent Speciicatin/Varisble | InsettInactive Specifcation | [___Gk___]
| | Carcel |

Exit the window after saving all data

Fig. 4.47. Seleccion de Column.

Es asi como se tiene definidas las dos especificaciones con los parametros y valores antes definidos
(fig.4.48).

4| PRO/M with PROVISION - METODO RIGURGS0 PROPANO-PROPILENO - [Flowsheet] [ =E=]

ﬂﬁle Edit Input Qutput Tools Draw View Options Window Help

u el [ =
[ B8 D R EO| el i BiEo| B4 - $iNa iy o (&GI8
PRO/I - Column Sheams
Help Overview  Slatus  Notes m| =]
Pressure Condens Column - Specifications and Variables
A2 Help Overvien
— ¥ Add Specifications and Yariables
Feeds —— — Heaters
and — f— C Specifications: Active:
Products.. | Tray - L -
. 1 DOMOS - Stieam 2 Flowrate of componert PROPENE on a'Wet basis in ko-mol/hr = 53363 v
Convergence | Packing- Initial within the default tolerance
Data._. 7,7 Estimates 5 |"FONDOS - Column T1 Peflus Fiatio on & Mols basis — 12,552 within the defalt tolerance v
ray .S ——————————
Ee
Thermo- —]| Pumparo
dynamic
Systems...
Reboiler.__ Performal
Specifici
Watiables:
Push ta bring up the specication window 1| Column T1 Duty of Healer CONDENSER |
2 | Coumn T1 Duty of Heater REBMILER |
The number of active specifications, 2 equals the number of Variables, 2
Insert Spesifoatinariable | IncetInsotive Speciicalin | ik,
. | | Careel |
Add new Urits/Streams from PFD Palette, Double-click on L Exit the window after saving all data B

Fig. 4.48. Especificaciones de los parametros.

Especificado las subventnas anteriores del equipo correr el programa para verificar si no existe algiin
problema, para este caso la torre se pinta de color azul, por lo cual no hay ningin error pero es
necesario analizar los resultados obtenidos para ver si estos corresponden a los solicitados.
Resultados obtenidos:
e Salida por domos: El resultado obtenido del flujo de salida del Propileno es de 539.67
kgmol/hr (fig.4.49). Este valor corresponde a lo solicitado.
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| PRO/M with PROVISION - METODO RIGUROSO PROPANO-PROPILENG - [Flowsheet] SE=]
L1 0 1" programmers Fie Edtor oo L
OB fie et options Templste Eeecute Mscro Window Help 2 g
C:\Users\Oscar Hernandez Luna\AppData\Local\ Temp\VW1A66.tmp = cE == Egk
Diagram
STREAH "2
ToTAL UAPOR @
ffffffffffffffffffff Flach
RATE, KG-HOL/HR 562.5527  562.5527
TEMPERATURE,, C 51.48 51.40 %
PRESSURE, KG/CH2 22.12 22.12 Flash
MOLECULAR VETGHT 419311 419311 Goids
FRACTION 1.0000
ENTHALPY, KCAL/KG-HOL 170,752 M170.1752 ﬂ‘
CP, KCAL/KG-C 0.5347 0.5347
istillation
MOLAR FLOWRATES, KG-HOL/HR
1- 1.9378 1.0378 &
2 - W2 1.1308E-67  1.1300E-07 Side
3-02 1.6427E-68  1.5427E-08 Column
4 - HETHANE 6.9886E-84  6.9886E-04
5 - ETHYLENE 1.2068 1.2860 ﬂ‘
6 - ETHANE 5.8802 5.8892
7 - PROPENE 539.6794  530.6734 Sharteut
8 - PROPANE 14,6664 15,6664
9 - IBUTANE 3.1508E-21  9.1508E-21 [>
18 - BUTANE 8.6865E-27  8.6865E-27 3
< ’ Mixer
5 [niCal 0 | WA Rec 0 [No'wiap 005 NS A1 -l

Calculations stopped

Fig. 4.49. Resultados de salida de los domos.

e Salida fondos: y para el flujo de la salida del propano de 122.12 kgmol/hr varia con lo solicitado
(fig.4.50).
Para acercarse al valor requerido se sugiere modificar alguna de las 2 especiaciones de la
subventana Performance Specifications; se modificara el valor de Reflux Ratio disminuyéndolo y
se vera como se comportan los resultados.
Modificando el valor de Reflux Ratio hasta 12.152 se obtiene los resultados deseados en domos y
fondos (fig.4.51).

] PRO/I with PROVISION - METODO RIGUROSO PROPANO-PROPILENO - [Flowsheet] [=l@]=]
1] FE B Programmer's File Editor - [C:\Users\Oscar Hemandez Luna\AppDatah Local\ Temp\VWSBEL tmp] =0 (=R —
0= File Edit Options Template Execute Macro Window Help == P 2
STREAK "3 Block
Diagram
TOTAL LIQUID
RATE, KG-MOL/HR 145.2033 145.2633 @
TEHPERATURE, © 60.29 60.29 Flash
PRESSURE, KG/CHZ 22.47 22.47
HOLEGULAR WEIGHT 44,6517 4k 6517 %
FRACTION 1.0668 Flash #
ENTHALPY, KCAL/KG-HOL 1846.3349  1846.3349 Solids
CP, KCAL/KG-C 8.9187 8.9187
HOLAR FLOWRATES, KE-MOL/HR [
1 - H20 6.4973E-30  6.4973E-30 istlation
2 - H2 0.0000 6.6000
3 - 02 0.0000 9.6600 &
4 - HETHANE 0.0000 6.6000 Side
5 - ETHYLEHE 4.3154E-29 4. 3154E-29 Calun
6 - ETHANE 2.2080E-21  2.2986E-21
7 - PROPENE 20.4386 20.4386 [
8 - PROPANE 122.1226 122.1226
9 - TBUTARE TR T Shartcut
10 - BUTANE 0.0275 8.6275
11 - 1BUTENE 1.2045 1.2645 D
12 - PENTANE 8.907HE-07  8.9974E-07 il
Miver
< »
5 n1Call W [ R Rec Off [No'Wiap [DOS [INS P
Fiun Simulation.

Fig. 4.50. Resultados de salida de los fondos.

El perfil de temperatura de la torre se puede ver seleccionando la torre de destilacion, dar click
izquierdo y seleccionar la opcion View Results (fig. 4.51a, fig. 4.51b, fig. 4.51d y fig. 4.51¢)
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4| PRO/T with PROVISION - METODO RIGUROSO PROPANG-PROPILENO - [Flowsheet:2] [ =
4 File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help BEE

DESAEAEE HelEs -drnass EPaallN]

Stream Name 1 2 3
Stream Description
Phase Liquid Liquid Liquid
Fluid Rates KG-MOUHR
H20 1.0370 1.0370 0.0000
H2 0.0000 0.0000 0.0000
02 0.0000 0.0000 0.0000
METHANE 0.0007 0.0007 0.0000
ETHYLENE 1.2860 1.2860 0.0000
ETHANE 58802 5.8892 0.0000
PROPENE 5601120 | 539.6312 204308
PROPANE 136.7890 19.1697 | 117.6193
IBUTANE 14101 0.0000 1.4101
BUTANE 0.0275 0.0000 0.0275
1BUTENE 1.2045 0.0000 1.2045
PENTANE 0.0000 0.0000 0.0000
Rate KG-MOLHR. 707.756 567.014 140.742
Temperature c 38 6400 507725 60.2559
Pressure KGICM2 22,1200 22,1200 22,4700
Enthalpy W*KCALHR 07306 0.7985 0.2596
Molecular Weight 42,3664 | 41.9485 44.0497
Mole Fraction Vapor 0.0000 L0 0000 0.0000
Mole Fraction Liquid 1.0000 1. Q000 el 0000
) =
« +

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input

Fig. 4.51. Resultados finales.

Programmer’s File Editor - [C:\Users\Oscar Hernandez LunatAppDatatLocal\Temp'\VWD5AT tmp]
Ej File Edit Options Template Execute Macro Window Help

] 72 I [ Y E SN EY
COLUMN SUMMARY P
- -- MET FLOW RATES - -= HEATER
TRAY TEMP PRESSURE LIQUID UAPOR FEED PRODUCT DUTIES
DEG C KG/CH2 KG-HMOL FHR H=KCAL/HR
hIH 50.8 22.12 6892_6 567 .21 -28.6219
2 51.5 22.12 6913.4 Fhu59.8
3 o1.8 22.12 6923 .1 7hB0.5
4 51.9 22.13 6928.0 THI0. 3
5 52.8 22.13 69308.7 7495 .1
6 52.8 22.13 6932.5 Thot .9
7 52.1 22.13 6934.0 Fho9.7
8 52.1 22.14 6935.3 72011
L 52.1 22 .14 6936.6 75082 .5
18 52.1 22 .14 6937.9 7583 .8
1" 52.1 22 .14 6939.2 7505 .1
12 52.2 22.15 6940.6 72064
13 52.2 22.15 6941.9 75087 .7
14 52.2 22.15 6943.3 7589 .1
15 52.2 22.16 64y 7 7218.5
16 52.3 22.16 6946.1 7211.9
17 52.3 22.16 647 .4 7513.2
18 52.3 22.16 6ou8.7 7514 .6
19 52.3 22.17 69499 7515 .9
20 52.3 22.17 6951.1 7517 .1
21 52.4 22.17 6952.2 7518.3
22 52.4 22.17 6953.2 7519.4
23 52.4 22.18 69542 7220.4
24 52.4 22.18 6955 _1 7521.4
25 52.4 22.18 6955.9 7522.3
26 52.5 22.19 69567 75231
27 52.5% 22.19 6957 .5 7523 .9 57
« »
Ln1 Coll 163 R Rec Of [Mowiap DOS |INS

Fig. 4.51a. Perfil de temperatura.
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Fig. 4.51b. Perfil de temperatura.

Programmer's File Editor - [C:\Users\Oscar Hernandez Luna\AppDatatLocal\Temp\VWD5 A7 tmp]
File Edit Options Template Execute Macro Window Help
1 =3 (5  FE EEEN
COLUMN SUMMARY =
7777777777 NET FLOW RATES ——————————— HEATER
TRAY TEMP  PRESSURE  LIQUID UAPOR FEED PRODUCT DUTIES
DEE €  KG/CHZ KE-HOL /HR H=KCAL /HR
28 52.5 22.19 6958.2  7524.6
29 52.5 22.19 6958.0  7525.4
30 52.5 22.28 6959.6  7526.1
21 52.5 22.20 6960.4  7526.8
3z 52.6 22.20 6961.2  7527.6
33 52.5 22.20 6962.08 7528.4
34 52.5 22.21 6962.9  7529.2
35 52.5 22.21 6963.9  75308.1
26 52.7 22.21 6964.9  7531.1
a7 52.7 22.22 6966.0  7532.1
38 52.7 22.22 6967.1 7533.2
39 52.7 22.22 6968.3  7534.3
40 52.7 22.22 6969.5  7535.4
41 s2.8 22.23 6970.6  7536.6
u2 52.8 22.23 6971.8  7537.8
u3 52.8 22.23 6973.8  7539.8
uy 52.8 22.23 6974.2  7540.2
us 52.8 22.24 6975.2  7541.3
46 52.9 22.24 6976.3  7542.4
u7 52.9 22 .24 6977.2 75434
ug 52.9 22.25 6978.1  7544.4
u9 52.9 22.25 6978.9  7545.3
s 52.9 22.25 6979.6  7546.1
51 53.0 22.25 6980.2  7546.8
52 53.0 22.26 6980.9 7547 .4
53 53.0 22.26 6981.4  7548.0
5y 53.8 22.26 6982.8  7548.6 -
< 3
Ln1 Call 63 wWh Fiec Off [Mo wiap [DOS [INS

Pragrammer's File Editor - [C:\Users\Oscar Hernandez Luna\AppDatatLocal Temp\VWD5AT.tmp]

B} File Edit Options Template Execute Macro Window Help
Is1 =3 ST Y =N
COLUMN SUHMARY =
7777777777 NET FLOW RATES ——————————— HEATER
TRAY TEMP  PRESSURE  LIQUID UAPOR FEED PRODUCT DUTIES
DEE C  KE/CHZ KE-HOL/HR H=KCAL /HR

55 53.8 22.26 6982.5  7549.1

56 53.8 22.27 6983.1  7549.7

57 53.1 22.27 6983.7 7550.3

o8 53.1 22.27 6984.4  7550.9

59 53.1 22.28 6985.1  7551.5

50 53.1 22.28 6985.8 7552.3

&1 53.1 22.28 6986.6 7553.0

62 53.2 22.28 6987.2  7553.7

&3 ca.2 22.29 6987.5  7554.4

64 53.2 22.29 7819.6  7554.7 707.8L

&5 53.3 22.29 7821.7  7679.0

66 53.3 22.29 7823.1  7681.2

67 53.3 22.38 7824.1  7682.5

&8 c3.3 22.30 7825.0 76B3.6

69 53.3 22.30 7825.7  76BM.4

70 53.4 22.31 7826.5  7685.2

71 53.4 22.31 7827.2  7685.9

72 c3.4 22.31 7828.0 7686.7

73 53.4 22.31 7828.7  76B7.4

74 53.4 22.32 7829.5  7688.2

75 53.4 22.32 7830.3 7689.0

76 53.4 22.32 7831.1  7689.7

77 ca3.5 22.33 7832.0 7690.6

78 53.5 22.33 7832.9  7691.4

79 53.5 22.33 7833.8 7692.3

ET] 53.5 22.33 7834.7  7693.2

81 53.5 22.34 7835.7  7694.1 -
‘< L3
Ln1 Cal1 163 Wh Fec Off [N wiap [DOS [INS

Fig. 4.51c. Perfil de temperatura.

202



Capitulo 4 Modelacidn de operaciones unitarias en etapas multiples: Splitter (Propano-Propileno)

Programmar's File Editor - [C:\Users\Oscar Hernandez Luna'\AppData\Local\Temp\VWD5AT tmp]
File Edit Optmns Templata Execute Macro  Window Help

CﬂLUMN SIJMMHIH' -
********** NET FLOW RATES ———————-——— HEATER
TRAY TEMP PRESSURE LIQUID UAPOR FEED PRODUCT DUTIES
DEG C KG/CH2 KG-MOL /HR M=KCAL/HR
82 53.5 22.34 7836.7 7695 .1
83 53.6 22.34 7837.8 7696.1
84 53.6 22.34 7838.9 7697 .2
[ 52.6 22.3% 78401 7698.3
86 53.6 22.35% 7841.3 7699.5
87 53.7 22.35 7842 .5 77080.7
88 53.7 22.36 7843.9 7782.8
89 53.7 22.36 7845 .3 7783.3
o0 53.8 22.36 7846 .8 77eu.7
o1 53.8 22.36 7848 .4 7706.2
92 53.8 22.37 7850.8 7707 .8
93 53.9 22.37 7851.7 77094
oh 52.9 22.37 7853.6 7711.2
25 5.0 22.37 7855.5 7713.0
o6 5h.0 22.38 7857 .6 7715.0
97 54.1 22.38 7859.7 7717.8
98 5.1 22.38 7862 .8 7719.2
29 54.2 22.39 TBG6LH .4 ¥721.%
100 54.3 22.39 7867 .0 7723.9
181 544 22.39 7869.6 77264
182 54.5 22.39 7872.5 7729 .1
183 54.5 22.48 78IS .4 7731.9
184 54.6 22.48 7878.5 7734.8
165 54.7 22.u8 7881.7 7737.9
186 54.9 22.48 7885 .1 7712
187 55.8 22.11 7888.6 T7hh .5
1088 55.1 22.41 7892.3 77481 =
< r
Ln1Coll 163 wh Rec OFf |Howrap [DOS [INS

Fig. 4.51d. Perfil de temperatura.

Prngrammar's File Editor - [C:\Users\Oscar Hernandez Luna\AppData\Local\ Temp\VWD5A7 tmp]
File Edit Optmns Templata Execute Macro  Window Help

[:I]LI.IMN sunmnnv -
—————————— NET FLOW RATES --—-—----—- HEATER
TRAY TEWP  PRESSURE  LIQUID UAPOR FEED PRODUCT DUTIES
DEG C  HE/CHM2 KG-HOL/HR HxKCAL/HR

109 55.2 2241 7896.1  7751.7

118 55.4 22 42 7980.8  7755.5

111 55.6 2242 79041  7759.4

112 55.7 2242 7908.2  7768.5

113 55.9 2242 7912.5  7767.6

114 56.1 22._43 7916.8  7771.9

115 56.3 2243 7921.2  7776.2

116 56.5 2243 7925.7  7780.7

117 56.7 22._u3 7080.83  7785.2

118 56.9 22._u4 79349  7789.7

119 57.1 22._44 7939.5  7794.3

120 57.4 22.44 79441 7798.9

121 57.6 2245 7048.6  7803.5

122 57.8 2245 7953.0 7808.0

123 58.1 2245 7957.3  7812.5

124 58.3 22.45 7961.1  7816.7

125 58.5 22_u6 7964.8  7820.6

126 58.8 22._46 7966.1 7828.7

127 59.1 22_46 7965.4  7825.5

128 59.4 2246 7960.0  7824.8

129 59.7 22_u7 7046.2  7819.4

130R 60.3 2247 7805.6 140.6L 20.9449
« r
Ln1Col1 163 W Fec Off [Nowiap [DOS [INS

Fig. 4.51e. Perfil de temperatura.
4.2.5.1. Diametro de la columna
Para conocer el didmetro de la torre dar click en la subventana de especificacion Tray

Hydraulics/Packing, indicar que se desea conocer del plato 2 al 129 el diametro de los platos como se
muestra en la figura 4.52.
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4| PRO/T with PROVISION - Metoda riguroso - [Flowsheet] EE=]
ﬂ File Edit Input Qutput Tools Draw View Options Window Help
= [ 0 5
0= S0 E R B8 = i @iEa]E < -3 na L8 =
PRO/ - Column i
Help Overview  Status  Notes
Elels_lsule Condenser... | Unit
rolie.- L N _D@Eﬂ Description:
Feﬁds | — Healeléanld |
an —]— l—| oolers
Products” | Tra [ S| Wumber of Stages: 23]
Y
= Column - Tray Hydraulics
Convergence ing— 1
Data... Paf"# [ Help Overview
Tray—
e— -
= Thermo- — | H
dynamic —_ ] _Cu Stating | Ending Intemals Calculation Calculation Data
Systems... 2 insett Tray Tray Type
Reboiler... —_— B Reset L] 2 27 - >\ Eniei Dala
— gl lu=cl
L 2 -
— Structured Packing P ating
3 R andam Packing
Push ta bring up the tray hydraulics window 4 J
i ] [ H
i
im Cancel |
Lt - 7 Select the calculation data

4 +
Add new Urits/Streams from PFD Palette. Double-click an Units/Streams far input.

Fig.4.52.0btencion del diametro de los platos.

Seleccionado lo anterior dar click en Enter Data y dar un valor de 82 % en Flooding Factor (fig.4.53).
Dar click en OK a ambas ventanas.

Column - Tray Hydraulics

Help Owerview
Cut Starting | Ending Internals Calculation Calculation Data
T— Tray Trap Type
Reset |1 2 129(| Traps | |Sizing | - Enter Data...
2|l | =] =]
3 | I I 1l 1
— Column - Tray Sizin
1 ,— y g
5 ’_ Range  Help
Tray Type: WALVE = Perform Tray Sizing Calculations

o e BTl a0 + At output time
INIMLIM 113 LIaMELEr - mrn " During column convergence and

Push to bring up the | Trav Spacing: E03.60) do nat update pressure profile
. ) - " During column convergence and
plocdingliacon F2.00] % update the pressure profile

System Loading Factor: Calculated pressure drop will be based
an nurmber of trays divided by a zcaling

Mumber of Flaw Paths: Calculated = factor of 1.0

0K | Cancel

Enter the Hlooding factor

Fig.4.53.Definicion del Flooding Factor.

Para conocer el diametro de la columna es necesario generar el reporte de la simulacion, este reporte
ademas de contener el didametro de la columna contiene una serie de diferentes datos de toda la
simulacion que pueden ser de interés y utiles.

Para obtener el reporte dar click en la opcion Output que se encuentra en la barra de herramientas
primaria y seleccionar la opcion Generate Report, se desplegard una ventana para guardar el reporte
(fig.4.54). Se sugiere guardar el reporte donde esté instalado el programa para que no exista algin
error.
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Fig.4.54.Generacion del reporte.

Una vez guardado se desplegara una ventana que contiene el reporte, para ver los diferentes datos que
contiene este reporte se desplaza la barra que se encuentra en la derecha. Desplazando la barra se
pueden ver los diferentes datos que corresponde al balance de materia y energia general de la
simulacion.

Se ubica los resultados de UNIT 1, T1, y corresponden a los diferentes resultados de la columna del
método riguroso.

En la seccion de TRAY SIZING RESULTS se obtiene el diametro de cada plato a lo largo de la

columna (fig.4.55).
Programmer's File Editor - [SPLITTER PROPANG-PROPILENO..docc.out] =] =] [EE)
File Edit Options Template Execute Macro Window Help _ =] =
IS173
TRAY SIZING RESULTS
TRAY UAPOR LIQUID ULDAD —- DESIGN —-  MEXT SMALLER  MEXT LARGER NP
H3/S  H3/S H3/S  DIA, HH FF DIA, HH FF pIA, HH FF
2 1.824 6.177688 6.625 3801.8 83.0 3658. 90.7 3810,  81.1 4
3 1.826 B.17766 B.626 3807.7 83.0 3658. 91.1 3810. 81.4 4
4 1.827 B.17796 6.627 3810.7 83.8 3818. 81.6 3962. 73.7 4
5 1.828 8.17813 8.627 38125 83.0 3818. 81.7 3962. 73.8 4
6 1.828 0.17826 6.628 3813.7 83.0 3818. 81.8 3962, 73.8 4
7 1.828 8.17835 6.628 3814.7 83.0 3816. 81.8 3962. 73.9 4
8 1.828 8.17844 6.628 3815.5 83.80 3818. 81.9 3962. 73.9 4
9 1.828 8.17851 6.628 3816.2 83.0 3818. 81.9 3%2. 74.0 4
10  1.828 017858 0.628 3816.0 83.0 3818. 82.8 3962. 74.0 4
11 1.827 017865 0.628 3817.6 83.0 3816. 82.0 3962. 74.0 4
12 1.827 0.17872 0.628 3818.2 83.0 3816. 82.8 3962. 74.0 4
13 1.827 0.17878 0.628 3818.8 83.0 3818. 82.1 3962. V4.1 4
14 1.827 017885 0.629 3819.4 83.0 3818. 82.1 3962. 741 4
16 1.827 017892 0.620 3820.1 83.0 38168. 82.1 3962. V4.1 4
16  1.827 017899 0.629 3820.7 83.0 38168. 82.2 3962. V4.2 4
17 1.827 8.17986 0.629 3821.4 83.0 3818. 82.2 3962, V4.2 4
18 1.827 B.17913 0.629 3822.1 83.0 3818. 82.3 3962, V4.2 4
19 1.827 017920 0.629 3822.8 83.0 3818. 82.3 3962. V4.3 4
20 1.827 917928 0.629 3823.6 83.0 38168. 82.3 3962. V4.3 4
21 1.827 017936 0.629 3824.4 83.0 38168. 82.4 3962. V4.3 4
22 1.827 0.17944 0.638 3825.2 83.0 3816. 82.4 3962, Th.4 4
23 1.827 B.17952 0.638 3825.9 83.0 38168. 82.5 3062. Th.4 4
24 1.827 017960 0.638 3826.7 83.0 3818. 82.5 3962. V4.5 4
25 1.827 017969 0.636 3827.5 83.0 38168. 82.6 3962. VA5 4
26 1.827 017976 0.636 3828.3 83.0 38168. 82.6 3962. VA5 4
27 1.827 B.17984 0.638 3829.1 83.0 3818. 82.7 3962. VA6 4
28 1.827 B.17992 0.631 3829.8 83.0 3818. 82.7 3962. TH.6 4 =
< ]
Ln1Cal1 1727 | [whR Rec Off [Nowrap [DOS [INS

Fig.4.55.Resultados del diametro de los platos.
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Desplazando la barra vertical hacia abajo se pueden los valores de los siguientes platos.

Los datos para el diametro de los platos de la columna de datos NEXT SMALLER, los datos del lado
izquierdo, se obtiene un promedio de estos datos y este promedio corresponde al diametro de la
columna de destilacion en mm. Es asi como se tiene un didmetro de la columna.

Terminado con el método riguroso se puede simular el proceso completo de Splitter Propano-
Propileno.

Se sugiere que la linea de alimentacion de la columna sea la linea inicia del proceso, por lo que se
desconecta la linea de la torre seleccionando la flecha que se conecta a la columna (fig.4.56) y moverla
hacia otra parte de la hoja de trabajo.

4| PRO/T with PROVISION - SPLITTER PROPAND-PROPILENO. docx - [Flowsheet:2] [F=R|EcH (==
ﬂFi\e Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help =S

02 HE 4 REEES) 8] ] = LD < - %o 250 i

:

Seleccionar la punta de la flecha de
la linea de alimentacion y
despegarla para moverla.

b Bk EEEREERERRkERREE s bk bR

T

«
Push this button to display or hide the PFD palette.

Fig. 4.56. Seleccion de la linea de alimentacion.

Esta linea ahora se debe de cambiar las condiciones térmicas con una temperatura de 20°C (fig.4.57).

4] PRO/T with PROVISION - SPLITTER PROPANO-PROPILENO..docx - [Flowsheet:2] (= =E=]
ﬂF\Ie Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

W EREEEE e E T L e 1A= 2 X

PRO/I - Stream Data

o

Help Overview  Gtalus  Moles %D
Stream: |1 Description:
I |
Ta Urit: W1
Stream Type:

Compasition Defined Flowrate and Compositian...

Petroleum fssay

FReferenced to Stream =
Solids Oy Stieam Stream Solids Data

Stream Polymer Data...
Themal Condition
First Specification:
|Tamperalula Iﬂ ‘ 20.00| C
Second Specification:
Bubble Paint ﬂ
Thermadyhamic S ystem ‘DE[EHTNHEH From Connectivity |L|
K Cancel | o
Euit the windaw after saving all data

€ r

Add new Units/Stieams fiom PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input.
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Fig. 4.57. Cambio de condiciones térmicas para la linea de alimentacion.
Seleccionar una valvula, girarla 270° con la opcidn Rotate y conectarla con la linea de alimentacion

El planteamiento del problema indica que la corriente se encuentra almacenada en un tanque a 20 °C,
por lo que se selecciona un tanque en la simulacion, se desea que el tanque tenga una posicion
horizontal esto se realiza seleccionando el equipo, dar click derecho y seleccionar la opcion Display
donde se desplegara una ventana que contiene diferentes posiciones del tanque flash (fig.4.58).
Seleccionar el tanque Flash en posicion horizontal.

m PRO/I with PROVISION - M View Results
ﬂ File Edit Input Outp Data Review Window

DEEESB e ostenmy.

Notes...

Goto
Break Before
Break After

Collapse

Exclude Unit
Delete

Rotate

Flip

Restore lcon Size
Restore Label Position
Center in View
Lock

Unlock

Display...

Rename...

NO - [Flowshest:2] [=)E =]

Window Help RS

e I R i 4 A RN %I X

]
Push this button to display or hide the PFD palstte.

Unit Style
0 0 O3
»
Flash [wateron  Flash [Liquid on
Bottom] Buttom) Flash : Flash
| [ L]
Unit Labels
Font AaBbYyZz Select...
Festore Defaults | 0K ‘ Cancel ‘
Flash
@] 13
=

Fig. 4.58. Seleccion de la posicion del tanque Flash.

Especificar la valvula con una caida de presion de 1.5 kg/cm, y conectar la linea de salida de la

valvula a la entrada del tanque flash (fig.4.59).

ﬂ PRO/T with PROVISION - SPLITTER PROPANO-PROPILENG.

o=

ﬂF\IE Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help =1

ORS00 5 B EEHCIS =

WEEeEE o Mna L5 (P8

]
| PRO/-Vahve
Help Overview  Status  Motes
Unit Description:
Operating Parameter
' Pressure Diop: 1.5000| ka/cm2
Deefault (SFRKOT) =] Purp
i cancel |
Exit the window after saving all data Valve
o] @
fo—
4 Fips
Add new Units/Streams fom PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input, D j

Fig. 4.59. Especificacion de la valvula.

Conectar la linea de salida del tanque y especificar el equipo (fig.4.60).
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4| PRO/I with PROVISION - SPLITTER PROPANO-PROPILENO : : o= ==
ﬂ File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

NeEESh 5D B EESE = ¥ ElEaEs -t oL (B

"PRO/I - Flash Drum

Help Owverview  Status  Motes
Unit Description: |
First Specification
Thermodynamic System,
[Temperaturs [-] [ 0| Default SRKOT) [~]
Secand Specification
& Unit Spectication:  [Duly =1 [ 0.00000] 106 Keal/he

" Product Specification:

Paiameter = valug within the default tolerance

Pressure Estimate: lgdem2 Print Options...
fulg Cancel ‘
El Exit the window after saving all data
| I —

Fig. 4.60. Especificacion de tanque Flash.

Se requiere conectar una bomba, seguido de una valvula y un intercambiador que aumentara la

temperatura para entrar al splitter, pero no se conoce la presion de salida de la bomba, para conocerla e
realiza lo siguiente:

Se sabe que la presion requerida a la alimentacion de la columna es de 22.12 kg/cm?, la caida de
presion que tiene un intercambiador es de 0.7 kg/cm® y la valvula de 1.5 kg/cm®. Por lo tanto la
presion de descarga de la bomba es la suma de la presion de entrada ala columna mas la caida de
presion que sufre el intercambiador y la valvula; es asi como la presion de descarga de la bomba es de
24.32 kg/em®.

Seleccionar una bomba, conectar la linea de salida del tanque a la alimentacion de la bomba y la linea

de salida de estas, asi como especificar la bomba con la presion de salida de 24.32 kg/cm® y una
eficiencia del 80 % (fig.4.61).

H| PRO/T with PROVISION - SPLITTER PROPANO-PROPILENO. .docx - [Flowsheet:2] [= (=[]
ﬂFi\E Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

W EREEE E RN E e R e L=l S - X

2]
ll
Blete bk kb b %

PRO/T - Pump
Help Owerviews  Statuz  Motes
Unit Description: |
Product Stream: 53 Thermodynamic: System:

Pressure Specification

& Outlet Pressure: 24.320( kglem2 Efficizncy:

" Pressure Rise: | 80.00| Percent
" Pressure Ratio:

hi Cancel ‘

Exit the window after saving all data

<

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input

Fig. 4.61. Especificacion de la bomba.
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El equipo siguiente es la valvula, seleccionarla, conectar la linea de alimentacion que es la salida de la
bomba y una nueva que sea la salida de la valvula y especificar el equipo con la caida de presion que

sufre la valvula de 1.5 kg/em® (fig.4.62).

| PRO/T with PROVISION - SPLITTER PROPANO-PROPILENO. docx - [Flowsheet:2]
ﬂFi\s Edit Input Output Tools Dra View Options Window Help

=2~ E Il NE = U = P R

i 1A= AR X

Defaul [SREDT) [+]

oK

PRO/ - Valve
Help Overview  Status  Notes
Unit. [v2 Descriptin
Dperating Parameter
(% Pressure Diop, 15000 kglom2
Thermaodyhamic System: " Oullet Pressure ,7

Cancel |

Exit the window after saving all data

€

Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input.

7=

r

Fig. 4.62. Especificacion de la valvula.

Y finalmente el equipo antes de llegar al splitter es el intercambiador de calor para calentar la carga a
38.64°C. Seleccionar un intercambiador de calor (Simple HX), conectar la linea de salida de la valvula
a la alimentacion del intercambiador de calor y la linea de salida; especificar el equipo del lado Hot
Side especificar la caida de presion de 0.7 kg/cm?2, la especificacion de Hot Product Temperature con

un valor de 38.64 °C (fig.4.5%).

ﬂ PRO/I with PROVISION - SPLITTER PROPANO-PROPILENO..docx - [Flowsheet:2]

ﬂF\IE Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

0= @206 E A Bl EiEoE < - sina 28 ) 2

PRO/T - Heat Exchanger

Help Owerview  Status  Motes J;—%D
Unit:  |E1 Description: = |
Hot Side Cold Side =T
Process Stieam... S pecification. . ﬁ
e =
Utility Stream.. | i
=== S
—— Heat Exchanger - Specifications 2
Pressure Drop: ﬁ
0.70000] ky/em2 W Hep 3
Thermodynamic: Systen Ther| Specification: Hot Product Temperature M i
Z
Default (SRKDT] [ A el C o
Relative Tolerance: 0.000100] %
=0
Push ta pravide operating specification Area m2 %
U¥alue keabtem2k &
A9
L
g
Az
_ 7
e Carcel | )
Exit the windaw after zaving all data

Fl

Add new Units/Streams from PFD Palette, Double-click on Units/Streams for input.

1

Fig. 4.58. Especificacion del intercambiador de calor.

Conectar la linea de salida del intercambiador de calor a la entrada de la columna y especificar
nuevamente en la subventana Feeds and Products el plato de alimentacion 64 para que quede

especificada la columna (fig.4.60).
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ﬂ PRO/M with PROVISION - SPLITTER PROPANO-PROPILENO..docx - [Flowsheet:2]
EFI‘E Edit Input Qutput Tools Draw View Options Win

IE = R EENE e P R

1-'

dow Help

ALa]E <~ a

[F41
PRO/I - Column
Help Overview  Status  Motes
Pressure ‘ Condenser... Unit:
Praofile.. | —fFa o ..
Column - Feeds and Products
E:ﬁd‘ 0 Range  Help Overview
Rioducts ¥ 1 Feed Flash Convention
T H |Feed Trap
Data... .H 55 64 " Wapor and liquid to be on the
1 feed hiay,
Th §
dy:;ﬂ‘i’c‘ {¢ Flash the feed adiabaticaly,
Systems... wapor onto the biay above
= and liquid onto the feed tray.
Rehailer__
] |Product Type of Product | Phase Tray Rate
Fushtobingpthefes| L Overhead [ |Liuid [~ 1 530,00 kgl
3 Battoms Iﬂ |L\quid M 130 kgrmu\.‘hl‘

—Funporiots |

| Cancel

Enter the feed tray number

Fig. 4.60. Especificacion del palto de alimentacion.

by
AP
=

Correr el programa con todos los equipos y verificar si se cumplen con lo solicitado, como se puede
ver en la figura 4.61 se corre el programa sin ningln error y se obtienen los resultados solicitados.

| PRO/T with PROVISION - SPLITTER PROPANO-PROPILENO..doc - [Flowsheet:2]
ﬂFiIE Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

O = B2A D A B8 el & @Ei=]E € ~ =8 0o

4

Add new Units/Streams fram PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input,

E=3 Eol 50

=& %

— 100 &

Stream Name
Straam Description

z

2

Phase Liquid Liquid
Fluid Rates KG-MOLHR
H2D 1.0370 0.0000
H2 0.0000 0.0000
02 0.0000 0.0000
METHANE 0.0007 0.0000
ETHYLENE 1.2880 0.0000
ETHANE 58852 0.0000
PROPENE 535 8312 20 4808
PROPANE 19.1687 117.6193
IBUTANE 0.0000 1.4101
BUTANE 0.0000 0.0275
1BUTENE 0.0000 1.2045
FENTANE 0.0000 0.0000
Rate KG-MOLHR 867.014 140.742
Temperature c 50.7725 60.2558
KGiCM2 221200 22.4700
M KCALHR 0.7985 0.2698
41.9485 44.0497
0.0000 0.0000
1.0000 1.0000

Fig. 4.61. Equipos conectados.

Y finalmente se simula las condiciones a las que requieren los productos, recordando que por la parte
superior se obtiene la corriente de destilado rica en Propileno con un flujo de 539.69 la cual se ira a un
tanque de almacenamiento que llegara una presion de 17. 03 Kg/cm® y una temperatura de 37 °C y por
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la parte inferior se obtiene la corriente de fondos con propano con un flujo de 117.6128, la cual se
almacenara a las mismas condiciones que el Propileno.

Viendo los resultados de presion y temperatura de la salida de los productos se tiene los siguientes
resultados:

e Domos: Temperatura 50.77 °C y Presién 22.12 kg/cm®
e Fondos: Temperatura 60.26 °C y Presion 22.47 kg/cm?

Para lograr las condiciones solicitadas es necesario enfriar las corrientes a través de un intercambiador
de calor y disminuir la presion con una valvula; por lo tanto seran los equipos que se afiadiran a la
simulacién en amabas corrientes.

Por la parte de domos seleccionar un intercambiador de calor (Simple HX), conectar la linea de de
salida del condensador a la alimentacion del intercambiador asi como una linea de salida y especificar
el equipo con una caida de presion del equipo de 0.7 kg/cm® por el lado de Hot Side y una temperatura
de salida de 37°C (fig.4.62).

4 PRO/ with PROVISION - SPLITTER PROPANQ-PROPILENO. .doc - [Flowsheet:2] [==EE]
ﬂhle Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help

CeEShEE EEEL -y Ekl=E s ~tna2s » (&R 2{ma

PRO/M - Heat Exchanger

Help Overview  Status  Notes PV Y
L]
unit [e2 Desciption L E
Hot Side: Cold Side u—-Eecd
Process Stieam. | Speciication.
LItilibn Stream ‘ |
Heat Exchanger - Specifications
Pressure Drop: Help
LY gt Specification:  [Hol Product Temperaturs [~]
Themodynanic System
s
Dietault (SFKOT) -] | " S
Fielative Tolerance: 0.0001 00
tiea m2
Push to provie operaing spesicato] ||, [ [
i Cancel |
it the window after saving al data

d »

&dd new Units/Strieams from PFD Palette. Double-click on Units/Sheams for input.

Fig. 4.62. Especificacion del intercambiador de calor.

Colocar una valvula para tener la presion requerida de 17 kg/cm® conectando la linea salida del
intercambiador de calor a la alimentacion de la valvula asi como conectar una linea de salida de esta y
especificar el equipo con la presion requerida (fig.4.63).
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m PRO/M with PROVISION - SPLITTER PROPANQ-PROPILENO..docx - [Flowsheet:2]
ﬂﬁle Edit Input OQutput Tools Draw View Options Window Help

02 ES0RE R EES A= i =0 < - %o S o o[&]B 2 ma

«

Add new Units/Streams from PFD Palette. Daouble-click on Units/Stieams for input.

= @)=

Themmaodynamic System:
Defaul (SRKOT)

PRO/I - Valve
Help Overview  Statuz  Motes
Unit Description;
(peraling Parameter

(" Pressure Drop

—

ﬂ " Outlet Pressure; 17.000) kg/em?

fifd Cancel |

Exit the window after zaving all data

Fig. 4.63. Especificacion de la valvula.

Y es asi como se corre la simulacidén y no existiendo ningin error se pueden verlos resultados que se
obtienen y si son los requeridos. Los resultados se pueden ver en la figura 4.64, donde la presion es de
17 Kg/em?, el flujo del Propileno es de 539.63kgmol/hr y la temperatura de 36.75 °C.

Cabe mencionar que aunque la temperatura se especifico en el intercambiador con una temperatura de
salida de 37°C, este cambio al salir de la valvula de expansion la disminucion se debe al efecto Joule-
Thompson que sufte.

Programmer's File Editor - [C:\Users\Oscar Hemandez Luna\AppData'Local\ Temp'\VWE191.tmp] E=n[Eom==]
File Edit Options Template Execute Macre Window Help =S
H e 1AB || =z
STREAM 'S7'
TOTAL LIQUID
RATE, KG-MOL/HR 5670132 567.[1132} Condiciones
TEMPERATURE, C 36.75 36.75 :
PRESSURE, KG/CHZ 17.60 17.60 requerldg para
HOLECULAR WEIGHT 41,9486 41,9486 el propileno
FRACTION 1.0060
ENTHALPY, KCAL/KG-HOL 959.1866 959.1866
CP, KCAL/KG-C 0.7397 0.7397
HOLAR FLOWRATES, KG-MOL/HR
1- 1.8370 1.8370
2 - H2 1.1390E-07  1.1390E-07
3 - 02 1.6427E-08  1.6427E-08
4 - HETHANE 6.9886E-04  6.9886E- 0L
5 - ETHYLENE 1.2860 1.2860 . .
6 - ETHANE 5.8892 5.8892 Flujo de salida
7 - PROPENE 539.6380 539.6380 .
8 - PROPANE 19 1763 19 1763 del propileno
9 - IBUTANE 1.2258E-28  1.2258E-20
18 - BUTANE 3.8535E-26  3.8535E-26
11 - 1BUTENE 1.5967E-21  1.5967E-21
12 - PENTANE 9.0000 9.0000 3
a4 ]
Ln1 ol 0 WR Rec: Off [No wrap [DOS INS

Fig. 4.64. Resultados finales en la salida del Propileno.

Se realiza lo mismo para la salida de los fondos para obtener las condiciones requeridas para el
producto del propano. Los resultados de esta salida se muestran en la figura 4.65.
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Programmer's File Editor - [C\Users\Oscar Hernandez Luna\AppData\Local\ Temp\VW4C62.tmp] [E=m(Ec ==
File Edit Options Template Execute Macro Window Help = =
i 1R =
D] =]
STREAH *$9°
TOTAL LIQUID
RATE, HG-MOL/HR 148.7428 148.7428 Condici
TEMPERATURE, C 36.80 36.8[1} ondiciones
PRESSURE, KG/CH2 17.00 17.08 i
HOLECULAR WEIGHT L8497 L8497 requerida para
FRACTION 1.0008 el propano
ENTHALPY, KCAL/KG-HOL 1622.3638  1622.3038
CP, KCAL/KG-C 8.7365 8.7365
HOLAR FLOWRATES, HG-MOL/HR
1 - H20 7.8365E-30  7.8365E-30
2 - H2 8.0000 8.0000
3 - 02 8.0000 8.0000
4 - METHANE 6.0000 6.0000
5 - ETHYLENE 4.7425E-29  4.7425E-29
6 - ETHANE 2.5254E-21  2.5254E-21
7 - PROPENE 20.4820 20.4820
8 - PROPANE 1176187 1176187 ; ;
9 - IBUTANE 15101 15101 Flujo de salida
18 - BUTANE 8.8275 8.8275 del propano
11 - 1BUTENE 1.2645 1.2645
12 - PENTANE B.9974E-07  B.99TUE-07 "
4 +
Ln 1 Col1 a0 Wh Rec Off [Nowiap (D03 [INS
Fig. 4.65. Resultados finales en la salida del Propano.
4| PRO/T with PROVISION - SPLITTER PROPAMO-PROPILENO. docx - [Flowsheet:2] =l =
ﬂFiIe Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help — &)
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Pugh this button to magnify a selected area of the lowsheet diagram.

Fig. 4.66. Simulacion del proceso Splitter Propano-Propileno.

En la figura 4.66 se puede ver la simulacion completa del proceso del Splitter propano-Propileno,
donde se logra la separacion de estos dos componentes que tienen puntos de ebullicion cercanos por lo
que la separacion resulta dificil. Pero a través del simulador de procesos Pro II se resuelve de manera
rapida que si se realizaran los calculos manualmente.
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4.3. Tren de compresion

En el siguiente proceso de dos niveles de compresion se desea conocer el niimero de compresores
necesarios para que el proceso trabaje en condiciones Optimas, para determinar cuantos compresores
son necesarios se necesita conocer el numero de etapas de compresion, esto dependen de la elevacion
de temperatura a la salida del compresor en cada etapa que suele estar limitada por una temperatura
que no exceda los 135 °C, si esto sucede sera necesario aumentar el nimero de compresores.

El flujo es de 3x 10 ft’/dia de una mezcla de H, y CH, el cual se divide en partes iguales para los dos
niveles de compresion.

En el siguiente diagrama se puede ver lo antes mencionado:

U .
1 P =100 Kg/cm’ 1

H, =99.9 % mol
CH; =0.1 % mol

Flujo de 3x 10 ft*/dia
Se simulara el proceso con un solo compresor para ver que temperatura se tiene a la salida.

Seleccion de los elementos bésicos (seccipon2.3.2)
Seleccionar los elementos basicos de la simulacion:
e Modelo termodinamico: Soave-Readlich-Kwong
e Sistema de unidades: Métrico
e Componentes, H2 y CHy

Seleccidn y especificacion de la linea de alimentacion

Dibujar una linea sobre la hoja de trabajo la cual sera la linea de alimentacion al tanque,
posteriormente dar doble click sobre la linea para especificar la linea.

Especificar las condiciones térmicas con una temperatura de 38 °C y la presion de 20 kg/cm’
(fig.4.68).
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4 PRO/T with PROVISION - TREN DE COMPRESION. dlocx - [Flowsheet] [==]=]
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] »
Add new Units/Streams from PFD Palette. Dauble-click on Units/Streams for input.

Fig. 4.68. Especificacion de las condiciones térmicas.

Especificar la composicion y flujo de alimentacion (fig.4.69).
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Fig. 4.69. Especificacion del flujo de alimentacion.

Seleccionar un tanque flash, conectarlo con la linea de alimentacion y linea de salida del producto por
la salida de vapor. Especificar el tanque flash con una caida de presion de 0 kg/cm® y Duty de 0
Kcal/hr (fig.4.70).
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Push this button to display or hide the PFD palstte.

Fig. 4.70. Especificacion del tanque flash.

Prirt Optians...

Conectar la linea de salida del tanque flash con el equipo Splitter, el cual es un equipo que se

encuentra la barra de lista de equipos y es un separador que permite dividir el flujo. Conectar dos

lineas de salida al Splitter (fig.4.71).

ﬂ PRO/T with PROVISION - TREN DE COMPRESION. .docx - [Flowsheet]
mFi\e Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help
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4
Push this button to display or hide the PFD palette.

Fig. 4.71. Conexion de lineas al separador.

Streams

Side

Column J
Shortcut

AIRCOOLHA

——

Especificar el splitter para dividir el flujo. La especificacion de este equipo es sencilla, al dar doble

click sobre el equipo se desplegara la ventana de especificacion (fig.4.72).
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PRO/T - Splitter
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Pressure Specification. I Change Stream Specification Order.

oK | Cancel

Eter the spliter specification

Fig. 4.72. Ventana de especificacion del Splitter.

Como el flujo se va a dividir en 2 partes iguales se puede especificar solo una linea, se selecciona la
linea S3, dar click en Parameter de la ventana que se despliega dar click en Parameter, seleccionar el

parametro Flowrate y seleccionar el flujo de salida de todos los componentes con A/l Components (fig.
4.73).

PROJT - Splitter
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Enter the splitter specification
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Tatal - |\N’e|ght J

Wiet/Dry B agis:

fwe -1

0K | Cancel |

Select the zecondary parameter

Fig. 4.73. Seleccion del parametro.

Especificar el flujo con un valor de 1.5 ft3/dia (fig. 4.74).
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Fig. 4.74. Definicion del parametro.

Correr la simulacion y verificar que el flujo se halla dividido. Seleccionar un compresor al cual
denominaremos compresor 1 y conectar la linea S3 a la alimentacion al compresor asi como una linea
de salida; especificar el compresor con una presion de salida de 100 kg/cm’® y una eficiencia adiabética
del 70 % (fig.4.75).
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Cancel
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Fig. 4.75. Especificacion del compresor 1.
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Correr la simulacion y ver si la temperatura de salida corresponde menor a 135°C, en la figura 4.76 se
puede ver que la temperatura de salida del compresor 1 es de 296 °C por lo que se debe aumentar un

compresor.

4 PRO/I with PROVISION - TREN DE COMPRESION. docx - [Flowsheet] =@ =S
ﬂF\Ie Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help HEE

0@ EE0A D A EESE = B=D e -8 a LS o 1o B x -

TEWPERATURE, © 296.14
PRESSURE, KG/CH2 100.00

] 3
Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Urits/Streams for input

Fig. 4.76. Resultados de salida del compresor 1.

Para aumentar un compresor se debe tomar en cuenta la presion interetapa que va a existir a la salida
del compresor 1 para eso se debe buscar una relacion de compresion que sea igual para los dos
compresores siendo que la relacion de compresion es la presion de descarga entre la presion de
succion:

PDescarga

La relacion de compresion = -
PSucci n

Buscando una relacion de compresion que sea la misma para los compresores se tiene las siguientes:

_mT2_
re=—s—=2

=100 o236
2=

En el siguiente diagrama se puede ver lo antes desarrollado:

Intercambiador
de calor

P =20 kg/cm’

Intercambiador
de calor

AP =0.35 kg/cm®

Con estos datos se realiza la simulacion con dos compresores. Modificar la presion de salida del
compresor 1 a 44.72 kg/cm2.

Enfriar la corriente de salida del compresor 1 a 38°C (fig.4.77).
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Fig. 4.77. Especificacion del intercambiador de calor. Erterthe speciioation value

Posteriormente ingresar la corriente de salida del intercambiador de calor a un tanque, por lo que se

selecciona un tanque flash, se conecta la linea de salida por la sa

lida del vapor y especificar el tanque

flash con una caida de presién de 0 kg/cm® y Duty de 0 Kcal/hr (fig.4.78).
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Flg 4.78. Especiﬁcacién del tanque flash. Exit the window alter saving al data _

Seleccionar el siguiente compresor que sera el 2, y conectar la linea de salida del tanque al compresor

que sera la linea de alimentacion asi como una linea de salida.

Especificar el compresor 2 con un

presion de salida de 100 kg/cm?2 y la eficiencia adiabatica del 70 % (fig.4.79).
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Fig. 4.79. Especificacion del compresor 2.

Con dos compresores ver la temperatura de salida. En los resultados de salida del compresor 2 se
puede ver la temperatura de salida la cual es aun mayor a los 135°C (fig.4.80).

4] PRO/T with PROVISION - TREN DE COMPRESION. docx - [Flowsheet] =R (iah ===
ﬂ File Edit Input Output Tools Draw View Options Window Help - (=] %
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COMPRESORT

4

Push this button to view the complete flowshest diagram.

Fig. 4.80. Resultados con 2 compresores.

Se sugiere un tercer compresor por lo que se vuelve a buscar una nueva relaciéon de compresion que

sea la misma para los tres compresores.

La relacion de compresion para los tres compresores es:

34.19
rc, = T =1.70
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5848 _
"2 = 3419

00 _ o
"2 = 5848

P = 100 kg/cm®

Intercambiador
de calor

Intercambiador
de calor

_ 2
P =20kg/cm AP = 0.35 kg/cm? AP =0.35 kg/cm’

De acuerdo al diagrama anterior realizar la simulacion con tres compresores, modificar la presion de
salida del condensador 1 y 2. Conectar un intercambiador de calor en la salida del compresor 2 para
disminuir la temperatura a 38°C y conectarlo con un tanque para que ingrese al compresor 3 y
especificarlo con la presion de salida de 100 kg/cm2 y una eficiencia adiabatica del 70 % (fig.4.81).
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Add new Units/Streams from PFD Palette, Double-click on Urits/Streams for input.
Cancel
Flg' 4.81. Espec1ﬁca010n del compresor 3. Ezit the window after saving al data

Correr la simulacion con los tres compresores y ver la temperatura de salida del compresor 3. La
temperatura de salida es de 113.09 °C por que la temperatura esta dentro de lo que se solicita por lo
que el tren de compresion queda con 3 compresores (fig.4.82).
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Fig. 4.82. Resultados del compresor 3.

El tren de compresion es de dos niveles con las mismas condiciones te temperatura y presion por lo

que se realiza el segundo nivel de compresion (fig.4.83).
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Add new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input.

Fig. 4.83. Tren de compresion de dos niveles.

El flujo de salida de los dos compresores finales se unen para ser enfriados a 40°C, par
en la simulacion utilizar el equipo Mixer el cual es un equipo que permite unir fluidos.

Seleccionar el equipo, conectar las dos lineas de salida de los compresores al Mixer asi

a unir los flujos

como una linea

de salida a este y correr la simulacion (fig.4.84). No es necesario hacer alguna especificacion para este

equipo.
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£dd new Units/Streams from PFD Palette. Double-click on Units/Streams for input

Fig. 4.84. Union de flujos utilizando un Mixer.
Finalmente la corriente es entregada a 40°C y 100 kg/cm® (fig.4.85)
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Push this button to viev the complete flowsheet diagram

Fig. 4.85. Simulacion terminada.
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CONCLUSION

La simulacion de procesos ya sea a través de simuladores de procesos comerciales (Aspen
Plus, Hysys, CHemcad, PRO II, etc) o la programacion en Excel, MatlLab, Basis o cualquier otro
leguaje de programacion, es una herramienta que proporciona innumerables beneficios para el estudio
de las operaciones unitarias asi como de diferentes procesos.

En la actualidad y ante el gran uso de simuladores de procesos dentro de la industria quimica a
nivel mundial y con el fin de que los estudiantes adquieran competencias en manejo de simuladores y
por tanto tengan un mejor desempefio en su vida profesional utilizando este tipo de herramientas.

Con este trabajo se busca dar una herramienta de apoyo para el aprendizaje del alumno . Por

eso se crea un manual para aprender a utilizar el simulador de procesos PRO II donde se describe de
forma general y correcta el uso del simulador para simular las operaciones unitarias bésicas de la
Ingenieria Quimica, como son: tanque separador (tanque flash), valvula, bomba, compresor,
intercambiador de calor, torres de destilacion y reactores.
Este es un material didactico que permitira al alumno solucionar problemas de Ingenieria Quimica y a
la vez sirvira como apoyo para las materias de Ingenieria de Procesos y Simulacion de Procesos del
plan de estudios de la carrera, asi como una guia para cualquier usuario que desee conocer y utilizar el
simulador de procesos Pro 1.

Ademds de simular operaciones unitarias PRO II permite acceder a una amplia base de datos
termodindmicos utiles en el desarrollo y analisis de experimentos, esta cualidad puede ser usada por
los estudiantes como una fuente de consulta permanente.

Algunos problemas que necesitan de una gran cantidad de calculos, pueden volverse complejos para
los estudiantes, consumiendo mucho tiempo y finalmente haciendo que el tiempo dedicado al anélisis
no sea suficiente.

El simulador de procesos nos permite resolver problemas de operaciones unitarias en forma rapida,
proporcionando al estudiante mas tiempo y herramientas para el analisis de un problema.

Un simulador de procesos permite poner en practica al alumno las diferentes asignaturas de la carrera,
lo cual ayuda a que el estudiante tenga la capacidad de resolver y definir problemas de ingenieria.

Se debe procurar que para utilizar el simulador de procesos el alumno haya estudiado en clase los
conceptos tedricos de las diferentes operaciones unitarias y de esta modo lograr que el estudiante se
enfrente a la simulacidon con bases para que entienda que métodos o calculos fueron llevados a cabo y
de una forma poder predecir los posibles resultados que se van a obtener, asi como analizar los
resultados obtenidos. Todo esto con darle un buen manejo al simulador de procesos PRO I1.
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