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RESUMEN

El presente trabajo tiene como objetivo principal, la simulacién de una planta
criogénica de desmetanizacion para la obtencién de gas LP como producto final,
realizada fundamentalmente con el simulador de procesos Pro/Il.

Dicho proceso criogénico se ha llevado a cabo desde 1930 por lo que se dispone
del diagrama de flujo, donde se especifican las operaciones unitarias. La aportacion
principal de este trabajo es dar un ejemplo de como realizar los balances de materia
y energia en estado estacionario, utilizando software comercial. Se parte de las
condiciones fisicas de las corrientes de alimentacién en limite de bateria y con ello,
modificando las condiciones de operacion, se calculan los flujos masicos, flujos de
calor y composicion de las corrientes de proceso, ademas de realizar el disefio
termodinamico de los equipos.

Inicialmente se explica la utilidad de los simuladores de procesos, y metodologias
de célculo, pues, se deben saber las ventajas y desventajas al simular ciertos
equipos y su utilizacion en general.

Se enfatizan y enlistan los modelos termodinamicos mas importantes, ya que estos
algoritmos y consideraciones componen los calculos de las propiedades de los
componentes presentes en la simulacion, en consecuencia, otorgan el
comportamiento real del proceso.

Finalmente, sabiendo los principios operacionales de la planta, se simula el proceso
con Pro/ll y se extraen los resultados de interés que provee el programa.



OBJETIVOS
Objetivo general:

Realizar la simulacién de los balances de materia y energia en estado estacionario
de una planta desmetanizadora para la obtencién de gas LP, mediante el uso del
simulador de procesos “Pro/ll”, con la finalidad de optimizar las condiciones de
operacion.

Objetivos particulares:

Describir la filosofia de operacion de los equipos presentes en la planta criogénica,
tomando como punto de partida los modulos del simulador y su correcta aplicacion.

Enlistar los modelos termodinamicos mas importantes, resaltando los casos para
los que su aplicacion es recomendable, en funcion de las especies quimicas y las
variables del proceso, como la presion y temperatura, para hacer una seleccion
correcta del modelo.

Establecer una metodologia para la utilizacion del simulador “Pro/Il”, y asi tener la
capacidad de analizar y simular una gran variedad de procesos quimicos y sus
operaciones unitarias.



CAPITULO 1
SIMULACION DE PROCESOS Y PLANTA CRIOGENICA

El primer capitulo provee una vision general de lo que la simulacion de procesos
implica y la metodologia para simular el proceso con Pro/ll, asi mismo se expone
de una forma global el funcionamiento y objetivos de una planta criogénica.

1.1 INTRODUCCION

Los procesos realizados en ingenieria quimica, en su mayoria conllevan el uso
de mezclas; la utilizacion de sustancias puras tiene poca presencia en las
actividades a gran escala, ya que éstas suelen ser el producto final, pero se obtienen
a partir de sistemas multicomponentes y en ocasiones multifasicos.

Existiendo una reaccibn quimica 0 una separacion, las mezclas son
omnipresentes en los procesos. Por ello es importante saber como y con qué
calcular sus propiedades; estas se ven afectadas segun el tipo de mezcla que se
tiene. Las variaciones de los valores dependen si se esta en presencia de
sustancias polares, no polares, polimeros, hidrocarburos, alcoholes, electrolitos,
etc.

Actualmente hay un gran nidmero de modelos matematicos que describen las
propiedades de las mezclas, en funcion de sus componentes quimicos y variables
como la presion o la temperatura, pero, la desventaja de algunos de éstos modelos,
es que los algoritmos de calculo son muy largos y en ocasiones iterativos, que
requieren un largo tiempo para realizarlos.

En la literatura encontramos datos tabulados o diagramas de entalpia para
algunas mezclas, sin embargo, estos ademas de tener un rango de datos bastante
estrecho, no son tan variados y en su gran mayoria son para mezclas binarias.

La respuesta del porqué se tiene esta situacion es evidente, la realizacion de
estos diagramas es una tarea extensa, ya que se pueden realizar una infinidad de
ellos, dependiendo de la concentracion, de la temperatura, presion, fases o la
variable que nos interese.

Es asi que, los simuladores de procesos son una herramienta muy util; podemos
resolver un problema que sin ellos podria necesitar demasiado tiempo, ya que estos
programas como “Pro/ll”, tienen una amplia biblioteca digital que incluye equipos,
modelos termodindmicos, especies quimicas y propiedades de ellas. Entonces, el
correcto uso de estos simuladores puede ayudar enormemente al entendimiento y
solucion de los procesos que necesitemos trabajar. De forma similar, es posible
formular nuestros propios algoritmos de computo para los mismos fines.



El uso de estas herramientas genera una percepcion diferente, en comparacion
a realizar los calculos para algun problema de forma escrita, debido a que el tiempo
puede ser grande para resolver incluso una situacion relativamente sencilla.
Sin embargo, estas herramientas, como ya se dijo, solo son beneficiosas si existe
un conocimiento suficiente para su uso, no refiriendose al propio simulador, sino al
proceso que se quiere simular, las especies quimicas, los equipos, los posibles
escenarios, etc.

Podria decirse que, el simulador ayuda a resolver un problema rapidamente y
con calculos mas precisos, pero si no se saben los principios fundamentales que el
problema incluye, podriamos perder de vista el camino a seguir y no llegar a ninguna
solucién.

1.2 Antecedentes

Desde que se comenzo a estudiar la quimica como ciencia en el siglo XVII, han
existido distintos modelos que describen del comportamiento y las propiedades de
las especies quimicas. Estos modelos fundamentales, algunos considerados en la
actualidad bastante inadecuados para la descripcion de los sistemas quimicos,
fueron evolucionando con el tiempo para una mejor precision en el célculo de
algunas variables, que hoy en dia tienen extrema importancia en el desarrollo de los
procesos a gran escala.

Muchos de estos modelos, que describen las propiedades de los sistemas
quimicos, necesitan de una serie de operaciones tediosas y que requieren a su vez
la investigacibn de algunas propiedades fisicoquimicas especificas. En este
escenario es cuando se necesita el uso de un simulador que trae consigo estos
métodos de calculo, optimizando asi el tiempo del que disponemos.

Pro/ll con el paso del tiempo, ha evolucionado, permitiendo generar una
experiencia intuitiva en su uso, creando una potente herramienta para la simulacién,
disefio y analisis operativo de los procesos.

1.3 Metodologia

De acuerdo con los objetivos planteados, es necesario analizar los fundamentos
de los equipos, acorde a las condiciones que implica el proceso de desmetanizacion
criogénica, esto con el fin de familiarizarse con los aspectos intrinsecos del proceso,
resaltando su lado operacional y asi poder incluir todo de manera correcta en Pro/Il.

En cuanto al simulador, posterior a la explicacion basica de su uso, se explicara
un ejemplo aislado de operaciones unitarias, para que con ello se puedan unir de
manera correcta todas aquellas del proceso principal. En esta parte también se
incluira un andlisis de los diferentes modelos termodinamicos utilizados en una
misma operacion unitaria y se compararan las propiedades del sistema con cada
modelo.



Finalmente, con la explicacién detallada del proceso de desmetanizacién, se
realizard la simulacién con el modelo termodinamico seleccionado y se analizaran
los resultados obtenidos.

1.4 Simulacion de procesos

La simulacion de procesos es la técnica que permite evaluar un proceso,
mediante la resolucién de los modelos matematicos de los elementos que lo
conforman. Las ecuaciones presentes en un proceso completo pueden ser centenas
o millares. Por ello, el uso de una computadora o un programa dedicado a la
simulacion es muy util.

La ingenieria de procesos, como lo detalla el libro “Simulacion de procesos en
Ingenieria quimica” de Victor Hugo Martinez Sifuentes [1], se puede considerar
constituida por tres etapas:

1. Sintesis de proceso: Etapa en la cual se crea la estructura basica del
diagrama de flujo, se seleccionan los equipos a ser utilizados, con sus
correspondientes interconexiones, y se establecen los valores iniciales de las
condiciones de operacion,

2. Simulacién de procesos: Es la etapa en la cual se requiere solucionar los
balances de materia y energia para un proceso en estado estacionario,
calcular las dimensiones y costos de los equipos y efectuar una evaluacion
econdmica preliminar del proceso.

3. La optimizacion: Puede ser paramétrica, modificando parametros tales como
presion o temperatura, o estructural cuando se hacen modificaciones al
diagrama de flujo involucrando a los equipos y/o sus interconexiones.

Las tres etapas estan relacionadas entre si. El principal objetivo de este trabajo
es analizar la primera parte del segundo paso de la ingenieria de procesos, para el
disefio de una planta criogénica de desmetanizacion, dando detalles de como se
realiza una simulacion y los aspectos que deben tomarse en cuenta para su éxito,
especificamente usando el programa Pro/Il.

1.5 Simuladores de procesos y algoritmos de calculo
Existen distintos simuladores de comerciales, cada uno de ellos con

aplicaciones especificas, unos dedicados a la simulacion del estado estacionario, y
otros Utiles tanto en estado estable como transitorio.

Algunos simuladores de procesos son Aspen Plus y Speedup (de Aspen
Technology, USA), Pro/ll (de Simulations Science, USA), Hysys (de Hypotech,
Canada), Chemcad (de Chemstations, USA) y muchos mas.



Los algoritmos de célculo se pueden clasificar elementalmente en tres:

Método modular secuencial: Interpretacion del diagrama de flujo del proceso
como un grupo de unidades de proceso (equipos), para cada una de las
cuales existen subrutinas de célculo o mddulos. El simulador cuenta con una
biblioteca de modulos que se pueden usar para simular numerosos
diagramas de flujo de procesos.

Método orientado a ecuaciones: Soluciona simultdneamente las ecuaciones
que describen el diagrama de flujo de procesos, resuelve el sistema de
ecuaciones no lineales que abarcan todo el diagrama (el modelo matematico
del proceso completo), mediante un procedimiento de solucién de
ecuaciones.

Método modular simultaneo: Aprovecha las ventajas de los métodos
anteriores. Usa la estructura modular tradicional, pero a la vez resuelve un
sistema de ecuaciones simultaneas incluyendo todas las variables de las
corrientes. La diferencia principal es que el sistema de ecuaciones a resolver,
es uno mas sencillo y simplificado que el que se tendria en el método
orientado a ecuaciones.

1.6 Plantas criogénicas.

Aquellas plantas industriales en las que se realizan procesos a temperaturas
muy bajas, generalmente por debajo de los -50°F (-45.5°C) [2], las cuales varian en
funcion de los objetivos y productos buscados, se denominan plantas criogénicas.
Designadas asi, al provenir del congelamiento ultra frio; la criogenia es una técnica
utilizada para diversos fines como la conservacion de alimentos, de medicamentos,
procesamiento de metales e hidrocarburos, etcétera.

Existen distintas aplicaciones para la operacidon criogénica en los procesos,
algunas de ellas son las siguientes:

Separacion de los gases del aire (nitrégeno, oxigeno, argon, neon, etc).
Separacion del gas natural de los liquidos.

Produccion de gas licuado de petréleo a partir de una mezcla de
hidrocarburos presentes en el crudo.

Licuefaccion de gas natural para una mayor viabilidad en su transporte.
Recuperacién de etileno y propileno.



1.7 Produccién de gas LP a partir del crudo

El procesamiento del gas LP consta de la obtencién de los hidrocarburos
liquidos del gas extraido del crudo, como una mezcla conocida como GLP (gas
licuado del petroleo), y su posterior fraccionamiento en los componentes
individuales presentes, como metano y etano. El fraccionamiento depende mucho
del pais, la regién o alguna necesidad en particular, ademas de la carga que se
debe procesar.

El gas LP esta constituido en su mayoria de propano y butano. El proceso
analizado en este trabajo, tiene varias décadas desde su creacion y funcionamiento,
por lo cual, una de las caracteristicas actuales del GLP no fue tomada en cuenta, la
cual es que el producto debe tener menos del dos por ciento en volumen de
hidrocarburos con mas de 4 atomos de carbono [3].

El procesamiento criogénico del GLP consta de cinco secciones fundamentales,
las cuales son:

1. Acondicionamiento: Remueve impurezas sélidas o liquidas. Mediante filtros
separadores se remueve cualquier impureza sélida. De ser necesario se
tienen secciones de endulzamiento para remocion de HzS y CO..

2. Deshidratacién: Elimina la humedad del gas, esta puede realizarse en dos
fases; la deshidratacién primaria mediante absorcion con etilenglicol y
deshidratacion secundaria con tamices moleculares.

3. Enfriamiento y expansion: Licla o condesa parte del gas, operacién realizada
mediante intercambiadores criogénicos con propano.

4. Separacion: Retira los compuestos mas ligeros del gas como metano y etano
mediante el fraccionamiento de la mezcla de gases.

5. Compresion: Aumentar la presion del gas para su comercializacion.

Las secciones tres y cuatro seran las presentes en el proceso que se simulara
en Pro/ll.



CAPITULO 2

PRO/II
En este capitulo se expone la manera de trabajar una simulacion en Prol/ll,

explicando las caracteristicas del programa, enfocandose a los equipos que estan
presentes en el proceso de desmetanizacidn y las consideraciones o limitaciones
que existen con cada modulo. Al final se realizara una simulacién de una
destilacién ternaria de isémeros con temperaturas cercanas de ebullicion,
comparando los resultados que se obtienen al usar dos modelos termodinamicos.

2.1 Introduccién a Prol/ll
Pro/ll es un simulador de procesos de estado estacionario del tipo modular

secuencial, para el disefio de procesos y su andlisis operativo, Util en los sectores
quimico, del petréleo, gas natural, sélidos y polimeros.

Tiene en su biblioteca una gran cantidad de objetos o mdédulos para simular
equipos y accesorios, asi como de componentes quimicos y métodos de prediccidon
para propiedades termodindmicas.

Una vez se tiene el programa en un equipo de cOmputo, es necesario
comprender como realizar de manera general la simulacion de un proceso:

La metodologia para simular sera la siguiente:

1.
2. Seleccionar las especies quimicas presentes en todo el proceso.
3.
4

Establecer un sistema de unidades.

Elegir el o los modelos termodindmicos de la simulacion.

Realizar el diagrama de flujo de procesos con los equipos, accesorios y
lineas existentes.

Proveer a las lineas conocidas sus propiedades (temperatura, presion,
composicion, flujo masico, etcétera).

Especificar en cada modulo las condiciones deseadas de salida, en funcion
de su objetivo operacional (presion, temperatura, composicion, fase,
etcétera).

Poner en marcha la simulacion y extraer la informacion requerida de las
tuberias y equipos.



Estando dentro de Pro/ll, en el entorno de simulacion deben estar todos los
elementos como equipos y lineas de proceso, los cuales se encuentran en la “PFD
Palette”:

Streams

Block
Diagram

Flash

Figura 2.1 PFD Palette

Flash w
Solids

Distillation

&

Side
Column

Shortcut

AP m yaed | plios T s1abueyaxg ieay | siojoeay | uwnjoo | aBueyp ainssald | [essuan

En esta paleta de opciones se encuentran modulos u objetos que simulan a los
equipos, accesorios, servicios y opciones adicionales para resolver las operaciones
dentro del procesos.



2.2 Sistemas de unidades

El primer paso de una simulacion es escoger el sistema de unidades, en funcion
de los parametros que necesitemos o de las condiciones de las lineas conocidas:

hlc=cl- Rl

Import Export

Mew  Open

Close  Save

Save
As

File

E

Ciaal

Problem

Q¥

Units Of||Component| Thermo
Description|Measure

Selection

i

Assay

Input

Figura 2.2. Opciones iniciales para una simulacion.

Seleccionando “Units of Measure” se despliegan las siguientes opciones:

SIMSCI - Default Units of Measure for Problemn Data Input

Help
Baszis: Endlish |ritialize from LIOM Library... |

Default Unitz of Meazure for Problem Data [nput
T emperature: |Fahrenheit | w | Energy: |British Thermal Linit | w
Pressure: |F'nunu:|.f'inu:h“2 [abis] | w | Dty |Energ_l,l.-"Time | ~
Tirne: |H|:|ur | | Wwork: |H|:|rsepu:uwer | w
Weight wt ] [Pound | v Length: [Foot |~
Liquid Yolume: [Foot"3 |~ Fine Length: [Inch | v
Wapor Volume: |F.:u:.t”‘3 | «~ | Heat Trans. Coefficient: |BTL|,"hour-f|:uuth2-F | L
Specific: Liquid Wolurne: |Liqui|:| volumeAst-male | w | Fouling Coefficient; |H.:.ur-f|:u:.t*2-F,-'BTLl | ~
Specific W apar Waolumne: |"-,-"a|:||3[ volumeAwt-mole | w | Wiscoziby: |Centip0i$e | ~
Liquid Density: |Weight.-’Liquid wolume | « | Kinematic Viscosity: |Centi$t0ke | w
"apor Density: |WeightNapDr valurme | ~ | Thermal Conductivity: |BTUJ’hDuI-fDDt-F | o
Petraleun Denszity: |AF'I gravity | ~ | Surface Tension: |D_|,|ne.-'|:entimeter | o
Prezsure Gauge Basis: | 14.ESEEI| pzia

Standard Canditions. . | | TP and BYP Condtions.. |

Cancel |

Exit the window after zaving all data

Figura 2.3. Seleccién del sistema de unidades

Aqui es posible elegir un sistema de unidades completo desde la opcién
“Initialize from UOM Library”, que permite seleccionar entre el sistema inglés, el
métrico o el internacional. También es valido elegir cada variable en las unidades
deseadas. Un parametro que se puede introducir de manera manual es la presiéon
atmosférica en “Pressure Gauge Basis”, que dependera del lugar en que se trabaje
el proceso que se simulara, por defecto el simulador tiene la presion de una

atmosfera.



2.3 Seleccidn de las especies quimicas
En la opcidn “Component Selection” de la figura 2.4, se eligen los componentes
que estaran en la simulacion; en la ventana se selecciona la opcién “Select From

List”, que abre en siguiente panel:

Component Selection - List/Search

Help
Component Fanmily: Sort/Search by b atch
Most Commanly Uzed (®) Full Mame (®) Initial String
Hudracarbon Lightends . .
&l Companents - PROCESS Bank () SIMSC] Mame/dlias () Embedded Substing
Al Components - SIMSCI Bank (") Chemical Farmula
FROI_3.4.FSRETCPC
Acids v Search String:
Compaonent Full Mame: SIMSCl Mamefdliaz: Formula:
ACETIC ACID ACETIC CZH402 S
ACETOME ACETOME C3HED
ACETYLEME ACETYLM C2H2
AR AlR b imture:
AbAr DR A MH3 MH3
BEMZEME BEMZEME CEHE
BIFHEMYL BIFHEMYL C12H10 v

Additiong to Component List:

OKtoPFD | Ok, | Cancel | CanceltoPFD

Select the desired component family

Figura 2.4 Seleccion de los componentes

Se debe seleccionar en la parte superior izquierda la familia de componentes,
de esta forma, se muestran en la parte de en medio todas las especies presentes
de esa familia. Eligiendo “All Components — SIMSCI Bank” estara disponibles todas
las especies que tiene cargadas el programa. Es posible afiadir un segundo filtro al
seleccionar las opciones nombre completo “Full Name”, el nombre con el que se
tiene registrado en el programa (que suele ser el nombre comun), o su féormula
molecular.



2.4 Modelos termodinamicos.

Una de las decisiones que marcara el éxito de cualquier simulacion que
llevemos a cabo, es la correcta seleccion del modelo termodinamico. Esta crucial
eleccion, otorga validez a los resultados que obtengamos, ya que con el modelo se
calculan las caracteristicas fisicoquimicas y de transporte para el dimensionamiento
de equipos.

Los modelos termodinamicos son herramientas matematicas, un conjunto de
ecuaciones Yy algoritmos, disefiados para el calculo de las propiedades energéticas
y equilibrios de fase, en las sustancias puras o mezclas; en virtud de estos
parametros calculados, es posible llevar acabo los balances de materia y energia
en los equipos y, por ende, su dimensionamiento.

Es importante seleccionar adecuadamente el modelo termodinamico con el que
se simularé el proceso. En el caso de que seleccionemos uno erréneo, el simulador
puede llegar a una “solucién”, ya que realizara los calculos que el modelo elegido le
indique, sin embargo, estos resultados finales no seran correctos; al no tener valores
reales de las propiedades fisicas, termodinamicas y de transporte, la simulacion se
invalida.

Cuando se inici6 el analisis de los procesos quimicos, se plante6 una forma de
describir especificamente el comportamiento de los gases; mediante la ley de los
gases ideales, podemos relacionar la presion, temperatura y volumen especifico de
la forma:

PV =RT
Donde:
P = Presion absoluta del sistema
V = Volumen especifico del gas
T = Temperatura en escala absoluta
R = Constante de los gases ideales

Esta ecuacion de estado, como su nombre indica, ayuda a describir el
comportamiento de sus variables considerando la idealidad, ya que, establece
particulas puntuales sin interacciones entre ellas.

Actualmente, es bien sabido que la mayoria de los gases, dificilmente se
acercan al comportamiento ideal. Aunque, compuestos como algunos gases
apolares y los inertes, pueden comportarse bajo las condiciones combinadas de alta
temperatura y presion baja, como un gas ideal.
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La idealidad de los gases esta relacionada directamente con las condiciones ya
dichas; temperatura y presion, asi como la naturaleza de los compuestos presentes
y Sus concentraciones, son las razones por las cuales los gases se desvian del
comportamiento ideal.

De forma equivalente, los liquidos se comportan de manera real, no ideal,
prueba de ello es que, al mezclar dos liquidos diferentes, en consecuencia, del
acomodo de sus moléculas, el volumen resultante es diferente al de la suma de los
dos liquidos puros; esto es comportamiento de una propiedad no aditiva, fendmeno
gue no existiria al considerar particulas puntuales, sin interacciones moleculares.

Estos fendmenos no pueden ser descritos con los modelos idealizados. Dicha
situacién, ha llevado a realizar modelos teoricos y predictivos, que describen el
comportamiento de liquidos y gases no ideales.

Existe una gran variedad de modelos termodinamicos, cada uno fue creando
para trabajar en cierto intervalo de presién, temperatura y concentracion. Algunos
modelos son eficaces para el calculo de las propiedades de hidrocarburos ligeros,
otros mas para compuestos polares, no polares, polimeros, etcétera.

Los criterios a tomar en cuenta para la seleccion del modelo termodinamico en
una simulacion, considera tres factores principales:

1. Naturaleza de los componentes (polaridad), idealidad o no idealidad de la
mezcla.

2. Intervalo de composicion, temperatura y presion.

3. Tipo de aplicacion (equilibrio vapor-liquido, equilibrio liquido-liquido, una
fase, etcétera).

La no idealidad de las especies quimicas 0 mezclas esta determinada por las
interacciones a escala molecular y las condiciones existentes de presion y
temperatura pueden acentuar o suavizar el comportamiento no ideal del sistema.

Algunas de las fuerzas intermoleculares, que favorecen la no idealidad de los
sistemas son:

1. 16n-dipolo.

Dipolo-Dipolo.

Dipolo-Dipolo inducido.

Puentes de hidrégeno.

Fuerzas de dispersion de London (dipolo instantaneo-dipolo inducido).

ahrowpd
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2.4.1 Tipos de modelos termodinamicos
Los modelos termodindmicos fundamentalmente se agrupan en los siguientes
tipos [4]:

1. Ecuaciones de estado (EOS: Equations of state), se aplican a fluidos
normales (gases raros, nitrdgeno, oxigeno, monoxido de carbono,
hidrocarburos), COz2, H2S, Hz, especies de baja polaridad y fluidos super
criticos. Estos modelos son continuos en la region de dos fases y predicen
el equilibrio liquido vapor.

No se pueden aplicar a mezclas de componentes polares, a moléculas
grandes o electrolitos.

2. Modelos de coeficiente de actividad (LACM: Liquid activity coefficient
methods), describen el comportamiento no ideal de liquidos puros y mezclas,
especialmente para compuestos polares, especies que forman enlaces de
hidrogeno, polimeros y electrolitos, a presiones bajas, menores a 10 bar.
Debido a que sélo describen el comportamiento de la fase liquida, es
necesario utilizar una ecuacion de estado para la fase vapor, si es que la
hubiera.

3. Modelos Especiales, disefiados para trabajar con compuestos y procesos
especificos como electrolitos, polimeros, aminas, etcétera.

Hay una gran cantidad de EOS, LACM y modelos especiales, incluso se siguen
desarrollando nuevos métodos. Sin embargo, sélo unos cuantos son los utilizados,
gracias a su correcto calculo de las propiedades termodinamicas y de transporte.
La mayoria de los simuladores comerciales tienen, en su base de datos, los modelos
mas usados de cada categoria.

La eleccion del modelo termodindmico para una simulacion puede tornarse
confusa, siendo la naturaleza de los componentes presentes y los intervalos de
presion y temperatura, las variables que actuan de forma combinada, desviando la
idealidad del sistema. Existen distintas reglas y recomendaciones que, dependiendo
de las condiciones de la simulacion, nos ayudan en la seleccién del modelo.

Eric C. Carlson cre6 un arbol de decisiones para la correcta seleccién del modelo
matematico en la simulacién de procesos [5]:
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No electrolitos

» Ver figura 2
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Figura 2.5 El primer paso para la seleccién de métodos de propiedades
fisicas

Pseudocomponentes: Para algunos sistemas formados por compuestos no polares,
generalmente hidrocarburos, la mezcla es recurrentemente compleja, al existir una
enorme cantidad de componentes. En este caso, es posible agrupar mediante una
propiedad, como el punto de ebulliciébn. Asi, una mezcla con varias decenas o
cientos de componentes, puede ser reducida a 30 o menos pseudocomponentes.
Las propiedades de estos componentes congregados, se caracterizan con su punto
de ebullicion, gravedad especifica y pesos moleculares promedios ponderados.

Unifac y extensiones: En los Ultimos afios, se han alcanzado mejoras al método
Unifac, permitiendo una mejor prediccion del equilibrio liquido-vapor, en un rango
mas amplio de temperatura. Estas mejoras del método, son tomadas en cuenta en
las actualizaciones de los simuladores de procesos.
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Figura 2.6. Continuacion para componentes polares y no electrolitos
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Figura 2.7. Opciones para célculos fase-vapor con modelos de coeficiente de
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Para elegir el modelo termodindmico de una simulacion, se selecciona la opcion
“Thermo”, que genera la siguiente ventana:

S5IMSCI - Thermodynamic Data

Help Owerview  Status

Selection of Property Calculation System

Cateqgony: Frimary Method:

bzt Cormmaonly |sed Soave-Redich-kwong ~
Al Prinnary bMethods Peng-Robinzon

Equations of State Grayson-Streed

Liguid Activity SAF-Modified Panag.-Reid
Generalized Comelations |deal

Special Packages HATL

Electrolte ¥ |UMIGUAC hd

Actionz for Selected Property Calculation System

Import Component and Thermaodynamic Data from External Flowsheet or Input File

Browse | |

(] | Cancel |

Select a thermadynamic system categary

Figura 2.8 Selecciéon del método termodinamico de la simulacion

En la seccidén “Category” se selecciona el tipo de modelo termodinamico, se
agrupan como: mas comunmente usados, ecuaciones de estado, modelos de
coeficientes de actividad, correlaciones generalizadas, polimeros, aminas, etcétera.
Después de seleccionar la categoria, se elige el modelo especifico en la seccion
“Primary Method”. Es posible seleccionar mas de un modelo termodinamico, y se
aplicara segun las especies y la seccién del proceso que lo requiera.

2.5 Lineas de proceso y especificacion de condiciones

Posterior a la seleccion del método termodinamico, y se coloquen los equipos
en el entorno de desarrollo (los cuales seran explicados mas adelante), se deben
incluir las caracteristicas de las corrientes conocidas. Generalmente los equipos
constan de una o varias corrientes de entrada, las cuales deben estar especificadas,
y el médulo del equipo realizara los calculos unitarios intrinsecos a su operacion.
Por tanto, debe existir al menos una linea que tendrd especificadas sus
propiedades.
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Las corrientes representan una condicion puntual con parametros definidos, que
pueden ser un producto, un servicio o una corriente de alimentacién a un equipo. La
manera de representar estas corrientes es con el médulo “Stream” que se encuentra
en la pestafna “General” de la “PFD Palette”.

Al tener una linea en el entorno de desarrollo, normalmente va unida al algin
mobdulo, a menos que necesitemos, por ejemplo, averiguar alguna condicion
especifica como la presién o temperatura de rocio o burbuja del sistema, un valor
de entalpia, u otra cosa que no precisa averiguarse con una operacion unitaria.

Cuando se tenga el médulo “Stream” en el entorno de desarrollo, al entrar en él
se presentan las siguientes opciones:

PRO/IN - Stream Data

0Ok Range Help Tag Owverview  Status Motes
Stream; |S1 | Dezcription;
To Unit: [Product Stream]

Stream Type

Compozition Defined | Flowrate and Composition... I
Petroleum dszay

Spiral CrudeSuite .
Referenced ko Stream Stream Solids Data.. |
Solids Only Stream

Stream Polymer Data... |

Thermal Condition
First 5pecification:

|Temperature |v | || F

Second Specification;

|F'ressure |v | | pzia

Thermodynamic System: |Determined Fram Connectivity | w

K | Cancel |

Enter the stream temperature

Figura 2.9 Opciones del médulo “stream”

El médulo, como todos los demds en Pro/ll, presenta en parte superior izquierda
el nombre de ese objeto, el cual podemos cambiar al que se necesite.

En estas opciones estan las especificaciones de la linea; se deben introducir
dos propiedades, la presion y la temperatura, o en caso contrario sélo una de estas,
y en segunda opcion alguna condicidon que especifique a la otra, como el punto de
rocio, de burbuja, la fraccion liquida, volumen o peso liquido.

17



En “Flowrate and Composition” se afiaden los datos de flujo de la linea:

Stream Data - Flowrate and Composition

Help
Specify flowrate and composition for stream 51
Fluid Flowrate S pecification
() Total Fluid Flowrate: l—
() Individual Component Flovrates Standard Baszis

() Compaonent Concentrations ,—
Total Fluid Flowrate:

__Clear Compusiins_|

OKtoPFD | i Cancel Cancel to PFD

Maormalize Component Flowrates

Exit the window after zaving all data

Figura 2.10 Opciones para el flujo y composicones de una linea

Para introducir el flujo masico existen tres opciones: (a) definir el flujo total y
afiadir las fracciones molares de cada componente, (b) incluir los flujos individuales
de cada componente; (c) la concentracion por componente.

2.6 Flujo en tuberias

Los materiales de las tuberias no pueden incluirse de manera directa en el
simulador; para el calculo de caida de presion debido a la altura y a la friccion,
Gnicamente es necesario proveer al simulador de los datos de la tuberia; su longitud
total, longitud de elevacion y la rugosidad absoluta del material seleccionado.

Para simular las tuberias, se selecciona el objeto “Pipe” ubicado en la pestafia
“Pressure Change” en la “PFD Palette”. Inicialmente, la tuberia debe estar en el
entorno de simulacion, la cual necesita una linea de entrada con los datos cargados
del flujo que circulara por ésta (caudal, composicion, presion y temperatura), y de
su lado contario, la linea de salida, tal como se muestra en la figura 1; siendo la
linea “1” la entrada, el objeto “P1” la tuberia” y la linea “2” la salida.
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Figura 1. Representacion inicial para simular tuberias

Una herramienta muy Util en este apartado, que proporciona Pro/ll, es el
dimensionamiento de las tuberias. Seleccionando el objeto “Pipe”, se abre el menu
de opciones de la simulacién:

PRO/N - Pipe

Help Overviews  Status Motes

Lt |F'1 Description;

Lalculation Type Thermadynamic Systen:

() Fired Line Diameter - Fanward Calculation Default fw/LS01] ~

() Fixed Line Diameter - B ackward Calculation
Continue calculations it

(®) Line Sizing - Forward Calculation negative prezsure ocours.
Pressure Line/Fitting Line Sizing Heat Transfer
Drop Method || Data Data
T _I'I_I"_
6
+ .~ v W
K | Cancel |

Calculate pipe size from flowrate and required pressure drop

Figura 2.11 Menu de opciones para el objeto “Pipe”

En las opciones de “Calculation type”, se selecciona “Line Sizing — Forward
Calculation”, que permitirh dimensionar la tuberia en funcion del caudal que la
atraviese, el material de construcciéon (rugosidad absoluta), la longitud total de la
linea, su elevacion y la caida de presion permitida hasta la salida. Igualmente es
posible, dimensionar la tuberia con una restriccion de presién en las opciones “Fixed
Line Diameter”.

Siempre deben especificarse las opciones que se encuentran en la parte de
abajo de la figura 2.11.
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2.6.1 Método para la caida de presién en la tuberia
Al seleccionar el recuadro “Pressure Drop Method”, se desplegara el siguiente
menu:

Pipe - Pressure Drop Method

Help

Preszure Drop Correlation: Beggz-Brill-toody W

E stimated Prezzure Drop: D| psi

Convergence Tolerance: 0.1 | Percent

1DD| Percent

Flows E ffiziency:

b oody Friction Factar:

Include Acceleration Termn in Prezsure Drop Equation

0K to PFD i | Cancel | Cancelto PFD

Exit the window after zaving all data

Figura 2.12 Opciones para Pressure Drop Method del objeto Pipe

La primera opcion “Pressure Drop Correlation”, permite seleccionar el modelo
matematico con el que se calculara la caida de presion en la tuberia, que depende
del tipo de flujo que exista (a dos fases, liquido, compuesto principalmente por fase
gaseosa, con elevacion en la linea, etc.). Cada version de Pro/ll tiene distintos
métodos de la caida de presion, sin embargo, algunos de ellos estan presentes en
la mayoria, y la guia de usuario contiene los métodos que incluye cada versién del
programa.
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A continuacién, se muestra una tabla de los métodos presentes y sus casos de
aplicacion [6]:

Correlacion de caida Aplicacion
de presion
Beggs-Brill-Moody Este es el método predeterminado por PRO/Il y es el

método recomendado para la mayoria de los sistemas,
especialmente los sistemas monofasicos.

Olimens Se utiliza para sistemas de gas condensado, que utiliza
la correlacion de Eaton para calcular la retencion de
liquidos y los diagramas de Moody para el factor de
friccion.

Dukler-Eaton-Flanigan Esta correlacion hibrida es para sistemas de
condensado de gas que son principalmente gas.

Gray Recomendado para sistemas de condensado de gas
vertical. No es adecuado para lineas horizontales.

Hagedorn-Brown Este método también se recomienda para tuberias
verticales y no debe usarse para tuberias horizontales

Mukherjee-Brill Utilizado para sistemas de gas condensado. Este

método debe usarse con cuidado debido a sus
discontinuidades. Debe wusarse en al menos 2
segmentos de tuberia para evitar fallas debido a
cambios en los regimenes de flujo.

Beggs-Brill-Moody- Similar a Beggs-Brill-Moody, pero también incluye la

Palmer modificacion Palmer para tener en cuenta la retencion
de liquido, basado en datos experimentales para lineas
cuesta arriba y cuesta abajo.

Tabla 2.1. Correlaciones para el célculo de caida de presion en tuberias

Las demas opciones del menu del método de caida de presion, pueden dejarse
como estan predeterminadas, al ser “Estimated Pressure Drop” una estimacion no
requerida, ya que la simulacion calculara la caida de presion, “Convergence
Tolerance” y “Flow Efficiency” son valores fijos de 0.01 y 100, que permiten a la
caida de presién calculada ser mas real, al tener un porcentaje bajo de error en las
iteraciones para su célculo.
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2.6.2 Datos para el montaje de la linea
Seleccionando la opcién “Line/Fitting Data” en el menu de opciones de
tuberia, se despliega la ventana siguiente:

Pipe - Line/Fitting Data
JOM  Define  Range Help

LineFitting Criameter

|nzide Diameter;

Marminal Fipe Size:

R oughress

Line Length: | || ft
(®) &bzalute: | 0.0018| in

() Relative: |

Divide line length into 1 segments for pressure drop calculation.

] Print Segmentwize Data in Dutput Repart

QK. ta PFD ] Cancel Caticel ta PFD

Enter line length

Figura 2.13 Caracteristicas de la tuberia

Los datos que ingresemos en este menu, daran las caracteristicas fisicas para

simular un tipo especifico de tuberia.

En opcién “Line Length” se ingresa el valor de la longitud total de la tuberia,
“Elevation Change” representa la altura respecto a un nivel de referencia (el cambio
de nivel de la tuberia), que también puede tener un valor negativo, representado

una linea con un nivel descendente.

Por ultimo, es necesario incluir el valor de la rugosidad en la seccion de la
ventana “Roughness”, que sera el parametro con el que se calcularan las pérdidas
de carga por friccion, la rugosidad absoluta dependera del tipo de material de la

tuberia.
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2.6.3 Parametros para el dimensionamiento de la tuberia
En el menu de opciones de tuberia, se selecciona el recuadro “Line Sizing Data”
que abrira otra ventana como la siguiente:

Pipe - Line Sizing
UOmM Fange Help
Primary Sizing Criterion Pipe Diameters Used in
) Sizing Search
(®) b awimum Prassure Drop: | || psi
Ihzide Diameters
() Minirmumn O utlet Pressure: | in
2
4
5
 axinnum Average Fluid YWelocity: FT/SEC 5
Line Inzside Diameter Selection Method 1a
12
(®) Use Explicitly Defined Inside Diameters "
() Use Nominal Pipe Sizes 24
an
36
Restore Defaults |
0Kt PFD | ok | Cancel | CanceltaprD | Cleardll |
Enter maximum allowable pregsure diop

Figura 2.14 Opciones de dimensionamiento

En “Maximum Pressure Drop” se introduce el valor deseado de la caida de
presion total en la tuberia, o en su defecto, en la opcion “Minimum outlet pressure”
dando el valor de la presién minima que se tendria que tener a la salida de la tuberia.

El valor de “Maximum Average Fluid Velocity” se puede dejar en blanco, a
menos que se quiera incluir la velocidad promedio maxima que alcanza el fluido en
la tuberia, atil si se incluyen las velocidades méaximas recomendadas en las
tuberias.

Para el calculo del diametro interno, en funcion de todos los datos que ya han
sido definidos, como la caida de presion, la longitud total, elevacion y rugosidad, se
tienen dos opciones. La primera es seleccionar “Use Explicitly Defined Inside
Diameters”, al hacer eso, se deberan definir en la parte derecha del menu de la
figura 5, los didmetros internos de las tuberias que tengamos disponibles, y el
simulador realizara los calculos para la seleccion de uno de los diametros que
definimos, y que cumpla con las condiciones impuestas.
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Alternativamente a lo anterior, se elige “Use Nomial Pipe Sizes” y “Enter Data”,
al hacer esto se debe completar lo siguiente:

Pipe - Mominal Pipe Sizes
Help
Reset MNPS Pipe Schedule
1] Murnber
i ~
R v
. v
4 v
5] L
B >
i v
L& v
3 v
0] >
Clearal |
OE. | Cancel |
OKtPFD | CanceltoPFD |
Select nominal pipe zize

Figura 2.15 Seleccion de diametros de tuberias estandar

En este mend, se colocan una serie de didmetros nominales estandar en la
columna izquierda “NPS IN”, y en la columna derecha “Pipe Schedule Number”, se
introduce el namero de cédula, relacionado con el espesor y la presion que resiste
esa tuberia. Con esos dos datos, el simulador tendra el diametro interno para la
tuberia seleccionada, y cuando corra la simulacion, seleccionara la tuberia
adecuada, segun las especificaciones dadas en los puntos anteriores.
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2.6.4 Transferencia de calor en la tuberia
En el apartado “Heat Transfer” dentro del menu de la tuberia, se encontrara la
siguiente ventana:

Help
Dty Calculation Options
@) Fixed Duty: | 0| 4 105 BT /hr
() &smbient Heat Transfer
() lzathermal Operation
0K toPFD | 0K | Carcel |  CanceltoPFD |

Exit the window after zaving all data

Figura 2.16 Opciones de transferencia de calor en la tuberia

En el apartado se encuentran tres opciones para el intercambio de energia en
la seccion de tuberia:

“Fixed Duty” es la cantidad de calor que se intercambia con el medio a lo largo del
material, es posible incluirlo en distintas unidades de energia; si simulamos un
proceso adiabatico, permanece en cero el valor.

“Ambient Heat Transfer” Requiere del coeficiente global de transferencia de calor
con el medio “Overall U” y la temperatura ambiente, para que el programa calcule
el calor intercambiado.

“Isothermal Operation” podemos utilizarla en secciones cortas de tuberia, y en
diferencias de temperatura no muy grandes respecto al medio, para que pueda
considerarse isotermo.

25



2.6.5 Valvula

El médulo “Valve” permite realizar un proceso de caida de presién, descrito por
el efecto Joule-Thompson, un proceso de estrangulamiento de la linea, que provoca
el descenso de la presion y temperatura. Este procedimiento necesita de un
aislamiento térmico, y es relativamente lento.

El objeto requiere de una entrada y una salida, al seleccionarlo se presenta lo
siguiente:

PRO/ - Valve
10k Define Range Help Owerviews  Statuz  Motes
nit: %1 | Description: |
| D perating Parameter
(®) Pressure Drop; | || bar
Thermaodynamic System: P ——— |
| Default [SRKDT) |~
(] | Cancel |
Enter the pressure drop

Figura 2.17 Opciones para la valvula de estrangulamiento

Se puede incluir el valor de la caida de presién en el accesorio “Pressure Drop’
o la presién de salida “Outlet Pressure”,

2.6.6 Expansor
Para simular una expansion de un flujo gaseoso, se utiliza el médulo “Expander”,

el cual necesita de una entrada y una salida, representadas por la linea 1y 2
respectivamente, en la siguiente figura:

H

=[] =X1

Figura 2.18 Representaciéon para el modelado de un expansor
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Entrando en el menu del objeto “Expander”, se encuentran las siguientes opciones:

PRO/I - Expander

Ok Define  Range Help Owerview  Statuz Motes
Unit: [Ex1 | Dezcriphion:
| Thermodynamic Spsten: | Default [SREOT] w

Preszure and “Work Specifications

(®) Outlet Pressure: | || psia Outlet Temperature Estimate:

() Pressure R atio: | | i
() Pressure Drop: |
() whark: | |

Adiabatic Efficiency: Percent 0K, Cancel

Enter the outlet prezsure value

Figura 2.19 Ventana de opciones de un expansor

En las especificaciones del expansor, es posible incluir un valor para la
operacion, en funcion de lo que se esté buscando. Para indicar la presion de salida,
sera necesario incluir el dato en la opcién “Outlet Pressure”, o una caida de presion
respecto a la de entrada en la opcion “Pressure drop”.

Si nuestro expansor es una turbina, o algin equipo que se necesite para
producir un trabajo, se debera incluir el valor en “Work”.

La caracteristica que le dard el comportamiento mas real al equipo, es su
eficiencia adiabatica. Un expansor ideal, es aquel que aprovecha por completo toda
la energia interna transformada a energia cinética para generar un trabajo, este
proceso conlleva una expansion isentropica, que equivale a una eficiencia
adiabética de expansion del 100%. Un expansor diseflado correctamente, puede
alcanzar una eficiencia del 70 al 80% [7].

El siguiente diagrama de Entalpia-Entropia, representa un proceso de
expansion real en una turbina, y su proceso ideal, ambos casos a las mismas
condiciones de presion a la entrada y la salida.
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Figura 2.20 Proceso de expansion adiabatica en una turbina o expansor

La trayectoria ideal es una linea vertical, de entropia constante, que inicia del
punto 1 con la presién de entrada de la isébara P1, hasta el punto 2’ con la presion
de la is6bara P2 que es la linea de descarga.

La trayectoria que representa una expansion real, es la linea que inicia también
en el punto 1, que baja hasta el punto 2 de la is6bara P2, y conlleva un aumento de
entropia.

Entre mas a la derecha se encuentre el punto de la descarga, menor sera la
eficiencia del proceso de expansion, la entropia tendrd un mayor aumento y el
cambio de entalpia ser4d menor, lo que también seria un cambio menor en la
temperatura de salida.
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2.6.7 Bombeo

Para simular el aumento de presién en una linea de liquido mediante una
bomba, en la “PFD Palette” se selecciona el objeto “Pump”, el cual precisa de una

linea de succion representada por la linea 1, y una de descarga representada por la
linea 2 como en la siguiente figura:

..!

Figura 2.21 Representacion para el modelado de una bomba

Seleccionando el objeto “Pump” se abrird una ventana para la especificacion de
la bomba:

PRO/I - Purnp
0w Define Range Help Owverview  Status M otes
Unit: |F"I | Diezcription: |
Froduct Stream: 2 Thermodynamic 5 ystem: |Defau|t [SREOT] | -

Prezsure Specification
(®) Outlet Pressure: | || psia Efficiency:

() Pressure Rise: | |:| Percent

i) Pressure Ratio: |

(] Cancel |

Enter the outlet prezsure value

Figura 2.22 Opciones para el modelado de bombas

Si es seleccionado “Outlet Pressure” se digitara la presion absoluta de descarga,

en caso contrario, si se elige “Pressure Rise” se colocara el aumento de presion que
se desea, respecto a la linea de succidn.
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“Efficiency”, si no se incluye ningun valor, estara predeterminado en 100%,
normalmente la eficiencia de equipos de compresion, al igual que los de expansion,
es de un 70 a 80%. Este valor sera usado para los calculos de la potencia necesaria
de la bombay para la temperatura de salida, que para fluidos liquidos, considerados
incompresibles, no tendrd un aumento grande.

La siguiente figura representa el diagrama Entalpia-Entropia para una compresion:

w0
=
=
3
oy

g

Figura 2.23 Proceso de compresion adiabatica

La trayectoria vertical del punto 1 al punto 2’, representa un proceso de
compresion isoentropico, desde Pi1 hasta P2, este escenario necesita de una
eficiencia del 100%. El proceso de compresion real, esta descrito por la trayectoria
del punto 1 al punto 2, el cual provoca un aumento en la entropia y un mayor cambio
en la entalpia, respecto al proceso isentropico. Entre menos eficiente sea la
compresion, las condiciones de salida seran mas hacia arriba y a la derecha en el
diagrama de entalpia-entropia, fisicamente se necesitaria una potencia mayor de la
bomba para llevar el fluido a la presion de salida, y también el aumento de la
temperatura sera mayor.
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2.7 Intercambiadores de calor.

Pro/ll provee distintas opciones para simular en intercambio de energia en forma
de calor; en la pestafia “Heat Exchangers” de la “PFD Palette”, se encuentran varios
objetos usados para la transferencia de calor.

El simulador no puede realizar un disefio especifico de un intercambiador de
calor, ya que, no hay una Unica configuracion para un proceso especifico. Lo que si
es posible, es simular la operacién de un intercambiador de calor ya existente, al
incluir los parametros de entrada de las corrientes y las caracteristicas del
intercambiador, asi se calcularan las condiciones de salida de ambas corrientes de
entrada, todo eso se puede realizar con el objeto “Rigorous HX”.

En tema del proceso de este trabajo, interesa simular el intercambio térmico de
dos corrientes, y el que se tendria con un servicio de enfriamiento o calentamiento,
dependiendo el caso.

El objeto “Simple HX” permite calentar o enfriar una o dos lineas del proceso
(simulando a un intercambiador de calor). Al tener s6lo una linea de entrada, se
estaria modelando Unicamente el intercambio térmico que existiria con un servicio
de calentamiento o enfriamiento. Si se colocan las corrientes de entrada y salida del
fluido caliente y fluido frio, el simulador calculara las temperaturas de salida para
ambas lineas. En la figura siguiente se muestra la disposicion para el “Simple HX”:

Figura 2.24 Representacién para el modelado de un intercambiador de calor

En el esquema, la linea 1 y 2 representan la entrada y salida del fluido caliente,
respectivamente. Y la entrada y salida del fluido frio estan representadas por las
lineas 3y 4.

Al entrar en las opciones del intercambiador de calor simple, se tiene la siguiente
ventana:
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PRCO/I - Heat Exchanger

Help Owerviews  Status  Motes
Unit: |E1 | Dezcription:
Hat Side Cold Side
| Process Shean. . | Process Strean... S pecification...
Configuration. ..
Zonesz Analyziz. .
Frezsure Drop: Prezsure Drop:
I:' bar I:l bar [ Standard Heat
Thermadynarnic System: Themodynaric Systern: Curves
[Default LS00 ||| | [Defaur (wiLsON) [~ i

Cancel

Exit the window after zaving all data

Figura 2.25 Opciones para el modelado de un intercambiador de calor simple

En el menu de opciones, se encuentran “Hot Side” y “Cold Side”, en la parte
inferior de ambas columnas, se coloca la caida de presion para cada linea, las
cuales se toman como especificacién cuando se haga un disefio completo del
intercambiador de calor. La caida de presion puede afectar la composicion de las
fases en la salida para una misma temperatura.

Para que se simule el intercambio de calor, es necesario especificar la
temperatura de salida del lado frio o del lado caliente, seleccionando la opcion
“Specification” se tienen las siguientes opciones:

Heat Exchanger - Specifications
Help

Specification: Cold Product Temperature A

W alue: | | C

Relative Tolerance: | 0.0007 |

Area: | T

L4 e | kK,

M amimurn Allowable L=A: | ki K

0K ta PFD | ok | Cancel |  CanceltoPFD |

Select the specification

Figura 2.26 Especificaciones del intercambiador de calor

En la primera opcion se elige la especificacion para el intercambiador: la
temperatura de salida del lado caliente o frio, una diferencia de temperatura
respecto a la temperatura del punto de burbuja o de rocio, una fraccion determinada
de liquido a la salida de uno de los productos, o algunas otras mas.
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2.8 Separador flash
Para realizar una separacion de una corriente bifasica de liquido y vapor, o llevar

a cabo una destilacion instantanea, se utiliza el médulo “Flash”. El objeto precisa
para su operacion una entrada y dos salidas (vapor y liquido), tal como se muestra:

Figura 2.27 Representacion para el modelado del objeto “Flash”

Ingresando al menu de opciones del objeto, se tiene lo siguiente:

PRO/N - Flash Drum

Help Owerview  Statuz Motes

Unit: Description: |

First 5 pecification

Thermodynaric Systen:

s | 0] bar | Default (PROT) v
Second Specification
(®) Unit 5 pecification: | | i

() Product S pecification:

Pararneter = walue within the default bolerance

l— Product Phases... I
l— Print Options. .. |
I— Entrainment... |
Phase Assignment: v
oK | Cancel

Select the unit zpecification

Figura 2.28 Representacion para el modelado del objeto “Flash”
Es necesario ingresar al médulo dos especificaciones, la primera puede ser una
caida de presion en el equipo, la temperatura o presién de operacion.
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La segunda especificacion puede ser alguna de las anteriores excepto la que se
haya seleccionado como primera; se debe afiadir una operacion isoentrépica, el
calor afiadido al sistema, el punto de rocio o burbuja, una concentracion de salida
del vapor o del liquido, el flujo molar o méasico de alguna linea de salida, etcétera.

2.9 Destilacion método corto
La operacion unitaria encargada de realizar el proceso de separacion de los

gases, en la desmetanizacién criogénica, es la destilacion

El simulador de procesos, tiene dos mddulos u objetos necesarios para realizar
el proceso de destilacion, ambos en la seccion “Column” de la “PFD Palette”. Uno
de ellos es “Shortcut” o método corto, en el cual se incluye la o las corrientes de
entrada y las condiciones de salida del destilado y los fondos. Cuando se complete
la simulacion, en los resultados del objeto, se detallara la cantidad de etapas
necesarias y la energia necesaria en el condensador y rehervidor para llevar acabo
la destilacién. Es posible tener diferentes opciones de disefio para un mismo
proceso de destilacion, especificando un rango para el reflujo externo del destilado.

Para simular el método corto, el objeto Shortcut tendra que estar en el entorno
de simulacién y especificar que tendra un condensador y un rehervidor (cuando se
coloca el objeto). Debe tener conectada la alimentacion con las condiciones de
entrada a la torre, asi como se ilustra con la corriente 1 en la siguiente figura.
Ademas, son necesarias las corrientes de destilado y de los fondos, representadas
por las lineas 2 y 3 respectivamente.

| —=
Figura 2.29 Representacion para el modelado del método corto de destilacion
con el modulo Shortcut
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PROSN - Shortcut Distillation

Help Owerviews  Statuz Motes
Condenser/Reboiler I pit: SCO
/—\—P‘[ i D escription:
— L—
Minimum Reflux

Thermodynamic System: [0 afaul o

— Specifications M awiraurn Mumber of Trials:
Shortcut Model: e
Fenske Estimates
_ﬁ"\. [ Print Intermediate Results
e
Products >
(] 4 | Cancel

Push ta bring up the Specifications window

Figura 10. Opciones de simulacion para Shortcut

2.9.1Especificaciones del condensador

La primera opcion “Condenser/Reboiler” tiene como funcién especificar la
operacion del condensador de la torre, al entrar en esta opcion, se despliega lo
siguiente:

ShortCut Distillation - Condenser/Reboiler

Help Overview

I Calumn with Condenser

Condenzer Type

() Partial
() Mized

(® Bubble Temperature

() Subcooled, Fiked Temperature
() Subcooled, Fized Temperature Drop

Column with ReboilerFor PFD Digplay purpozes only]

OKtaPFD | oK Carcel | Cancelto PFD

Select the Column with Condenzer O ption

Figura 2.30 Opciones para el condensador de la columna del método corto

Las opciones que estan presentes para describir la operacion del condensador son:
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Partial: El condensador es una etapa de equilibrio, puede tener un producto
destilado en forma de vapor. La temperatura del condensador es la del punto de
rocio del vapor en equilibrio.

Bubble Temperature: El vapor de la etapa dos, es enfriado hasta el punto de
burbuja, una parte es regresada por el reflujo a la etapa dos y la otra es retirada
como producto del domo.

Subcooled, Fixed Temperature: El vapor de la etapa dos, es enfriado por debajo de
su punto de burbuja. EI simulador comprueba que la temperatura fijada cumpla la
condicion de subenfriamiento, si no es asi, se muestra un mensaje de no
convergencia de la temperatura.

Subcooled, Fixed Temperature Drop: Funciona de la misma forma que el
Subcooled, Fixed Temperature, excepto que la temperatura que se fija en esta
opcion, seran los grados que estara el producto por debajo de su punto de burbuja.

2.9.2 Reflujo minimo
Para especificar las opciones del reflujo de operacién, en el menu de Shortcut

se selecciona la opcion “Minimum Reflux”, que abrira lo siguiente:

ShortCut Distillation - Minimum Reflux

Help Overview

l=l Perform Minimurn B eflus Calculation

irimurn R eflus Calculations
Light F.ew: | | "

Heawy Key: | | "

R atio ko kinimum:

(®) Reflu: | 2|

() Traps: |

OKtoPFD | oK, | Cancel Caricel to PFD

Check the Perform Minimum Feflus Calculation check bow,

Figura 2.31 Opciones de reflujo minimo en Shortcut
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En esta opcidn se especifican los componentes clave ligero “Light Key” y el clave
pesado “Heavy key” que son aquellos en los que se basa la destilacion, ambos
componentes estan presentes en los fondos y en el destilado a cualquier relacion
de reflujo. Pero, el clave ligero estd en mayor concentracion en el destilado, y el
componente clave pesado se encuentra mayormente en los fondos.

Hay dos formas de especificar el parametro con el que se disefia la torre, uno
radica en el reflujo minimo y el otro en el nimero de platos de la torre. Se debe
seleccionar uno de ellos:

Reflujo

Reflux: Sera el valor de la relacion , €l simulador tomard este dato, y

Reflujo minimo
cuando se obtengan los resultados, generara cuatro soluciones adicionales con
diferentes valores del reflujo especificado, dos de ellas con un reflujo mayor y otras
dos con un reflujo menor. Para todas las soluciones, nos indicara como parametros

de salida: el calor necesario en el rehervidor y condensador, el plato 6ptimo de
Reflujo que entra en la columna )

alimentacion y la relacion L/D ( : .
Reflujo que se acumula como destilado

Trays: Al seleccionar esta opcion de disefio, se debera especificar la cantidad de
platos que se desean por encima de la cantidad de platos minima para realizar la
destilacién, y a su vez, este valor sera la cantidad de platos de diferencia entre cada
solucion que calcule Pro/ll. Todas las soluciones dan los mismos parametros de
salida que la opcion Reflux, inicamente el pardmetro que no se podra controlar es
la relacion de reflujo L/D, ya que esta dependera de la cantidad de platos que tenga
la torre.

2.9.3 Especificaciones de los productos
Las condiciones buscadas para los productos del destilado y/o fondos de la
columna, se detallan en la seccion “Specifications” del Shortcut:
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ShortCut Distillation - Specifications

Help Dverview

Specifications:

I B-C1SPECT

- Parameter = walue within the default tolerance

2 | SCISPEC? - Parameter = walue within the defaulk tolerance

| OKwPFD | 0K

| Cancel | Cancel to PFD

Enter the column specification

Figura 2.32 Especificaciones de los productos del método corto

Las dos especificaciones deben incluirse para que se pueda realizar la
simulacion. Al seleccionar la opcion “Parameter” para alguna de las dos, se abre un

menu como el siguiente:

Parameter
Help Owerviem
Streams/Unit: Stream Mame:
Stream | w |2 i
Parameter...
OKtoPFD | oK. | Cancel | Cancelto PFD_ |
Select the unit/stream name for this parameter

Figura 2.33 Parametros para la especificacion de los productos del Shortcut

En la opcion “Stream/Unit”, normalmente se coloca “Stream” como se muestra
en la figura 2.33, esto para seleccionar la linea de salida a especificar, que en este
caso es la linea 2 que representa el destilado de la figura 2.29.

A continuacion, se selecciona la opcién “Parameter” que despliega lo siguiente:
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Parameter Selection
Help

FParameter: Flowrate:

Enthalpy |8l Components ACETOME

Entropy Selected Components

Cp

Cw

b olecular ‘W eight ACETOME

pH

Total lonic Strength Phase:

Actual Flowing Wolume w~ | wieight

Compozition .

Concentration ‘iet/Dry Basis:

DensitySfolume b e |

| | Cancel | Cancel to PFD |

Select the parameter

Figura 2.34 Seleccién del parametro para la especificacion de una linea de
producto en Shortcut
En la columna izquierda se selecciona el parametro de especificacion de la
linea, que puede ser: entalpia, entropia, peso molecular, pH, flujo masico o caudal,
composicién, concentracion, etcétera.

En funciéon de la opcion elegida, se tendra que especificar el flujo (flowrate) de
uno, varios o todos los componentes, la fase considerada (liquido, vapor o total) o
la base (humeda o seca). Y en la parte derecha se seleccionara el componente o
componentes de interés.

2.9.4 Productos
El paso final para poder simular el método corto es suministrar datos estimados del
flujo de los productos. En las opciones de Shortcut se selecciona “Products”:

Shortcut Distillation - Products
I0M  Range Help Dwerview
Product Est. Tupe E stimate 11O FPhaze Fres. Tupe Preszure 10
1|2 R ate | w [I1b-rolhr Liguid Delta P pzi
2 | [Liqud |~ [DetaP psi
OF. ta PFD QK. Cancel Cancel to PFD
Enter the rate estimate

Figura 2.35 Estimaciones para las lineas de productos en Shorcut
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En “Estimate” se coloca un flujo aproximado para la corriente de destilado o
fondos, este valor no sera tomado como especificacion, el simulador solo parte de
éste para las iteraciones de calculo.

Puede ser incluido un valor para la caida de presion o la presion final de ambas
lineas de salida de la torre.

2.10 Destilacion Método riguroso

Los calculos del método corto deben ser comprobados con un método riguroso,
el cual se realiza con el objeto “Distillation”, aqui se introduciran los datos que se
obtuvieron con el objeto Shortcut. Cuando se incluye el objeto en el entorno de
simulacién, se especifica el nimero de etapas para la torre, que necesariamente
deben ser las de una solucion del método corto, para comprobarlo.

La torre necesita al menos una entrada para la alimentacion, una linea de salida
para los fondos y una para el destilado. La linea del destilado se coloca en funcion
del tipo de condensador; al ser parcial, debera unirse a la parte superior del
condensador y, si el condensador lleva el vapor de la dltima etapa a su punto de
burbuja o a un liquido subenfriado, la linea de destilado se colocara por debajo del

condensador, como se muestra en la figura:
V
% -
i h -

Figura 2.36 Representacion para el modelado del objeto “Distillation”
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Al entrar en el objeto Distillation, se despliegan las opciones siguientes:

PRO/I - Column
Help Owerview  Status Motes
Pressure Condenszer. .. Irit: | T1 |
Profile. .. _
Drezcription:
<]_

Fesds — —_— Heater[s: anld |
an 4 - oolers .
Products. . Troy ;@i 121 Mumber of Stages: | 'IEI|

Hydraulics/ . Murnber of terations: | 3EI|
Convergence | Packing =] Initial
Data... - Estimates... Algorithrm: Calculated Phazes:

Tray - —

Efficiencies. _ |In$||:|e-EIut | e |"»-"a|:u:ur-L||:|u||:| | e
Thermo- 1 Pumparounds
dynamic —_ |
Systems. ..
Reboiler. .. _— Performance | Frint Dptions... I

Specifications
] Cancel |
Push to bring up the preszure profile window

Figura 10. Opciones para el método riguroso del objeto “Distillation”
2.10.1 Perfil de presion en la torre
La primera opcién del menu de destilacion “Pressure Profile”, requiere la
inclusion de un perfil de presion a lo largo de la torre. Seleccionando el apartado,
surgen las siguientes opciones:

Column - Pressure Profile
Help Overview

Prezzure Specification Mode [ndividual Tray Specification
(®) Overal
() By Individual Trays

Owverall Specification

Top Tray Pressure: | | pzia

Pressure Drop
(®) Per Tray: | |:|| p=i
() Column: |

| | Cancel | Cancel to PFD |

Select the overall specifications

Figura 2.37 Parametros para el perfil de presién en la columna de destilacion
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La caida de presion en la torre se puede realizar de forma global o por cada
plato, con las opciones “Overall” o “By Individual Trays”, respectivamente.

En el apartado “Top Tray Pressure”, se debe colocar el valor de la presion del
producto destilado, a la salida del condensador de la torre.

“Pressure Drop” es la caida de presiéon de la torre, la cual puede ser indicada
por plato “Per Tray” o el total de toda la torre “Column”.

2.10.2 Alimentacion y productos

El recuadro “Feeds and Products” necesita de algunos resultados que se
obtienen del método corto, al seleccionar la opcién el mend emergente es el
siguiente:

Column - Feeds and Products

Range Help Owerview

Fond Trap Food Flash | Feed Flazh Default Convention

1 [fDr Tray | w (@) Vapor and liquid to be on the =L
feed tray. _.ﬁ n

() Flash the feed adiabatically,

wapor anta the tray above
and liquid onta the feed tray.

Product Type of Product Phaze Tray Fate

2 Owerhead "W apar w 1 |b-rnal/hr

3 Bottams w |Liguid w 10 Ib-rmolhr

| | Cancel | Cancel to PFD |

Enter the feed tray number

Figura 2.38 Datos de la alimentacion y los productos

La primera opcion de la parte superior izquierda “Feed”, precisa el numero de
etapa para la o las lineas de alimentacién, el cual se sabe con los resultados del
método corto.
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Las opciones de la parte inferior necesitan sélo un valor, el flujo estimado para
el destilado “Overhead” o del producto de fondos “Bottoms”, este valor Unicamente
opera como estimacion inicial, este valor sera el resultado que arroja el método
corto, 0 uno muy cercano. Sin embargo, al terminar el llenado de opciones, el
simulador cuestiona si este flujo se debera tomar como especificacion, para lo cual
se respondera en funcion de lo que se quiera; si lo que se busca es una composicion
de salida, es recomendable forzar este valor de flujo masico, ya que la torre se
podria sobre especificar.

2.10.3 Rehervidor
En la opcidn “Reboiler” se detallaran algunos datos del rehervidor de la columna,
como su disefio o incluso su temperatura de operacion.

Column - Reboiler

Help Duerview

Colurin with Febailer
Rebailer Type
(®) Kettle [Conventional]

() Thermosiphon without Baffles
() Thermosiphan with Baffles

Thermoziphon Reboiler Specification

Return Liquid: l—
Return W apor: l—
TemperatLre; l—
Temperature Change: l—
R ate: l—
bdolar E stimate
Feturn W apor; l—
Fate: I—

Draky: |:| w105 BTU hr
M awimurn Duty Adjustment: =

0K to PFD | i | Cancel |  Carcelto PFD

E it the window after zaving all data

Figura 2.39 Opciones para el rehervidor de la torre

En la opcién “Duty” se puede incluir el valor del calor que se intercambia en el
rehervidor, el cual, en primera estimacion, es el que resultd del método corto.
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Aunqgue la mejor opcién es dejar el apartado vacio, para que el método riguroso
lleve a cabo el célculo con las condiciones que seran dadas.

2.10.4 Condensador

El condensador de la torre del método riguroso, tiene las mismas opciones que
con el método corto. Se debe especificar el tipo de condensador: parcial, punto de
burbuja o sub-enfriamiento. Entrando en “Condenser” tiene el siguiente menu:

Column - Condenser
Help Overview

Colurnn with Condenzer
Condenzer Type Condenzer Data
(®) Parlial Pressure: | | e
() Bubble T emperature T emperature Estirmate: | | F

() Subcooled,
Fiwed Temperature

() Subcooled, Fised Chwatye | | w105 BTU hr
Temperature Drop

Subcooled Reflus Oy

Fixed Temperature 0k | Cancel |

Fixed Temperature Drop 0K ta PFD | Cancel to PFD |

E it the window after aving all data

Figura 2.40 Menu del condensador del método riguroso

La Unica diferencia es que se puede incluir el calor que se intercambia en el
condensador, en la opcion “Duty” (con el dato que calculo el método corto), aunque,
lo recomendable es no especificar este campo, ya que el método riguroso se
encarga de procesar la energia necesaria para el condensador, en funcion de los
datos que han sido y seran introducidos (plato de alimentacion, presion de salida
del destilado, relacion de reflujo, etcétera).
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2.10.5 Estimaciones iniciales y reflujo

Las columnas de destilacion resueltas mediante un método riguroso, utilizan
procedimientos iterativos de célculo, estos inician con una estimacion de los flujos,
perfiles de temperatura y composiciones a lo largo de la torre. Pro/ll tiene varios
métodos para generar las estimaciones iniciales. Entrando en la opcion “Initial
Estimates” se entra en el siguiente apartado:

Column - Initial Estimates

Help Owerview

Initial E stimate Generation [ritial Prafiles

Method v

T Met Yapor Rate._.

Yapor Composition I

Temperature E stimates

Condenser: | | F _I-E:an-j:;e;t:n; - J I
Top Traw: | | F
Bottam Tray: | | F Liquid Composition... I
Rebailer: | | F

Met Liquid Rate... 1

Reflus E ztimate
|Bulk. Liquid/Distilate [L/D) Fatio |~

| 3

Ilze product rates calculated at the last iteration

OKtoPFD | ik | Cancel |  CanceltoPFD |

E sit the window after zaving all data

Figura 2.41 Opciones para el método de estimaciones iniciales y reflujo en la
columna

En la seccién “Method Estimate Generation”, se despliegan los métodos para
generar las estimaciones iniciales en la columna, se debe seleccionar uno de ellos
en funcién de la naturaleza de la mezcla del proceso. A continuacion, se detallan
los métodos y caso de aplicacion:
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Método Explicacion y aplicacion

Simple Los perfiles se determinan con un balance de materia. Las
temperaturas estas determinadas con la estimacion de las
composiciones de los productos. Es un modelo adecuado para
configuraciones simples de columna, con mezclas simples de
pocas especies.

Conventional Es util para la mayoria de los problemas de destilacion. Los
calculos del método corto son usados para estimar los flujos y
composiciones de los productos. Las composiciones son usadas
para calcular las temperaturas. Los flujos internos se estiman con
los flujos de productos vy el reflujo estimado. EI método funciona
mejor para fraccionadores convencionales en los cuales las
clasicas técnicas de Fenske dan resultados razonables.

Refinery Disefiado para columnas de refinerias complejas, que tienen vapor
en el fondo en lugar de rehervidores, como columnas de crudo y
vacio. También se usa para columnas que tienen columnas
laterales, circuitos de enfriamiento y agua decantada en el
acumulado del domo.

Chemical Este método debe restringirse a problemas de destilacion quimica,
altamente no ideales. Utiliza series sucesivas de flashes
adiabaticos hacia arriba y abajo de la columna, para establecer las
composiciones de los platos.

Tabla 2.2 Modelos de calculo para el método riguroso de destilacion

El reflujo de diseno también puede ser especificado, en la opcion “Reflux
Estimate” seleccionando “Bulk Liquid/Destillate (L/D) Ratio”, siendo el dato la
relacion del flujo que entra a la columna por el domo entre el flujo del destilado. Al
incluir el valor y salir de la ventana, el simulador cuestiona si el reflujo se tomara
como especificacion.

2.10.6 Especificaciones de operacion

En el apartado “Performance Specifications” se ingresan las caracteristicas de
operacion de la columna. Aqui, las especificaciones pueden afiadirse a una o ambas
corrientes de productos (composicion, flujos, temperaturas, pH, etcétera). Y también
pueden ser especificada alguna variable de la torre (calor del condensador o
rehervidor, reflujo, temperatura de platos, etcétera).

Se necesitan de dos especificaciones y dos variables. Lo comdn y lo que se
tiene por defecto como variables, son las cargas térmicas del condensador y
rehervidor. Y lo que se especifica por lo regular son las composiciones de los
productos del fondo y destilado o el reflujo.
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El menu que se presenta es equivalente al mddulo “Shortcut”, en su apartado
“Products”

2.11 Optimizador

El objeto “Optimizer” presente en el apartado “Utilities”, se encarga de maximizar
0 minimizar una funcién objetivo, mediante la variacion de uno o mas parametros
del diagrama de flujo.

Este médulo tiene que cumplir una serie de especificaciones que el usuario
detalla, al seleccionar el objeto en el entorno de desarrollo se tienen las siguientes
opciones:

Help Owverview  Status MHotes
LInit; | aF1 Drescription:
Objective Objective Function
O Magimize Objective Function B Parameter
() Minimize

W ariables:

Cut 1 |F'arameter within the range Minimumn 4 alue o b awinum Y alue using default step sizes

Inzert

Reset

Specifications... Consztraints. . | | Options. .. I | Frint Optiohs... I

(] | Cancel |

Enter the objective function specification
Figura 2.41 Opciones del objeto “Optimizer”
En la seccién “Objective” se especifica si se quiere maximizar o minimizar la

funcion. El apartado “Objective Funtion” requiere seleccionar el parametro, puede
ser cualquier propiedad de una linea o equipo.

“Variables” son los o el parametro que se cambiara para que la funcién
objetivo se maximice o minimice, se necesita incluir el rango de valores que puede
adquirir dicha variable.
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2.12 Puesta en marcha de la simulacién y extraccion de resultados

Una vez estén todos los equipos y lineas especificadas, se selecciona la opcién
“‘Run” que da inicio a los calculos para la simulacién. Si no existe un error en los
parametros introducidos y el simulador llega a la solucion de todas las lineas y
modulos, los objetos se sombrearan de color azul. Al no encontrar la solucién para
un modulo, este se sombrea de color rojo, los errores se muestran en la parte
izquierda del programa, qu