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Caso 1A
OBJETIVO:

El objetivo de este caso es estudiar los modelos termodindmicos que mejor se
ajustan al sistema isobutano-n-butano.

PROCEDIMIENTO:

Para poder ver la bondad de los distintos modelos termodinamicos, se disponen
de los datos bibliograficos de sistema.

Sistema isobutano — n-butano
Datos de equilibrio

% (i-C4) B (har) y (i-C4) P (bar)
0.00 15,54 0,00 15,54
0,10 15,99 0,10 15,93
0,20 16,45 0.20 16,33
0,30 16,91 0.30 16,75
0,40 17.37 0.40 17,19
0,50 17,54 0.50 17,65
0,60 18,30 0.50 18,12
0.70 18,77 0.70 18,61
0,30 19,24 0.30 19,12
0,90 19,72 0.30 19,85
1,00 20,20 1,00 20,20

En primer lugar vamos a utilizar como base de calculo la ecuacion de estado
Peng-Robinson.

Para obtener los datos de equilibrio se pueden utilizar dos procedimientos:

Procedimiento 1

Lo primero es colocartres co rrientes materiales (Material Stream ) y un

separador Flash (Separador Flash2).
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Posteriormente damos a ™! Nexty le ponem os titulo al caso. Luego
seleccionamos los componentes en la siguiente pantalla:
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| Aspen Plus - caso 1 a - [Components Specifications - Data Browser]

T File Edit View Data Tools Run Plot Library Window Help
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Component (D If data are to be retriewed from databanks, enter sither Comparent Name or Formula, See Help.

<] I >

Required Input Incomplete
ICH Misers/Spiters ~ Separators | Heat Exchangers | Cobimns | Reactors | Pressuie Changers | Manipulstors | Solds | User Models |

Material " 0 v @ 'D' @ v @ 7 ’
STREAMS Flash2 Flash3  Decarter Sep Sep?

[For Help, press F1 [Ci\...g Folders\aspen Flus 11,1 Required Input Incomplete

n B Caso 1 (bUENG) - Mic. B8] caso 1 - Microsoft Word | (2 Enunciadn Casos il Adobe Reader - [051.. il Aspen Plus = @ @ [Z][A]A] . T =y o 2 1300

0

Pulsando el boton Find, podem os buscar los distintos com ponentes, con su
nombre o féormula en la pantalla:

2 e ey §
Find

Marne or Formula Advanced ]

nula y
— Find now
Campanent name or farmula
Cloze

[~ Match orly components beginning with this string
Mew saarch

Databank

De esta forma afiadimos el isobutano y el n-butano a la lista de componentes.
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Una vez que tenemos seleccionados los componentes, dando a Next, nos aparece
la pantalla en la que nos indica los parametros binarios de interaccion.
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| Aspen Plus - caso 1 a - [Properties Parameters Binary Interaction PREL-T [SCALAR) - Data Browser] -
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jinput Complste.
|T Miers/Splitterz | Sepmarers | HestCuchargers | Cokmes | Restters | PressweChangers | Manpulssr | Seids | Useededals |

2(b- 49 )

Una vez que tenemos seleccionados los componentes, dando a Next, nos aparece
la pantalla que perm ite seleccionar la base de célculo, qu e en este caso sera Pe ng-
Robinson.
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| Aspen Plus - caso 1 a - [Properties Specifications - Data Browser] u[ﬂ]ﬂ
"I Fle Edt View Data Tooks Run Plot Lbrary Window Help -8 x

Dl8] 5[ e 0| Eltlnls<lel v T [ (v = = =) 6l
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@ spectications

£ Petro Characterization
(") Pseudocompanents
() Attr-Comps

£ Henry Comps

() UNIFAC Groups

Electralyte caleulation options

Chemisty [D: =

F

@& Spechications [a] .Iah,baq Flowshest Sections | Referenced |
@)  Simulation Options |
@ Stream Class Propeity methods & models: - o

toperty method: | PENG-ROB =
g Substreams Process type: | | P
¥ Units-Sets
G Custom Lk Base method EN [=] [ Hodiy property madsls
@) FReport Options
Components =
@ Speckications Petroleum caloulation options =
£ Assayielend Free-water method = =l
() Light-End Praperties Watsrsolbily |7 7] =

-

£ Comp-Graups r
(¥ Comp-Lists

£ Polymers

Properties

specifications
Property Methods
Estimation

Molscular Structurs
Parameters
Data
analysis
Prop-Sets
advanced i
| streams o]

>

DRECODUKES

[Peng Riobinson equation of slate.

~
I

Input Complet

% Misero/Spliters Separators | Heat Exchangors | Columns | Resctors | Pressue Changers | Maripulators | Solids | User Modsls
e~

Material T @ M @ M }
STREAMS Flash2 Flash3 Decanter Sep Sep2
[Far Help, press F1

0 Casa 1 (BUEMOD] - Mic. . caso L - Microsoft Word | (2 Enunciado Casos

(C:\....g Foldersiaspen Flus 11,1 Required InpLt Incomplets

Qe DIICN @ mme

£l Adobe Reader - [051.., il Aspen Plus - ¢

Volviendo a pulsar Next, el Aspen Plus, nos muestra la pantalla:

] L

Required Properties Input Complete

Goto the Mext required step, o supply
additional properties information.
+ Goto Nest required input step
" Modify required property specifications
" Erter property parameters

" Erter raw property data

Ok | Cancel

La respuesta a este mensaje sera OK, a no ser que dispongamos de alguna
informacion sobre determinadas propiedades de los componentes, que queramos
introducir.

Indicada la base de célculo y los componentes, ya podemos hacer uso de la
herramienta TOOLS——> Anélisis ——> Property ——> Binary.
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| Aspen Plus - caso 1 a - [Process Flowsheet Window] =5 4]“
) Fle Edt View Data Tools Run Flowshest Library ‘WWindow Help -8 x
%@@% e v (e =
e il PN P e T e Residus... |
Sensitiviey...
Ieon Editor. .. Data-Fit... m
Yariable Explarer... Fressure Checker
Mext F4
Options

v
) | ] B
l? Mixers/Splitters | Separators |  HeatExchangers | Coluns | Reactors | Pressue Changers | Maripulators | Solids | User Models |
Material 7 v v v ’
STREAMS Miser FSplt 55pit
\Generates binary Txy, Pxy, and Gibbs energy of mixing plats and tables [ |C...umertos|BegofialsopiCaso 1 | || [Required Tnput Tncamplete:
| ) Coso 1 Gumoy i, | B caso 1 -mrosoit word [T .. | 58 Adobo Reader - s, | ® QeIIICT Mg 226

En este momento indicamos el tipo de gr afico a realizar (en este caso P-xy) ya
que los datos bibliograficos  de partida son datos de presion en funcion de la
composicion. La temperatura de trabajo es de 100,72°C.

l Aspen Plus - caso 1 a - [Binary Analysis]
:| File Edit Wiew Data Tools Run  Library  WWindow Help

D[a(@| 2[5 (8] || mbl-rls <[] wf| E > [>]w
e el R[S | IEE=EEERE

Analysis type: IF'x_l,l 'l - Valid phase
S — |Vapor-quwd 'l
Component 1: I1SOBU-1 hd ~ Temperature _mm_
Component 2 M-BUT-01 |~ R
100,72
— Compaosition »
Basis: Mole fraction |
Component: I1SOBU-1 =
Eomposition—' Rarge v l—
Lawwer: o
Upper: T 1 — Property option:
Froperty method: LIMIFALC |~
& Paints 41—5 Henry components: hd
Chemistry | -
" Increments R —
Simulation approach: | True species |-
Sawe &z Form Go Cancel
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~ P-xy for ISOBU-01/N-BUT-01
N |
— P-x 100.72 C
N
P-y 100.72C
o -
I
T
o
° /
(9]
(%]
O~ ]
(sl
© /
—
ol
—
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Liquid/Vapor Molefrac ISOBU-01
Procedimiento 2

Lo primero es colocar tres corrien tes materiales (Material Stream) y un
separador Flash (Separador Flash2).

Muen/Spltterr  Separaters | fest Eachngens | Colmr | Mesctors | Frese Changens | Marpuisions | Sobde | User Models |

=.(0-00-8-(-

STREAME Flasht Flnhd  Desober
(=

Posteriormente damos a ™! Nexty le ponem os titulo al caso. Luego
seleccionamos los componentes en la siguiente pantalla:
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| Aspen Plus - caso 1 a - [Components Specifications - Data Browser] uwﬂ

T File Edit View Data Tools Run Plot Library Window Help

DM 5[ B8] W2 idl-|e ]| wf GE | |w] =] 5l =) 3
= e P N | | &|alm|E] e | s
@ Speciications =] B = =] <l =] 22| Colia| wef

=M Setup -5e|e¢mm| Petroleum | Nenconventional | Datsbanks |

Sperifications
Sirnulation Optior | - Define compe
Stream Class

- 8 x

| Component D | Type | Componentrame | Formus |

Units-Sets ﬂ ‘ | | |

Custom Units
Report Options
armponents
Specifications
assay/Blend
Light-End Praper
Petro Characteri;
Pseudocompaner
attr-Comps
Henry Comps
UNIFAC Groups
Comp-Graups
Comp-Lists
Polyrners
Properties

Streams

Blacks

Reactions

Convergence
Flowshesting Options ElecwWizard | UserDefined | Reorder Review
Madel Analysis Toals \__/

EO Configuration
Results Summary Component (0. IF data are to be retiewed from databanks., enter either Comparent Name or Formula, See Help.

<] m | &

Required Input Incomplete
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Misers/Spitters  Separators | Heat Exchangers | Cohumne | Feactors | Pressure Changers | Manibulstors | Solids | User Models

W

—1F

> (06081 ;
Flash2 Flash3

STREAMS Decanter Sep Sep2
For Help, press F1 [ |Cih.. g Faldersiaspenpius 111 || [ |Required Input Incomplete
| ] coso 1 (ouEno) - e, | 8] coso 1 - Microsoft word | (5 Enunciaia Casas [ 58 adobe Roactor - (051, [T @ e IMIc ™ e e =0

Pulsando el botén Find, podem os buscar los distintos com ponentes, con su
nombre o féormula en la pantalla:

[T

—_— —

Find

Mame or Farmula Advanced I

o
Component name or formula
Close

™ Match only components beginning with this string
Mew search

Databank |

De esta forma anadimos el isobutano y el n-butano a la lista de componentes.
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| Aspen Plus - caso 1a - [Components Specilications - Data Browser] u&m
I Fle Edt vew Dsts Took Run Pt Lbrary Window Helo - 8 x
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W (4 Complists
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¥ ] Mnkeoar Srucher
=) parameters
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Una vez que tenemos seleccionados los componentes, dando a Next, nos aparece
la pantalla en la que nos indica los parametros binarios de interaccion.

4

&

| Aspen Plus - caso 1 a - [Properties Parameters Binary Interaction PREL-T [SCALAR) - Data Browser] -
T Fis Gt Vew Dsta Took Run Mot Lbrary Window tieb = [Cerrae|
D|e|8]| <] Sajm| ¥|| El-v|s| | e v ] |- |u]| =] 2 = 6
i B BN R e [ - T
@ it =l Ok fercsn o] =] <] 22 Oles| v
) & [inpeat | SDstsbarks |
[¥] Componerns
g m’“:: Pasmater |* Dista set [_ [j
_) Ught-End Propertic Dy pastenetirs
] Pﬂmdumv&l . il e ile i
= ::{WM Comporent i [V BT =] [1500001 = =
£ ey Comps » g 4
) UNIFAC Grougs. HOUT-01 n ]
s * |
£ Poiymers
Progestios

BUCRe
]

UNIFAG Grou 10 of it Component, of bty bar.

jinput Complste:
|T Mirera/Splittess | Sepmarors | HestExchangsrs | Cohmes | Resctors | PoessieChangers | Manpulsiors | Sobds | UserModels |

-E4Y R

STREAMS Mt FSplt Sopkt

Posteriormente nos aparece la pantalla que permite seleccionar la base de calculo,
que en este caso serd Peng-Robinson.
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| Aspen Plus - caso 1 a - [Properties Specifications - Data Browser] u[ﬂ]ﬂ
: File Edit view Data Tools Run Plob Library ‘window Help -8 x

DislE] 2[5 wie) el i)l wf =W ) = =2 @
s = PPN | T R AR ]
@ spectications == EXl = 2]« =] ) wf

@& Spechications [a] .Iah,baq Flowshest Sections | Referenced |
@)  Simulation Options
@)  Stream Class Property methods & models
£ Substreams T Property method: |PENG-ROB
¥ Units-Sets

@ Custon Units Base method el ~| | [ Modiy property models

@) FReport Options
Components

Frocess type:

@ Speckications Petroleum calculation options

£ Assavielerd Fres-water mathodt =
.:::. Light-End Propetties water solubility: -

£ Petro Characterization
-;- ;iteutcinmmpnﬂents Electralyte calculation options

) e Chemisty ID: | -
() UNIFAC Groups =

£ Comp-Graups r

Properties

specifications
Property Methods
Estimation

Molscular Structurs
Parameters
Data
Analysis
Prop-Sets
advanced I
| streams o]

>

DRECODUKES

[Peng Riobinson equation of slate.

~
I

Tnput Complete
% Misero/Spliters Separators | Heat Exchangors | Columns | Resctors | Pressue Changers | Maripulators | Solids | User Modsls
e~

P g-0- »\

Material T
STREAMS Flash? Flash3 Decanter Sep Sep2

[For Help, press FL (C:\....g Foldersiaspen Flus 11,1 Required InpLt Incomplets

0 Casa 1 (BUEND) - Mic... caso L - Micrasoft word | (23 Enunciada Casos £ Adobe Reader - [051.., il &spen Plus - caso 1 ... @ @nac ™ @ % 138

Volviendo a pulsar Next, el Aspen Plus, nos muestra la pantalla:

] L

Required Properties Input Complete

Goto the Mext required step, o supply
additional properties information.
+ Goto Nest required input step
" Modify required property specifications
" Erter property parameters

" Erter raw property data

Ok | Cancel

La respuesta a este m ensaje sera OK,anos er que dispongam os de alguna
informacion sobre determ inadas propiedades de los componentes, que queramos
introducir.

Posteriormente se indican las condiciones de la corriente de entrada. En primer
lugar indicamos latem peratura, suponemos una temperatura de 100,72 °C.
Posteriormente indicamos la fraccion de vapor, que pondremos 0, ya que con este valor
la corriente se encuentra en estado liquido. Después indicamos un caudal de alimento de
100 Kmol/h, yunacom posicion de isobuta no (se repite el procedim iento para
composiciones de 0; 0,1; 0,2; 0,3; 0,4; 0,5;0,6;0,7;0,8;0,9;1).
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| Aspen Plus - caso 1 a - [Stream 1 (MATERIAL) Input - Data Browser] I._Hi]m
T Fle Edit View Data Tools Run Plot Library ‘Window Help -8 x
Dl=d| S|E| =@ ¥|| -r|g) ] <6le] v _I_ILILI_I_I_I =l

F Jitl?r o BTy
@ oot < BB [Metceer <] =] <[an dﬁl || we
= [ Setup VSpe aunm| Flash Options | | | E0 Options |
+ Components
(] Froperties Substream name: [ MIXED - T
= Stresms - State variabl - Compusition
’mbmm [Temperatae =1 | [elerime ]| El
[ Resuts AU o = Emrrer] Yalie
(@ E0Variable
[0BU01 0
Hef] 2 .apor fiaction JN T
- — —] | DL
= &) Blocks
B
@ Input Totalflow:  [Mole -
(] Heurves 100 kmol/hi -
@  Dynamic
@) Block Optio
O Resuts Solvent ~
(@ E0Variable
@ ECInput
@ Spec Group
£ Ports
Stream Res
# -] Reactions
-0 Convergence
#-[] Flawsheeting Optians
#- Modsl Analysis Tacls l—
=[] EO Configuration Toak J1
#-F9 Results Summary
[Lets you type the companent flow, fraction or conceniration. See Help.
<] m | @
Tnput Complete
l? Mixers/Splitters | Separators |  HeatExchangers | Coluns | Reactors | Pressue Changers | Maripulators | Solids | User Models |
Material 7 v v v ’
STREANS ier FSpit 55plt
For Help, press F1 [ |C:\...umentos\Begofia\SopiCaso 1 | [ [ [Required Input Incomplete

| &) coso 1 o) - i ﬂ B casa L - Microsoft Word ﬂ ) Adobe Reader - [051.., ﬂ 3 Caso 1

=) @@@! 23:10

Posteriormente se indican las condiciones existentes en el flash. Se indica una
temperatura de 100,72°C y una fraccion de vapor 1.

| Aspen Plus - caso 1 a - [Block B1 (Flash2) Input - Data Browser] I._Hi]m
T Fle Edit View Data Tools Run Plot Library ‘Window Help -8 x
D= HE| =] BRE K| id| s w6 a) N D"_l_I_I_I_I
F | ][ 2| w5 |
& Input = BB [MeTcesr = E|=| <<fa <] >>| O[] N
= 4 Setup iﬁpemrmalium| Flash Options | Enlrsinment |
#-(3f] Components
# (3] Properties Flash
=[] Streams
2o [Temperatae [t =
G e [Vaper raction = [ =
[ Resuls
(f EOvVariable | - Valid pha;
w0 2 [ apor-Liquid =
w0 s
= ) Blocks
= _5'] Bl
G Input
£ Heurves
@  Dynamic
@) Block Optio
[ Resuls
(@ E0Variable
@ ECInput
@ Spec Group
D Ports
Stream Res
# -] Reactions
® [ Convergence
# [ Flowshesting Options
#- Modsl Analysis Tacls
+ -4 EO Configuration
#-F9 Results Summary
Lets you type the molar vapor fraction. 0.0 for bubble paint. 1.0 for dew paint. For subcooked liquid or superheated vapor wse temperatuie and pressure spediications, Se Help.
3 —— )
Required [nput Incomplete
l? Mixers/Splitters | Separators |  HeatExchangers | Coluns | Reactors | Pressue Changers | Maripulators | Solids | User Models |
Material 7 v v v ’
STREAMS Mixer FSplt 55pit
For Help, press F1 [ |C:\...umentos\Begofia\SopiCaso 1 | [ [ [Required Input Incomplete
7| 8] coso 1 GounO) - i ﬂ B casa L - Microsoft Word ﬂ ) Adobe Reader - [051.., ﬂ 3 Caso 1 il Aspen Plu — = Qe[ =i

Luego damos a Next y le indicamos al programa que resuelva el caso planteado.

10
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| DlatE] 1] wie) ]| lvia/sislo] w5 [ lu] =] 5 & o]
e | NN EI LS 8| al| ‘|| ZB| | Bals

G =] EfF fretceen =] el el > CllE] ol
# A Setup Specifications| Flash Options | Entisinment. |
# -3 Components
© [ Properties Flash specifications
= St
5] EVIEETS [Temperature B E ~|
G o ['¥apar fraction B =
[ Resuls
(@ EOvariable Valid phases
-0 2 » -
G E
=[] Blocks
=G4 B
Input
£ Heurves Required Input Complete
@ Dynamic
@) Block Optio 2 All required input is complete. You can run the simulation now, oF you can enter more input, To enter more input, select Cancel, then select the options
[ Resuts w2/ you wank From the Data puldonn men.
@ £Ovariable Run the: simulation now?
@ ECInput
ceptar ancelar
S =]
[0 streamRes
# -] Reactions
#-[] Convergence
# -] Flowshesting Options
#-C Modsl Analysis Tacls
+ -4 EO Configuration
#-(9 Results Summary
Lsts you type the molar vapor fraction. 0.0 for bubble point, 1.0 for dew paint. For subcooled iquid or superheated vapor use temperatue and pressure speciications, 5= Help.
£ 2l
Input Complete
" Mizers/Splitters | Separators | Heat Exchangers | Columns | Reactors | Presswe Changers | Manipulators | Solids | User Madels |
Material 7 e M e ’
|STREAMS Miser FSpit 55pit
|For Help, press F1 C:\....umento: i aso 1 Required Input Complete:
0 | B Casa 1 (bUEND) - Mic.,. | B)caso L - Micrasoft word | £ Adobe Reader - [051,., | (23 Caso 1 | il Aspen Plus -casa t e = @@@! 23116

Los resultados obtenidos son:

Fraccion molar Presion de Presion de
i-butano burbuja (bar) rocio (bar)

0 15,55 15,55

0,1 15,99 15,93

0,2 16,44 16,33

0,3 16,89 16,74

0,4 17,35 17,17

0,5 17,81 17,62

0,6 18,28 18,10

0,7 18,74 18,59

0,8 19,21 19,10

0,9 19,70 19,63

1 20,19 20,19

Posteriormente repetimos el procedimiento con otra base de calculo la ecuacion
de estado RK-SOAVE. En este caso utilizaremos el procedim iento de calculo 2. La
representacion grafica obtenida es la siguiente:

11
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~ P-xy for ISOBU-01/N-BUT-01
o | |
by P-x 100.73C
S P-y 100.73C T
g2 /
Sq /
(9]
O =
a =
@7/
—
0
—
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Liquid/Vapor Molefrac ISOBU-01

Posteriormente repetimos el procedimiento con otra base de calculo un modelo
de coeficiente de Actividad: UNIFAC. En este caso los datos de equilibrio obtenidos
son:

P-xy for ISOBU-01/N-BUT-01

N
N I
< P-x 100.73 C
P-y 100.73C
o 1
N
g2
9 . //
2
[2)
n <
co//
—
o
—
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
Liquid/Vapor Molefrac ISOBU-01
CONCLUSIONES:

La ecuacion de estado que més ajusta los datos obtenidos en simulacion, con los
datos bibliograficos es la ecucacion de Peng-Robinnson, aunque la bondad del ajuste de
la ecuacion de RK-Soave es aceptable.

En general para la mayoria de los hidrocarburos no polares, la ecuacion de

estado PENG-ROBINSON, suele dar buenos resultados, sobre todo a temperaturas y
presiones no muy elevadas (donde la idealidad del sistema es mayor).

12
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Caso 1B

OBJETIVO:

El objetivo de este caso es estudiar los modelos termodindmicos que mejor se
ajustan al equilibrio de la mezcla etano-propileno.

PROCEDIMIENTO:

Para poder ver la bondad de los distintos m odelos termodindmicos, se disponen
de la grafica de equilibrio, que se muestra en la figura, y del dato de la separacion
obtenida en un Flash, para una temperatura de 4,44°C y una presion de 15 atm.

Sistema etano — _prop|leno Ethane (1) —Propylene(2) |
Datos de equilibrio 1 etapa CaHs CaHe |

Data from 8.4, Sage, K.N.Lacsy ¢ dw.Petral. Inst., Project 37, (19550

X(C2)=0,707

Total Pressure latml

T = 4,449C
P =15 atm
>
X(C2)=0,458
5
[ 6.2 0.4 0.6 0.8 1
Kilo, Yilo)
Iniversidad
ey Juan Carlos Vapor=liguid Equilibrium Diagram (lsothermal) at 4.44 °C

En primer lugar se ha realizado la simulacion con el modelo de actividad Unifac.
La gréfica de equilibrio se muestra a continuacion:

P-xy for ETHAN-01/PROPY-01

P-x 4.44C
P-y 4.44C

Pressure bar

Liquid/Vapor Molefrac ETHAN-01

13
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Si consideramos la separacion de la corriente liquida y vapor a 4,44°C y presion
de 15 atmosferas, las composiciones de las corrientes obtenidas seran:

Fraccion molar etano, corriente vapor: 0,710
Fraccion molar etano, corriente liquida: 0,447.

Como observamos, la desviacion, con respecto a los datos tedrico, es de 0,03
para el vapor y 0,11 para el liquido.

En segundo lugar se ha realizado la simulacion con el modelo de actividad Peng
Robinson. La grafica de equilibrio se muestra a continuacion:

P-xy for ETHAN-01/PROPY-01

P-x 4.44C
Py 4.44C

Pressure bar

Liquid/Vapor Molefrac ETHAN-01

Si consideramos la separacion de la corriente liquida y vapor a 4,44°C y presion
de 15 atmosferas, las composiciones de las corrientes obtenidas serdn:

Fraccion molar etano, corriente vapor: 0,703
Fraccion molar etano, corriente liquida: 0,445.

Como observamos, la desviacion, con respecto a los datos tedrico, es de 0,04
para el vapor y 0,13 para el liquido.

En tercer lugar se ha realizado la simulacion con el modelo de activ  idad
Uniquac. La grafica de equilibrio se muestra a continuacion:

14
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o P-xy for ETHAN-01/PROPY-01
%) I I
P-x 4.44C

0 P-y 4.44C /ﬂ
8 Q / /
) /
Qw e
Pt | =
o / /

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
Liquid/Vapor Molefrac ETHAN-01

Si consideramos la separacion de la corriente liquida y vapor a 4,44°C y presion
de 15 atmosferas, las composiciones de las corrientes obtenidas seran:

Fraccion molar etano, corriente vapor: 0,737
Fraccion molar etano, corriente liquida: 0,415.

Como observamos, la desviacion, con respecto a los datos tedrico, es de 0,30
para el vapor y 0,43 para el liquido.

CONCLUSIONES

La base de calculo que mejor ajusta los datos experimentales a los tedricos es el
modelo de actividad Unifac, ya que es el que obtiene menos desviacion en la prediccion
del equilibrio.

CasolC
OBJETIVO:

El objetivo de este caso es estudiar los modelos termodindmicos que mejor se
ajustan al equilibrio de la mezcla etano-butano.

PROCEDIMIENTO:

Para poder ver la bondad de los distintos m odelos termodinamicos, se disponen
de las graficas de equilibrio, que se muestra en la figura

15
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Sistema etano — butano
Envolvente fases

| e o F
o j
g s
i
E El /'l
Pt
= ]
Termperaure (5)
P (bar) T (°C)
2,03 0,08
4,29 21,59
9,08 46,75
19,23 75,82
40,70 106,60
52,73 113,80
54,96 111,40

Universidad
Rey Juan Carlos

Total Pressure [atm]

Ethane(1) —Butane (2)
C2Hs CaHia |

Data from Mehras, V.5., Thodas. 5. ¢ J.Chem.Eng.Data. val. 10,p.30711965)

X110}, Y1lo)

Yapor-|iquid Equilibrium Diagram (lsothermal) at 93.3 °C

En primer lugar se ha realizado la simulacion con el modelo de actividad Unifac.
La gréfica de equilibrio se muestra a continuacion:

8 P-xy for ETHAN-01/N-BUT-01
= | |
———P-x 933C //

o —— Py 933C

N~
. /
o)
o e
>3
ﬁ / /
i //

Te) ] P

-/
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Liquid/Vapor Molefrac ETHAN-01

Como podemos apreciar, la grafica presenta una forma distinta a la esperada, ya
que, segun los datos tedricos, la s envolventes se encuentran a presiones de unas 60 atm
mientras que segun la simulacion con el modelo de actividad Unifac se pueden llegar a

presiones de unos 90 bares.

Ademas, para presiones de 60, con el modelo Unifac obtenemos composiciones
de fraccion molar de etano superio res a 0,8, mientras que los datos tedricos no dan

valores de mas de 0,7.
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o P-xy for ETHAN-01/N-BUT-01
© I I
P-x 93.3C / /

o

Lo P-y 93.3C / /
=) / /|
oY /
o
o
20 L~
7]
o

o

-

0 0.2 0.4 0.6 0.8

Liquid/Vapor Molefrac ETHAN-01

En segundo lugar se ha realizado la simulacién con la ecuacion de estado Peng-

Robinson. La grafica de equilibrio se muestra a continuacion:

P-xy for ETHAN-01/N-BUT-01

Pressure bar

P-x 93.3C
P-y 93.3C

Liquid/Vapor Molefrac ETHAN-01

Como podemos observar, esta grafica es mucho mas parecida a la teérica.

CONCLUSIONES

La base de calculo que mejor ajusta los datos experimentales a los teoricos es la

ecuacion de estado Peng-Robinson.
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Caso 2

OBJETIVO

Los objetivos de este caso son la seleccion del m  odelo termodindmico mas
adecuado para la mezcla de hidrocarburos a estudiar, el calculo del aumento de pres i6n
minimo necesario para conseguir que el gas llegue a su destino, y las condiciones del
separador liquido-vapor que evitan la condensacion de liquidos.

PROCEDIMIENTO APARTADO A:

Para poder ver la bondad de los distin tos modelos termodindmicos, se dispone
del dato de temperatura de rocio (-18.4°C) para una presion de 5 bares. Calcularemos la
temperatura para la ecuacion de estado PENG-ROBINSON.

En primer lugar colocaremos un separador Flash con las corrientes materiales de
entrada y salida correspondientes.

| Aspen Plus - Simulation 1 - [Process Flowsheet Window]
HfFle Edt Vew Data Tock Run Flowshest Lbrary Window Help

D] s (0] %] Elrlnlai<le] vl 5 [« = = &) ol
Flaf k 5| ale|E ||| ls|

<
® Misers/Splliers  Separators | Heat Exchangors | Columns | Resctors | Pressue Changers | Manipulstors | Solids | User Models

S
Mateial " U T '

STREAMS Flash2 Flash3 Decanter Sep Sep2

.. FoldersiAspen Plus 11,1 NLM

For Help, press F1
0 [Deasoz [ casol B Caso 2 (BLENO) - .., ) Caso 1 (HUENG) - .0 il Adobe Reader - [1..,

Posteriormente definimos los com ponentes que intervienen en el caso (m etano,
etano, propano, n-butano,n-pentano,n-hexano y didxido de carbono).



Caso 2

Universidad Simulaciéon y Optimizaciéon de Procesos Quimicos
Rev Juan Carlos Trabajo realizado por: M* Begofia Martinez Serrano
| Aspen Plus - caso 2 apart. a Peng-Robinson - [Components Specifications - Data Browser] E

T Fle Edt Yew Data Tooks Run Plob Library Window Help

O[=(d Bl @ M| | |4l &[] Mo T v [0 [w] m] FR = @
i =2 B NP Y 3 e en AR T

[@ Specatins = El =] &l «ffm =] Coles| wef

[ sewp Selection| Petoleuns | Honconwertionsl | o Datsbanks |
&) Specifications
@ Simulation Options Define components
g :";atmc‘a“ Component ID Type | Componentname|  Fomula
¥ Ubstreams
A e METHAGT METHANE )
& Custon Units ETHANDT ETHANE 2
@) Report Options PROPAOT FROPANE [FaHE
[4 comparerts aEI ] N-BLITANE ]
@ Specdifications
assayBond PER-OT NFENTANE  [coniz
Light-End Properties NHEXOT NAERENE  [Ceriad
-0 E“’”C“a’a‘ta"za””” ~ [cAREaOT CAFEON-DIOXDE[02
Attr-Comps * |
Henry Camps

UNIFAC Groups
£ Comp-Groups

w4 Complists

#-(] Polymers

| &) FProperties

[&) Streams

[&)] Blocks

[ Reactions

[ Comvergence

) Flowsheeting Options Find ElocWizerd |  UserDefined | Feorder Fleview

] Model Andlysis Tools

[V EQ Configuration

B Results Summary [Component [D. I data are to be retrieved from databanks, enter ether Component Name of Fomwia, See Help

.‘. >

Input Complete

C3 M i | Heat | Columns | Resctors | Pressue Changers | Maipulators | Solids | User Models |

Materisl T 'D' @ h @ h

STREAMS Flash2 Flash3 Decanter Sep Sep2
Far Help, press FL FoldersiAspen Plus 11.1 MM Required Input.

0 D rasoz D Caso1 B Caso 2 (BUENO) - ., | B Caso 1 (BUENO)- ... | Adobe Reader- (1., @ <D=y [T RIE g

| Aspen Plus - caso 2 apart. a Peng-Robinson - [Properties Specifications - Data Browser] E
") Fle Edit View Data Todks Run Plot Library Window Help

Dl=|e| zle wle| W) mE@l-|nlsi€e | m ]« =]z =) gl
= Iy 3 | s
[ Seciesion: K [ o] el w12 Dol ke

@ Spedfications | [Vlobal| Flowshest Sestions | Refarenced |
@  Smulation Options
@ Stream Class Property methads & models B -
operty method: | PENG-ROB +

£ Substreams Rissesslups perty
¥ Units-Sets .
@  Custom Uits Base methad F I Modify propery madels
@  FReport Options =l
Components

" Pelroleum caloulation options =

@ Specfications

£ AssayBlend Fieswater method -

) Light-End Properties Watsrsokbity |1 ]
&

Petro Characterization

Psudocomponents Electiolpte calculation options

Atr-Comps Chemistiy D [ =

£ Henry Comps -
) UMIFAC Groups =

£ Camp-Groups r
) Comp-Lists

£ Polymers
Fropertiss

@ Specifications
(¥ Property Methods
£ Estimation

] Molecular Structure
Bl Parameters

£ Data

£ Analysis

¥ Prop-Sets

£ Advanced
Streams

[Peng Fiobinson equation of state:

Input Complete:

® Misers/Splliers  Separators | Heat Exchangors | Columns | Resctors | Pressue Changers | Manipulstors | Solids | User Models
Materisl M T T
STREAMS Flash2 Flash3  Decanter Sep Sep2
[For Help, press FL Cih,..q FoldersiAspen Plus 11,1 UM Required Input
0 Dcasoz [ Caso1 B caso2 (BUENO) - ., | B Caso 1 (BUENG)- ... | ST Adobe Reader - [1... @ )= o [T T

Posteriormente nos aparece una pantalla con el calculo de los
coeficientes binarios de interaccion.
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| Aspen Plus - caso 2 apart. a Ps il - [Properties Binary Interaction PRKIJ-1 (SCALAR) - Data Browser]

T File Edt view Dsta Took Run Flot Library Window Help

2 = O Ve o R e I B e
jad izi R PRFI L Y o|alelE [ bl

[ PRRU- B EEN G R | e e |

£ sdbstreams Sinput | Dstabarks |

¥ Units-Sets
Custom Links M=

g Report Optians Farameter Dataset

Camponents Binary parameters

@  Specifications

] AssayjElend

() Light-End Properties

£ Petro Characterization 9

Pseudocompanents ETHAN 01

atr-Camps

£ Henry Comps

) UNIFAC Groups NBUT-01

£ Comp-Groups ~ [NFENDT

4 Comp-Lists

£ Polumers HHER

Froperties

>

| Compenert i | Companent i | Component j | Component | | Component j | Componert | Companent j | Component

Component | \[ETHaN01 = |([PROP&-0T =] [NEUT-01 +||[H-PEN-DT | [M-HER01 ~||[CaRBO-01_=]|[METHAD = ]| |

PROFA-DT

~ [CeRBOOT
@)  Specifications *
¥ Property Methods
£ Estimation
£ Molecular Structure
4 Parameters
(] Pure Companent
=¥ Einary Inkeractio
ANDKL-1
ANDIMII-1
& PREI)-1
() RKTRD-
(] Electrolyte Pair
(] Electralyte Terng |
>

(Component ID of first component of binary pait

<
Input Complete:

% | Heat gers | Columns | Reators | Fressure Changeis | Manipulstors | Solids | User Models
TR -
i O-8.07.
Material I
STREAMS Flssh2 Flssh3  Decanter Sep Sep2
[For Help, press F1 Renuired T
0 [ caso2 [ casal ] Caso 2 (BUENO) - .0 B caso 1 (BUENG) - ... il Adobe Reader - [1... ] 1

Posteriormente especificamos las condiciones de la corriente 1 (5 bares
de presion, una tem peratura de 25°C, ca udal masico de 10000 Kg/h 'y com posicion
molar:

Metano 0.88
Etano 0.035
Propano 0.025
n-butano 0.015
n-pentano 0.008
n-hexano 0.002
CO, 0.035
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| Aspen Plus - caso 2 apart. a Peng-Robinson - [Stream 1 (MATERIAL) Input - Data Browser] E
"] Fle Edt View Dsts Took Run Plot Library Window Help

MEEEE X| el sslal o] pel| G v [0 [w] =] El ]| @
FLaf7 alnlaw | EEL! sals|
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M Comp-Lists
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] Parameters Pressure - HETE0] o6
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=-(¥ Binary Interactio FROFADT 0,05
() ANDKL-1 N-BUT-01 0,015
ANDMII-1 Total flow: Mass - NEEN-T 10,008
. 10000 kg/hi - NHEZ 0T 0,002
£ Electralyte Pair » [CARBO-01 0.035
£ Electralyte Teme _ | | 20l |
] UNIFAC Group |
C' UNIFAC Group Bi
#-[ Resuls
£ Data
£ nalysis
O Prop-ets
£ advanced
Streams B
o1
@ ot Total |1
[0 Resuts
q EO Varizbles
= v
feT [ )
Tnput Complete
% o | Heat gers | Columns | Reactors | Fresswe Changers | Manipulators | Solids | User bodels
Material T h 'D' @ M i M
STREAMS Flash2 Flashd  Decanter Sep Sep2
|For Help, press F1 [ |CH\...g FoldershAspen Plus 11,1 | mum | |Required Input
) 5 cosoz ﬂ 3 Caso 1 ﬂ B Caso 2 (BLEKG) - .« ﬂ B Caso 1 (bUENO)- .. ﬂ £l Adobe Reader =[1..+

Luego se especifican las condiciones en el Flash ( 5 bares de presion y fraccion
de vapor 1; con esta condicion se calcula temperatura de rocio).

| Aspen Plus - caso 2 apart. a Peng-Robinsen - [Block B1 (Flash2) Input - Data Browser]
"] Fle Edt View Data Took Run Plot Library ‘Window Help

||| 2| %@ W] (s sldle] vl m v =] @ @] 6l
FEfT aalw =X | B R N
& Inout < BE [vercean =] =] «lfar =] > o[z N
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ANDMI-L
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£ UNIFAC Group
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r:*l Elta =TS (Vapor-L\qu\d -
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] Prop-Sets
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£ 2
£ 3
Blocks
4 Bl
Input
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& Dynamic
@ Block Options
O Resuls
(q EO varisbles
@ ECInput
@ Spec Groups
£ Ports
[ StreamResuks Lets you type the molar vapor fraction. 0.0 for bubble point, 1.0 for dew point. For subcooled liuid o superheated vapor use temperalure and piessure speifications. See Help
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Gl —ne
Input Complete:
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P O
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Los resultados obtenidos, muestran una temperatura de rocio de -19,7 °C:

‘ Aspen Plus - caso 2 apart. a Peng-Robinson - [Block B1 (Flash2) Results - Data Browser]

T Fle Edt view Dats Tools Run Flot Library Window Help

] P21 e Y e e e S W I B =T ]

EEEl K [ EETET
et gE=1EE =] el <|fFeas =] 22| | b

< i ‘

= @3 ;umuunents Summary | Balsnce | Phass Equiibrium |
& reams
g % Blocks Black results summary
= — Dutlet temperature: H8.711078 |C =
@ O Variables Dullet pressure: 5 bar -
Stream Result: Wapor fraction: 1
W@ Resuits Summary Heat duty 2171569 [MMkcalh -
Net duy: 02131563 |MMkcalh -

Tt liquid / Total liquid:

Results Available
I o | Heat gers | Columns | Reactors | Pressure Changers | Manipulators | Solids | User Models

- =

JN.A.0o.Aa.171 .

Material .

STREAMS Flagh2 Flashd  Decanter Sep Sep2
For Help, press F1 (Ci\...q FoldersiAspen Plus 11.1

0 5 Casaz @ Caso 2 (BLUENO) - Mic... il Adobe Reader - [116... oy @-33 =L

Caso2 ApartaPENG-ROBINSON
Strean ID 1 2 3
Temperature C 250 -19.7
Presuire bar 5,000 5,000 5,000
Vapor Frac 1,000 1,000
MoleFlow kmolhr 514556 514556 0,000
MassFlow kg/hr 10000,000 ] 10000,000 0,000
VolumeFlow | cumhr 2512951 2115,148 0,000
Enthalpy MMkcalhr -10866 -11079
MoleFlow kmolhr
METHA-01 452809 452809
ETHAN-01 18009 18009
PROPA-01 12864 12864
N-BUT-01 7,718 7,718
N-PEN-01 4,116 4,116
N-HEX-01 1,029 1,029
CARBO-01 18009 18009

El mismo procedimiento se repite para la base de calculo de RK-SOAVE, y la
temperatura de rocio calculada es de -18,4°C
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‘ Aspen Plus - caso 2 apart. a Suave - [Block B1 (Flash2) Results - Data Browser]
T File Edic View Data Took Run Plot Lbrary Window Help

1= T = N e e R R U R = =T =
EEEPET Y E TR
et =1 B R e T T

= O ;nmuunents Summary | Balancs |  Phase Equilbrim |
& reams
g % Blocks Black resuls summery
=Gl — Dutlet temperature [edmem ¢ |
(q O Variables Dutiet pressure: il bar hd
Stream Result: Wapor fraction: 1
@ Resuits Summary Heat duy 02072683 |MMkcalhe  ~
Het duy 02072683 |MMkcalh +
st liquid / Total i

< > ‘

Results Available
® Mixe.sISpliuen} Separators | Heal Exchangers | Columns | Reactors | PressueChangers | Manipulators | Solids | User Models

=

Material T
STREAMS Mt FSplt 55t
For Help, press F1 Ci\,...umentos|BegofialSop Caso ¢

M (3 Caso2 B Caso 2 (bUENG) - tic... | Sl Adobe Reader - [116.., W ) (\; oiif ]

- - -

Caso2 apartalo b
Strean ID 1 2 3
Tenperature | C 25,0 -18 4
Presure bar 5000 00 5000
Vapor Frac 1000 1000
MoleFlow kmolhr 58556 514,556 0000
MassFlow kg/r 10000,000 J10000,000 0000
VoluneFlow | cumhr 252,126 ] 2133903 0000
Enthalpy MMkcalhr 10865 -11072
MoleFlow kmolhr
METHA-01 42809 452,809
ETHAN-01 18009 18009
PROPA-01 12864 12864
N-BUT-01 7718 7718
N-PEN-01 4116 4116
N-HEX-01 1029 1029
CARBO-01 18009 18009

Entre PENG-ROBINSON y RK-SOAVE, el mejor resultado se obtiene con la
base de calculo RK-SOAVE, con lo que utilizaremos esta base de célculo para resolver
el problema.
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PROCEDIMIENTO APARTADO B:

La presion que el com presor debe apor tar, como m inimos, es aquella que
permite que la presion en el punto de destino sea superior a la atmosférica (no queremos
tener una tuberia que tenga que soportar vacio) y que perm ite que todo lo que se
encuentre en la tuberia sea vapor (es decir que no halla liquido en el punto 5).

Una vezrealizada las eparacion Flash, del ap artado a, se som ete el vapor
obtenido (corriente 2) a una compresion isoentropica. Para ello se elige un compresor en

la seccion de Pressure Changers.

| Aspen Plus - caso 2 apart b - [Process Flowsheet Window]
K Fle Edt View Dsta Tock Run Flowshest LUbrary Window Help

D@8 SlR| =8 || l-rlalsl<le] v = o[« = = ool
T I Bl | ] sl

<
* Misers/Spliters | Separators | Heat Exchangers | Columns | Reactors  Pressure Changers | Manipulstors | Solids | User Models

=0~ ‘g- .E@-E-m-c@-

-~
Material
STREAMS Pump ComlC prpressorjturbine (ICONZ) Fipe Pipsline
(Compressorfturbine. Modeis polytropic or isentropic compressors, etc. (€21, .umentosiBegofialsop|Caso 2 ] 1
0 [ Casoz B caso 2 (bUEMO) - Mic.., |l Adobe Reader - [116.., =] @-m@i\]q@ﬂﬁ

Posteriormente se indica el tipo de compresor (isoentropico) y se indica una
presion de descarga (en princi pio se fijard una presion de  descarga aleatoria, hasta
calcular la minima que cumple la condicion de no permitir la condensacion en el punto

de destino 5).
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| Aspen Plus - caso 2 apart b - [Block B2 (Compr) Setup - Data Browser]
"] Fle Edit View Data Took Run Plot Library ‘Window Help
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O Results " Use performance curves to determine discharge conditions
(@ EO variables
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£ Parts
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#-(] Reactions
+-(¥] Convergence
#-[7] Flowshesting Options
® £ Model Analysis Tools
®-(¥] EO Configuration
#-[f4 Results summary
Dischaige pressure
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Required Input Tncomplete
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Una vez resuelta la parte correspon diente a la s eparacion Flash y al compresor
isoentropico (como se muestra en la siguien te figura) y comprobando que la 4, es todo
vapor, se procede a la instalacion del tram o de tuberia necesario para llegar al punto de
destino.

| Aspen Plus - caso 2 apart b - [Process Flowsheet Window]
H)Fle Edt View Dats Tock Run Flowshest Lbrary Window Help

D|=|6| Sz Sle| W] EH-rlss|da] v F |« =) 5@ o 3@
jladizi EFR PPN LY o] alellE o o) | ||

o

o
< i
% Misers/Spliters | Separalors | Heal Euchangers | Columns | Reactors Pressure Changers | Manipulators | Solids | User Models
Material "g'D'——'E' e h
STREAMS Funip Compr_ MCompr  Vahve Fie Fineline
[For Help, press F1 C\...umentos|Begofia
0 [Jcasne B Caso 2 (bUENG) - tic,.. | £ Adobe Reader - [116... =

La tuberia (Pipe) se selecciona de los Pr essure Changers y se coloca en la salida
del condensador. Com o especificaciones se debe indicar la longitud (50 Km ), 8
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pulgadas (8 in) de didm etro, laelevacion (en este caso es insignif icativa=0), la
rugosidad de la tuberia (en este caso coincide con el valor que nos da por defecto Aspen:
4.572.10° m) y la velocidad erosional de 100 (que también coincide con la de defecto
de Aspen).

| Aspen Plus - caso 2 apart b - [Block B3 (Pipe) Setup - Data Browser] E
T Fle Edt View Data Tools Run Plot Library Window Help

D) 5[] i ] lvlmll<lo] v Tl w] o] 5 o o)
FEECEEED sl
@ =] e e =] |] <Jn <1 »| O] wl

+-M setup /Pipe pm...ﬂe.,} Thermal Specification | Fitings | Flash Options |
{35 Companents
+-(¥] Properties Length
‘@ e Fipe length: [50 >
79 Blod
B Bl
o it
8w o e, O —
& setup diameter =
" Use pipe schedules 1]
@ Advanced
@ User subvouti | | ¢ Compute using user subroutine ]
@ Dynamic
@ o options | | Elvan Options
O resuls % Pipe fise: | [meter »| | Roughness: | meter ¥
(@l EQvarizbles ¢~ Fipe Erasional velocity
& EOInput angle: coefficient
@ Spec Groups
£ Ports
] stream Result:
#-[] Reattions
+-(M] Convergence
-] Flowshesting Options
-] Model Analysis Tools
#-(¥] EO Configuration
% @9 Resuks Summary
Lets you type the pipe inner diameter,
.‘. >

lnput Camplete
Misers/Spltters | Separatars | HeatExchangers | Calumns | Reactors  Pressure Changers | Manipulstors | Solids | User Models |

o (@ . ...
aterial

STREAMS Pump Compr MCompr Valve PFipe Pipeline
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Far Help, press FL
0 jcasa2 ) Caso 2 (BUENG) - Mic,.. | Adabe Reader - [116..,

Ademas en la pes tafia de Term al Specifications debe es tar indicado que nos
incluya los pardm etros del balance de m ateria. Enes te caso hay que indicar la
temperatura ambiente (en este caso hemos considerado tanto la temperatura ambiente de
entrada como lades alida de 0°C) yel co eficiente de transferencia de m ateria del
aislante de la conduccién en 400 Kcal/(h.m* K).
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‘ Aspen Plus - caso 2 apart b - [Block B3 (Pipe) Setup - Data Browser]
| File Edic View Data Tooks Run Plot Library Window Help
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& Cynamic Outlet ambient temperature: 0 E =
@  Black Options —
L Resuts Heat transfer cociicient 400 kealhsank. <]
(@ EO variables
& EOInput
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4] Convergence
% ] Flowshesting Options
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#- (M EC Configuration
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La presion minima necesaria que debe aportar el condesador para que a la salida
de la tuberia todo sea vapor y la pres i6n sea superior a la atm osferica es,
aproximadamente, de 18 bar.

b (10 bar) - [Proce

Dle(m| sl (o) | Elnlsee v m o] =) @ e ol
Pl almlmelv | | o almle) |2 || salss|

] [ I
|T Mixeulﬁplitlens] Separators | Heat Exchangers | Columns | Reactors | Pressue Changers | Manipulators | Solids | User Modsls
-
Material T h h h
STREAMS Miter F5pit Ssplt
|For Help, press F1 Il os\Mi Po\EscritoriolAspen | MU
0 ']"Dcﬂsuz ""Dr«spen VH'@C&SDZOJLIENO)-ME.‘. ﬂ ol adobe Reader- (116, [T R T
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‘ Aspen Plus - caso 2 apart b (18 bar) - [Block B3 (Pipe) Stream Results - Data Browser]
T File Edit View Data Tools Run Plot Library ‘Window Help

D[|E| SR B\ W] il-7|&| ||| wf| T o[ |w]| =] 5| o] B
s NI LY 5| @ ||z wale]

A Stream Resuts =l I 5 | ] ﬂ Resuts  + ﬂ || N2
+ (M Components Ma.e,ml | | | |
=[] Streams
=G Blocks
3 % g; Display: [Bieame ) =] Fomat [ =] Stisam Tabls
=@ B3
Results - ~ -
(§ EOC Variables i == ‘ | = =l -]
Stream Res: et e " X i|
+ [ Results Summary fﬂessur& bar 18,000 5,107 ‘\
\&or Frac 1,000 1,000 l/
1 olE P 514 55E
Mass Flow kg/hr 10000000 10000,000
‘olurne Flow curnshe 851.104 2249639
Erthalpy  Midkcal/hr 10,543 10,986
Mole Flove
METHA-01 452,809 452,809
ETHAN-O1 18,009 18.009
PROPA.O1 12864 12,864
N-BUT-01 7718 7718
N-PEM-01 4116 4116
HLHE ] 1ma 19 hd
<l I IE
Results Available
[w Mixess/Splitters | Separators | Heal Exchangers | Coluns | Reactors | Pressue Changers | Manpulstors | Solids | User Models
Mateial ™ v v M
STREAMS Mixer FSplit SSplit
For Help, press F1 Cth....0s\Mi Pe|EscritoriolAspen UM P
C 3 Inicio | 3 casoz || 3 Aspen || 8] Caso 2 (HUEN) - Mic... ” Al Adote Reader - [116... ‘ i Aspen P o @

PROCEDIMIENTO APARTADO C:

Las condiciones de operacion del separador L-V (separador Flash 2), que se
encuentra antes del compresor son:

T -18.4°C
P=5 bar
Caudal de calor: -0.207 MMKcal/hr

Yo pondria el flash a 25°C y 5 bar aprovechando que asi estaria mas alejado de las condiciones de
rocio a 5 bar, luego en la compresion el gas sube la P y T. Probar!!

11



-
s Caso 2
Universidad Simulacioén y Optimizacion de Procesos Quimicos
Rev Juan Carlos Trabajo realizado por: M* Begoiia Martinez Serrano

I Aspen Plus - caso 2 apart b (18 bar) - [Block B1 (Flash2) Results - Data Browser]
") Fle Edit View Data Todks Run Plot Library Window Help
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Caso 3

OBJETIVO

El objetivo es la separacion de prop ano, i-butano, n-butano y i-pentano de una
corriente que se encuentra a 40°C y 20 bar, y con una composicion:

Propano: 100 Kmol/h
i-butano: 300 Kmol/h
n-butano: 500 Kmol/h
i-pentano: 400 Kmol/h

La separacion se realiza con tres unidades Flash de separacion Liquido-Vapor,

que trabajan a presion entre 0.1 y 20 bar.
La separacion debe realizarse para m aximizar el beneficio obt enido de la venta

de los productos obtenidos, sabiendo que:

Corrientes con pureza superior 95%: 10 €/Kmol

Corrientes con pureza entre 95-75%: 5 €/Kmol

Corrientes con pureza entre 75-50%: 3€/Kmol

Corrientes con pureza inferior al 50%: 1€/Kmol
PROCEDIMIENTO:

Analizaremos tres disposiciones de las tres columnas Flash que disponemos:

DISPOSICION A
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DISPOSICION C
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DISPOSICION A: Debe maximizar pureza y caudal->optimizar

Lo primero es colocar tres corrientes materiales (entrada, vapor y liquido) y un
Fash 2 (separador de fases L-V).

| Aspen Plus - Simulation 1 - [Process Flowsheet Window]
H)Fle Edt View Dsta Tock Run Flowshest LUbrary Window Help

|l Sla) ole) %] lalsael v @ («] = @ @) ol
(R k &) B w85
<] [ Im
l? ol ] Heat gers | Colmns | Reactors | Pressure Changers | Manipulators | Solids | User Models
— -
— T >
Material T 0 h h h
STREAMS Flash2 Flash3  Decanter Sep Sep2
[For Help, press F1 C:h...q Foldersias
510 [ & povercinems H 3500 H <Al Adobe Reader - [116... H B] Cas0 3 (BLENO) - M. | i Aspe

Para que nos indique las com posiciones en moles de las corrientes se debe
marcar un Tick en Report Option > Stream > Mole
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| Aspen Plus - Caso 3 primera columna - [Setup Repert Options - Data Browser]

: File Edit “iew Data Tools Run Plot Library  Window Help

== L = = e v N T2 e N Y N = =" )
i e=f B PN ST Y | (@I ¢ 2| wa s

@ Rieport Options = EE =] ©|2| <<lfrea =] >>| il nof
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#®) Specifications
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& Stream Class
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+CGf] Components I Mass Mass (=" Standard (80 column)
+(f] Properties I~ Stdligvolume | | I~ Stdlig.valume | | 'Wide (132 calumn)
+-f@f] Streams .
w3 Elocks . v Sort streams alphanumerically
) v Components with zero faw or fraction
+-{] Reactions
: E Convergence Include Streams | Exclude Slraams| Froperty Sets | Component Attibutes ‘
#-(] Flowsheeting Options
#-(] Model Analysis Tools
+ m E( Configuration Stream Mames ‘ Biatch Operation | Supplementary Stream |

Posteriormente se indican los componentes que participan en la simulacion:

| Aspen Plus - Caso 3 primera columna - [Components Specifications - Data Browser]

: File Edit WYiew Data Tools Run Plob Library Window Help
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L

Dl

Model Analysis Tools
EC Configuration
Resulks Summary

PRODOCK R 5 -

Posteriormente se elige la ecuacion de estado Peng-Robinson (para los
hidrocarburos y condiciones de trabajo ofrece buenos resultados).
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| Aspen Plus - Caso 3 primera columna - [Properties Specifications - Data Browser]
: File Edit Wiew Data Tools Run FPlot Library ‘window Help
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Posteriormente indicamos las condiciones de la corriente de alimentacion (40 °C
y 20 Bar):

| Aspen Plus - Caso 3 primera columna - [Stream FEEDT (MATERIAL) Input - Data Browser]
: File Edit View Data Tools Run Plot Library ‘Window Help
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RODDLE 5.
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Posteriormente necesitamos las condiciones de trabajo de la columna Flash. Con
respecto a la presion, sabemos que las condiciones deben de encontrarse entre la presion
de burbuja y la presion de ro cio, pues de lo contrario no habra separacion L -V. Para
calcular la presion de burbuja indicamos la fraccion de vapor igual a cero , y el valor es
de: 4.08 bar. Para calcular la presion de rocio indicamos una fraccion de vapor de 1 y se
obtiene una presion de rocio de: 2.88 bar.

Una vez conocido el intervalo de valore s de presion, se han probado diferentes
opciones, y la que ofrece un mayor beneficio econdmico es una presion cercana a la
presion de burbuja. Se ha re alizado la simulacion con una presion de 4 bares, para la
primera columna. Los resultados obtenidos son:

Caso3 primem columna
Strean ID FEEDI Ll Vi
Temperature C 400 400 400
Presuire bar 20,000 4,000 4,000
Vapor Frac 0,000 0,000 1,000
MoleFlow kmolhr 1300,000 | 1291.,841 8159
MassFlow kg/hr 79768484 179308,522 459962
VolmeFlow |cumhr 141668 140817 48089
Enthalpy MMkealhr 47417 -47149 0244
MassFrac
PROPA-01 0,055 0,055 0,180
ISOBU-01 0219 0,218 0,296
N-BUT-01 0,364 0,364 0,389
N-PEN-01 0,362 0,363 0,135
MoleFlow kmolhr
PROPA-01 100000 98121 1879
ISOBU-01 300000 297,662 2338
N-BUT-01 500000 496923 3077
N-PEN-01 400000 399,136 0864

Como se observa el caudal de liquido obtenido es muy elevado, puesto que la
presion esta muy cercana a la presion de burbuja.

Una vez resuelta la prim era columna Flash, podem os resolver la segunda
columna:
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Lo primero que haremos es recalcular las presiones de burbuja y rocio de la
segunda columna (al cam biar las com posiciones cambia). Procediendo com o en la
primera columna se obtiene una presion de ro cio de 4 bar y una presion de burbuja de
5.98 bar.

Una vez conocido el intervalo de valore s de presion, se han probado diferentes
opciones, y la que ofrece un mayor beneficio econdémico es una presion intermedia entre
la de burbuja y rocio. Se ha realizado la simulacion con una presion de 4.9 bares, para la
segunda columna. Los resultados obtenidos son:

Caso 3 primera columna

Stream ID FEED1 L1 L2 V1 V2
Temperature C 40,0 40,0 40,0 40,0 40,0
Pressure bar 20,000 4,000 4,900 4,000 4,900
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000 1,000 1,000
Mole Flow kmol/hr 1300,000 1291,841 3,762 8,159 4,397
Mass Flow kghr 79768,484 | 79308,522 220,789 459,962 239,173
Volume Flow | cum/hr 141,668 140817 0,401 48,089 20,804
Enthalpy MM kcal/hr 47417 47,149 -0,133 -0,244 -0,128
Mass Frac

PROPA-01 0,055 0,055 0,097 0,180 0,257

ISOBU-01 0,219 0,218 0,277 0,296 0,312

N-BUT-01 0,364 0,364 0,416 0,389 0,364

N-PEN-01 0,362 0,363 0,209 0,135 0,068
Mole Flow kmol/hr

PROPA-01 100,000 98,121 0,488 1,879 1,392

ISOBU-01 300,000 297,662 1,054 2,338 1,284

N-BUT-01 500,000 496,923 1,581 3,077 1,496

N-PEN-01 400,000 399,136 0,639 0,864 0,225
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Para la tercera colum na calcular las presiones de burbuja y rocio. Procediendo
como se ha indicado anteriorm ente se obtiene una presion de rocio de 4.90 bar y una
presion de burbuja de 6.93 bar.

Una vez conocido el intervalo de valore s de presion, se han probado diferentes
opciones, y la que ofrece un m ayor beneficio econémico es una pr esion icercana a la
presion de burbuja. Se ha real izado la simulacién con una presion de 6.5 bares, para la
tercera columna. Los resultados obtenidos son:

Caso 3 primera columna

Stream ID FEEDI L1 L2 L3 Vi \' V3
Temperature |C 40,0 40,0 40,0 40,0 40,0 40,0 40,0
Pressure bar 20,000 4,000 4,900 6,500 4,000 4,900 6,500
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 1,000 1,000 1,000
Mole Flow kmol/hr 1300,000 1291,841 3,762 3,532 8,159 4,397 0,864
Mass Flow kg/hr 79768484 | 79308,522 220,789 194,839 459,962 239,173 44,335
Volume Flow |cum/hr 141,668 140817 0,401 0,365 48,089 20,804 3,002
Enthalpy MMkcal/hr 47417 47,149 -0,133 -0,120 -0,244 -0,128 -0,024
Mass Frac

PROPA-01 0,055 0,055 0,097 0,217 0,180 0,257 0,432

ISOBU01 0,219 0,218 0,277 0,319 0,296 0,312 0,282

N-BUT-01 0,364 0,364 0,416 0,386 0,389 0,364 0,265

N-PEN-01 0,362 0,363 0,209 0,078 0,135 0,068 0,021
Mole Flow kmol/hr

PROPA-01 100,000 98,121 0,488 0,958 1,879 1,392 0,434

ISOBU-01 300,000 297,662 1,054 1,069 2,338 1,284 0,215

N-BUT-01 500,000 496,923 1,581 1,294 3,077 1,496 0,202

N-PEN-01 400,000 399,136 0,639 0,211 0,864 0,225 0,013

Con estos resultados se puede calcular el beneficio econémico que se obtendria
con la venta de las corrientes obtenidas:

X=75-95% X=50-75%
Corriente | X>95% (Kmol/h) (Kmol/h) (Kmol/h) X<50% (Kmol/h) Beneficio (€)

L1 0 0 0 1291,842
L2 0 0 0 3,762
L3 0 0 0 7,237
V3 0 0 0 4,397

TOTAL 0 0 0 1307,238

DISPOSICION B:

Se procede de lam isma forma que para la disposicién A, pero cam biando la
disposicion. Las condiciones utilizadas han sido:
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Columna Presién Presipn Presi(?n
Burbuja Rocio trabajo
1° 4,08 2,88 3
20 5,98 4 4,2
30 4,2 2,78 3,8
Los resultados obtenidos son:
Caso 3 primera columna
Stream ID FEEDI1 L1 L2 L3 Vi V2 V3
Temperature C 40,0 40,0 40,0 40,0 40,0 40,0 40,0
Pressure bar 20,000 3,000 4,200 3,800 3,000 4,200 3,800
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 1,000 1,000 1,000
Mole Flow kmol/hr 1300,000 463,356 659,375 484,764 836,644 177,269 174,611
Mass Flow kg/hr 79768,484| 29939,497( 39862,450| 29830,565| 49828,986 9966,537 10031,886
Volume Flow |cum/hr 141,668 51,896 71,328 52,917 6697067 990,198 1085382
Enthalpy M Mkeal/hr 47,417 17,510 23,829 17,731 25,859 -5,293 -5,289
Mole Flow kmol/hr
PROPA-01 100,000 11,791 49,879 23,279 88,209 38,331 26,600
ISOBU-01 300,000 76,366 169,302 115,148 223,634 54,332 54,154
N-BUT-01 500,000 148,989 | 280,717 205,113 351,011 70,294 75,603
N-PEN-01 400,000 226,211 159,478 141,224 173,789 14,311 18,254
Mole Frac
PROPA-01 0,077 0,025 0,076 0,048 0,105 0,216 0,152
ISOBU-01 0,231 0,165 0,257 0,238 0,267 0,306 0,310
N-BUT-01 0,385 0,322 0,426 0,423 0,420 0,397 0,433
N-PEN-01 0,308 0,488 0,242 0,291 0,208 0,081 0,105

Con estos resultados se puede calcular el beneficio econémico que se obtendria

con la venta de las corrientes obtenidas:

X=75-95% X=50-75% X<50% Beneficio
Corriente X>95% (Kmol/h) (Kmol/h) (Kmol/h) (Kmol/h) (€)

L1 0 0 0 463,256 463,256

L3 0 0 0 484,764 484,764

V2 0 0 0 177,268 177,268

V3 0 0 0 174,611 174,611
TOTAL 0 0 0 1299,899 1299,899

DISPOSICION C

Se procede de lam isma forma que pa ra el resto de disposiciones, pero
cambiando la colocacion de los flashes. Las condiciones utilizadas han sido:

Columna Presion Burbuja Presion Rocio Presion trabajo
1° 4,08 2,88 4
20 4 2,49 3
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3° 4,56 3 3,03 |
Los resultados obtenidos son:
Caso 3 primera columna

Stream ID FEEDI1 L1 L2 L3 V1 V2 V3
Temperature |C 40,0 40,0 40,0 40,0 40,0 40,0 40,0
Pressure bar 20,000 4,000 3,000 3,030 4,000 3,000 3,030
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 1,000 1,000 1,000
Mole Flow kmol/hr 1300,000 1291,841 467,809 14,802 8,159 824,032 809,231
Mass Flow | kg/hr 79768,484 | 79308,522 ( 30224,859 954,535 459962 49083,662 | 48129,127
Volume Flow | cum/hr 141,668 140,817 52,392 1,656 48,089 6595,992 6409,351
Enthalpy MMkcal/hr 47417 47,149 -17,677 -0,559 -0,244 25472 24993
Mole Flow kmol/hr

PROPA-01 100,000 98,121 11,85 0,384 1,879 86,296 85,912

ISOBU-01 300,000 297,662 77,178 2,482 2,338 220484 218,002

N-BUT01 500,000 496,923 150,668 4,837 3,077 346,255 341419

N-PEN-01 400,000 399,136 228,139 7,100 0,864 170,997 163,898
Mole Frac

PROPA-01 0,077 0,076 0,025 0,026 0,230 0,105 0,106

ISOBU-01 0,231 0,230 0,165 0,168 0,287 0,268 0,269

N-BUT01 0,385 0,385 0,322 0,327 0,377 0,420 0,422

N-PEN-01 0,308 0,309 0,488 0,480 0,106 0,208 0,203

Con estos resultados se puede calcular el beneficio economico que se obtendria
con la venta de las corrientes obtenidas:

. X=75-95% X=50-75% X<50% Beneficio
Corriente X>95% (Kmol/h) (Kmol/h) (Kmol/h) (Kmol/h) ©
L2 0 0 0 467,81 467,81
L3 0 0 0 14,803 14,803
V1 0 0 0 8,158 8,158
V3 0 0 0 809,231 809,231
TOTAL 0 0 0 1300,002 1300,002
CONCLUSION

De las tres disposiciones, la que ofrece un mayor rendimiento es la disposicion a,
con un beneficio de 1307 €. Aun asi, la diferenc ia entre las distintas disposiciones no es
muy acusada. Donde si se han apreciado diferenc ias, ha sido en las presiones de trabajo
utilizada por cada una de las co lumnas flash. También se ha observado que no se
obtienen ninguna corriente con p ureza superior al 50 %. Esto es debidoaqu e, el
separador flash no permite eficacias de separacion altas, al tratarse de unan sola etapa de
equilibrio. Se podria haber considerado la opc i16n de colocar los tr es Flash en serie,
simulando tres etapas de equilibrio, y con la obtencién de una corriente vapor y una
corriente liquida. Con esta di sposicion, la pureza de las corrientes obtenidas hubiera
sido mayor. ;?;7;?

10
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Caso 4
OBJETIVO

El objetivo es la sim ulacion de una desetanizadora c on un numero de etapas de
separacion de 50, que opera a una presion de cab eza de 390 psi y una presion de fondo
de 396 psi. A la desetanizadora se alim entan dos corrientes una en el piso 15 y piso 26,
con las siguientes composiciones:

D Compuesto Corr. 1 Corr. 2
c2= ethylene 0.775 0.430
C2 ethane 0.155 0.165
C3= propadiene 0.005 0.015
C3= propylene 0.065 0.280
C3 propane 0.010
13C4-= 1,3-butadiene 0.045
1C4 = isobutylene 0.025
nC4 = 1-butene 0.015
nCs = l-pentene 0.015
- Caudal 96500 1b/h | 113000 Ib/h
- Presion 400 pst 400 psi
- Temperatura 18°F T4°F

Se desea conocer la cantidad de calor retirado en el condensador, el caudal de
calor aportado en el calderin y las condiciones de operacidon necesarias para obtener una
concentracion de popileno por cabeza de 200 ppm y una concentracion de etilino de 80
ppm por fondo.

PROCEDIMIENTO:

En primer lugar se coloca una colum na RadFrac y 4 corrientes m ateriales (2
alimentaciones y dos corrientes de salida).
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Posteriormente se seleccionan los compuestos que intervienen en la simulacion:

| Aspen Plus - Caso 4 - [Components Specifications - Data Browser]
"1 File Edit Miew Data Tools Rum Plob Library ‘Window Help

D|es(d| S N2| | id]~¢ |t €er| No| CE| 0|0 |w] =] BR| =] B
= g PN T LY IIEIIIEI»aI@»I

|G Specifications J I IJ ﬂ all ﬂ E
M setp | JSelectmn] Petioleum | Monconventional | f Databanks |
&) Specifications
&) Simulation Options Define components
g gtf;im Class Component (D Type Component name Formula
+ ubstreams
e m Units-Seks ETHYL-O1 ETHYLEME C2H4
& Custom Urits ETHAM-IT ETHANE C2HE
@ Report Options FROPETT FROPEDIENE  [C3H4T
-3 Components FROPY-01 FROPYLENE  [CaHE2
&) Specifications
) AssayBlend PROPA-0Z FROPANE C3He
() Light-End Properties 1.36-01 1.3BUTADIENE |C4HE-4
H-{1]  Petro Characterization EIE] [EOBLTYLENE  [C4HES
() Pseudocomponents
&) Attr-Comps EE TBUTENE B
Henty Comps 1-PEM-01 1-PEMTEMNE CoH10-2
(C) UNIFAC Groups
Comp-Groups #*

Posteriormente se ind ica el m odelo termodindmico hautiliza r (PENG-
ROBINSON).

| Aspen Plus - Caso 4 - [Properties Specifications - Data Browser]
"1 File Edit View Data Tools Run Flot Library Window Help

i b= g NN ST Y | @[ |mm | s
|0 S pecifications j ‘ = & ﬂ’mﬂ ] ﬂ

=¥ Setup | \fﬁluhal] Flowsheet Sections ] Referenced ]
Specifications
Simulation Options Property methods & models

Stream Class ’—_l' Property method: |PENG-ROB

Substreams
Units-Sets Base method:

Custom Units

Repart Options
omponents Petroleum caloulation options

Specifications Free-water method:
fissayfBlend “w/ater solubility:

Light-End Properties
Petra Characterization Electralyte calculation oplions
Peeudocomponents Chemisty 1D ’—Ll

1 Atkr-Comps -
Henry Camps i
UNIFAC Groups r
Comp-Groups
Comp-Lists
Folymers

erties
Specifications
Property Methods
Estimation
Molecular Structure
Parameters
Data

Analysis
Prop-Sets Peng-Fobinson equation of state.

Process lype:

[~ Modifty property models

QAL['@Q@Q

T
D&

AL

opc

o

]

CRODECDR@ ZDRE

Advanced
#) Streams v/

B

Input Complete

tdixers/Splitters Separators ] Heat Exchangers Cnlumns] F\eactors] Pressure Changers ] I anipulators

e (0000

STREAMS DS T/l Distl RadFrac Extract MultiFrac SCFrac PetroFrac RateFrac  BatchFrac

Posteriormente el programa nos indica los pardmetros binarios de interaccion:
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| Aspen Plus - Caso 4 - [Properties Parameters Binary Interaction PRKLJ-1 (SCALAR) - Data Browser]

: Fil= Edit VYiew Data Tools Run Plot  Library Window Help

D el| 5| B|@| W] rd|-|%|]-€]a| w| GE |0 |w] =] = =) 3
et it T Y |%|mIE 2] s
@ S| G e =] sl edffa =] > Cifa] wf
- Setup [~/ |V Input WJDatabanks]
@ Specifications
g :LT:;:IDCTGSSUDHS Parameter: ’7 Data set: l_ ’__|
s | S”‘_JStrBams Binary parameters
H % zz:j:;its . Companent | | Component | | Component | | Component | | Component | | Component | | Component |
@ Report Options Companent i ([ETHano1 v |[[ETHLm ~[|[PROPY-01_~||PRORaz ~[[[180To1 ~||[138-01 =] |
=[] Components i 1,‘
@) Specifications ETHAM-01
1 Assay/Blend
(Z) Light-End Properties AT
+--C7  Petro Characterization PROPA-02
(7) Pseudocomponents 13E01
() Attr-Comps AT
£ Henry Comps LR
() UNIFAC Groups *
£ Comp-Groups
+ (W] Comp-Lists
+-(7] Polymers

Posterior se indica las condiciones y composiciones de las corrientes 1 y 2:

| Aspen Plus - Caso 4 - [Stream FEED1 (MATERIAL) - Data Browser]

"1 File Edt ‘“iew Data Tools Run Flat Library Window Help

D|=|d| =&
=2 g PN T Y | |7 ]| s
|G FEEDT Eal=] B s ) el RS ~ >>| ¢l nof
() ANDKI)1 fad JSpecifications] Flash Options | | | ED Options |
) AMDMII-t
&) PRED- Substream name:  |f MIXED -
':%:' RlKTKIJ'l State variables Composition
Electrolyte Pai
g Elszt:glzts T:Irrnary |Temperature ﬂ |Mass-Flac ﬂ| J
{3 UMIFAC Group |18 |F j Compatient Walue
1 UMIFAC Group Binary
+-C] Results |F'ressure ﬂ EMHHLA it
£ Data |4DD | - ﬂ ETHAN-O1 0155
£3 Analysis = PROPAT 0.005
+-(¥] Prop-Sets » [PROFY-01 0,065
+ t' Advanced Total flow: Male - FROPA0Z
- E Skreams 9500 [TE—. - —
+-C] DESTILA | | LA J 1.3-B-01
= @ FEED1 IS0BL-01
@ ot TB0T0
[ Resuls 1-PEN-01
(¥ EO Yariahles
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| Aspen Plus - Caso 4 - [Stream FEED2 (MATERIAL) - Data Browser]
Tl File Edit Wiew Data Tools Rum Plob Library  Window  Help

D[ @] S5 B

II_IIIIT IIQIIIEI»ﬁI@»I

| FEED2 x| E | i |ENG ~] @2 «fa -1 > || n
£ UMIFAC Group | JSpecmcallons] Flash Options ] ] ] EO Options ]
£ UMIFAC Group Binary
+-(7] Resuls Substream name: | MIXED -
[ Data State variables Composition
£ Anakysis - g -
= m Prop-ets |Temperature J |Mass Frac J| J
-] Advanced |?4 |F j Companent Yalue
B Streams ETHYLT 043
+-(7] DESTILA |Pressure j i .
+-04] FEEDL |4DD | - J ETHAN-01 0,165
-GN FEEDZ s a FROPA 5
& Input » |PROPY-01 .28
g Results y Tatal fow: Male - FROPA-02 g
AN 113000 {lomolhr e B
£.£] RESIDUO | | J 1.3-B-01 0.045
-G Blocks ISOBLU-01 0.025
--&@] Bl 1-BUT-01 0.015
o Setup 1-PEN-01 0.015
£ Design Specs
£ vary
#®) Heaters Coolers
£ Pumparounds
£ Decanters
#®) Efficiencies
®) Reactions
£ Condenser Hourves ) l—
£ Reboiler Hourves Vel i
£ Tray Sizing
i Lets you type the component flow, fraction or concentration. See Help.
£ Tray Rating
£ Pack Sizing

Posteriormente se indican las condiciones de la columna:

n° de pisos=50+2=52, ya que hay que sumar el condensador y el calderin
tipo de condensador: Total

Condiciones iniciales de reflujo=2

Caudal inicial de fondo=700001b/h

| Aspen Plus - Caso 4 - [Block B1 (RadFrac) Setup - Data Browser]
" File Edit Wiew Data Tools Run Plat Library ‘Window Help

IR | alee] ][ ] > [ [w] =] | ]| @
II_IIIIT ] ]|

o= |T4 fne = el =] 2| Ciléal b
1 UNIFAC Group el \f[ionhgutallonlv Streams] - Pressure] +f Condenser ] ]
[ UNIFAC Group Binary
+C7] Results Setup options
g gatT i Mumber of stages: 52 E
nalysis
0 m Prop-Sets Condenser: |T0tal j
+-(7] Advanced Rebailer: | j
= E Streams ‘Walid phazes: | j
+ t' DESTILA
o Gf] FEEDI Conwvergence: | j
+-(f] FEEDZ
#-{] RESIDUO Operating specifications
=[] Blocks |Bottoms rate ﬂ|MoIe Jm lbrnal/hr
=g Bl - 2
@ Setup |Hef|ux ratio ﬂ|MD|E J| |
1 Design Specs
L vary
L Hazbars Canlare
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También se indican los platos de alim entacion de las corrientes, en la pestafia
Stream (del apartado S et Up del Bloque 1). Se considera para la corriente 1, que se
alimenta en el piso 17 (plato 16 + 1 porel condensador) y la corriente 2 en el piso 27
(plato 26+1 por el condensador):

| Aspen Plus - Caso 4 - [Block B1 (RadFrac) Setup - Data Browser]
: File Edit Wiew Data Tools Run Flob  Library  Window Help

D& S| Bl W] mE-vle]w(-€la] vf| E o0 |n] =] 6 = 3
D \ | = | '»al@»l

@ Setup ~ @ L ENG << -] »| 1) |
roup | onfiguration Streams | Pressure ondenser
] UNIFAC G + Corf S P + Cond
{71 UNIFAC Group Binary
+-{7] Resuls Feed streans
{1 Data Mame Stage Corvention
L] analysls FEEDT 1
+-{¥] Prop-Sets
+-{1] Advanced FEED2 27
=l-{¥] Streams
+-{*] DESTILA
+-(W] FEEDL
+ (W FEEDZ
+-{1] RESIDUO
=l-{gg] Blocks
—-& Bl
@ Setup Product streams
E Design Specs Mame Stage Phase Basis Flaw Urits Flovi ratio | Feed specs
Wary e
&) Heaters Coolers [EEENER L Lizid
] Pumparounds RESIDUD 52 Liquid
{71 Decanters
&3 FFficianciac

Posteriormente en la pestafia Pressure (del apartado Set Up del Bloque 1) se
indica la presion de cabeza (piso 2, pues el pi  so 1 es el co ndensador y la presion de
fondo, piso 52).

| Aspen Plus - Caso 4 - [Block B1 (RadFrac) Setup - Data Browser]
"] File Edit View Data Tools Run Plat Lbrary Window Help

D@(8] 14 Bie) ]| dtials|<le] wl] E o[ w] =] & &)
o i |l {o+11m] salssl
G S e o3l elsl <ln ) »l Clai ]

) UNIFAC Group || +f Configuration I o Streams JP[essule]JEDndenSEf I I
1 UNIFAC Group Binary

1 Results Wigw: Pressure profile hd
Data
Press i

&
1 Analysis ure prd
|
&

Prop-Sets Stage Pressure
= Advanced psi -
reams
DESTILA : -
52 396

depeneles
L}

@ Setup

Design Specs

Vary

Heaters Coolers
Pumparounds
Decanters
Efficiencies
Reactions
Condenser Hourves
Reboiler Hourves
Tray Sizing

Tray Rating

Pack, Sizing

Pack Rating
Propettiss
Estimates
Convergence |

Q_QprUearrart

Los resultados obtenidos son:
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| Aspen Plus - Caso 4 - [Stream DESTILA (MATERIAL) - Data Browser]

: File Edit Yiew Data Tools Run Plot Library ‘wWindow Help

D|=(d| &% Be(@| || i&-c|% s(-<[w| v | = 5| o B
EEENTEILY | 3@ =7 {28 | w8
faavesiia &R [ =] 2] «Fes <12 Olc| w|
=@ Components Malerial] | | | |
@ Specifications
-] Streams
: % E::Jlun Dizplay: | j Format:| j Stream Table
+ ] FEEDZ
+ g RESIDUC
Lo Pesne Slfreor Slfreo:Sfreo S S
= m Bl 1S0BU-01 TRACE 1687 961 1687.961 J
Ef;;::summary TEUTON TRACE 012,776 012,776
C’ EC Yarishbles 1-PEM-01 TRACE 810,221 810,221
Stream Results Mole Frac
-l Results Summary TATE ] o8 0514 TREE]
ETHAN-01 0.091 0,150 0,154 0422
FROPA-O1 TRACE 0,004 0.013 0,025
GHDPY-m D 250 FFE) 0,045 0,223 0422
FROPA-OZ2 TRACE 0.008 0omz
1.3-B-01 TRACE 0,028 0,045
1S0BU-01 TRACE 0.015 0,024
1-BUT-01 TRACE 0,003 004
1-PEM-01 TRACE 0.007 0omz T{

Como observamos la especificacion de propileno en la corriente de cab eza se
cumple (la concentracié n es inclus o inferior a la indicada), pero no se consigue la
especificacion de etileno que se deseaba. Para ¢ onseguirlo se puede utilizar un andlisis
de sensibilidad o una especificacion de disefio.

ANALISIS DE SENSIBILIDAD

Para realizar un analisis de sensibilidad nos colocamos en Models Analisis tools —
Sensitivity. Y pinchamos en New.
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| Aspen Plus - Caso 4 - [Sensitivity - Data Browser]
T File Edit Visw Data Tools Run Plot Library ‘Window Help

D|d| S8 Ba|@| ¥ | 7| 4| Elo| M| [EF [0 |w]| =] & 4] B
| D = il
|@ Senzitivity j tj | J <::' ﬂ m ﬂ _|_‘ ﬂ

+ Setup
Components Object manager

Properties Marne Status
Skreams

Blocks

Reactions
Convergence
Flowsheeting Cptions
Model Analysis Tools
Y Sensitivity
(1 Optimization
(1 Constraint

(1 DataFit

] Case Study

EO Configuration
Results Summary

£
—

R

V][ G [

UDRCRRI

BR

Luego en la pestafia de Define, indicam os la variable que vamos a estudiar en
nuestro analisis de sensibilidad (en este caso la pureza), y pulsamos el boton Edit.

| Aspen Plus - Caso 4 - [Sensitivity -1 - Data Browser]
"] File Edit View Data Tools Run Plot Library ‘Window Help

D|@| S5 (@] W| id]-|f|4|d]e] W [F |0 |w] =] @ &4 B
ZlEf= alalaliy BB R T
s S EE e o] el <m0 ol e
(] Setup GDefing1GVaw ]iiTabuIatei Fortran] Declarations ] Optional ]
+-{f§] Components
+-(¥] Properties
* % S::re:sms Flowsheet variable (Definition
+ Eloc]
+-(7] Reartions BREZA
+-(¥] Convergence ¥
Flowshesting Opti
B o L
=& Sensithvity
-2y 51
@ Input
O results
£ ©Cptimization
£ Constraint

£ DataFic
] Case Study

B
¥

(¥ EQ Configuration
() Resuls Summary

e |® Delate ‘ e ‘ Heven: ‘

e e e B e e e e e

Entonces indicamos que la variable es de corriente (la pureza a definir es de una
corriente), y es del tipo fraccion mésica de etileno en la corriente de fondo.
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~| @ Variable Definition X
E Select a variable categomy and reference
Y arighle name: IW‘ Fisterence
Type: ,m‘
Categary Strearn: ,m‘
Al Substrear: ’m
" Blocks Component: | ETHL-01 hd
(¥ Streams
(™ Madel Utility
" Property
" Reactions
N> Cloze

Posteriormente en la pestafia Vary se indica la variable a variar para conseguir la
pureza. Eneste caso  consideraremos la variable Varylare laciéon de reflujo.
Consideramos un intervalo de 1 a 10, con un intervalo de 0.5.

| Aspen Plus - Caso 4se - [Sensitivity S-1 - Data Browser]

: File Edit Wew Data Tools Run Plok  Library ‘Window Help
D|=|e| &6 B

EENCEIN |5 |m|E = | =m] | il s

FE S & e o el <o ] Cileal
-] Setup  Define Yary ]JTabuIate] Fortran] Declaration: ] Optiohal ]
+ - Components
(] Properties WVariable number; |Jf 1 -

+ @] Streams
+ @ Blocks Manipulated wariable Walues for waned variable
+--(7] Reactions Toma Blockar = " List of values
+ (3] Convergence ' J:I
+(7] Flowsheeting Options Block: B it
] @ Model Analysis Tools Y ariable: MOLE-RR + fe Owerall range
=[] Sensitivity Sentence: | COL-SPECS Lower: |1
=38 ;1 Upper: |1D
Input
pesults Incr: |05
[ ©Optimization Report labelz
g EDESt;iint Lire 1: Line 2
+ ata Fi
4[] Case Study Lire 3: Line 4:
+-(3] EO Configuration
+-Gf] Results Summary
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Relacion de Fraccion molar etileno
reflujo residuo
1 0,2367139
15 0,17765533
2 0,12339112
2,5 0,07543337
3 0,03684682
35 0,01104694
4 0,00237562
4,5 0,00094278
5 0,00052388
55 0,00034133
6 0,00024412
6,5 0,00018569
7 0,00014755
7,5 0,00012113
8 0,00010197
8,5 8,76E-05
9 7,65E-05
9,5 6,76E-05
10 6,05E-05

Como podemos observar, para obtener el valor deseado (0. 0008) la relacion de
reflujo debe encontrarse entre 4.5y 5. Para  ver el valor m &s exacto podemos realizar
otro andlisis de sensibilidad considerando un intervalo de relacion de reflujode 4.5a 5
con un intervalo de 0.1.

Relacion de Fraccién molar etileno
reflujo residuo
4,5 0,00094319
4,6 0,00082374
4,7 0,00072657
4,8 0,0006467
4,9 0,00058015
5 0,00052406

El valor de relacion de reflujo es de aproximadamente 4.7.

Las caudales de calor del condesador y el calderin son:
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| Aspen Plus - Caso 4se - [Block B1 (RadFrac) - Data Browser]
:| File Edit “iew Data Tools Run Plobt  Library Swindow Help

0||e| (5] Bl@| %] Gl-r|s||w]| || m | [w] =] 5@ @ ol
A G PR YRR
[easi =R = || <<|[resuts =] >>| [l|Ea| Nol
+-{@#] Components Summary I Balance' Split Fraction | |
+ -] Streams
-G EBlocks Wiew:  fCondenser} 1op siage | v | Basis: Im
+ Bl
S| %del Analysis Tacls —Eondens@aé perfarmance
=  Sensitivity T emnperature; 293450034 rF\ LI
=l . Heat duty (AazaE+m [tk =
+ - Results Summary Subcooled duty: LI
Diztillate rate: 139500 lbmal e =
Reflux rate: 273000 lbmal e =
Feflu ratio: 2 ES 417|||
Free water distillate rate: I ;I
Free water reflux ratio:

| Aspen Plus - Caso 4se - [Block B1 {RadFrac) - Data Browser]

"] File Edit view Data Tools Run Plot Library Wwindow Help

D|(@| |5 Bl W] -l 4|-ale] w|| | [0 |«] =] = @ o)
e LY | % || =7 28| | ws|sa
o JEE [ 2 el e =12 Ol el
+ g Components Summary | Balance | Split Fraction I I
+- @] Streams
SR | BlocksBl i Rebailer / Battom stage ;I Biasis: IMUIB vl
-3 %del Analysis Tools — Reboiler / Botfom stage performance
<@ Sensitiviey Temperature; 881262471 |F =)
= Coate Heat duty: e
+-@f] Resuks Summary Battoms rate: 7O (ool #hr j
Bioilup rate: 170389302 |fbmair. 3 - |
) Bojlup ratio: 5 243413288 . -
Se ha equivocado on "4 unidades**'dé masa, segun el enunciado
son Ib/h no lbmol/h. Luego al determinar las condiciones debe
~ Las fggndicionps deyrperacien sopi=4Gaugalyde kondoa700491ph y relagidimde que el
reflujo 4.7. 5nalisis  de sensibilidad le indica eso pero la simulacién
ESPECIFI(%'@W DE B?S]Jﬁqocamblado, lo tiene que cambiar. Hacer prueba
Para hacer la especificacion de disefio vam os alacarpetad el bloque y

seleccionamos Design Sepcs
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Texto escrito a máquina
Es 4,7!!!

Andres
Texto escrito a máquina

Andres
Texto escrito a máquina

Andres
Texto escrito a máquina
Se ha equivocado en las unidades de masa, según el enunciado
son lb/h no lbmol/h. Luego al determinar las condiciones debe fijar el valor de RR=4,7 y volver a simular puesto que el análisis de sensibilidad le indica eso pero la simulación original no ha cambiado, lo tiene que cambiar. Hacer prueba 

Andres
Texto escrito a máquina

Andres
Texto escrito a máquina

Andres
Texto escrito a máquina

Andres
Texto escrito a máquina

Andres
Texto escrito a máquina

Andres
Texto escrito a máquina
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| Aspen Plus - Caso 4se - [Block B1 (RadFrac) Design Specs - Data Browser]
"1 Fle Edt View Data Tools Run Plot Library ‘Window Help

D|=(@| =[] 22| | td|t| ) s |dl| o] mof | GE| > [0 || m| BE| 64| B
s b= g PN L Y |2l kel
|ﬁ Design Specs ﬂ I tj EHG - & ﬂ Al :" ﬂ @J E
-I-{fg Blocks #+| | Dbject Managell ]
BRI
@ Setup Object manager
‘2N Design Specs Mame Status
] Vary
¥) Heate oolers
£ Pumparounds
£ Decanters
@) Effidencies
@ Reactions
{1 Condenser Heurves
("1 Reboiler Heurves
{7 Tray Sizing
{1 Tray Rating
£ Pack Sizing
{71 PackRating
@ Properties
@) Estimates
& Convergence
& Report
@  User Subroutines
@ Cynamic
0 Dynamic Equipment HT
@)  Block Options em | | |
[A] Results Summary
[ Profiles L | | |
[Al EO Variables
Luego damos a New y en la pestafi a specifications, indicam os que la

especificacion es del tipo pureza (en masa) y que el valor a tomar es 0.0005 (para que la
fraccion molar sea 0.0008), en un producto.

| Aspen Plus - Caso 4se - [Block B1 (RadFrac) Design Specs 1 - Data Browser]
: File Edit Wiew Data Tools Run  Plob  Library Window Help

D|(d| =[5 %
E=d BN I Y | |IE |7 || whles
X K = Bk [me v ©|=| «|[Resus | >>| (7]ek| nol

+ -] Components JSpecificatinns]JCDmpDnents]JFeedx’F’mductStreams ] Dptions]
-] Streams
- (@] DESTILA Design specification
Results Type: |Masspurity - 7 7
(@ EO variables podria—haber—puesto—mole fraction directa’

+-{@f] FEED1 Specificatiorindi

(@ FEEDZ Target: 00,0005

(@) RESIDUO
-] Blocks Stream type

=@ Bl . &+ Product " Internal " Decanter
-3 Design Specs

Posteriormente en la pestaiia componentes indicamos el componente al que se
refiere la especificacion (etileno).
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| Aspen Plus - Caso 4se - [Block B1 (RadFrac) Design Specs 1 - Data Browser]
: File Edit Wiew Data Tools Run Plab  Library  Window  Help

D|=|@| <[] Bl@| || id-v|a |6l v W u| 5| | B
E=t PN T Y | s |mIE {7 =]
X J_W e =] 9« 1] il wf

&) Blocks || ¥ Specifications J[:omponenls]-‘ Feed/Product Streams ] Options ]
=&] Bl
Setup Components
=@l Design Specs Avallable components Selected components
- 'V" g ETH&N-0 ETHYL-O1
ary PROPA-01
#®) Heaters Coolers PROPY-M >
£ Pumparounds FROFA-02
1.38-01 i
{1 Decanters \SoBU-ON
- . - <
) Efficiencies BLT- J
1-BUT-01
& Reactions 1-PEN-01 <
£ Condenser Hourves
1 Reboiler Hourves
£ Tray Sizing
Tray Raking
E Pack Sizing Baze components
£ PackRating Available components Selected components
&)  Properties ETHYL-O1
@) Estimates ETHAN-TT
®) Convergence A J
PROPY-01
& Report PROPA-0Z >>
) User Subroutines 1.38-01
& Cynamic 1SO0BL-01 J
#®)  Dvynamic Equipment HT :II E‘ELS} J
@ Block Options
[f]  Resulks Summary
[A1 Profiles

En la pestafia de Feed/P roduct Stream indicamos la corriente a la que se refiere
la especificacion.

| Aspen Plus - Caso 4se - [Block B1 (RadFrac) Design Specs 1 - Data Browser]
: File Edit Wiew Data Tools Runm Plot Library window Help

D|=|d| == 5=/@| W) i % |G| M| | [ W] = B o | @
= e ENVR I LY | |&AIE 72| s
@ J_IT s =] Gl «ffar =] »f Ol wf

- (&g Elocks || ¥ Specifications ]JEomponents V'Feed/Product Slleamsl Options ]

E.

Setup Product streams
Design Specs Available streams Selected stream

g’ g DESTILA RESIDUO
aty

Heaters Coolers
Purmparounds
Decanters
Efficiencies
Reactions
Condenser Hourves
Rebailer Hourves
Tray Sizing

Tray Rating
Pack Sizing

Pack Ratina

oooorearrae e

-1

Luego en Vary indicamos la var iable que vamos a perm itir variar. Po driamos
considerar la relacion de re flujo de nuevo, pero en este cas o vamos a probar a variar el
caudal de la corriente de residuo. Suponemos un intervalo entre 50000 Ib/h y 900001b/h.
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| Aspen Plus - Caso 4se - [Block B1 (RadFrac) Vary 1 - Data Browser]
"] File Edit View Data Tools Rum Plot Library Window Help

D|=d| =4 B

e=d Er P e Y | |8l =] |

|(]1 j I =2 [ENG ~| & ﬂ Fesultz  + ﬂ (]| E
+--@ Companents JSpecifications] ] Hesults]
—-fd]  Streams
- DESTILA Adjusted variable
E;s\tlg:ables Type: | Battams rate j
< -(@f] FEED1
w4 FEEDR
+ E RESIDUC
=[] Blocks Upper and lower bounds
= B Lower bound: 50000 |
-] Design Specs ' [nokiy
1 Upper bound: [30000 | Ibmolshr
-3 Vary
q 1 Optional
Results Summary W axirurn shep size:
Prafiles
(4§ EO Variables
Fd Stream Results
+ -] Results Summary

Los resultados obtenidos se m uestran en la tabla siguiente. Las condiciones de
operacion de la columna son: relacion de refujo =2 y caudal de fondo = 52428,933 1b/h.
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Caso 4
Stream ID DESTILA FEEDI1 FEED?2 RESIDUO
Temperature F 4.5 18,0 740 121,8
Pressure psi 390,00 400,00 400,00 396,00
Vapor Frac 0,000 0,827 0,757 0,000
Mole Flow Ibmol/hr 157071,066| 96500,000| 113000,000( 52428,934
Mass Flow Ib/hr 4,45010E+6| 2,80119E+6| 3,78829E+6| 2,13938E+6
Volume Flow | cuft/hr 174185,637| 696318,587| 903129,893 | 77080,830
Enthalpy MMBt/hr 1480465 1080,846 739,226 -272,034
Mole Flow Ibmol/hr
ETHYL-01 135411,992| 77384,274| 58065,848 38,130
ETHAN-01 21659,013 | 14439,281 | 20787,349| 13567,617
PROPA-01 < 0,001 349,582 1418,313 1767.,895
PROPY-01 0,061 4326863 | 25206,880| 29533,681
PROPA-02 trace 859,091 859,091
1,3-B-01 trace 3151,561 3151,561
ISOBU-01 trace 1687,961 1687,961
1-BUT-01 trace 1012,776 1012,776
1-PEN-01 trace 810,221 810,221
Mole Frac
ETHYL-01 0,862 0,802 0,514 727 PPM
ETHAN-01 0,138 0,150 0,184 0,259
PROPA-01 trace 0,004 0,013 0,034
PROPY-01 389 PPB 0,045 0,223 0,563
PROPA-02 trace 0,008 0,016
1,3-B-01 trace 0,028 0,060
ISOBU-01 trace 0,015 0,032
1-BUT-01 trace 0,009 0,019
1-PEN-01 trace 0,007 0,015

Los caudales de calor que se necesitan en este caso son:
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| Aspen Plus - Caso 4se - [Block B1 (RadFrac) - Data Browser]
: File Edit Wew Data Tools Run Plot  Library WWindow Help

II_IIIIT IIEIIIWI-»ﬁI@*I

FY Eal= EXN = €| <«<l[Resus =] >3 u | N
+ m Components Summary l Balance ] Split Fraction ]
-] Streams
: % EEES;IILA View: B asis: ’m
+ @ FEEDZ Condenser / Top stage perfarmance
+ (@ RESIDUO Temperature: 447761083 |F j
= E+ gd“m Heat duty: [TE1ZE+09 Yot |
+ @ Resuls Summary Subcooled duty: J
Distillate rate: |15?D?1,DBS‘ |Ibm0|.-"hr j
Reflus rate: [314142132 [lbmale |
Riefluz ratio: 2
Free water distillate rate: | | J
Free water reflux ratio: ’7

| Aspen Plus - Caso 4se - [Block B1 (RadFrac) - Data Browser]

"1 File Edit Wiew Data Tools Run Plot Library ‘Window Help
D|=|@| =[] o)

= e P L Y IIEIIIEI-éaI@*I

FE =&l | = el «lresurs <1 22| ikl W
+ E Components Summary ] Balance ] Split Fraction ] ]
- @ Streams
+-@f DESTLLA View: /| Rebailer / Bttom stage Basiz  |Mae =
e (G0 qﬂ:ﬂ:@ om stage J asis ale
-] FEEDZ Rebailer i stage performance
@*‘ @ RESIDUO Temperatune: |121,822053 |F ﬂ
- Blocks )
5-a b1 Heat duty: (OOISF200 By <]
+-@f] Results Summary Bottams rate: PSEQ&MmDIIhr j
Boilup rate: |2DBEE4,222 |Ibm0lx’hr j
B oilup ratio: 397594401
CONCLUSIONES

Se han simulado dos posibles condiciones en las que se consiguen las

especificaciones indicadas. De ambos casos el que menos energia consume es el caso en

el que las condiciones de operacion son:

Relacion de reflujo=2

Caudal de fondo = 52428,933 1b/h.

Calor aportado calderin= 1000197200 Btu/h
Calor retirado en el condensador =1,612.10° Btu/h
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Caso 5
OBJETIVO

El objetivo es la separacion d e una mezcla de cuatro h idrocarburos en sus
componentes individuales con una pureza superior al 98%. La corriente de alimentacion
se alimenta a 40°C 20 bar, y su composicion es:

Propano: 100 Kmol/h
i-butano: 300 kmol/h
n-butano: 500 Kmol/h
i-pentano: 400 Kmol/h

Para la separacion se di spone de 3 columnas disefiadas para trabajar entre 1-20
bares y la relacion de reflujo maxima 10.

a°) Justificar el esquema de separacion mas adecuado.

b°®) Determinar con modelos de destilacion shortcut el m inimo nimero de pisos
necesarios para realizar la separacion de cada columna.

c®) Determinar las condiciones de oper acion en cada co lumna de forma que se
cumpla que cada una de las cuatro corrien tes de productos tengan una pureza m inima
del 98%.

d°) Optimizar las condiciones de ope racidon del sistem a para m inimizar el
consumo energético de las columnas

PROCEDIMIENTO A:

De todas las secuencias posibles:



[ ]
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Zecuencia directa

nr\|m |

s

Secuencia indirecta
Se ha selec cionado la secuencia directa, por s er lamas sencilla y pe rmitir la
separacion de los productos finales uno a uno en el destilado. Ademas no existe ningin
componente inestable o corrosivo, que haga necesario la separacion de este componente
en primer lugar.

PROCEDIMIENTO B:

En primer lugar colocamos la Shortcut (DSTWU) y tres corrien tes materiales
(alimentacién y dos salidas).

Posteriormente indicamos los componentes que intervienen en la simulacion:
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Aspen Plus - Caso 5 Short Column - [Components Specifications - Data Browser]

"] File Edit wiew Data Tools Runm Pt

| |

D||d| <) 8

Library Window  Help

4|go| M| T W] = Bl = Bl

e |27

= it VPN ] Y

5=

2] | »al8s|

|0 Specifications

J_W o &9 «dla =13 O] Wl

-] Setup
&) Specifications
&) Simulation Options
& stream Class
+-7] Substreams
+ (]  Units-Sets
&) Custom Units
&) FReport Options
-] Components
&®) specifications
[ Assay/Blend
(") Light-End Properties

+--{] Petro Characterization

Define components

| JSeIecllnnl Petraleumn ] Monconventional ]JDatabanks]

Component [0 Type Component name Farrula
PROPA-O1 PROPAME C3HE
ISOBU-01 ISOBUTAME CAH10-2
M-BIUT-01 M-BLUTANE CAH10-1
2-MET-01 2-METHYL-BUTAMCEH12-2

4

Luego indicamos el método de calculo Peng-Robinson.

| Aspen Plus - Caso 5 Short Column - [Properties Specifications - Data Browser]

: File Edit W“iew Data Tools Rum Plot Library  window Help

D|=E| =

|G| ée| M| [ | = B =) B

=2 R PN |'k | &7 {&B| | =alBs|
|0 Specifications J I tJ L :I 22 AI_I JN-)
=[] Setup | JGIohaIl Flowshest Sections ] Referenced ]
@ Specifications
&)  Simulation Options Property methods & models = b n
roperty method: IR AEREINE
@ Stream Class Pzl ’—Ll PEry i
+-({ Substreams §
-] Units-Sets Base method: PENG-ROE - [~ Modify property models
@) Custom Units
@ FReport Options . . =
3 m Components Petroleurn calculation options =i
= E Properties Free-water method:
E— =
&) specifications ‘whater solubility: =l
+] m Property Methods l—_l
+-[] Estimation Electrolyte calculation options l—_l
+ Molecular Struckure
] Chermistry 1D -
+-[¥] Parameters s
£ Data =i
o anaheic r

Posteriormente se indican las condiciones de la corriente de alimentacion:

| Aspen Plus - Caso 5 Short Column - [Stream FEED (MATERIAL) Input - Data Browser]

: File Edt Yiew Data Tools Run Flob  Library ‘Window Help

D|=(d| S|4

e Er PN T Y

| ||

45| €lde| Mo|| FH| W = B & B

2| 5|

| Input =] &R [veteas =] &[=| <<fa haled B N2
w3 Setup JSpeciﬁcaliunsl Flash Optians ] ] ED Optiohs ]
+ Components
#-[¥] Properties Substream name: Ref Temperature
=M Streams State variables Composition
i % E::;ILAD |Temperature j |Mo|e-F|ow j|kmol.fhl j
8 ;npulr |4D |C ﬂ Compaonent Walue
esults
(f EO varishles |Pressure ﬂ Bl =
+-£] RESIDUO |ZD |bar j ISOBU-0 300
+- &) Blocks M-BLT-01 500
#-[*]  Reactions 2-MET-01 400
#-C7] Convergence Total flow: Male -
#(*7] Flowsheeting Options |1 200 |km0\.-"hr j
#-(7] Model Analysis Taols
#-[¥] EO Configuration
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Después se indican las condiciones de la Shortcut. Pondremos una relacion de
reflujo de 6 (inferior al m &ximo, pero elevada para asegurarnos que puede cumplirse la
especificacion del 98 % de pureza). Luego se  fija una recupera cidon del com ponente
clave ligero (propano) del 0.99 (la adecuada para que la pureza sea superior al 98 %) y
del clave pesado (i-butano) se fija una recupe racion, por el destilado, baja (en este caso
se ha considerado un 0.006). La presion del condensador y destilado se han considerado
iguales (no hay pérdidas de rozam iento) y de valor 1 bar (a m enor presion mejor es la
separacion). ;Por qué 1 bar??

| Aspen Plus - Caso 5 Short Column - [Block B1 (DSTWU) Input - Data Browser]
: File Edit View Data Tools Run Plob  Library Window Help

D|={E| =
e
=2 G PPN EDI Y |3|@(E 2| w8l
@ nput ~] @) E (Metass ] G| <<|fa -1 > il N
(] Setup JSpeci[ications] Calculation Options ] Eonvergence]
+ Components
+ m Properties Column specificzations Pressure
-] Streams sz l_ = || (el [
+ @] DESTILAD LE stages: = o ?nSEL ber =
-] FEED f* Reflux ratio: ’57 Reboiler. |1 bar :‘v
& Input
E;s;llts. o K.ey component recoveries Condenser specifications
a arianes Light key: {+ Tatal condenser
+ E RESIDUC
-] Blocks Comp:  |PROPA-D1 - ¢~ Partial condenser with all vapor
= Facoy: 'D%i distillate
& Input ¢~ Partial condenser with vapor
®) EBlock Options Heawy kew: and liquid distillate
Results Comp:  [1S0BU-01 - R
(@ EO Variables R T
@ Eolnput ecov: (0]
®)  Spec Groups

Los resultados obtenidos son los siguientes:
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Caso 5 ShortCut
Stream ID DESTILAD |FEED RESIDUO
T emperature C -42,2 40,0 1,8
Pressure bar 1,000 20,000 1,000
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000
Mass Flow tonne/hr 4,479 79,768 75,290
Volume Flow cum/hr 7,659 142,059 123,381
Enthalpy MMkcal/hr -3,103 47,969 46,679
Density kg/cum 584,789 561,517 610,222
Mole Flow MMscmh
PROPA-01 0,002 0,002 <0,001
ISOBU-01 < 0,001 0,007 0,007
N-BUT-01 trace 0,011 0,011
2-MET-01 0,009 0,009
Mole Frac
PROPA-01 0,981 0,077 834 PPM
ISOBU-01 0,018 0,231 0,249
N-BUT-01 0,001 0,385 0,417
2-MET-01 0,308 0,334
*** VAPOR PHASE ***
Mole Flow
Volume Flow
Compressibility
HeatCapRatio

| Aspen Plus - Caso 5 Short Column - [Block B1 (DSTWU) Results - Data Browser]
: File Edit Wiew Data Tools Rum Plot  Library Window Help

D|@|@| S|& B

EE G PN T Y | |8|E 2| 2m) | s8]

| Fesults j I j | j b= <|[Resuls | >>| 1)@ N>
+-[@f] Streams Summary ] Balance ] ]
- @ Blocks
- Bl Results
Results » [Minimurn refie ratio: 572528429
(@ EO Variables Etoa et g
Stream Results Clual et rato:
+-[f] Resuls Summary tinimum number of stages: 791818761
Mumber of actual stages: 271642403
Feed stage: 162697026
Mumber of actual stages abave feed: 15.2697026
Febailer heating required: 137298191 | ptpdbecalhr
Condenger cooling required: 318584379 | pimkcaldhr
Distillate temperature: 42183224 C
B ottom temperature: 181274833 |-
Diistillate to feed fraction: 007765262
HETF:

Como se observa el m inimo nimero de pisos necesarios para la separacion, en
esta primera columna es de 8 pisos.

Para seguir simulando la secuencia se coloca otra Shortcut (DSTWU) conectada
a la corriente de residuo obtenida.
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Luego hay que considerar las condiciones de esta segunda colum na. Se ha
considerado una relacion de reflujo de 6 (inferioral m daximo, pero elevada para
asegurarnos que puede cum plirse la especificacion del 98 % de pureza). Luego se fija
una recuperacion del componente clave ligero (i-butano) del 0.99 (la adecuada para que
la pureza sea superior al 98 %) y del clave pe sado (n-butano) se fija una recuperacion,
por el destilado, baja (en este caso se ha considerado un 0.006). La presion del
condensador y destilado se han considerado iguales (no hay pérdidas de rozam iento) y
de valor 1 bar ( a menor presion mejor es la separacion). Los resultados obtenidos son:

Caso 5 ShortCut
Stream ID DESTILA1 |DESTILA2 |FEED RESIDUOI1 | RESIDUO2
Temperature C -42.2 -12,0 40,0 18 84
Pressure bar 1,000 1,000 20,000 1,000 1,000
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
Mass Flow tonne/hr 4,479 17,378 79,768 75,290 57,912
Volume Flow cum/hr 7,659 29,187 142,059 123381 94,533
Enthalpy MM kcalhr -3,103 -11,404 47969 46,679 -35,197
Density kglcum 584,789 595388 561,517 610222 612,616
Mole Flow MM scmh
PROPA-01 0,002 <0,001 0,002 <0,001 trace
ISOBU-01 < 0,001 0,007 0,007 0,007 <0,001
N-BUT-01 trace <0,001 0,011 0,011 0,011
2-MET-01 trace 0,009 0,009 0,009
Mole Frac
PROPA-01 0,981 0,003 0,077 834 PPM trace
ISOBU-01 0,018 0,987 0,231 0,249 0,003
N-BUT-01 0,001 0,010 0,385 0,417 0,552
2-MET-01 1 PPM 0,308 0,334 0,445
*** VAPOR PHASE ***
Mole Flow
Volume Flow
Compressibility
HeatCap Ratio
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| Aspen Plus - Caso 5 Short Column(2 columna) - [Block B3 (DSTWU) Results - Data Browser]
: File Edit ‘iew Data Tools Run Plob Lbrary window Help

D=\ || & B
=t G VNI | |@lE =12 | el
[P Fesuis Sl &l | | << fan ~| >>| || N>
(¥ Setup Summary ] Balance | |
¥ m Components
+ -] Properties Results
+-[@f] Streams y [Minimumm reflus ratic: 5 57055655
- Blocks
m+ EDC Bl Actual reflus ratio: 6
= B3 binimum number of stages: 237433632
&
0 Input Mumber of actual stages: 59,3718986
#®)  EBlock Options -
Results Feed stage: 31661241
i Mumber of actual stages above feed: (30661241
(@ EOVatiables
@ EOInput Febailer heating required: M0EIA5TS | pipdkcal e
g spethroups Condenser cooling required: 1ETFEER2 | bbb cal e
arts
Stream Resulks Distillate temperature: 12030985 |
+--7] Reactions EBottam temperature: 5. 44540687 |-
A Convergence Distillate to feed fractior: 0,24354517
+-(7] Flowsheeting Cptions
+#-(7] Model Analysis Tools HETP:
+ -] EQ Configuration
+ [ Results Summary

El nimero de pisos minimos es de 24 pisos, para esta segunda columna.

Para seguir simulando la secuencia se coloca otra Shortcut (DSTWU) conectada
a la corriente de residuo obtenida de la segunda columna.

DESTILAZ

RESIDUOZ

Luego hay que considerar las condici ones de esta tercera colum na. Se ha
considerado una relacion de reflujo de 6 (inferioral m d4ximo, pero elevada para
asegurarnos que puede cum plirse la especificacion del 98 % de pureza). Luego se fija
una recuperacion del componente clave ligero (n-butano) del 0.99 (la adecuada para que
la pureza sea superior al 98 %) y del clave pesad o (i-pentano) se fija una recuperacion,
por el destilado, baja (en este caso se ha considerado un 0.006). La presion del
condensador y destilado se han considerado iguales (no hay pérdidas de rozam iento) y
de valor 1 bar ( a menor presion mejor es la separacion). Los resultados obtenidos son:
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Caso 5 ShortCut
Stream 1D DESTILAL |DESTILA2 |DESTILA3 |FEED RESIDUO! |RESIDUO2 [RESIDUO3
T emperature C -42.2 -12,0 -0,8 40,0 1.8 8.4 26,2
Pressure bar 1,000 1,000 1,000 20,000 1,000 1,000 1,000
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
Mass Flow tonne/hr 4,479 17,378 28,936 79,768 75,290 57,912 28,976
Volume Flow cum/hr 7,659 29,187 47,980 142,059 123381 94,533 47,136
Enthalpy MMckcal/hr -3,103 11,404 17,948 47969 46,679 -35,197 17,127
Density kg/cum 584,789 595,388 603,093 561,517 610222 612,616 614,726
Mole Flow MM scmh
PROPA-01 0,002 <0,001 0,002 <0,001 trace
ISOBU-01 <0,001 0,007 <0,001 0,007 0,007 <0,001 trace
N-BUT -01 trace <0,001 0,011 0,011 0,011 0,011 <0,001
2-MET -01 trace <0,001 0,009 0,009 0,009 0,009
Mole Frac
PROPA-01 0,981 0,003 0,077 834PPM trace
ISOBU-01 0,018 0,987 0,006 0,231 0,249 0,003 2 PPM
N-BUT -01 0,001 0,010 0,989 0,385 0,417 0,552 0,012
2-MET-01 1 PPM 0,005 0,308 0,334 0,445 0,988
*** VAPOR PHASE ***
Mole Flow
Volume Flow
Compressibility
HeatCapRatio

| Aspen Plus - Caso 5 Short Column(3columna) - [Block B2 (DSTWU) Results - Data Browser]
: File Edit View Data Tools Run Plob  Library Window Help

D|= /& =) B
E=x it PSP T Y I o R AR ]

| Results j I | =l << ~| >>| (71| N
-] Setup Summary l Balance ] ]
+ 3] Components
+-(¥] Properties Results
@ Streams y [Mirimurn reflus ratio: [1.09585274
= Blocks
E+ EDC Bl Atual reflus ratio: 6
= Bz binimum number of stages: 101277099
&
& Input Mumber of actual stages: 11.7391878
pock optons Feed stage F.8532372
(q EO Variables Mumber of actual stages above feed:  |5.88532372
& ECInput R ebailer heating required: 19001978 | hipdkcalibe
g szretcsGroups Condenser cooling required: 18.8798725 | pipdkcal/hr
Stream Results Diztillate temperature: 07631415 |-
+-[{f B3 B ottom temperature: 26228432 [
{7 Reactions Distilate to feed frackion: 055261885
+-(¥] Conwergence
+-(7] Flowsheeting Options HETP:
+-]  Model Analysis Tools
+-]  EO Canfiguration
@A Resilrs Summary

El nimero de pisos minimos es de 11 pisos, para esta tercera columna.

PROCEDIMIENTO C:

Para conocer las condiciones de operacion de la columna se hace la simulacion
con una columna RadFrac, utilizando los da tos obtenidos en la ShortC ut (niimero de
pisos, relacion destilado/carga y relacion de reflujo).
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Para la primera columna se considera un niimero de pisos de 30 (28 + 2),
D/F—> 0.078 , relacion de reflujo de 6. Se resu elve y se observa que no se consigue la
pureza requerida. Para conseguir q ue la pureza sea de 0.98, se realiza un DESIGN
SPECS. Como especificacion se consider a una pureza de 0.98,de P ropano, en la
corriente de destilado. Como variable que permitimos cambiar para conseguir la pureza,
indicamos la relacion de reflujo. El intervalo en el que permitimos que varie es entre 0 y
10.

| Aspen Plus - Caso 5 Rad Frac - [Block B1 (RadFrac) Design Specs 1
: File Edit WYiew Data Tools Run Plob  Library  Window Help

D[ @] S5 B

=2 e Y|

- Data Browser]

Iml |

2| *éﬁlﬁ'l

IT |

[ J_ITWETGAS =] &l «fw =] 2] Cileal v
- Blocks | JSpemhcahons]JEomponents]JFeeda’ProductStreams ] Dptlons] Results
=@ Bl
& setup Design specification
= E Design Specs Tupe: Mole purity -
g1
- vary Specification
< I Target: |U,984 |
#®) Heaters Coolers
{1 Pumparounds Stream type
o De.ce.nnte.rs + Product " Intermnal (" Decanter
#®) Efficiencies
®) Reactions
£ Condenser Hourves
£ Reboiler Hourves
71 Tray Sizing

| Aspen Plus - Caso 5 Rad Frac - [Block B1 (RadFrac) Design Specs 1 - Data Browser]

"] Fle Edit ‘iew Date Tools Run Plot Lbrary tWindow Help
D@ 2|5 Bl@f W] (e 5|6l e Wl ﬂ [v] = | & &)

Jas i ER PR L LY | a|B|E |||

[ JI\METEAS J_l_lﬂm‘ ]ME@H
=@ Blocks o Specifications qumpunemg}JFeadmedu.:tStreams } Dptmns} Fiesults
= m B1
& Setwp Components
= {3 Design Specs Awailable components Selected components
< I PROPA-01
=@ vary N
1 2MET-01
@) Heaters Coolers Y
£ Pumparounds
{1 Decanters J
@) CEfficiencies <«
@ FReactions
{1 Condenser Hourves
{1 Reboiler Hourves
g R:: ;':ng Base components
£ Pack Sizing Awailable companents Selected components
£ PackRating EFI‘ZIDBPUADT
Propetties .
g Nt |
@) Convergence >>
Report
g User Subroutines |
& Dynamic J
@  Dynamic Equipment HT
@  Biock Options
WA Results Summary
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- [Block B1 (RadFrac) Design Specs 1 - Data Browser]

| Aspen Plus - Caso 5 Rad Frac

"I File Edit View Data Tools Rum Plob Library Window Help
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Los resultados obtenidos son:

Caso 58S hortCut
Stream ID DESTILA1|FEED RESIDUO1
T emperature C -42,2 40,0 1.8
Pressure bar 1,000 20,000 1,000
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000
Mass Flow tonne/hr 4,500 79,768 75,269
Volume Flow cum/hr 7,695 142,059 123,349
Enthalpy M Mkcal/hr -3,118 47,969 46,663
Density kg/cum 584,783 561,517 610,207
Mole Flow MMscmh
PROPA-01 0,002 0,002 < 0,001
ISOBU-01 < 0,001 0,007 0,007
N-BUT-01 trace 0,011 0,011
2-MET-01 trace 0,009 0,009
Mole Frac
PROPA-01 0,980 0,077 524 PPM
ISOBU-01 0,020 0,231 0,249
N-BUT-01 43 PPM 0,385 0,417
2-MET-01 trace 0,308 0,334
**k VAPOR PHASE ***
Mole Flow
Volume Flow
Compressibility
HeatCapRatio

| Aspen Plus - Caso 5 Rad Frac - [Block B1 {RadFrac) Results Summary - Data Browser]

"1 File Edt View Data Teols Run Plat Library ‘Window Help

DIs(@| =5 =@ %|| id-v|sllelo| | E ||« =] 7 = 3
k | || =7 ||| s
‘ Results Summary J I l“ ﬂ Results J ﬂ
¥ m Components Summary l Balance ] Split Fraction }
+ -] Streams
=3 BIncksBl Wig: Condenser / Top stage = Basis: Male =
: E+ [ Design Specs Condenzer / Top stage perfamance

G vary

Results Summary
Profiles

(q EO Variables

Stream Results
<3 Resuls Summary

Temperature: ’W

Heat duty: -4 5386575 | M

Subcooled duty: ’— ’—_|
Distilate rate: ’m ’m
Reflu rate: ’m ’m
Reflu ratio: ’m

Free water distillate rate: ’— ’—_|
Free water reflu ratio: ’—

Para la segunda columna se considera un numero de pisos de 62 (60 + 2),
D/F—* 0.2498 , relacion de reflujo de 6. Se resuelve y se observa que no se consigue la
pureza requerida. Para conseguir q ue la pureza sea de 0.98, se realiza un DESIGN

SPECS. Como especificacion se considera

una pureza de 0.98, de i-butano, en la

corriente de destilado. Como variable que permitimos cambiar para conseguir la pureza,

11
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indicamos la relacion de reflujo. El intervalo en el que permitimos que varie es entre 0 y
10. Los resultados obtenidos son:

Caso 5 ShortCut
Stream 1D DESTILA1 [DESTILA2 |FEED RESIDUO1 [RESIDUO2
T emperature C -42,2 -11,9 40,0 1.8 8.4
Pressure bar 1,000 1,000 20,000 1,000 1,000
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
Mass Flow tonne/hr 4,500 17,338 79,768 75,269 57,930
Volume Flow cum/hr 7,695 29,118 142,059 123,349 94,563
Enthalpy MMkcal/hr -3,118 -11373 47,969 46,663 35215
Density kg/cum 584,783 595,448 561,517 610,207 612,614
Mole Flow MMscmh
PROPA-01 0,002 <0,001 0,002 <0,001 trace
ISOBU-01 <0,001 0,007 0,007 0,007 <0,001
N-BUT -01 trace <0,001 0,011 0,011 0,011
2-MET -01 trace trace 0,009 0,009 0,009
Mole Frac
PROPA-01 0,980 0,002 0,077 524PPM trace
ISOBU-01 0,020 0,980 0,231 0,249 0,006
N-BUT -01 43 PPM 0,018 0,385 0,417 0,549
2-MET -01 trace trace 0,308 0,334 0,444
*** VAPOR PHASE ***
Mole Flow
Volume Flow
Compressibility
HeatCapRatio

| Aspen Plus - Caso 5 Rad Frac{2columna) - [Block B3 (RadFrac) Results Summary - Data Browser]
: File Edit Wiew Data Tools Run Flob  Library  window Help

D[ @] S| t(@| K| idl-r|s)|s|<€la] v & | = B o) B

I || =7 | |@+|
‘ Results Summary ﬂ tj | J ﬂ Resuts = ﬂ E
+ -] Streams Summary ] Ba\anc:e] Split Fraction ]
=] Elocks
e % Bl Wigw: Condenger / Top stage B asis: Mole -
= B3
+ (3] Design Specs Condenser / Top stage performance
+ % ary Temperature: -11.893354 |
Il Results Summary - '—_|
Prefiies Heat duty: 10786146 |M -
(q EC Variables Subcooled duty
Stream Results Distilate rate: 000668937 |MMscmh hd
-l Resuls Sumary R rate: DOMOT036 [MMsemh =
Reflus ratio 13067341
Free water distillate rate:
Free water raflux ratio:

Para la tercera columna se considera un ntimero de pisos de 14 (12 + 2),
D/F—* 0.5526, relacién de reflujo de 6. En es te caso se cum plen las especificaciones
con estas condiciones, de m anera que no es necesario realizar el Design Specs. Los
resultados obtenidos son:
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Caso 5 ShortCut
Stream ID DESTILAL DESTILA2 DESTILA3 FEED RESIDUOIL RESIDU®2 |RESIDUO3
Tenperature C 42,2 -11,9 0,9 40,0 1,8 8,4 26,3
Pressure bar 1,000 1,000 1,000 20,000 1,000 1,000 1,000
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
Mass Flow tonne/hr 4,500 17,338 28,928 79,768 75,269 57,930 29,002
Volume How cumhr 7,695 29,118 47,974 142,059 123,349 94,563 47,181
Enthalpy MMk cal/hr 3,118 -11,373 -17,951 47,969 46,663 235,215 -17,140|
Density kgium 584,783 595,448 02,992 361,517 610,207 612,614 614,701
Mole Flow MMscmh
PROPA{1 0,002 <0,001 0,002 <0,001 trace
ISOBU-01 <0,001 0,007 <0,001 0,007 0,007 <0,001 trace’
NBUT-01 trace <0,001 0,011 0,011 0,011 0,011 <0,001
2MET-01 trace trace <0,001 0,009 0,009 0,009 0,009
Mole Frac
PROPA{1 0,980 0,002 0,077 524 PPM trace
ISOBU-01 0,020 0,980 0,011 0,231 0,249 0,006 4 PPM|
NBUT-01 43 PPM 0,018 0,986 0,385 0,417 0,549 0,010
2MET-01 trace trace 0,002 0,308 0,334 0,444 0,990
*** VAPOR PHASE ***
Mole Flow
Volume How
Conpressibility
HeaCapRatio

| Aspen Plus - Caso 5 Rad Frac{3columna) - [Block B4 (RadFrac) Results Summary - Data Browser]
: File Edt %“ew Data Tools Run Plot  Lbrary window Help

D|@|@| S|4 B/ W|| &]-¢|2( 9| <€(a] || T |0 [v] =] @ & 3
D | | B3| =7 @] | B

| Resuls Summary j i | J ﬂ Resuls ﬂ ﬂ
¥ @ Streams Summary ] Balance ] Split Fraction }
- Blocks
+ [ Bl Wiew: ’W Basis: ’m
j % :3 Condenser / Top stage performance
Res.ults Summary Temperature: 'W )
E::T:rsiahlas el V635842 [Mbdkcaite
Stream Resuts Subenoled duly r !—_|
+-@f  Results Summary Distillate rate: M’m
Reflux rate: ’m ’m
Reflus ratio: 'E—
Free water distillate rate: l— ’—_|
Free water reflus ratio: l—

En el siguiente cuadro se resum en las condiciones de operacion de cada una de
las columnas para conseguir la especificacion de pureza requerida.

Columna Relacmp de Presion (Bar) N° de platos D/F
reflujo
1 8.94 1 30 0.078
6.13 62 0.249
3 6.00 1 14 0,553
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Como podemos observar, la separacion mas compleja es la del i-butano y n-

butano (por eso se necesitan m as pisos para la separacion). Esto es debido a que son
isomeros y la diferencia en el punto de ebullicion es baja.

PROCEDIMIENTO D:

Para observar com o varia el consum o energético de las colum nas vamos a
estudiar otra forma de operacion, que perm ita obtener la separacion deseada. En este
caso, en las especificaciones de disefio, permitiremos variar la relacion destilado carga.

Para la primera columna se indica u na relacion de reflujo de 9y se realiza un
Design Specs de D/F entre 0.01 y 0.5. La solucion es D/F = 0.0022.

Para la segunda columna se considera una relacion de reflujo de 6 y se realiza un
Design Specs de D/F entre 0.01 y 0.6. La soluciéon es D/F = 0.0397.

En la tercera colum na se han cons iderado las mismas condiciones que en el
procedimiento C.

Los resultados de calor para cada uno (en valor absoluto):

Columna 1° (MMKcal/h) Columna 2° (MMKcal/h) Columna 3° (MMKcal/h) Total
Caso | Condensador | Calderin | Condensador | Calderin | Condensador | Calderin | (MMKcal/h)
C9 4,5356534 | 2,72359992 10,78672| 10,861851 18,689842 | 18,8138438 | 66,4115101
D°) 4,5328466 | 2,7209509 10,491145|10,5651475 18,750419 | 18,874598| 65,935107

A la vista de estos datos, podem os concluir que las condiciones del apartado d°)
consiguen unos consumos energéticos mas Optimos.
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Caso 6

OBJETIVO

El objetivo de es la re cuperacion de etanol y n-he xano con una pureza superior
al 95%, de una corriente alimento constituida por una fracciéon molar de etanol de 0.65 y
una de n-hexano de 0.35. Para ello dispone mos de dos colum na de destilacion que
pueden trabajar con una relaci 6n de reflujo m axima de 10 y una presion entre 1y 10
atm.

PROCEDIMIENTO:

En primer lugar realizarem os la simulacién d e la p rimera corriente con una
ShortCut (DSTWU), conlo que podemos obtener datos pa ra resolver la columna
RadFrac. Para facilitar el trabajo, consideramos la utilizacién de un duplicador
(Manipulators — > Dupl ) para poder utilizar una corriente, de lasm  ismas
caracteristicas, como entrada a la columna DSTWU y Rad Frac.

DESTASHO

FEED15SHO RESIMSHO

B2

DUFPL

Posteriormente se indican los componentes que participan en la simulacion:
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| Aspen Plus - Caso 6 1° columna - [Components Specifications - Data Browser]

: File Edit “iew Data Tools Run  Plob  Lbrary  Window Help

D|=(d| =&
E2 G PNV ES Y | |@0lF = | 28| | #a|es
|0 Specifications j I k= | J L] ﬂ Al - ﬂ ] E
+ m Setup JSeleclionl Petroleum] MNonconventional ]JDatabanks]
- Components
&) Specifications Defing components
l:' AS:EY'IIBLTnd Component 1D Type Component name Faormula
() Light-End Properties
+-[] Petro Characterization p [ETHAN-D1 ETHANOL C2HED-2
() Pseudocomponents M-HE:-01 M-HE=<AMNE CEH14-1
() Attr-Comps *
£ Henry Comps
() UNIFAC Groups
£ Comp-Groups
=

Después indicamos el modelo ter modinamico a utilizar. En este cas o se ha
considerado adecuado un modelo de coeficiente de actividad Unifac, ya que tenemos un
componente polar, el etanol, y el modelo Pe ng Robinson no sim ula bien este tipo de
compuestos.

Para verificar que en esta m ezcla existe un azeodtropo, se representa los datos de
equilibrio. (Tools — Analisis — Property — Binary). Se indica el tipo de
grafico T-xy y lapresion a la que se quieren obtener los datos (se ha indicado una
presion de 1y 10 bar).

o T-xy for ETHAN-01/N-HEX-01
Cf' T T T 1 T
il T-x 1.0 bar
=\ ~]_ — T-x 10.0 bar
9l N ~ — Ty 1.0bar
O — T~y [ —
T-y 10.0 bar
Qo
SN
§ —
Do
=5
)
Fo
@ ——
o \\\ //-——_ //
© B— ——

0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Liquid/Vapor Molefrac ETHAN-01

Como se observaen larep resentacion el s istema etanol,n-hexano forma un
azeodtropo. Para una presion de 10 atmosferas la composicion del azedtropo es de una
fraccion molar de etanol de 0,5 y para 1 atmosfera la composicion es de 0,337 de etanol.

La forma de separar lo s azeotropos, para este sistema, es utilizar una p rimera
columna a baja presion (1 atm dsferas) y posteriormente una columna a alta presion (10
atmosfera). De la columna de baja presion se obtiene, como producto de fondo, etanol
de gran pureza, y por cabeza se obtiene el azedtropo corresp ondiente. En la columna de
alta presion se obtiene, como producto de fondo, hexano de gran pureza, y por cabeza se
obtiene el azeotropo correspondiente.
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Para la prim era columna, a baja pres 1i6n, en la sim ulaciéon de la Shortcut
indicamos una relacion de refl ujo inicial de 6 (inferior a la méxima fijada como 10).
Después indicamos la recuperacion del com ponente clave ligero (hexano) en un valor
muy alto (el m ayor numero posible que permite el program a es 0,99999999) y el
componente clave pesado es el etanol. Para f ijar la recuperacion debemos de realizar el

siguiente céalculo:

Datos iniciales supuestos: - Alimentacion 100 Kmol.
- n-hexano en el residuo: 0 Kmol.

»
>

Azeotropo 35 Kmol hexano (Xp'=0,663)
X Kmol etanol (Xp™=0,337)
—— >

65 Kmol etanol
35 Kmol hexano

»
>

(65-X) Kmol etanol

0 Calculo del caudal de destilado

Aplicando la siguiente regla de tres:

35 Kmol hexano 0,663
¢, (destilado total) 1

Destilado total: 52,79 Kmol

0 Calculo del caudal de etanol en el destilado

Etanol en el destilado = Destilado - Xp® = 52,79-0,337= 17,79 Kmol
0 Célculo de la pérdida de etanol por cabeza

etanol en el destilado 17,79

: =0,274
etanol alimentado 65

pérdida de etanol por cabeza =
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Para la simulacion en Aspen, pondremos un valor superior a éste tedrico (por

ejemplo 0,3).

| Aspen Plus - Caso 6 1° columna - [Block B1 (DSTWUY) - Data Browser]

| File Edit View Data Tools Run Plat  Library Window Help
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+-¥) B2 Heavy kew: and liquid distillate
+-(7] Reactions Comp: ETHAN-OT -
+-(7] Conwergence g ) '037
+-(7] Flowsheeting Options ecav. -
+-(7]  Model Analysis Tools

Posteriormente indicamos las condiciones de la corriente de entrada (25°C, 1 atm,
fraccion molar de etanol 0,65 y fraccion molar de n-hexano 0,35).

| Aspen Plus - Caso 6 1° columna - [Stream 1 (MATERIAL) Input - Data Browser]
T File Edit Wiew Data Tools Run Plot Library Window Help

D8] (| G| K| id]-¢|#) 4<[er| Wef| TH »[v|u]| =] F| = B
jaizs G FYP ) 1Y SlalglE =] w5l

[ 1rpue | B [mMETCBER -] &= <& | [ I [ N>
w3 Setup JSpecifinalinns] Flash Options } } ] EO Options: }
4 (¥ Components
4[] Properties Substieam name: | MIXED -
B streams State variables Compasition
| 10 — |Tempe|atu|e j ‘MO\E'FIEC jl J
E (LT ol . 5 jv Component Value
EO Variables
-] DESTISHO Pressure - Dl SMEHHD 055
w1 FEEDISHO ,'Iim N-HE=-01 0.35
#-[] RESILSHO
=¥ EBlocks
#-M Bl Total flows Male hd
W B 100 kanoléhe -
(7] Reactions
® ] Conwergence
# -] Flowsheeting Options
£ Model Analysis Tools
-] ED Configuration
#-3  Resuls Summary
Tatal ’T—
Lets pou type the companent flow, fraction or concentration. See Help.
Input Complete

™ Mixers/Splitters | Separaiors | HealExchangers | Columns | Resctors | Fressue Changers | Manipuators | 5o
Material T M T M
STREAMS Mixer FSplit S5pit
For Help, press F1
0 [ Caso & Jrcaso s Caso & (bUENO] - Mic..,

Al resolver aparece un error, que indi ca que la relacion de reflujo m inima
calculada es negativa. Esto quiere d ecir que la separacion es tan f acil, que sin reflujo
seria capaz de conseg uirse. Aln asi, As pen indica un valor de relacion de reflujo
minima de 0,1. Los resultados obtenidos son:
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Caso 6 1° Columna

Stream ID 1 DEST1SHO | FEED1SHO | FEED2RAD | RESI1SHO
Temperature C 25,0 57,8 25,0 25,0 78,0
Pressure bar 1,013 1,000 1,013 1,013 1,000
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
Mole Flow kmol/hr 100,000 54,500 100,000 100,000 45,500
Mass Flow kg/hr 6010,688 | 3914,547| 6010,688| 6010,688| 2096,141
Volume Fow | cum/r 8,354 5,934 8,354 8,354 2,963
Enthalpy MMkcal/hr -5,957 -2,865 -5,957 -5,957 -2,938
Mole Flow kmol/hr

ETHAN-01 65,000 19,500 65,000 65,000 45,500

N-HEX-01 35,000 35,000 35,000 35,000 trace
Mole Frac

ETHAN-01 0,650 0,358 0,650 0,650 1,000

N-HEX-01 0,350 0,642 0,350 0,350 8 PPB

| Aspen Plus - Caso 6 1° columna - [Block B1 (DSTWU) - Data Browser]
: File Edit Yew Data Tools Run Plot  Library Window Help

D|=(@| <[4 8

e I AN

2] vl

x e =R

= || «fResas <] >>| el wl

@ =1 afE |
+ E Components Summary l Balance ] ]
-] Streams
- 1 Results
Result§ Minimuim reflux ratio: 0.1
-G ggSTf;;anables ctual reflus ratio: E
+--@f] FEED1SHO Iinirum number of stages: 238513527
+-(@f] RESIISHO Mumnber of actual stages: 250353373
' E} gdgm Feed stage: 10,7855768
+-@f B2 Mumber of actual stages above feed:  |3,78867534
+(Fg Results Summary R eboiler heating required: 31268923 [MMkoalhr
Condenser cooling required: 297265967 | pamkccalhr
Distillate temperature; 278112865 |
p [Bottam temperature: 77 9763243 '|=C v|
Diztillate to feed fraction: 0,545
HETF:

Conocido el nim ero de pisos, lare lacion destilado carg a y el piso de
alimentacion podemos simular la separacion utilizando la columna Radfrac.
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| Aspen Plus - Caso 6 1° columna - [Block B3 (RadFrac) - Data Browser]
T File Edt View Data Took Run Flob Library ‘Window Help

NIRRT

\I_IIIIT IIEIIIE\ﬁaI@»I

FEE J_IT ercear =] €[=] <[ <] 2| Cllek| w|
=34 B3 Jl:onhgulahon] JStreams] JF‘ressure] f Condenszer ] ]
& Setup
1 Design Specs Setup options
= Mumber of stages: =
ges: 28 =
@) Heaters Coolers
£ Pumparounds Condenser: ‘ Tatal j
] Decanters Rebailer ‘ j
L] EFFicie.ncwes Yalid phases: [éapor-Liquid j
&) Reactions i
£ Condenser Hourves Corrvergence: ‘ j
£ Reboiler Hourves
£ Tray Sizing Operating specifications
g ;Vai ;a.tlng |F|ef|ux ratic j |MOIe j |U,5 | J
(=1 1ZINg N "
0,545
£ PackRating |D|st\||ate to feed ralloﬂ |MOIe ﬂ | | J
0 Properties Feed basis
@) Estimates
®) Conwergence

| Aspen Plus - Caso 6 1% columna - [Block B3 (RadFrac) - Data Browser]
: File Edit View Data Tools Runm Plot  Library  Window Help

D|@(E| =[] Ble) || &l s]a]w] v E5 o[« =] @ o ol
b= G PN T Y B ER T T
FIZ J_IT vercoen =] 4= <<[firon =] 22| Qe wof

f Configuration Jﬁheamsl JPressuls] of Condenser ] ]

&

Setup
Design Specs Feed streams
e | Mame | Stage ‘ Convention |

Heaters Coolers
Pumparounds » |FEE02F\AD |12 3‘ |

Decanters

Efficiencies
Reactions
Condenser Hourves
Reboiler Heurves
Tray Sizing

Tray Rating

Pack Sizing

Pack Rating Product streams

Froperties Mame Stage Phase Basis Flow Units Flaw ratic | Feed specs
Estimates

Convergence PESTTRAD 1 Liquid | |

Report RESITRAD 20 Liquid | |
User Subroutines
Dynamic

Dynamic Equipment HT
Block Options

EQ Variables

EQ Input

Spec Groups

Parts

TPl T T T T T T T T I g < T T T
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| Aspen Plus - Caso 6 1° columna - [Block B3 (RadFrac) - Data Browser]
") File Edit View Data Tools Run Plot Lbrary ‘Wwindow Help

D|=(d| &[] B
E= E NN T Y IIEI | |m|-»éﬁ|@*|
T EE = &) L METCBAR v e R
--EA 3 o Configuration ] o Streams JPlessurelJCOndenser ] ]
Setup
] Design Specs e
5 vy Wiew
@ Heaters Coolers Top stage / Condenser pressure
£ Pumparounds Stage 1 / Condenser pressure: |1 |atm j
£ Decanters
g ;:":z;::s Stage 2 pressure [optional]
[0 Condenser Hourves 9 Sl 2 | |bar j
£ Reboiler Hourves " Condenser pressure diop: | | J
£ Tray Sizing
£ Tray Rating Pressure drop for rest of column [optional]
| Eact :iZit'_“g {+ Stage pressure drop: | |bar j
%l Prancper;e:g " Column pressure drop: | | J
@) Estimates
®) Convergence
@ Report
@) User Subroutines
&) Dvynamic
0 Drynamic Equipment HT
& EBlock Optlons
Caso 6 1° Columna
Stream ID 1 DESTIRAD DEST1SHQ FEEDISHQ FEED2RAD RESI1RAD| RESI1SHO
Temperature | C 25,0 58,2 57,8 25,0 25,0 78,3 78,0
Pressure bar 1,013 1,013 1,000 1,013 1,013 1,013 1,000
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
Mole Fow | kmoVhr 100,000]  54,500| 54,500 100,000| 100,000| 45500 45500
Mass Flow kghr 6010,688| 3914,547| 3914,547| 6010,688( 6010,688| 2096,141| 2096,141
Volume Flow | cumvhr 8,354 5,938 5,934 8,354 8,354 2,965 2,963
Enthalpy MMkcal/hr -5,957 -2,864 -2,865 -5,957 -5,957 -2,938 -2,938
Mole Fow kmolhr
ETHAN-01 65000| 19,500| 19,500| 65000 65000 45500| 45500
N-HEX-01 35000|  35000| 35000 35000| 35,000 trace trace
Mole Frac
ETHAN-01 0,650 0,358 0,358 0,650 0,650 1,000 1,000
N-HEX-01 0,350 0,642 0,642 0,350 0,350 trace 8 PPB

Los resultados obtenidos muestran como el etanol se obtiene practicamente puro
en el residuo y por cabeza se obtien en el azeotropo correspondiente a una presion de 1
atm.

Una vez conseguido el etanol practicam ente puro utilizaremos una colum na a
alta presion para separar el n-hexano. En ~ primer lugar colocam os una bom ba para
aumentar la presion hasta un valor de 10 atmosferas. Posteriormente colocamos un
duplicador para facilitar la simulacion con la Shortcut y posteriormente con la RadFrac.



ese Caso 6
Universidad Simulacion y Optimizacion de Procesos Quimicos
Rev Juan Carlos Trabajo realizado por: M* Begofia Martinez Serrano

DESTZSHO

DEST1SHO

RESIZSHO
FEED1SHO RESI1SHO

FEEDZSHO

B2

‘ B3

DUFL

B7

ll

BOMBA
B

DUFL

DEST1RAD

FEEDZRAD

o

RESIMRAD

Para simular la bomba simplemente es necesario indicar del equipo que se trata y
la presion de descarga.

| Aspen Plus - Caso 6 2° columna - [Block B7 (Pump) - Data Browser]

"I Fle Edit Wiew Data Tools Run Plob Library  Window Help

D|=E| =[] 5|
=2 E EN N Y ||| { =~ { 28| | wa|s8
| 87 | | B |METCEAR ~| & ﬂ Input = ﬂ & ﬂ
(] Setup JSpeciﬁcations] Calculation Options ] Flash Options ]
+-{ff] Components
+-(3] Properties Model
+-(f5) Streams i Turbine
=g Blocks
4 % g; Purnp outlet specification
£
o B i+ Discharge pressure: |1D |atm ﬂ
+-if BT " Pressure increass: | | J
* g gg " Pressure ratio:
= G‘ Input " Power required: | | J
0 Block Options " Usge performance curve to determine dizcharge conditions
(4§ EC Variables
0 EC Input Efficiencies
g EgretcsGroups Fump: ’— Diriver. ’—
+-(7] Reactions

Para la simulacién de la Shortcut indicamos una relacion de reflujo inicial de 6
(inferior alam 4xima fijada como 10). Después indicam os la recuperacion del
componente clave ligero (etanol) en un valo r muy alto (el m ayor nimero posible que
permite el programa es 0,99999999) y el componente clave pesado es el n-hexano. P ara
fijar la recuperacion debemos de realizar el siguiente calculo:
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Datos iniciales:- Composicion y caudal de la corriente de destilado de la 1° columna
- etanol en el residuo: 0 Kmol.

»
>

Azebtropo X Kmol hexano (Xp"=0,5)
19,5 Kmol etanol(Xp°=0,5)

— >

19,50 Kmol etanol
35 Kmol hexano

»
>

(35-X) Kmol n-hexano

0 Calculo del caudal de destilado

Aplicando la siguiente regla de tres:

19.5 Kmol etanol 0.5
¢, (destilado total) 1

Destilado total: 39 Kmol

0 Calculo del caudal de n-hexano en el destilado

n-hexano en el destilado = Destilado - Xp° = 39-0,5= 19.5 Kmol
0 Cidlculo de la pérdida de n-hexano por cabeza

n - hexano en el destilado ~ 19.5

pérdida de etanol por cabeza = : =0,557
Hexano n - hexano alimentado 35

Para la simulacion en Aspen, pondremos un valor superior a éste tedrico (por
ejemplo 0,6).


Andres
Texto escrito a máquina
Hexano

Andres
Texto escrito a máquina


ese Caso 6
Universidad Simulacion y Optimizacion de Procesos Quimicos

Rev Juan Carlos Trabajo realizado por: M* Begofia Martinez Serrano

| Aspen Plus - Caso 6 2° columna - [Block B (DSTWU) - Data Browser]
"I Fle Edit View Data Took Run Plot Library ‘Window Help

SEL] Bl @] W | ol bl lar] ol | [ (0[] = B| @) B
Jad =Y G PNVN ET LY QS i R R T ]
|
e ] EfE e =] |9 «lime <] 2] Ol wl
w-() Setup VSpecifications| Calculstion Opions | Convergence |
+-@ Components
#-(¥] Properties Colurnn specifications Pressure
#-@f Sreams ~ Humber [ =1 | | Condenser [0 [am =]
- @q Elodks of stages
=-Ga B & Feflucratio.  [5 LSS 10 am___ 5
H m B2
i % :3 Key companent recoveries Condenser speciications
o Light key: @ Total condenser
o &y B9 Comp: ETH&N-0 - ~ :evt‘\la\cundenserwitha”vapur
& ot Recov: [099339933 flete
@)  Block Options ¢~ Pattial condenser with vapor
Ed O variables Heawy key: and liquid distilate:
@ EOInput Comp: [W-HEXDT - E—
@)  Spec Groups Recov ’Dﬁi
£ Ports =
#-(*] Reactions
+-(¥] Convergence
+ D Flowshesting Options
¥ ] Model Analysis Tools
®- ] EO Configuration

Al resolver aparece un error, que indi ca que larelacion de refluyjo m inima
calculada es negativa. Esto quiere d ecir que la separacion es tan f acil, que sin reflujo
seria capaz de conseg uirse. Aln asi, As pen indica un valor de relacion de reflujo
minima de 0,1. Los resultados obtenidos son:

Caso 6 1°Columna

Stream ID BOMBA | DESTIRAIDDESTISH(Q DEST2SHO| FEED1SH( FEED2R AIDFEED2SHO| RESIIRAD| RESIISHO | RESI2SHO
Temperature |C 25,0 59,4 58,2 578 133,6 25,0 25,0 59,4 78,3 78,0 166,6
Pressure bar 1,013 10,133 1,013 1,000 10,133 1,013 1,013 10,133 1,013 1,000 10,133
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
MoleFlow | kmol/hr 100,000 54,500 54,500 54,500 40,500 100,000 100,000 54,500 45,500 45,500 14,000
Mass Flow | kghr 6010,688| 3914,547( 3914,547| 3914,547| 2708,067| 6010,688| 6010,688]| 3914,547| 2096,141]| 2096,141| 1206480
Volume Flow | cum/hr 8,354 5,950 5,938 5,934 4,713 8,354 8,354 5,950 2,965 2,963 2,399
Enthalpy MM kealhr -5,957 -2,860 -2,864 -2,865 -2,082 -5,957 -5,957 -2,860 -2,938 -2,938 -0,553
Mole Flow kmol/hr

ETHAN-01 65,000 19,500 19,500 19,500 19,500 65,000 65,000 19,500 45,500 45,500 trace

N-HEX-01 35,000 35,000 35,000 35,000 21,000 35,000 35,000 35,000 trace trace 14,000
Mole Frac

ETHAN-01 0,650 0,358 0,358 0,358 0,481 0,650 0,650 0,358 1,000 1,000 14 PPB

N-HEX-01 0,350 0,642 0,642 0,642 0,519 0,350 0,350 0,642 trace 8 PPB 1,000

10
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| Aspen Plus - Caso 6 27 columna - [Block B9 (DSTWU) Results - Data Browser]
"] File Edit WView Data Tools Run Plot Library  Window Help

D= =5 =@
E=2 s PN ) Y B[ =k ilkied
|E:! Fesults j I = ~| & ﬂ Results - ﬂ (1| E

+-{3] Components Summary l Balatce ] ]
+--[a] Streams
-1-(3g] Blocks Results
+-3 Bl p [Minimum reflus ratio: 1]
+-&f B2 -
£ m B3 Bctual reflux ratio: E
¥ m B7 kdinimum number of stages: 30,3360278
+-3f B8 Murnber of actual stages: 31.8275912
-G B9
Ed Results Feed stage: 9.00027617
Ed EQvariables Murnber of actual stages above feed:  [3,00027617
Ed Stream Results Rebailer heating required: 205566188 | bimdkcalshr
*-(F  Results Summary Condenser cooling required: 1.83008978 | pimk calthe
Diztillate temperature: 133.582729 |-
B attom temperature: 166563176 |-
Diiztillate to feed fraction: 074311926
HETF:

Conocido el nim ero de pisos, lare lacion destilado carg a y el piso de
alimentacion podemos simular la separacion utilizando la columna Radfrac.

DEST2SHO

B2

DUPL

—| -]
FEED1RAD -
BOMEA
BE

FEEDZRAD
LDUFL

RESITRAD

11
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| Aspen Plus - Caso 6 2° columna - [Block BS (RadFrac) - Data Browser]
: File Edit Yiew Data Tools Run Plob  Library ‘Window Help

D[ (|| &[] B(@| W] i 5 Gllar| Nof | CE| > |0 [ | =] R ]| @B
E= PR I Y | &=l bikad

| 85 J_W ercear =] 4= <<[fimpu =] >>| Cl|Ea| Mo
--E BS JConhguratmnletleams] L= Pressure] f Condenser } ]
’-_‘ﬁ Setup
£ Design Specs Setup options
%l '\—f'ar}; Codl Murmber of stages: 34 3
eaters Caolers
1 Pumparounds Condenser: | Total j
] Decanters Rehailer: | j
@) Efficiencies Valid phases: | j
®) Reactions
£ Condenser Hourves Convergence: | j
7] Reboiler Hourves
£ Tray Sizing Operating specifications
| ;rai ;a?:ing |Enilup raticn j |Mnle j |U,?43 | J
e [Refurraio  «|[Mole ~|[05 | =
@) Properties l—
0 Estimates
0 ConyErgence
@ Report
& User Subroutines

| Aspen Plus - Caso 6 2° columna - [Block B5 (RadFrac) - Data Browser]
: File Edit Yiew Data Tools Run Plob Lbrary ‘Window Help

D|@(a| =] ®(@| W|| -7l | <] wf E (v =] 5= ) o)
b b= B PR Y | || {2 | a8

[aes J_W erceen =] SB[ <<ffieu =] >| O] wef
-y BS +f Configuration vSheams]vPrassure] +f Condenser I ]
@ Setup
{1 Design Specs Feed streams
%' Vary Mame Stage Convention
Heaters Coolers
£ Pumparounds [ [EETERHD il El
£ Decanters
&) Efficiencies
&) Reactions
{1 Condenser Heurves
£ Reboller Heurves
£ Tray Sizing
{1 Tray Rating
£ Pack Sizing
£ PackRating Product streams
g LTS Mame Stage Fhaze Basis Flowe Units Flow ratio | Feed specs
Estimates o
0 Convergence DEST3RAD 1 Liquid
& Report RESIZRAD 34 Liguid
@) User Subroutines
& Dynamic
i
Caso 6 1° Cohmnma
Stream I 1 BOMES  |DESTIRAD (DESTISHO |DEST2RAD|DEST2SHO |FEEDIEAD |FEED1SHO |FEEDZRAD |[FEED2SHO |RESIIEADL |RESIISHO |RESREAD |RESLZEHO
Temmperahire E 50 594 582 T8 1336 1331 250 50 na 594 T3 780 166 6 165 8
Precoure b 1013 10,133 1013 1,000 10,133 10,000 101 1013 10,133 10,133 1013 1,000 10,133 10,000
Wapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
Mol: Flowr lanolbr 100,000 54,500 54,500 54,500 40 403 40,500 100,000 100,000 54,500 54,500 45,500 43,500 14 007 14,000
Mass Flowr Lighr 6010688 | 3014547 IRL4 54T 014 54T| 2707506 | 2TOL06T|  G0L0683 | G0L0A623 ) 30L454T( 301454T(  2006,141( 2006141 1207,040) 1206480
Wobmne Floer | omntbr 3354 5850 598 5934 4,712 4,107 8354 8354 5850 5850 2965 2963 2401 2504
Erdhalpy Dibllicalthr -5 957 -3,860 -3 B4 -2 65 -2082 <3083 -5057 =557 -2.860 -3,860 e 2038 -0,553 -0,553
Mole Floar lanoLkr
ETHAH-01 65,000 19,500 19,500 19,500 19,500 19,500 65,000 65,000 19,500 19,500 45,500 45,500 trace trace
H-HEDE0L 35000 35,000 35,000 35,000 20993 21,000 35,000 35,000 35000 35,000 race race 14 007 14,000
Mole Frac
ETHAH-01 0,550 0358 0358 0358 0482 0481 050 0450 0358 0358 1,000 1,000 trace 14 FPE
H-HEDE0L 0350 0,542 0542 0542 0518 0,519 0350 0530 0542 0,542 race 2 I'PE 1,000 1,000

12
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Los resultados obtenidos muestran como el n-hexano se obtiene practicam ente
puro en el residuo y por cabeza se o btienen el azeotropo correspondiente a una presion
de 10 atm.

CONCLUSIONES:

En el siguiente cuadro se resum en las condiciones de trabajo de las dos
columnas utilizadas para obtener el etanol y el n-hexano practicamente puros y la
recuperacion de cada uno de los productos. La recuperacion se calcula como la cantidad
del producto obtenido dividido entre la cantidad de este producto alimentado.

1° Columna 2° Columna Recuperacion (%)
— - =
Relac_lon Presion N Relac_|on Presién | N° Pisos | Etanol | n-hexano
reflujo Pisos reflujo
0,5 1 28 0,5 10 34 0,7 40,02
Se podria recircular el destilado de la 22 columna uniéndola a
la alimentacién de la primera.

13
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Se podría recircular el destilado de la 2ª columna uniéndola a
la alimentación de la primera.


sse Caso 7
Simulacion y Optimizacién de Procesos Quimicos

Universidad 5 )
Trabajo realizado por: M* Begofia Martinez Serrano

Revy Juan Carlos

Caso 7

OBJETIVO

El objetivo de este caso es el calculo de las co ndiciones de operacion para la
obtencioén, como destilado, de una nafta cuya curva ASTM-D-86 tenga un 10% de
destilado a 110°C. Para ello se tiene una column a de destilacion de 25 etapas y una
corriente alimento formada por tres naftas (A, B y C) y ETBE. Las proporciones son de:
25 % Nafta A, 25% Na fta B, 35% Nafta Cy 15% de ETBE. Las curvas ASTM d e las
Naftas son:

ASTM D-86, % vol 0 5 10 20 30 40 50 60 70 &0 90 95 100 SG

Nafta A 78 85 86 &8 89 9% 92 93 95 96 99 101 114 0.7098

Nafta B 1og8 120 122 125 127 129 132 135 138 142 147 152 162| 0.7447

Nafta C 153 164 165 167 168 169 170 172 174 176 179 183 191| 0,7780
PROCEDIMIENTO:

En primer lugar se selecciona como plantilla el modelo de petrodleo con unidades
métricas.

Hew (%]

Personal | Refineny  Simulations

U Petraleum with English Linits =
Petroleum with Metric Uit Preview

1 Pharmaceuticals with English Urits Petroleum Simulation
1] Phamaceuticals with Metric Urits with Metric Units
. bar, kathr, kmolthr,

[ Palymers with English Units TR
calfhr, ay.

1 Polymers with Metiic Units
00 Pyrometallurgy with English Units Property Methad: None
1 Pyrometallurgy with Metiic Units
1 5 olids with English Urits

0 5 olids with Metric Units

1 5 pecialty Chemicals with English Urits Strean report
composition: Mass low

Flows basiz for input:
Mass

1] 5 pecialty Chericals with Metric Urits

Fun Type
:< ): Flowsheet hd

Cancelar

Posteriormente colocamos una colum na Radfrac y tres corrientes m ateriales
(entrada, destilado y residuo).

o
RESIDUD >
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Posteriormente indicamos los compuestos que intervienen en la sim ulacion. Las
tres naftas se indican com o tipo Assay. Ademas hay que indicar agua. El ETBE se
indica como tipo convencional y en el apartado com ponent en properties en Molecular
Structure pinchas Edit e indicas la estructura de la molécula:

C(4) H;
C (5)H3 (3 C(2) H> C ey H;

C(6) H;

| Aspen Plus - Caso 7 - [Properties Molecular Structure - Data Browser]
") File Edit ‘“iew Data Tools Run Plob Library ‘Window Help

D@ &(a] 2@ W|| E-cle sl vl mE oW =] 6 = 3
= X B[R

|ﬁ Molecular Structure j lj | J " ﬂ Al - ﬂ ﬂ
+-(M) Setup .
=[] Components Object manager
& Specifications Hame Type Status
H _‘QJ Agsay/Blend ETBE MOLEC-STRUCT [ Results Mot Available
() Light-End Properties X 7
4 0] Petro Characterization » [WATER MOLEC-STRUCT [ Results Mot Available
(7)) Pseudocomponents

| Aspen Plus - Caso 7 - [Properties Molecular Structure WATER - Data Browser]

"] Fle Edit View Data Tools Run Plot Lbrary Window Help
D@ S| sal@| x| iE-vla b6l wf| F o0 [«] =] @ =] @)

FIEA lafal» v ol a|m[E o (=) s
@ veren o el —— = R o B BT |

= Gf Setup
%) Components
specifications Define molaculs by its connectivity

(] AssayfBlend Atom1 Alom2 Band lype

Light-End Properties Mumber  Type |Mumber  Type
Petro Characterization

Pseudocompanents
Attr-Comps

Henry Comps
UNIFAC Groups
Comp-Groups
Comp-Lists
Polymers

erties I
Specications
Property Methods
Estimation
Molecular Structure
) ETBE

@ waTER
Parameters Ao rumer - o bype Gorrsspondence
Dats
Analysis Htomrumber [T g 3 I 3 g 7

Frop-Sets
Advanced Atom type C C [1 C C & C

Streams
Blocks
Reartions

VGeneral| Functional Group | Formua | Stiucture |

Single bond

Single bond

Single bond

Single bond

Single bond

LROODOOROEA
!
SR
N -
SR

Single bond

T
X
=

B

Ukl - kUpo

IR we

Hay que indicar la cantidad de 4&tomos que hay en cada tipo
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Hay que indicar que se estimen los parametros que faltan en la carpeta properties,
Estimations.

| Aspen Plus - Caso 7 - [Properties Estimation - Data Browser]
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Posteriormente hay que indicar la curva de destilacion de cada una de las naftas.
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Posteriormente indicamos la base de calculo (Peng Robinson).

Aspen Plus - Caso 7 - [Properties Specifications - Data Browser]
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Posteriormente indicamos las condiciones de la corriente de entrada (25°C, 1 atm,
un caudal de 100 Kg/h y una composicion en fraccion masica del 25% de la nafta A y B,
un 35% de la nafta c y un 15% del ETBE).

| Aspen Plus - Caso 7 - [Stream FEED (MATERIAL) - Data Browser]
" File Edt View Data Tools Run Plot Library Window Help
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Posteriormente indicamos las condiciones de la columna. El nimero de pisos es
27 (25+2), condensador total, y supondremos una relacion de reflujo de 3 y una relacion
destilado carga de 0.5.

| Aspen Plus - Caso 7 - [Block B1 (RadFrac) - Data Browser]
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| Aspen Plus - Caso 7 - [Block B1 (RadFrac) - Data Browser]
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Resolvemos el caso y vem os los resultados obtenidos en la corriente de residuo,
para la curva ASTMD86.
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Se observa que el 5% destila a 147,18 C, temperatura superior a la que
necesitamos.

Para conseguir el valor deseado se puede h acer una especificacion de disefo. Se in dica
como especificacion el valor del D86-5 en 110°C.

| Aspen Plus - Caso 7 - [Block B1 (RadFrac) Design Specs 1 - Data Browser]
: File Edit Wiew Data Tools Run Plot Library ‘Window Help
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Luego se indica la corriente qu e queremos que cumpla esta especificacion (el
residuo)

Luego como Vary indicam os la variab le que querem os variar. En este caso
consideramos la relacion destilado carga entre 0,1 y 0.8.
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Results Available

Como se observa, con esta esp ecificacion se consigue qu e la tem peratura El
resultado obtenido del disefio de especificaciones es:

| Aspen Plus - Caso 7 - [Block B1 (RadFrac) Stream Results - Data Browser]
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Select wiew option.
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CONCLUSIONES:

Las condiciones de operacion necesari as en las colum na para obtener un

destilado con el 10% a 110°C, se han cal culado mediante un Design Spec y son las
siguientes:

Presion | Relacién de reflujo | Destilado/carga| N° pisos : e .
alimentacién
1 atm 3 0,23 27 (25+2) 15




Caso §

OBJETIVO

Célculo de las condiciones de operacion necesarias en una columna para obtener
un destilado del 5% con una temperatura superior a 85°C y un contenido en pesados
(superiores a C5) inferior al 5 % en peso.

La corriente alimentada presenta la siguiente curva de destilacion y analisis de
“light end”.

Curva destilacion ASTM D-86 Analisis "light ends”

Dest (% vol.) Temp (°C Componente % peso
0 41 1sobutano 0.02
5 59 n-butano 0,43
10 67 2-Me-butano 3.90
30 89 n-pentano 6.74
50 100 22-DiMe-butano 0,05
70 118 2-Me-pentano 4.46
90 134 3-Me-pentano 1,82
95 143 n-hexano 5.89
100 153 Me-Ciclopentano %43
Specific Gravity carga: 0.7298

La columna a emplear tiene las siguientes caracteristicas:

- Numero de platos: 20
- Plato de alimentacion:10
- Pérdida de carga no significativa.

PROCEDIMIENTO:

Comenzamos el caso eligiendo como plantilla un modelo de petréleo con
unidades métricas.

Posteriormente colocamos una columna RadFrac y tres corrientes materiales
(alimentacion, destilado y residuo).



B1

DESTLAD

Luego indicamos los componentes (la nafta, los componentes del light end y el
agua ).

| Aspen Plus - Caso § - [Components Specifications - Data Browser]
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Luego en la carpeta de Component ___,, Assay/Blend seleccionamos la nafta y
pinchamos en Edit e indicamos la composicion de la curva de destilacion y la
composicion de los light end.
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Posteriormente indicamos la base de calculo Peng-Robinson y que el programa

estime los parametros desconocidos.
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Posteriormente indicamos las condiciones de la corriente de alimentacion (25°C,
presion 1 atmosfera,100 kmol/h)
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Luego indicamos unas condiciones de operacion para la columna, y en caso de
no cumplirse las especificaciones necesarias se utilizara un disefio de especificaciones.
Se pondra un nimero de pisos de 22 (20 +2), relacion de reflujo de 5 y una relacion
destilado carga de 0.5. La alimentacion se introduce en el piso 11 (10+1). Y la presion
se supone atmosférica.
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Los resultados obtenidos son:
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Como se observa no se cumple la especificacion del 5% temperatura igual o
superior a 85°C. Para conseguirlo utilizamos un disefio de specificaciones.
Consideramos en Define la variable D-85 5 en el valor de Property Value en un valor de
86°C en el residuo. En Vary consideramos la relacion D/F que varie entre 0,1 y 0,99.
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Para conseguir la especificacion del contenido en pesados (superiores a C5)
inferior al 5% se varia la relacion de reflujo, pero sin embargo no se consigue la
especificacion deseada.

(DEJAR, pero quitar en el de mandar).
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CONCLUSIONES:

Recortar pantallas
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Caso 9

OBJETIVO

El objetivo de este caso es reducir el contenido de benceno (inferior al 1%) de
una gasolina m ediante una extraccion liq uido-liquido. Como gasolina se utiliza una
mezcla de n- hexano y benceno (con 95 y 5% en peso respectivam ente) y com o
disolvente se utiliza furfural. Se determ inaran las condiciones de operacion (relacion
furfural/carga y temperatura) para los siguientes casos:

a°) Utilizando un decantador existente en la planta y con una presion de 3
atmosferas.

b°) Con una columna de extraccion de 5 etapas a una presion de 3 atmosferas.

PROCEDIMIENTO A:

En primer lugar colocam os un m ezclador, param ezclar la gaso lina y el
disolvente (furfural) ¢ ue entran com o una Unica corriente (feed) al d ecantador
disponible en la planta. Del decantador se obtienen dos corrien tes (la fase extracto y
refinado). Entre el m ezclador y el decantado r se ha con siderado una bomba para
alcanzar la presion de 3 atmosferas requerida en el decantador.

GASOLINA

FURFURAL L

FEEDDECA
REFINADD

EXTRACTO

Posteriormente indicamos los compuestos que intervienen en la simulacion (n-
hexano, benceno y furfural)
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Posteriormente seleccionamos el modelo termodinamico, en este caso se utilzara
el modelo de coeficiente de actividad NRTL, ya que, tenemos compuesto no ideales con
gran polaridad.
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Posteriormente indicamos las condici ones de las corrientes. Supondremos que
todas se encuentran a 25°Cy 1 atm Osfera. Ademas supondremos un caudal de
disolvente de 300 Kg/h y un caudal de gasolin a de 100 Kg/h. Una vez resuelto el cado
se comprueba si la corriente obtenida tien e menos de un 1% de benceno. Si no se
cumple esta especificacion, se hard una andlisis de sensibilidad para determ inar las
condiciones necesarias.
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Luego indicamos las condiciones del mezclador (25°C y 1 atmosfera).
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Indicamos la presion de descarga de la bomba en tres atmosferas.
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Posteriormente se indica las condiciones del decantador se considerd la presion
dada por el problema (3 atm) y una temperatura de 50°C (las extracciones suelen operar
entre 25 y 50°C. Como Key componente indicamos el agente extractor (furfural).
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Ahora se colocan dos separadores sim  ples para elim inar el furfural de la
corriente de extracto y refinado.

GASOLINA

FURFURAL

FEEDDECA
REFINADO

EATRACTO

En los separadores indicam os que las corr ientes que tienen furfural (furfure y
furfuext) presenten un split fraccion de 1. con esta especificacion se indica que en dicha
corrientes so6lo sale furfural (separacion perfecta 100% del furfural).
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Los resultados obtenidos son:
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Stream 1D EXTRFIN| REFINFIN
Temperature |C 50,0 50,0
Pressure bar 3,040 3,040
Vapor Frac 0,000 0,000
Mole Flow kmol/hr 0,561 0,606
Mass Flow kghr 47860 52,140
Volume Flow | cum/hr 0,073 0,081
Enthalpy MM kcalhr -0,022 -0,028
Mass Flow kghr
N-HEX-01 43368 51,632
BENZE-01 4,492 0,508
FURFU-01
Mass Frac
N-HEX-01 0,906 0,990
BENZE-01 0,094 0,010
FURFU-01
Mole Flow kmol/hr
N-HEX-01 0,503 0,599
BENZE-01 0,058 0,007
FURFU-01
Mole Frac
N-HEX-01 0,897 0,989
BENZE-01 0,103 0,011
FURFU-01

La concentracion de benceno obtenida en la corriente de refinado es superior al
1%, con lo cual las condiciones de operaci o6n seleccionadas no son las adecuadas. Se
hace un anélisis de sens ibilidad en el que com o variable a obtener (define) se define la
fraccion masica de benceno en el refinado. Como variable manipulada (vary) se varia el
caudal mésico de la corriente de disolvente (furfural).
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W] Convergence
-] Fowshesting Options

Los resultados obtenidos se muestran en la siguiente tabla:

100 0,02338905
120 0,02052634
140 0,01828493
160 0,01647969
180 0,01500039
200 0,01376414
220 0,01271561
240 0,0118152
260 0,01103362
280 0,01034889
300 0,00974257
320 0,00920455
340 0,00872275
360 0,00828881
380 0,007896
400 0,00753867

Podemos repetir la simulacion a una temperatura mas baja (25°C), para ver cdmo
influye la temperatura en la solubilidad disolve nte- gasolina. Repitiendo el analisis de
sensibilidad considerando un intervalo de fu rfural entre 25 y 100 Kg/h, se obtienen los
siguientes resultados:

25 0,03495834
30 0,02950652
35 0,02526414
40 0,02191257
45 0,01922235
50 0,01703165
55 0,01522621
60 0,01372207
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65 0,01245098

70 0,01137119

75 0,01044501

80 0,0096439

85 0,00894636

90 0,00833412

95 0,00779207

100 0,0073084

Segun los resultados obtenidos a m enor temperatura la separacion es m as fécil,
pues se necesita un caudal de disolvente inferior.

PROCEDIMIENTO B:

Para esta simulacion consideramos una columna de extraccion de 5 etapas y con
una presion de 3 atm . Ademas se colocaran dos colum nas de separacion sim ples para
recuperar el furfural de la corriente de extracto y refinado.

El furfural se introduce por la parte superior de la to rre de extraccion, ya que es
mas pesado que la gasolina. Como productos se obtienen dos corrientes: una de refinado
por la parte superior (gasolina con menor cantidad de benceno) y otra de extracto por la
parte inferior (contiene la mayoria del disolvente).

FURFUREF

Indicamos los componentes que intervienen en la simulacion:
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Aspen Plus - Caso ¢ apartado b - [Components Specifications - Data Browser]
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Posteriormente seleccionamos el m odelo termodinamico, en este caso se
utilizara el modelo de coef iciente de actividad NRTL, ya que, tenem os compuesto no
ideales con gran polaridad.

Indicamos las condiciones de las co

Aspen Plus - Caso 9 apartado b - [Properties Specifications - Data Browser]

T Fie Edit Yiow Data Tools Run Plot Library Window Help
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rrientes de entrada (25°C y 3 atm

Dy

supondremos una corriente de furfural de 300 kg/h para un caudal de gasolina de 100

Kg/h. Para ajustar las condi

sensibilidad.

ciones, posteriormente ser ealizard un analisis de
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| Aspen Plus - Caso 9 apartado b - [Stream FURFURAL (MATERIAL) Input - Data Browser]
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+-(] FURFUREF
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Il ks 11 hine Haa camnenant B Fractinn ar coneantstion Ges Haln
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[

En las especificaciones de la colu mna de extraccion indicam os el nimero de
etapas (5), que el Key com ponent de la prim era fase liquida es el furfural y el de la
segunda es el n-hexano (com ponentes mayoritarios de am bas corriente). Adem as
indicaremos el perfil de presiones (presion 3 atmdsferas en el plato 1 y 5). También hay
que indicar la temperatura en el primer plato (25°C).
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Aspen Plus - Caso 9 apartado b - [Block B1 (Extract) Estimates - Data Browser]
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Para las columnas de separacion de furfural se procede exactamente igual que en
el apartado a. Los resultados obtenidos son:

caso 9 apartado b
Stream 1D REFINFIN
T emperature |C 22,1
Pressure bar 3,000
Vapor Frac 0,000
Mole Flow kmolhr 0,692
Mass Flow kghr 59,632
Volume Flow |cum/hr 0,089
Enthalpy MMkecal/hr -0,033
Mass Flow kghr
N-HEX-01 59,632
BENZE-01 trace
FURFU-01
Mass Frac
N-HEX-01 1,000
BENZE-01 2 PPB
FURFU-01
Mole Flow kmolhr
N-HEX-01 0,692
BENZE-01 trace
FURFU-01

Como la fraccion de b enceno puede ser superior alaob tenida (es decir la
cantidad de disolv ente puede ser inferio r), hacemos un analisis de sens ibilidad
considerando una caudal de furfural entre 25 y 100 Kg/h.

12
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Los resultados obtenidos se muestran en la siguiente tabla:

25 0,02555095
30 0,01632786
35 0,0107826
40 0,00719947
45 0,0049054
50 0,00334519
55 0,00227913
60 1,54E-03
65 1,03E-03
70 0,00068852
75 0,00045872
80 0,00030412
85 0,00020097
90 0,00013403
95 8,77E-05
100 5,76E-05
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CONCLUSIONES:

Como hemos estudiado en el apartado a, la temperatura es un factor que afecta a
la extraccion (a diferencia de en destilacion, donde influye m enos).En esta sistema, a
mayor temperatura mas facil es conseguir la extraccion deseada.

Comparando la utilizacion de un decanta dor y de una columna de extraccion, se
observa como en la colum na de extraccion la operacion es mds sencilla (se n ecesita
menos disolvente para producir la extraccion). Esto es debido a que se tienen varias
etapas de equilibrio y el contacto del disolvente y la alimentacion es mas eficaz.

Presion relacion
e e (atm) furfural/carga
decantador 50 3 3
decantador 25 3 0,8
columna 25 3 0,4

14
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Caso 10
OBJETIVO

Obtener acetona y cloroformo con una pureza su perior al 99% partiendo de una
mezcla equimolar de dichos com puestos. Para ello se d isponen de dos colum nas que
pueden operar entre 1 y 5 atm. De presion y sin limite de relacion de reflujo.

PROCEDIMIENTO :

En primer lugar realizarem os la simulacién d e la p rimera corriente con una
ShortCut (DSTWU), conlo que podemos obtener datos pa ra resolver la columna
RadFrac. Para facilitar el trabajo, consideramos la utilizacién de un duplicador
(Manipulators = > Dupl) para poder utilizar una corriente, de las mism as
caracteristicas, como entrada a la columna DSTWU y Rad Frac.

DEST1EHO

FEEDSHOR ]

B1

Posteriormente se indican los componentes que participan en la simulacion:

| Aspen Plus - Caso 10 - [Components Specifications - Data Browser]
T File Edit ¥iew Data Tools Run Plot Library Window Help

D[|6| 25| @ k| fal-|s(s(<la] w| w| =] 2| a| @
P afal w5 fh | || {27 @) w6
@ specifications g i=1E| = @] <= > CileE| el

¥ setup
Specifications
Simulation Options Define components

Straam Class Component 1D Type Companent name Farmula
Substreams

Units-Sets ) [RCETO-O {ACETONE C3HED-1
Cuskom Units CHLOR-01 ICHLOROFORM  [CHCL3
Report Options

‘ompanents i
Specifications
AssayfBlend

Light-End Properties
Petro Characterization
Pseudocomponents
Aktr-Comps

Heniry Comps

UMIFAC Groups
Comp-Groups
Comp-Lists

Polyrmers

Properties

Streams

Blacks

% Bl

&) B2

"Seleclinnw Petroleum | Moncanventional |+ Diatabanks |

FAAK R

pDRropoopOUS

s B @

Input Find Elec 'wizard User Defined Rearder Review

Blnck Cptions
EO Yariables

o [Famnanant IR 1 data are tn he rtieved from datahank < snter sither Camnanent lame arFo

VadC




ese Caso 10
Universidad Simulacion y Optimizacion de Procesos Quimicos
Rev Juan Carlos Trabajo realizado por: M* Begofia Martinez Serrano

Después indicamos el modelo ter modinamico a utilizar. En este cas o se ha
considerado adecuado un modelo NRTL, que es el que nos indica el problema.

Para verificar que en esta m ezcla existe un azeodtropo, se representa los datos de
equilibrio. (Tools — Andlisis — Property — Binary) . Se indica el tipo de
grafico T-xy y la presion a la que se quieren obtener los datos (se ha indicado una
presion de 1 y 5 atm).

o T-xy for ACETO-01/CHLOR-01
3
Q L
‘_| T —
o
i
o7 T-x 1.0 atm
o
0599' T-x 5.0 atm
To T-y 1.0 atm
5
o T-y 5.0 atm
Eo
© ©
l_
o
N~
o —
o
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Liquid/Vapor Molefrac ACETO-01

Como se observa en la repres entacion el sistema acetona-cloroformo forma un
azedtropo. Para una presion de 5 atm Osferas la com posicion del azedtropo es,
aproximadamente, de una fraccion molar de acetonade 0 .2 ypara 1 atm oOsfera la
composicion es de 0.35 de acetona

La forma de separar los aze6tropos, para este sistema, es utilizar un sistem a de
separacion PSD, utilizando una p rimera columna a alta pres i6n (5 atmosferas) y
posteriormente una columna a alta presion (1 atmdsfera). De la columna de alta presion
se obtiene, como producto de cabeza, acetona de gran pureza, y por fondo se obtiene el
azeotropo correspondiente. En la columna de baja presion se obtiene, como producto de
cabeza, cloroformo de gran pureza, y por fondo se obtiene el azedtropo correspondiente.
El problema que presenta la separacion es el elevado num ero de pl atos que seran
necesarios, ya que, las curvas de equilibrio se encuentran muy juntas.

Indicamos las condiciones de la corrien te de entrada (25°C, 5 atm, fraccidon
molar de cloroformo y acetona 0,5 en fracciéon molar).
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Para la p rimera columna, a alta pres 16n, en la simulacion de la Shortcut
indicamos una relacion de reflujo inicial de 15 (valor muy elevado, ya que la separacion
es muy compleja) . Después indicamos la recuperacion del com ponente clave pesado
(cloroformo) en un valor m uy bajo (por ejem plo 0,00000001) y el componente clave
ligero es la acetona. Para fijar la recuperaci o6n de esta deb emos realizar el siguiente
calculo:

Datos iniciales supuestos: - Alimentacion 100 Kmol.
- cloroformo en el destilado: 0 Kmol.

»
>

(50 — X) Kmol acetona

— >

50 Kmol acetona
50 Kmol cloroformo

»
>

Azeotropo 50 Kmol cloroformo (Xz“=0,8)
X Kmol acetona (Xg*=0,2)
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0 Calculo del caudal de residuo

Aplicando la siguiente regla de tres:

50 Kmol cloroformo 0,8
¢, (residuo total) 1

Residuo total: 62,5 Kmol
0 Calculo del caudal de acetona en el residuo
Acetona en el residuo= Residuo. Xz*=62,5-0,2=12,5 Kmol

0 Pérdida de acetona por fondo

pérdida de acetona por fondo = acetona en el residuo = 12,5 =0,25

acetona alimentado 50

0 Recuperacion de acetona por cabeza:
Recuperacion de acetona por cabeza = 1- pérdida de acetona por fondo= 1- 0,25 = 0,75
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Los resultados obtenidos son:

.Simulation 1 - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE - [Block B2 (DSTWU) Results - Data Browser]
) File Edit Yiew Data Todls Run Plob Lbrary ‘Window Help
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= E 52 y [Miirnuin reflue: ratio: E.30474137
;gs\:;lr'i::bl. A otual reflus ratio: 15
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Feed stage: 196786519
Humber of actual stages above feed:  [195,786519
Reboller heating required: 4.05040693 |G eoalhr
Condenzer coaoling required: 3.72840436 | Goalhe
Distillate temperature: 1122863568 |
B attom temperature: 121311717 |
Diztillate to feed fraction 037500001
HETP:
|

El ntimero de pisos obtenidos es muy elevado (400), a pesar de utilizar una
relacion de reflujo m uy elevada. El nim ero de pisos m inimos que se neces itan es
también muy alto 323, lo que indica que la  separacion es muy dific il, lo cual ya se
sospechaba por la forma de la curva de los datos de equilibrio.

Conocido el num ero de pisos,lare lacion destilado carg a y el piso de
alimentacion podemos simular la separacion utilizando la columna Radfrac.

e}
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il
M Block B3 {RadFrac) Setup - Data Browser - |EI|1|
=] G [vercesn =] &[] «lfw =] 3| Ol 9 wf
_I -'Conhgulalmnlv Streamsl -'F'ressurel JEondenserl JHebolIerl 3Fhase |
Setup
RateSe r~ Setup options
Design Calculation type: Equilibriurn =]
Wary Mumber of stages: 402 =
Heater: Cond ) —
Pumpar ondenser: Tatal |
Decant: Reboiler: Fettle h
Efficien alid phases: W apor-Liquid =
Reactic —
Conder Convergence: Standard |
Reboile _ . L
NG Cur Operating specifications
Tray Si Distillate to feed ratio ¥ | |Mole = |0.375 =
Tray R Feflux ratio Tl Mole =1 g )
Pack 5i: :
Pack R Free water reflus ratio: I e egie
Propert
Estimat = — B -
Fieflus ratio [Reflus rate/Distillate rate] which excludes free water for all cases except when Y alid
Phazes=\apor-Liquid-Freetw aterbnpStage.

Il Block B3 {RadFrac) Setup - Data Browser o ] o4
[@ Sewr i = -IJE [MeTcear <] <a|=| <<|fan -1 >»| || @) wf
ERE  Canfiguration JStleamslv Pressurel +f Candenser | JHebolIerI FFhase |
5etup
RateSe - Feed streams
Design Hame Stage Correention
Vary
Hoakor y [FEEDRAD 198 Ahove-Stage
Purnpar
Decant
Efficien
Reacti
=acth — Product streams
Conder
Rebail Mame Stage Phaze Basis Flaow Units
MG Cur DESTIRAD 1 Liquid Fale kemal/hr
Tray Si RESIRAD A02 Liquid Fale kmal/hr
Tray R
Pack 5i: ﬂ—l ﬂ
Pack R:
Propert
Estimat:
Canver
Analysi T
4 *
Required Input Incomplete 402 Stages |0 Pumparound(s) 2
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AN enllE=RE |
i
I Ral= -IJE [weTcear =] <=|=| <<|fan -1 >>| gl £ no |
E-{¥ B3 o Configuration | o Streams \fPlessurelJCondensal JHemeerl 3Phaze |
....... Setup
"""" @ Ratese Wiew: Top / Baottomn 'l
£ Design
-7 Wary - Top stage / Condenser pressure
------- 0 Heater: Stage 1 / Condenser pressure: 5 -
Purnpat
%l E;T;;: ~ Stage 2 pressure [optional]
@ FReactic {* Stage 2 pressure: bar [=
{1 Conder ¢~ Condenser pressure drop: bar -
{1 Reboile —
-] NG Cur [~ Preszure diop for rest of column [optional]
g I:::; :‘ * Stage pressure drop: B =
£ Packs: " Column pressure drop bar [
] PackR:
....... 0 Propett
i ==
....... Analvs T
4 3
Input Complete 402 Stages |0 Pumparound(s) 4
caso 10
Stream ID DESTIRAD|DESTISHO | FEED FEEDRAD | FEEDSHOR| RESIRAD |RESISHOR
Temperature |C 112,3 112,3 25,0 25,0 25,0 121,3 121,3
Pressure bar 5,066 5,066 5,066 5,066 5,066 5,066 5,066
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
Mole Flow kmol/hr 37,500 37,500 100,000 100,000 100,000 62,500 62,500
Mass Flow kg/hr 2178,001 2178,002 8872,854 8872,854 8872,854 6694,853 6694,852
Volume Flow |cum/hr 3,228 3,228 7,731 7,731 7,731 5,744 5,744
Enthalpy MMkcal/hr -2,101 -2,101 -4,595 -4,595 -4,595 -2,172 -2,172
Mole Flow kmol/hr
ACETO-01 37,500 37,500 50,000 50,000 50,000 12,500 12,500
CHLOR-01 trace trace 50,000 50,000 50,000 50,000 50,000
Mole Frac
ACETO-01 1,000 1,000 0,500 0,500 0,500 0,200 0,200
CHLOR-01 trace 13 PPB 0,500 0,500 0,500 0,800 0,800

Los resultados obtenidos muestran como la acetona se ob tiene practicamente
pura en el destilado y por fondo se obtienen el azeotropo correspondiente a una presion
de 5 atm.

Una vez conseguido la acetona practicam ente pura utilizaremos una columna a
abaja presion para separar el cloroformo. En primer lugar colocamos una bomba para
disminuir la presion hastaun  valor de 1 atmoésfera. Po  steriormente colocamos un
duplicador para facilitar la simulacion con la Shortcut y posteriormente con la RadFrac.
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FEEDS
b [reen] B [Resisnoz B

FEEDSHOZ

DUPL
FEEDRAL

B
FEED2 B7
DUPL

FEEDRADZ

Para la simulacion de la Shortcut indicamos una relacion de reflujo inicial de 15.
Después indicamos la recuperacion del com ponente clave pesado (acetona) en un valor
muy bajo (0,00000001) y el com ponente clave ligero es el clorofor mo. Para fijar la
recuperacion debemos de realizar el siguiente calculo:

Datos iniciales:- Composicion y caudal de la corriente de residuo de la 1° columna
- Cloroformo en el destilado: 0 Kmol.

»
>

X Kmol Cloroformo
— >

12,50 Kmol acetona
50 Kmol cloroformo

»

Azeotropo 12,5 Kmol acetona (Xg"=0,35)
(50-X) Kmol cloroformo(Xg“=0,65)

0 Calculo del caudal de residuo

Aplicando la siguiente regla de tres:

12.5 Kmol acetona 0,35
¢, (residuo total) 1

Residuo total: 35,71 Kmol
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0 Calculo del caudal de cloroformo en el residuo

cloroformo en el residuo = Residuo - X, = 35,71-0,65= 23,21 Kmol
0 Cilculo de la pérdida de cloroformo por fondo

cloroformoen el residuo _ 23,21 _ 0.464

pérdida de cloroformo por fondo = -
cloroformo alimentado 50

0 Recuperacion de cloroformo por cabeza:

Recuperacion de cloroformo cabeza = 1- pérdida de cloroformo fondo = 1- 0,464 = 0,54

Para la segunda columna, indicaremos un valor inferior a este teérico, 0,5, y
simulamos el comportamiento de esta columna con las siguientes condiciones:

| Aspen Plus - Caso 10 {3°) - [Block B6 (DSTWUI} - Data Browser]
Z File Edit Vew Data Tools Run Plot Library Window Help

D[ 8| =% (@] W|| & | €ld] wf| E o] =] EF = 8
s = Er PN Y | 2=l = 2| #l e
~| & = ha hput &
BE 2 [METCBAR <« >>| || N>
#-[M] Setup JSpecificaliuns} Calculation Options I Ennvergen:e]
+-[] Components
+] m Properties Column specifications Pressure
i % ;::Esms £~ Mumber ,73 Condenser. h’ﬂ
wo@ Bt ~ ,715 Reboiler |1 atm -
+ E Bz
i % :i Key component recoveries Condenser specifications
&
= &f B Light key: {+ Total condenser
= BG amp: CHLOR-01 - artial condenser with all wapaor
& Ci ¢~ Partial cond ith all
@ oo Facor ’057 distillate
@)  Block Cptions ¢~ Partial conderser with vapor
(4 EQ Yariables Heawy key and liquid distillate
G o Conp: [acerom 3] I
@) SpecGroups R T
£ Ports o0 8
+-{7] Reactions
+-[¥] Convergence
+-{*] Flowsheeting Options
#-{] Model Analysis Tools
+-[¥] EO Configuration

Los resultados obtenidos son los siguientes:
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Distillate ternperature:

61.0983618 [

Eottom temperature:

64.1426254 [

Distillate to feed fraction:

0, 40000002

HETF:

Conocida la relacion destilado carga, la re lacion de reflujo y el nim ero de pisos
podemos simular la separacion utilizando la columna Radfrac.

FEEDSHOZ

85

DUFL

FEEDRAD2

DEST2SHO

E7

DESTZRAD

[ressracry

10

caso 10
Strearn [D DEST15HO|DESTIRAD | DEST25HO|FEED FEED2 FEEDRAD |FEEDRADZ2|FEEDSHOZ [FEEDSHOR|RES15HOR |RESIRAD |RES2SHOR
Temperature | C 1123 1123 61,1 25,0 1212 25,0 121,2 1212 25,0 1213 121,3 64,1
Pressure har 5,060 5,068 1,013 5,068 1,013 5,060 1,013 1,013 5,066 5,066 5,060 1,013
Wapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
Iole Flow kool 37,500 37,500 25,000 100,000 62,500 100,000 62,500 62,500 100,000 2,500 62,500 37,500
Iass Flow kgthr 2178,002 | 2178,001 | 2934,426 | 8372,854 | 6694853 8872854 | 6604,853| d4604,853| 3872854 | 6G604,852| 6694853 3710426
Wolume Flow | curnthr 3,239 3,239 2,110 7737 5,738 7,737 5,738 5,738 7,737 5,739 5,739 3,107
Enthalpy Nilliccalthr -2,101 -3,101 -0,776 4,585 -2,172 4,595 -3,172 -2,172 4,585 -2,172 -2,172 -1,510
Iole Flow ool
ACETO-01 37,500 37,500 trace 50,000 12,500 50,000 12,500 12,500 50,000 12,500 12,500 12,500
CHLOR-01 trace trace 25,000 50,000 50,000 50,000 50,000 50,000 50,000 50,000 50,000 25,000
Iole Frac
ACETO-01 1,000 1,000 50 FPB 0,500 0,200 0,500 0,200 0,200 0,500 0,200 0,200 0,333
CHLOR-01 13 FFB trace 1,000 0,500 0,800 0,500 0,800 0,800 0,500 0,800 0,300 0,667
| Aspen Plus - Caso 10 (37) - [Block B6 (DSTWU) Results - Data Browser]
: Fil= Edt Wew Data Tools Run Plok Library ‘Window Help
D|=(d| 2|5 &€l w|| W =Rl &
=2 G PNV I Y | | &/ =2 s
A s = & | = [ <] »| Cilcta| &
+-@ Components Summary ] Balance ] ]
+ Properties
+ ] Streams Results
=@ Blacks y [Mirirmum reflus ratie: 3.31498277
-l oL wictual reflus ratio: 15
- B2
-3 B3 binimum number of stages: 94.1120951
-3 B4 Mumber of actual stages: 105621297
2 Eg > Feed stage 72 9852331
Results Mumber of actual stages above feed:  [71,9492331
(@ EO variables Reboiler heating required: 2.704539752 | pdkealhr
a4 Resulun?::r‘:fm Gl Condenser cooling required: 281915079 | padkcalhr
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e et [l I |l Fmeeed O [ [T I - R e R e 1 [ s s B2, 5 et [N
W g PN LY =R
[@ sewp ~| &) K [Metcasn v] =] <<|[an =1 »| 0| e
=& BB b] GCon[igulalionIGStreamsl GF‘ressure' JCondenserl | I
@ Setup
[ Design Specs — Setup option:
%I :a”i ool Mumber of stages: 108 E
eaters Coole
£3 Pumparounds Condenser: Total =
£ Decanters Rebailer: Kettle |~
] EFF|C|e.nc|es Yalid phages: ' apor-Liguid hd
&) Reactions —
£ Condenser Hel Corvergence: Standard |
1 Reboiler Heurs
£ Tray Sizing — Operating specifications
[ Tray Rating Distilate to feed ratio_» | |Male = |]0.4 =l
Ea Pack SIZ"?g Fieflus ratio - | |Mole ~| |14 -
[ PackRating = = =
&) Properties s Free water reflus ratio: I Feed bazis |
@) Estimates b
&) Convergence
&) Report
®  User Subroutic

| Aspen Plus - Caso 10 {3°) - [Block B® (RadFrac) Setup - Data Browser]
:l File Edit Wew Data Tools Run Plot Library Window Help

D@ 2| ) || E@lrls]slle] e E (v =] @ @ ol
FIAfT alalm (v | EEEEE TR
[@ Setwn J Bl [mermen =] ®[=] <«fa - 2| l_l | N

- & B8 o Configuration Jsueamslv Pressure | +f Condenser | |
Setup
Diesign Specs i~ Feed stieam:
Vary

Heaters Coole
Pumparounds
Decanters
Efficiencies
Reactions
Condenser Ho
Rebaoiler Houry
Tray Sizing
Tray Rating
Pack Sizing
Pack Rating ~ Product stream:
Properties
Estimates .
Convergence DEST3RAD 1 Liquid Male: krnol/hr Fesd basis
Report [FIESHRED 108 Liquid Mole kmolZhe Feed basis
User Subroutin
Dynamic
Dynamic Equip,
Elock Options
Results Surmnmg

MHame I Stagel Corvention I

ﬂFEEDHADZ |74 | Ahove-Stage |

Mame Stage Phase Basis Flow Linits Flow ratio | Feed specs

Odaadaddalriviraduratto

11
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| Aspen Plus - Caso 10 (3%) - [Block BB (RadFrac) Setup - Data Browser]
T File Edit View Data Tools Run Plob Library Window Help
D|&{\| S| @] ¥|| id-r|e] s <le] v F o[« =] = o) 3l
X = bl
@ Setup ~] EfE [Metcear <] =] <« -1 33| [ N
-G B8 || o Configuation | + Streams G‘PlessurechondenSElw | |
i Setup
() Design Specs W -
£ vary
@) Heaters Coole Top stage / Condenser pressure
1 Pumparounds Stage 1/ Condenser pressure: im
) Decanters
0 EFfic\e.nc\es Stage 2 pressure [optional]
@ Reactions
£ Condenser Ho @ Stage 2 pressure: bar -
() Reboiler Houry " Condenser pressure drop:
) Tray Sizing
) Tray Rating Pressure drap for rest of column [optional]
) PackSizing _ ’—L|
T PackRating o Stage pressure diop: bar
@ Froperties " Column pressure drop:
@) Estimates
@ cConvergence
@ Report
@) User Subroutir
&  Dynamic
@ Dynamic Equip
@) Elock Options
[ Rresults Summ:
[ erofies
(q EOCvariables
@ EOInput
#i  Spec Groups
Los resultados obtenidos son:
caso 10
Stream ID DEST15HO|DESTZRAD| DEST23HO| DEST3RAD|FEED FEED2 FEEDFAD |FEEDRADZ| FEEDSHOZ| FEEDSHOR| FESISHOR |RES2EAD |RESZSHOR|RES3RAD
Temperature (O 1123 1123 61,1 61,1 250 121,2 50 1212 121,2 50 1213 1213 4,1 64,1
Pressure bar 5,066 5066 1,013 1,013 5,066 1,013 5066 1,013 1,013 5066 5066 5,066 1,013 1,013
Vapor Fraz 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
Mlole Flow Jemolhy 37,500 37,500 23,000 25,000 100,000 62,500 100,000 62,500 62,500 100,000 62,500 62,500 37,500 37,500
Mlass Flow kgfhr 2UTEO02 | 2173001 2084426 | 2084426 BET2E34| 6AD4E53| BRT2354| AAR4EI3 | AA04853 | BET2EN4| AAP4352| Aa04833| 3TI0426| 3710427
Volume Flow  [curafhr 3,239 3,239 2,110 2110 1337 5,738 7137 5738 5,738 EAET) 5,139 5739 3107 3,107
Enthalpy T kealhe 2,101 2,101 0,774 0,774 4,595 -2,172 4,595 -2,172 -2,172 4,595 -2,172 -2,172 -1,510 -1,510
Mol Flow Jmolhy
ACETO.01 37,500 37,500 trace trace 50,000 12,500 50,000 12,500 12,500 50,000 12,500 12,500 12,500 12,500
CHLOE-01 trace trace 23,000 25,000 50,000 50,000 50,000 50,000 50,000 50,000 50,000 50,000 23,000 23,000
Iulole Frac
ACETO-01 1,000 1,000 S0 PPB trace 0,500 0,200 0,500 0,200 0,200 0,500 0,200 0,200 0,333 0,333
CHLOE-01 13PPR trace 1,000 1,000 0,500 0,200 0,500 (0,200 0,800 0,500 0,300 (0,200 0,667 0,667

Los resultados obtenidos muestran como el cloroformo se obtiene practicamente
puro por cabeza, obteniéndose la composicion del azeotropo en el producto de fondo.

CONCLUSIONES:

Las condiciones necesarias para cada una de las colum  nas se recogen en la

siguiente tabla. Como se observa, incluso para columnas con elevada relacion de reflujo,

el nimero de platos obtenidos es elevadis imo. Esto es debido a la dificultad de
separacion de los componentes. S 1 se tuvier a que realizar esta separacion a escala
industrial, seria necesaria la construccion de varias torres, pues una torre s6 la tendria
una alturay didm etros excesivamente altos. Seguram ente se podria pensar en otra
operacion de separacion para esta mezcla cloroformo-acetona.

12
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[0}
Columna | Presion | Relacion de reflujo .N D/F
pisos
1 5 atm. 15 402 0,375
2 latm. 15 107 0,4

13
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OBJETIVO

Analizar el comportamiento en un reactor de polimerizacion de una corriente de
100 Kg/h de butenos empleando diferentes  tipos de reactores. Las condiciones de
alimentacion son 20°C y 2 bar y la composicion masica se indica a continuacion

Compuesto Fraccion masica
n- Butano 0,600
1-buteno 0,200
c-2-buteno 0.075
t-2-buteno 0,100
isobuteno 0,025
Total 1,000

CASO A:

Suponiendo que la reaccion de isomerizacion tiene lugar a 400°C y que todos los
butenos se convierten en isobutenos en un reactor RYield, determ inar el “duty”
necesario en el reactor.

CASO B:

Desarrollar el m odelo RStoic del sistema. Considerando las siguientes
conversiones para cada una de las reacciones determinar la composicion del producto de
reaccion:

Reaccion Conversion (fraccion)

l-buteno — > Isobuteno 0,360

4(1-buteno)—> Propileno + 0.04
2-Me-2-Buteno+1-Octeno ’

Cis-2-Buteno —> Isobuteno 0,36

4 (Cis-2-Buteno) _ Propileno + 0,04

2-Me-2-Buteno+1-Octeno

Trans-2-Buteno —> Isobuteno 0,36

4 (Trans-2-Buteno)—> Propileno + 0.04
2-Me-2-Buteno+1-Octeno ’

CASO C:

Determinar la composicion en equilibrio a 400 °C suponiendo que las reacciones
que tienen lugar son las mismas del caso b) empleando el modelo REquil

CASO D:
Determinar la composicion en equilibrio a 400°C empleando el modelo RGibbs.
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PROCEDIMIENTO :

CASO A:

Para realizar la sim ulacién, utilizaremos un duplicador, ya que de esta form a
podemos comparar el com portamiento de diferentes reactores, introduciendo una tnica
vez los datos de la corriente de entrada (el duplicador aplica las mismas caracteristicas a
la corriente de entrada que a las de salida).

Una vez que tenem os las corrientes duplicad as, colocamos el primer reactor a
estudiar (RYield) y la corriente de salida de dicho reactor.

Bz

g

FRODUCA &

—

FEEE'
[ree]

frem—>

FEEDD

Posteriormente indicamos los componentes que intervienen en la simulacion:

.Easo 11.apw - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE - [Components Specifications - Data Browser]
] File Edit “ew Data Tools Rum Plat Library Window Help

D|=(8| Z[] (@ x| iE-vlslsslel | ml o« =] F = sl
o] al@|E 2| @ |
|0 Specifications j I%jg I j cjl*l ﬁ“AII 'lﬁl l_l|@| gl &I
Setup 1= JSeIeclionl Petroleuml Monconventional |JDatabanks|
Components
Specifications i~ Define components
AS:?'Y."B:nd Component D Tupe Companent hame Forrmula
Light-End P i
e Properties NENED Torventionsl  [N-BUTANE a0
Petro Characterization
Pseudocomponents 1-EUT-01 Conventional — |[1-BUTENE C4HE-1
Abtr-Comps Cl5-2-0 Conventional  |CI5-2BUTEME  |C4HE-2
WA TRANG-T1 Torverional  [TRANG-ZBUTENECANE3
Muoisture Comps
UNIFAC Groups [SOBL-0T Corverfional  JSOBUTYLENE [CAHBS
Comp-Groups FROFY-01 Conventional  |PROPYLENE C3HE-2
S TMETO1 Corveriional  [ZMETHYL2BUTECGH106
Properties
Flomshest ToCT0 Corwentional  [TOCTENE CEHTE16
Streams %
Utilities
Elocks
&) Bt
_‘QJ B2
....... o Setup
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Luego se indica el modelo termodinamico a utilizar. Al se r hidrocarburos no
polares utilizamos el modelo Peng-Robinson.

Aspen Plus - Caso 11 - [Properties Specifications - Data Browser]

:lFl\e Edit ¥iew Data Tools Run Plot Library  Window Help

D|=(=| =

| B|@| ¥|| id|r| ) | de| W] [

Lo lw| =] 52| & B

gl =2 B PRSI Y

|2 |E|= b B4

‘6 Specifications

=) Setup

Specifications
Simulation Options
Stream Class
Substreams
Units-Sets
Custom Units
Report Options

QAR Add

[}
g
E]
=
]
E]
H
ES

Specifications
Assay/Blend
Light-End Properties
Petro Characterization
Pseudocomponents
Attr-Comps
Henry Comps
UMIFAC Groups
Comp-Groups
Comp-Lists
Palymers

perties
Specifications
Property Methods
Estimation
Molecular Structure
Parameters
Data
Analysis
Prop-Sets
Advanced

Streams

e

)] g

DeCUelDRrazDRICOOC

=l

Trr ik Comnlaba

B |

\fﬁluball Flowshest Sections | Referenced |

Property method: | PENG-ROE +

[ Madity praperty models

Property methods & madel:
PENG-ROE .} ~

Petroleum calculation options

Free-water method: -
Water solubility: -

Electralyte calculation options

Chemistiy 1D: -

r

Process type:

Base method:

UL

r
r

Peng-Robinson equation of state.

[x]

Posteriormente indicamos las condiciones de la corriente de entrada (20°C, 2 bar
y la composicion indicada anteriormente).

.Easo 11.apw - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE - [Stream FEED {(MATERIAL) Input - Data Browser]

] File Edit View Data Tools Run Plot  Library Window Help

b [ 43 | G E” >|'>|"|LIEI@”@I|

| a|m|E |- |&| |

[ trput - EE [vercear = =] «Jfa =] >3] CEE] S e

DORDD

Flowsheet
Streamns

Blocks

-7 Results

Data

Analysis

Prop-Sets

Advanced
CAPE-OPEN Packages

[~

- Results

(@ EO Variables
FEED
FEEDE
FEEDC
FEEDD
PRODUCA

Setup

Assay Analysis

User Subrouting
Dynarnic [
Block Options

JSpeciﬁcaliunsl Flash Options I P50 I Lampanent At I ED Options |

Substream name: IJ MIXED Vl Fief Temperaturel

r~ State variables———— [~ Composition
ITemperalure j IMass-Frac j I j
I2D I t j Companent Walue
IPressure j MN-BUT-01 0.6
2 1-BUT-M 0.2
| Jbar =l 15201 0,075
TRAMS-01 0.1
Tatal flove: tole I ISOBU-0T ]
|‘IDD kmal/hr | PROPY-01
son kg/h y EMET-O1
Salvent: Hj 1-0CT-M
Tatak I‘I

Resulks

EQ Variables

F Tk 'LI
I

Lets you type the component flow, fraction or concentration. See Help.

Posteriormente indicamos las condiciones en el reacto r: 400°C, y suponemos la
presion de entrada 2 bar.


Andres
Texto escrito a máquina

Andres
Texto escrito a máquina
son kg/h
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| Aspen Plus - Caso 11 - [Block B2 (RYield) Setup - Data Browser]
"I File Edt Wew Data Tools Run Plot Library Window Help

D||d| S|4 B

= G PRI LY ||| = =] | s
@ Setup = &R [Merceer <] @[] <l -1 >tz b
+ E Setup Gspeci[icationsli;‘(ield] Flash Options ] FSD ] Comp. Attr. ] ]
+-(] Components
+ % Properties Operating conditions
= Streams

|Pressure j |2 |bar j
FEED
: % FEEDA |Temperature j|4ﬂﬂ |C j
+.£] FEEDE
+-(7) FEEDC Walid phases
+.-C] FEEDD =
+ El PRODUCA | J
- &) Blocks
+ m El
- &) B2
o Setup
@)  Assay Analysis
&)  User Subroutine
@  Dynamic
&) Elock Options
~ [ T

Posteriormente en la carpeta Yield  debemos indicar el rendim iento dela
reaccion. Se puede realizar el calculo de dos formas:

a°) Considerando el n-butano como in erte, se considera un rendim iento del
isobuteno de 1:

| Aspen Plus - Caso 11 - [Block B2 (RYield) Setup - Data Browser]
"] Fle Edt View Data Tools Run Plat Lbrary Window Help

T 1= e =Y v 2§ T T = T

i PR T Y | || {7 |m| | e
TR =1 I [verceen =] <o) el <1 Clles| wf
[ Setup f Specifications JY.gld} Flash Options } PSD \ Comp. At ]
#-(¥] Components
¥ (] Properties Vield specification
m‘ ;eat;m ield options: ’ﬁ
i % EEEEQ Component yields
woE FEEDC Companent Basis “ield
#-C) FEEDD 1.28-01 Mass |1
B 0] PRODUCA I
= [ Blacks
w0 B
= B2
@ Setup
@ Assay Analysis
@ User Subroutine
@ Dyramic
@ Elock Options
O Resuls
(@ EO Variables
@ ECInput
@ Spec Groups
£ Ports
[ Stream Resuts Inext Camponents
e 5L
#-[] Convergence
-] Flowshesting Options
[ Model Analysis Tools
#-[¥] EO Configuration
#- [ Resuls Summary |

b°) No considerando el n-butano como in erte. En este caso se considerara el
isobutano y el n-butano con valores de 0,4 y 0,6, respectivamente. ¢,7¢,”
es Isobuteno!


Andres
Texto escrito a máquina

Andres
Texto escrito a máquina
¿?¿?

Andres
Texto escrito a máquina
es isobuteno!
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| Aspen Plus - Caso 11 - [Block B2 {RYield) Setup - Data Browser]
"] File Edt View Data Tools Runm Plot Library  Window Help

D|=(E| =[5

et Gt PN T LY | & |B0|E | | mm| | ]

@ Setup v @k werceer ¥] =] «Jfa ] > [z we
+-{¥] Setup o Specifications J‘rield] Flash O ptions ] PSD ] Comp. &, ]
+-[3] Components
+-[(M]  Properties "ield specification
—-f¥]  Streams . o
+-(¥] FEED ‘ield options: | j
£ FEEDA _
+-£] FEEDB Companent yields . .
+-] FEEDC __no_sEOmRanent Basis [vield )
+ [ FEEDD 1,26-01 Mass 0.4 —
+-£] PRODUCA NEBITED =
-] Blocks Mass X
+- Bl *
-] B2
@ Setup
@)  Assay Analysis
@) User Subroutine
&  Dynamic
@) Block Options
[ Results

Los resultados de la corriente obtenida se muestran en la siguiente tabla:


Andres
Texto escrito a máquina
¿no se mete como componente al inicio?

Andres
Texto escrito a máquina

Andres
Texto escrito a máquina

Andres
Texto escrito a máquina
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Heat and Material Balance Table

Stream ID FEED FEEDA FEEDB FEEDC FEEDD PRODUCA
Temperature |C 20,0 20,0 20,0 20,0 20,0 400,0
Pressure bar 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000
Vapor Frac 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000
Mole Flow kmol/hr 100,000 100,000 100,000 100,000 100,000 100,000
Mass Flow kg/hr 5729,991 5729,991 5729,991 5729,991 5729,991 5729,991
Volume Flow |cum/hr 1148,198 1148,198 1148,198 1148,198 1148,198 | 2787,878
Enthalpy MMkcal’hr -1,851 -1,851 -1,851 -1,851 -1,851 -0,725
Mass Flow kg/hr

N-BUT-01 3437,995| 3437,995| 3437,995| 3437,995 3437,995| 3437,995

1-BUT-01 1145,998 1145,998 1145,998 1145,998 1145,998

CIS-2-01 429,749 429,749 429,749 429,749 429,749

TRANS-01 572,999 572,999 572,999 572,999 572,999

ISOBU-01 143,250 143,250 143,250 143,250 143,250  2291,996

PROPY-01

2-MET-01

1-OCT-01
Mass Frac

N-BUT-01 0,600 0,600 0,600 0,600 0,600 0,600

1-BUT-01 0,200 0,200 0,200 0,200 0,200

CIS-2-01 0,075 0,075 0,075 0,075 0,075

TRANS-01 0,100 0,100 0,100 0,100 0,100

ISOBU-01 0,025 0,025 0,025 0,025 0,025 0,400

PROPY-01

2-MET-01

1-OCT-01
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.Easo 11.apw - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE

File Edit WYiew Data Tools Rum Plob  Library Window Help

s |6lae| wof| G o [0 |w] =] BB 4] B

| | @) =4 =| \

Wl Block B2 {RYield) Results - Data Browser

—oj x|

i

Wapor fraction:

st liguid # Total liquid:

areeis SEME [ o 1) «JFen =] it 2wl
% :::re:sms Summary | Balance | Phase Equilibrium | weinht Distibution | Peeudocomp Bl | | |
o
: m Bl — Rrield results
=3 . R— Outlet temperature: 400 C =
C’ EO Yariabh Outlet pressure: 2 bar |
= Stream Re Heat duty: 112512242 | Gealshr =
g Results Summary Met heat duty: 112512242 |Goalthe ﬂ

7

Results Available

CASO B:

Lo primero es colocar el reactor RStoic, para poder realizar la simulacion.

oo reeo |

[resea]

2

PROCUCA

B3

PROCUCE

B

DUFL

[reeoe —c>

[recao]

o

Posteriormente indicamos las condiciones en el reactor (400°C y 2 bar).
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| Aspen Plus - Caso 11 b - [Block B3 (RStoic) Setup - Data Browser]
:l File Edit View Data Tools Run Plob  Library Window Help

D|{@| =] Bl | iEl-vlslslsl] ol @ ]|« = 2| @ o)
W G PG EI L | almlE | ]| wlss|
@ Setun - A3 |METCBAR > << -| >> N>
=) = == ][
=M Setup JSpecilicaliunsliF\eact\onsI Combustion | Heatof Aeaction | Selectivity | PSD | Component Attr.
+ m Components
4[] Properties Operating conditior
+-[@g Streams 2
= @) ks IF’lessure L” Ihar ;I
* 79 Bt ITemperalure L”!iUU IE ;I
=-fm B2
=& B3 alid pha
@ Setup ’V ' apor-Liguid 'I
@ Convergence
@ Dynamic
&) EBlock Options
[ Resuls
(@ EO variables
& EOInput
@) SpecGroups
£ Ports
M shaambaailic

Luego hay que ir esp ecificando cada una de las reacciones que tienen lugar,
pulsando el botén New de la siguiente pantalla:

| Aspen Plus - Caso 11 b - [Block B3 (RStoic) Setup - Data Browser]
T File Edic View Data Took Run Plot Lbrary Window Help

n[(a] 5{] Rle] %] Ells]s€le] ] F (v =] = @] o)
EIE @ ]=]v | | o] e {2 2] | walBa |
@ Setur ~] & E [vercesn < a|=| <fai BRSNS
+-f Setup f Specifications eneaclinm| Combustion| Heat of Reaction | Selecuwty| PSD | Campariet At |
+- @5 Componerts
¥ Properties
(g Streams |Rin o, | Spesification type | Stoichiometry |
&) Hlocks 3 | | |
+Fg Bl
“-@g B2
=g B3
@ Setup
@ Convergence
@ Dynamic
@ Block Options
[ Resuts
(Q €O variables
@ ECInput
@  Spec Groups
£ Ports
O stream Results
¥ ] Reactions
M Convergence
-] Flowshesting Options
#-(] Model Analysis Tools
-0 EO Configuration
+-[@5 Results Surmary Mo = T
I~ Reactions oceur in series

Para cada reaccion debemos indicar los productos y los reactivos, el co eficiente
estequiométrico y la conversion:

Reaction Mo.: IJ‘I vl

 Reactants Products
Component Coefficient Component Coefficient |
1-BUT-01 -1 ISOBL-01 1 |
* *

— Products generation

= Molar extent: Ikmola’hr j
% Fractional conversion: |0.36 of component |1-BUT-D1 j
H:
N> | Cloze | N
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[Blacl- BT SEas Sabyn _ aba Begauese

«f
Reaction Ma.: IJ 2 vl

 Rieactarts Products B

Compaonent Coefficient Component Coefficient |

1-BUT-01 -4 FROPY-01 1 ﬂ |

% ZHET-01 i i

1-0CT-01 1

-| -

7

- Products generation |

= Maolar extent: Ikmol.-"hr j I'_
* Fractional corversion; |0.04 of component |1 -BUT-01 vl

H

N> | Cloze | -

| 0 B P P P P

i
Reaction Mo.: IJS Vl

~ Reactants Products B

Companent Cosfficiernt Companent Coefficient |

C15-2-01 -1 1SOBU-01 1 |

T

* * -

7

i~ Products generation |

" Molar extent: Ikmola"hr j E_
{+ Fractional conversior: |0.36 of component IEIS-2-D1 vl

H:

N> | Cloze | B

- il =
[ .
:; Feaction Mo.: |J4 vI

= | - Reactants Products B
E' Component Coefficient Companent Coefficient |
= Cl5-2-01 -4 PROFY-01 1 ﬂ |
7 I ZMET i i
1-0CT-01 1 vl |
i~ Products generation |
" Muolar extent: I krmnalhr ﬂ E

" Fractional corversion:  |0.04 of component ICIS-2-01 hd l
i
H*> | Close | N

Menative ctichinmatie cosfliciant For eslactad reartant comnnnent
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Select to specify fractional conversi

ioh for reaction.

il =
Feaction Mo.: IJ 5 VI
r~ Reactants Products B
Component Coefficient Component Coefficient o
TRANS-01 -1 I150BU-0 1 |
0
* * o
_1
r~ Products generation |
" Malar extent: Ikmolx’hr j
(+ Fractional conversion:  |0.36 of component ITHANS-m vl
B
N> | Cloze | N
Select to specify fractional conversion for reaction. B
i xf
I .
I .
Fieaction Mo.: IJ VI
E -
C|| -Reactants Products
E Companent Coefficient Companent Coefficient |
5 TRANS-01 -4 PROPY-01 1 ﬂ |
|| | % ZHETOT i i
1-0CT-01 1 il |
1
r~ Products generation |
= Maolar extent: Ikmol.-"hr 'l E
{* Fractional conversion:  |0,04 of component ITHANS-D‘I vl
#
N> | Cloze | B

o

= S o = €19 v 1| Ol] 9] W]

BIRLLIL

Setup
Components
Properties
Flowsheet
Streams
Utilities

Setup
Converger
Crynamic
Block Optic
Results
EQ Wariabh
E Inpuk
Spec Grou|
Parts
Stream Re

Reactions
Convergence
Flowsheeting Options
Model Analysis Tools
ED Configuration
Resulks Summary

f Specifications JHeaclionsl Combustion | Heat of Reaction | Selectivity | PSD | Component &k, | Lkility |

i~ Reactions

Fisn Mo, | Specification type | Stoichiometry

Frac. conversion

1-BUT-01 -+ ISOEU-O

Frac. conversion

1-BUT-01 > PROPY-01 + 2-MET-01 + 1-0CT-01

Cl5-2-01 --» 1S0BU-01

1
2
3 Frac. conversion
f

Frac. conversion

CI5-2-01 --» PROPY-01 + 2-MET-01 + 1-0CT-01

I5 Frac. conversion

TRANS-01 > 1S0BU-01

IB Frac. conversion

TR&NS-01 --> PROPY-01 + 2-MET-07 + 1-0CT-01

Mew... Edit

Delete Copy Easte

" Reactions ocour in series

10
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Heat and Material Balance Table
Stream ID FEED FEEDA FEEDB FEEDC FEEDD PRODUCA | PRODUCB
Temperature | C 200 200 200 200 20,0 400,0 400,0
Pressure bar 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000
Vapor Frac 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000
Mole Flow kmol/hr 100,000 100,000 100,000 100,000 100,000 100,000 99,617
Mass Flow kg/hr 5729991 5729991 5729991 572991 5729991 5729991 5729991
Volume Flow | cum/r 1148,198 1148,198 1148,198 1148,198 1148,198 2787878 2777001
Enthalpy MMkcal/hr -1,851 -1,851 -1,851 -1,851 -1,851 -0,725 -0,664
Mass Flow kg/hr
N-BUT-01 3437995 3437995 3437995 3437995 3437,995 3437,995 3437995
1-BUT-01 1145998 1145998 1145998 1145998 1145998 687,599
CIS-2-01 429,749 429,749 429,749 429,749 429,749 257,850
TRANS-01 572,999 572,999 572,999 572,999 572,999 343,799
ISOBU-01 143,250 143,250 143,250 143,250 143,250 2291,996 916,799
PROPY-01 16,116
2-MET-01 26,859
1-OCT-01 42,975
Mass Frac
N-BUT-01 0,600 0,600 0,600 0,600 0,600 0,600 0,600
1-BUT-01 0,200 0,200 0,200 0,200 0,200 0,120
CIS-2-01 0,075 0,075 0,075 0,075 0,075 0,045
TRANS-01 0,100 0,100 0,100 0,100 0,100 0,060
ISOBU-01 0,025 0,025 0,025 0,025 0,025 0400 0,160
PROPY-01 0,003
2-MET-01 0,005
1-OCT-01 0,007

.Easo 11 b.apw - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE

File Edit WYiew Data Teols Rum Plak  Library Window Help

02| &E| =5 Bl
o | &R =

M Block B3 {RStoic) Results - Data Browser

=101x]

| Results j Igﬁ I 'I «l*l ﬁ“Hesults ‘lﬁl U|@| EI EI |
Ef) Streams Summary | Balance | PhaseEquiibium | Reactions | Selectiviy | Uk Usage |
E-3 Elocks
B1 r~ RiStoic results
% gg Outlet temperature: 400 C I
Results Outlet pressure: 2 bar i h
(§ EO Variabh Heat duty: 11861641 | Gealfh ) r
"_m R;‘;uunf:nr:rim Re || et heat iy 11861641 |Gealh =l -
Wapor fraction: 1
Tstlqud /Totalliquid [ -

11
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CASO C:

En primer lugar colocamos el reactor REquil. En este cas o es necesario dos
corrientes de salida, una representa la fase gas y otra la fase liquida. Es necesario definir
estas dos corrientes aunque puede ser (com o0 ocurre en esta simulacion) que sélo se
forme una fase (en este caso vapor).

Bz

PRODUCA [
B2
PRODUCE

FRODUCYE =

FRODLIQC

FEEDD

Posteriormente se indican las condiciones en el reactor (2 bar y 400 °C).

| Aspen Plus - Caso 11 a - [Block B3 (REquil) Input - Data Browser]
: File Edit Wew Data Tools Run Plob  Library  Window Help

Dlc{@| |4 Bl wl| m-v||a<€le] w| E o[« =] F o ol
il =2 e N I Y | 38|55 =] | als|
@ Input = |5 |METCBAR = << = »| [|ga] no
= aetup GSpecifinatinns]‘i’Heactions] Conwergence ] Entrainment }
+-{f§] Components
] m Properties Operating conditions
i @ e |F‘ressure jl? |bar j
i -Gf %Eksm |TEmDE|alure jldDD |E j
w7y B2
=) B3 Vald phases

@ Input ,—L|

&)  Elock Options
[0 resuts
(4 EO variables
& ECInput
&  Spec Groups
[ Ports

Stream Results
Reactions
Convergence
Flowsheeting Options
Madel Analysis Tools
EC Configuration
Resulks Summary

BRODRD

Posteriormente indicamos las reacciones, de la m isma forma que en el reactor
RStoic. El tinico pardmetro que hay que afiad ir es la temperatura de aproximacion al
equilibrio. Si consideramos el equilibrio, esta temperatura es de 0°C.

12
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D' etermine products by specifying temperature approach to equilibrium.

S —

ll o
Reaction No.: IJ‘I VI
— Reactants Products I
Companent Coefficient | Solid Companent Coefficient | Solid
1-BUT-01 -1 Mo 150BU-01 1 [T
* *
~ Products generation
" Molar extent: kmolthe 7]
{* Temperature approach; |0 C I
Extent estimate: kmolthr ]
N> Claze
ll o
Feaction Ma.: IJ VI
- Rizactants Products I
Companent Coefficient | Solid Companent Coefficient | Solid
1BUT-01 -4 Mo PROFY-01 1 Mo ﬂ
* ZMET-01 i Mo cT
1-0CT-0 1 Mo ~|
r~ Products generation
" Molar extent: kmolthe ]
{* Temperature approach: |0 C I
Extent estimate: kmol/hr 7|
N> Cloze
[Determine products by specifying temperature approach ta equilibriun. _
e stochometry b
[
Fieaction Ma.: IJ 3 VI
i~ Reactants Products .l
Companent Coefficient | Solid Component Coefficient | Solid
Cl5-2-0 -1 Ma 1S0BU-01 1 Mo
IcT
* * |
i Products generation
= Molar extent: kmolthr - 7]
+ Temperature appraach; |0 C I
Extent estimate: kmolthe ]
N> Cloge

13
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= x|
f¢
Reaction Mo.: |J4 vl
~ Reactants Products .l
Carmponent Coefficient | Solid Campanent Coefficient | Solid |
CI5-2-01 -4 Mo PROF-01 1 Mo ﬂ
* ZMET-O1 1 No T
1-0CT-M 1 Mo -
-
r~ Products generation o
= Molar extent: krnal b j
{* Temperature approach: |0 C I
Extent estimate: kmol/hr ¥}
N> Cloze |
Bl B B EO 0o [aks Bro -
-
Reaction Mo.: IJE VI
 Reactants Products ]
Component Coefficient | Solid Component Coefficient | Solid -
TRAMNS-01 -1 Mo |S0BU-01 1 Mo
[
* * -
=
— Products generation _
= Molar extent: kmalfhr - x| |
% Temperature approach: |0 [ I~
Extent estimate: fermol e j
N> Cloze |
= Pl
[¢
E Feaction Ma.: IJB vl
| - Feactants Products ]
E Companant Coefficient | Salid Componet Coefficient | Solid -
5 TRANS-01 -4 Ma FROP-01 1 Ma ﬂ
AL ZMET-01 [ Mo T
1-0CT-M 1 MHa ﬂ
°T-
— Products generation o
£ Molar extent: kmolhr j nc
¢ Temperature approach: |1 C | |
Extent estimate: kmolthr ]
N> | Cloze |
L B e L I | HEP ) =

Los resultados obtenidos son:
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Heat and Material Balance Table
Stream ID FEED FEEDA FEEDB FEEDC FEEDD PRODLIQC| PRODUCA | PRODUCB | PRODUCW(
Temperature |C 20,0 20,0 20,0 20,0 20,0 400,0 400,0 400,0
Pressure bar 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000
Vapor Frac 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000
Mole Flow kmol/hr 100,000 100,000 100,000 100,000 100,000 0,000 100,000 99,617 98,375
Mass Flow kg/hr 5729,991|  5729,991 5729,991|  5729,991|  5729,991 0,000 5729,991| 5729,991 5729,998
Volume Flow | cum/hr 1148,198 |  1148,198 1148,198 | 1148,198| 1148,198 0,000 2787,878| 2777,001| 2742,057
Enthalpy MMkcal/hr -1,851 -1,851 -1,851 -1,851 -1,851 -0,725 -0,664 -0,700
Mass Flow kg/hr
N-BUT-01 3437,995| 3437,995| 3437,995| 3437,995| 3437,995 3437,995| 3437,995| 3437,995
1-BUT-01 1145998 |  1145,998 1145998 | 1145998  1145,998 687,599 258432
CIS-2-01 429,749 429,749 429,749 429,749 429,749 257,850 336,991
TRANS-01 572,999 572,999 572,999 572,999 572,999 343,799 439,383
ISOBU-01 143,250 143250 143,250 143,250 143,250 2291,996 916,799 892402
PROPY-01 16,116 68,401
2-MET-01 26,859 113,998
1-OCT-01 42,975 182,396
Mass Frac
N-BUT-01 0,600 0,600 0,600 0,600 0,600 0,600 0,600 0,600
1-BUT-01 0,200 0,200 0,200 0,200 0,200 0,120 0,045
CIS-2-01 0,075 0,075 0,075 0,075 0,075 0,045 0,059
TRANS-01 0,100 0,100 0,100 0,100 0,100 0,060 0,077
ISOBU-01 0,025 0,025 0,025 0,025 0,025 0,400 0,160 0,156
PROPY-01 0,003 0,012
2-MET-01 0,005 0,020
1-OCT-01 0,007 0,032

.Easo 11 c.apw - Aspen Plus 2004.1 - aspenDNE

File Edit %ew Data Tools Run Flob  Library Window Help

D=

=i
-

| %|@| || fl-rlm|s(sle]| v @ [ (v =] F =] sl

=

M Block B4 {REquil) - Data Browser =ol=]
|& B4 j |§j.‘8 I j "l"l ﬁ“ﬂesults Vlﬁl U|@| ‘gl El
@ Streams Summary I Balance | Keq | Lty U sage |
E-(3# Blocks
i RE quil results
Outlet temperature: 400 C jhd
Outlet pressure: 4 bar =1
Heat duty: 115045516 | Gealhr jhd
(W EOvariabli {4y eat duty: 115045516
: — et heal l.,l_lrl. . Geal/hr j
-] Resuks Summary Wapor fraction: 1
|Ej —
Results Awailable v
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CASO D:

En primer lugar colocamos el reactor RGibbs.

Posteriormente se indican las condiciones en el reactor (2 bar y 400 °C).

ree}—>| ©

[receo]

B2

BS
5

FRODUCA

€

FRODUCD

R--71

4

R;actmni

Ports
Strearm

=

»

M Block B5 (RGibbs) - Data Browser i [m] |
fa s =] &6 [vercon o] =[] <o 5] Q] | wel
E-{¥] Properties _I JSpeclhcallonsl Products | Agsign Streams | Inerts | Festricted Equilibrium | Lltility |
B Flowsheet
E-ff] Streams r~ Operating conditions
- Uities Pressure: 2 bar hd
- Blocks
[ Temperature: 400 C j
. Heat duty: Gealdhr j
i~ Calculation options
Setup Calculate phaze equilibrium and chemical equilibrium j
Advanc 5
Dynami Phases
Elock & Marimum number of fuid phases: 3
Resuts ¥ Include vapor phase Solid Phases |
EC Vari |
EO Inpt
Spec Gi

Resulks Available

Posteriormente no es necesario ind icar las reacciones, ya q ue el reactor Gibss
calculard la minima energia de Gibss del sistema. Lo que si que indicarem os son los
productos que se obtienen en las reaccion es. En caso de no indicarlo , el modelo de
Gibas considera todo s los elem entos que in tervienen en lare accidon como posibles

productos.
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Heat and Material Balance Table
Stream ID FEED FEEDA FEEDB FEEDC FEEDD PRODLIQC| PRODUCA | PRODUCB | PRODUCD | PRODUCV(
Temperature | C 20,0 20,0 20,0 20,0 20,0 400,0 400,0 400,0 400,0
Pressure bar 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000 2,000
Vap or Frac 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000
Mole Flow kmoV/hr 100,000 100,000 100,000 100,000 100,000 0,000 100,000 99,617 100910 98,375
Mass Flow kg/hr 5729,991 5729,991 5729,991 5729,991 5729,991 0,000 5729,991 5729,991 5729,991 5729,998
Volume Flow | cum/hr 1148,198 1148,198 1148,198 1148,198 1148,198 0,000 2787,878 2777,001 2813,341 2742,057
Enthalpy MMkcal/hr -1,851 -1,851 -1,851 -1,851 -1,851 -0,725 -0,664 -0,653 -0,700
Mass Flow kg/hr
N-BUT-01 3437,995 3437,995 3437,995 3437,995 3437,995 3437,995 3437,995 3437,995 3437,995
1-BUT-01 1145,998 1145,998 1145,998 1145,998 1145,998 687,599 164,580 258,432
CIS-2-01 429,749 429,749 429,749 429,749 429,749 257,850 214,607 336,991
TRANS-01 572,999 572,999 572,999 572,999 572,999 343,799 279,815 439,383
ISOBU-01 143,250 143,250 143,250 143,250 143,250 2291,996 916,799 568317 892,402
PROPY-01 16,116 495478 68,401
2-MET-01 26,859 568,391 113,998
1-OCT-01 42,975 0,810 182,396
Mass Frac
N-BUT-01 0,600 0,600 0,600 0,600 0,600 0,600 0,600 0,600 0,600
1-BUT-01 0,200 0,200 0,200 0,200 0,200 0,120 0,029 0,045
CIS-2-01 0,075 0,075 0,075 0,075 0,075 0,045 0,037 0,059
TRANS-01 0,100 0,100 0,100 0,100 0,100 0,060 0,049 0,077
ISOBU-01 0,025 0,025 0,025 0,025 0,025 0,400 0,160 0,099 0,156
PROPY-01 0,003 0,086 0,012
2-MET-01 0,005 0,099 0,020
1-OCT-01 0,007 141 PPM 0,032
ioix
| Rezults j I =l "l"l ﬁ”mﬁl l_l|@| EI EI
g Streams Summary | Balance | Phase Composition | Fure Salids | Atomn b atrix | Keg | ULI_bl
r~ RiGibbs results
Outlet temperature: 400 C I
Outlet pressure: 2 bar =
Heat duty: 1197587872 |Geal/hr |
C’ — Met heat dL.,It_l,lZ 1197587872 |Geal/hr |
Stream Re Wapor fraction: 1 .
E Resulks Summary Mumber of fluid phases: 1
M awimum nurmber of pure solids: 1] |
T I
Results Available v
CONCLUSIONES:

La cantidad de calor necesaria en el reactor RYield: 0,048536566 MMKcal/h.

Las condiciones de equilibrio en el reactor REquil son:

17
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Fraccion
Componente L
masica
n-butano 0,600
1-buteno 0,045
Cis-2-buteno 0,059
Trans-2-buteno 0,077
isobuteno 0,156
Propileno 0,012
2-Metil-2-Buteno 0,020
1-Octeno 0,03

Las condiciones de equilibrio en el reactor R-Gibbs son:

Fraccion
Componente -
masica
n-butano 0,600
1-buteno 0,029
Cis-2-buteno 0,037
Trans-2-buteno 0,049
isobuteno 0,099
Propileno 0,086
2-Metil-2-Buteno 0,099
1-Octeno 141 ppm

18
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Caso 12
OBJETIVO

El objetivo de este caso es el analisis de la reaccion de cloracion de propileno en
dos reactores, uno de tipo CSTR y otro de  flujo piston. S uponer en ambos casos na
corriente con la siguiente com posicion: 0,308 Kmol/h de propileno y 0.077 Km ol/h de
cloro alimentados a 200 °C y 2 bar de presion.

a®) Considerar el reactor CSTR, adiabatico en equilibrio, y con un volumen de
15 litros.
b°®) Reactor tubular con las siguientes dimensiones:

Longitud: 7,62 m

Diametro: 50,8 mm

Refrigerante a temperatura constante de 200°C y U=5Btu/h-ft ‘R

Cinética de reaccion (primer orden respecto a los reactantes)

K=20000;Ea=10000cal/mol

Reaccion en fase vapor.

c®) Si en el reactor tubu lar empleamos un fluido refrigerante en contracorriente
que entra a 200°C ;cambiarian los resultados?

PROCEDIMIENTO:

CASO A:

En primer lugar consideraremos la utilizacion de un duplicador, para facilitar la
simulacion con los dos tipos de reactores.

Para la simulacion con el Reactor de mezcla completa, utilizamos el reactor
CSTR, obteniéndose el siguiente diagrama de flujo:

B1

)
e

FEEDCSTLD

Bz

DUPL

FEEDRPLU o>

Posteriormente indicamos los componentes que participan en la reaccion.
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| Aspen Plus - Caso 12 - [Components Specifications - Data Browser]
" File Edt Wiew Data Tools Run Plob Library Window  Help

il =2 Er NP Y ET~=h s
| Speciications | | = s e |

@34 Setup JSslecliun} Petoleum | Moncanventional |+ Diatabanks |
=] Components
Specifications Define companents

Assay/Blend Component [0 Type Component name Formula
Light-End Properties

Petro Characterization | PRUFYLENE ez
Pseudocomponents CHLORO CHLORINE cL2
Attr-Camps 1.2.0-01 1.2-DICHLOROPR(C3HECLZ
Henry Comps
UNIFAC Sroups #*
Comp-Groups
Comp-Lists
Polymers
Properties
Streams
Blocks
oA B
& e
& Input
(3 E0variables
& ECInput
& Sper Groups
£ Ports
=) Reactions
1 Chemistry
=[] Reactions Find | E\echzard| UserDehned| Reorder | Review |
@ ol
#- A Converaence

Dol

({8

ol m =

Posteriormente indicamos el modelo utilizado en la simulacion (Peng-Robinson).

| Aspen Plus - Caso 12 - [Properties Specifications - Data Browser]
: File Edit Y%iew Data Tools Run Plot Library Window Help

D[ 2( m(@] || Elrle] 56w el m 1] =] 5E @] )
jisk=: BRI LY |5 lEE w4
‘0 Specifications j | J “ ﬂ m ﬂ ] E

= (M Setup | JEInhaII Flowsheet Sections ] Referenced ]
Specifications
@) Simulation Options Property methods & madels P hod
roperty method: |PEMG-ROB -
@ stream Class Bz e - ey
#-(] Substreams
# (] Units-Sets Base method: PEMG-ROE ~ [ Modity property models:
@ Custom Units
Report Options ’7
S gmponepnts 4 Petraleumn calculation options 3

Specifications Free-vater method -
[ Assay/Blend ‘Water solubility: - 3

1 Light-End Properties
Petro Characterization

Electralyte calculation options ’—_|
Pseudocomponents

Attr-Comps Chemigtry [D:
Henry Comps "

UMIFAC Groups r
Zomp-aroups
Comp-Lists
Palymers
erties

&
iz

™

]

Prop

@ Specifications
™M

@

@

@

&

Property Methods
Estimation
Molecular Structure
Parameters

Data

Luego indicamos las condiciones de la co rriente de entrada: 200°C , 2 bar y la
composicion indicada en el enunciado.
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| Aspen Plus - Caso 12 - [Stream FEED {(MATERIAL) Input - Data Browser]
: File Edit “iew Data Tools Run Plot  Library window Help

0|=(=| | ¥|| i< @%@l W CE| > v || =] 2| 4] @)
i b= GV ] Y | 3|l = "5*1|'5"|
|0\npul

2 |

~| E |t4 |METCBAHJ <Yfinput | >> N>
£ Daka I JSpeclflcalmns] Flash Options I ] ] EO Optionz ]
Analysis
|
+ -] Prop-Sets Substream name: | MIXED - Ref Temperature
#[] Advanced State variables Composition
- m+ geaE;CTPROD |Temparature j |MD\e-FIow jlkmol!hr j
S ;EDI ¢ |2UU |C J Component Walue
npul
(§ EQVariables |Pressu|e ﬂ (AL o308
%[ FEEDCSTD |2 |bar j CHLOR-O1 0.077
+-(7) FEEDRPLU 1.2D-01 ]
-1 (&) Blocks
- B Tatal flow: Mole hd
g zz;uimence 0385 [ |
&) User Subroutine
&) Dynamic
&)  EBlock Options
(§ EQVariables
@ Eolnput
&) Spec Groups
£ Ports
W) B2
=[] Reactions
-G Chemistry
@ ct
Reactions
Total  |0.385
+-{7] Convergence
5 D Flawsheeting Options S olvent is not allowed unless Compasition B asis=Mazz-Conc or Mole-Conc.
+-{77]  Madel Analysis Tools J
+- (3] EO Configuration ™|

Luego indicamos las condiciones de presion y temperatura del reactor
(consideramos las mismas que las de la corri ente de entrada) y el volum en del reactor
(15L).

| Aspen Plus - Caso 12 - [Block B1 (RCSTR) Setup - Data Browser]
: File Edit View Data Tools Run Plob  Lbrary Window Help

D@ S| S| W) ih]-¢|f) 4| <|a] Wf| E |
e G T Y | @[

w| =] | = 8

bl el

B
1

@ Setup = & |METEBAF\J <<|fan <[ »>| | wl
£ Comp-Groups | JSpeclflcallunsl }-Heawuns] PSD ] Component &ttr. ]
# (M) Comp-lists
#-{]  Pokymers Operating conditions
-] Propetties Pressure
&)  Spedfications T " 200 -
o G Propery Methods - -
= g Estlimatlwun Haldup
B Molecular Structure )
#-[7] Parameters Vaiid phases ‘ j
£ Data Specification type: ‘ j
% Analysis Reactor
=+ Prop-Sets . ,—_|
50 Advanced “Wolume: 15 | -
=¥ Streams |
#-[7] DSCTPROD
w3 FEED T 3
#-{7] FEEDCSTD
=[] FEEDRPLU
-l | Blocks
=& Bl
@ Setup
@ Convergence
@ User Subroutine
& Dynamic
&) Block Options
[ Results
(4 EO variables
& EOInput = = = = = = =

Posteriormente en la carpeta Reactio ns en la subcarpeta Reactions ind icamos la
reaccion que tiene lugar y la estequiometria, pero no es necesario indicar los o6rdenes de
reaccion, ya que se trata de  una reaccion d e equilibrio. Lo que s i es importante es
indicar la fase en la que se produce la reacci 6n. En este caso, la fase es vapor, pero en
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caso de no conocer la fase podem os indicar una, y si vem os que no ha h abido reaccion
(las composiciones de entrada son igual a las de salida) cambiamos la fase.

.Easo 12.apw - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE - [Reactions Reactions - Data Browser]
" File Edit View Data Tools Rum Plob Library Window Help

o]

| a|@|E- 2| =l \

|@ Reactions j I%jg I j cjl*l ﬁ“AII 'lﬁl @ gl &I
[]....m Setup
[]""E Components r— Object manager
B-{¥] Properties MNarme Type Status
B-{¥] Flowshest
B-{¥] Streams
£ Utiliies
#-] Blocks
= Reactions

m' £ Chemistry
iy Reactions
] Convergence
~{7] Flowsheeting Cptions
71 Model Analysis Tools
4 EC Configuration
{3 Results Summary

-
Ll L

Mew... | Edit | [elete | Copy |

Fename | Hide | Feveal | Faste |

.Easo 12.apw - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE - [Reactions Reactions R-1 {GENERAL) - Data Browser]
"1 File Edit Wiew Data Tools Run Plob Library ‘Window Help

D|=(E| 2[&| B8] ¥ E-rlals|<le] o m o0 v = = = sl
%] a|gE |-z |
([ F ] EfE [weroeer =] =] <<|far =] >3] e8] S e

Setup GCOnﬁguralionl Kirietic: | Equilibritm | Bctivity | GLHH W &dsamtion
Compaonents

7 (M
w5
t- (V] Properties
-
-

Flowsheet Mo
Streams
----- £ Uilities
&) FElocks 4
- [&] Reactions
; £ Chemistry
=} Reactions

Mame Reaction class |Status | Stoichiometry

H-f] Conwergence
)]-{*7]  Flowsheeting Options
H-C] Model Analysis Tools
#-{¥]  EO Configuration
H-C3 Results Summary

T -

Mew... Edit [elete Copy Faste
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.Easo 12 a.apw - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE

File Edit Yiew Data Tools Run Plob  Library ‘Window Help

O|&@| &5 @ x| ml-|s|s|<le] vl E | [« =] 2 @ 6l
D~ =R
ioix
|@ Reaction: j I%jg I 'l Cz'l"l ﬁ“AII Ylﬁl @ il EI
_I r~ Object manager
Mame Type Statuz
El-i&] 5D
Setup
Convergence
User Subroutine
EBlock Options
Resuits Enter |D:
EO Variables
EC Input IFH
Spec Groups
Select type:
e Mew. .. }'P by |
------ {A]  Stream Results B g h
Reactions
£ Chemistry Fenanme: pste: |
{2y Reactions — oK I Cancel |
H-{¥] Convergence —
-] Flowshesting Options b
-] Model Analysis Tools
- EC Canfiauration LI
Results Mot Available v

.Easo 12 a.apw - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE
File Edit “ew Data Tools Run Plob  Library  Window Help
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=

Ho: Nal - Reaction class IEQUILIBH\UM 'I
Mame: |1 Status: IEIn 'I

Reactants Products
Component Coefficient Companent Coefficient
PROFY-01 -1 » [1.2-0-01 i
CHLOR-01 E] ¥
*

N> | Cloze

Lirix
=] | IMETCBAH | <)='|-D| ﬁ“AII lﬁl Ul@l_l &I

Jl:onllgutalmnl Kitietic: | E quilibriuim | Activity | GLHHW &dsarmtion |

. Ma. Mame Reaction clazs |Statuz | Staichiometmy
— T EQUILIBRIIM | On | FROPY-01 + CHLOR
Convergence

User Subroutine 1 ﬂ
Drynamic

Block Options
Results

ECr Variables
Er Input

Spec Groups
Parts

Stream Resulks

B3 Reactions

£ Chemistry Mew... Edit [elate Copy Paste

E-{¥ Reactions —
E@ R-1

- Input

O Resuls
[+ Converaence ﬂ

Input Complete Y

| Aspen Plus - Caso 12(a) - [Reactions Reactions R-1 (POWERLAW) - Data Browser]
:| File Edit W“iew Data Tools Run Plob  Lbrary ‘Window Help

D|=(@| 2[5 B(@ ¥ ib-r|s|s|6le] vl E | (u] =] F =) sl
el w0 | I -~ - T ST
|@ R ~] @ [verceen <] o] <[ < >>| g ne
+-C] Melecular Structure u JStolchlometr}ll JEqulIlhnuml
+-C] Parameters
£ Dats [1) PROPY-D1 + CHLOR0 > 12001 El
£ Analysis — ‘
<] PropSets  Equilibrium p
+-(* Advanced Reacting phase: apor =i
=-{¥) Streams Temperatuie approach to equilibrium: |0 [
: % E:;;PROD ' Compute Keq from Gibbs energies
+-7] FEEDCSTD " Compute Keq from built-in expression
+-(*7] FEEDRPLU Built-inn Keq expression
-l-&] Blocks
- Bl . -
=] o sew Keq basis: I _I
& Convergence A& B: I I I [ I
#®)  User Subroutine
& Dynamic Solids |
)  Elock Options
[ resuks
(f EC Variahles =
& EOInput
®) SpecGroups
£ Ports
[ stream Resuls
+ @] B2
-] Reactions
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-] Reactions
& R-1 b |
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Una vez definida la reaccion, y a podemos incluirla en el set de reaccion del

reactor CSTR.

.Easo 12.apw - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE - [Block CSTD {RCSTR}) Setup - Data Browser]

1 File Edit ¥iew Data Tools Rum Plot  Library  Window Help

DE=EAT TN

[@ see =] &R [werceer =] E=] <[ - | g 28] N
B3 Setup +f Specifications | Streams JHeactionsl PSD I Companent Attr. | Wtiliy
B3] Components

~[¥] Properties ~ Select reaction etz to be included in the model
m Flowsheet [ Awailable reaction sets | [ Selected reaction sets |
B Streams — F-1
] Utilties
E-{3 Blacks
oA
=-Gf] CsTD » |
Setup
g Convergence LI
@ User Subrouting ;I
@ Dynamic < |
- Black Options
----- O resuks
----- {q EOVYariables
0 EC Input
@ Spec Groups
..... £ Ports
..... D Stream Resulks i~ Define activity
E-{3] Reactions
s Chemistry M arne:
El Reactions

(¥ Convergence
-] Flowsheeting Options
{3 Model Analysis Tacls Define Langmuir-Hinshelwood-Hougen-watson reactions
B-{¥]  EQ Configuration
E-{E7  Results Surmmary

Los resultados obtenidos son:
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caso 12
Stream 1D FEEDCSTDDSCTPROD
Temperature C 200,0 200,0
Pressure bar 2,000 2,000
Vapor Frac 1,000 1,000
Mole Flow kmol/hr 0,385 0,308
Mass Flow kg/hr 18,421 18,421
Volume Flow | cum/hr 7518 5,986
Enthalpy MMkcal/hr 0,003 -0,001
Mole Flow kmolhr
PROPY-01 0,308 0,231
CHLOR-01 0077 trace
1,2-D-01 0,077
Mole Frac
PROPY-01 0,800 0,750
CHLOR-01 0200 trace
1,2-D-01 0,250

| Aspen Plus - Caso 12(a) - [Block B1 (RCSTR) Results - Data Browser]
: File Edit Wiew Data Tools Run Plat Library Window Help

D|@|E| 28| B|@f X|| iGl-¢|)| | Ee| M| [ > [0 || =] 5 o] B
| D |2 |elE = o | s

| Results j I 2 | j ﬂ Resuts - E (] ﬂ
+- @ Streams Summary ] Balance ] ]
- [ Blocks
- B1 RCSTR results
ggs\:‘;lr'i::bles Outlet termperature: 200 C
Stream Resulks Heat duty: 00033489 | MMkcal it
+-Gf B2 Met heat duty: 00033489 | MMkcal it
+-[@f Resuks Summary e
Fieactor: 0ms cum
Wapor phase: 0,015 cum
Liquid phaze:
Liquid 1 phase:
Sal phage:
Condenzed phage:
Fesidence time
Reactor: 0.00250551 | p
“apor phase: 0.00250551 | p
Condenzed phaze:
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CASO B:

En primer lugar conectamos el reactor tubular con las corrientes de entrada y
salida correspondientes:

B1

DSCTPROD

FEEDCSTD

B2

FEEDRFLU B3

DUPL

RFLUGFRO

Posteriormente indicamos que se tr ata de un reactor con refrigerante a
temperatura constante de 200°C y U=5Btu/h-f¢ ‘R

.Easo 12 b.apw - Aspen Plus 2004.1 - aspenOMNE

File Edit Wiew Data Tools Run Plot  Library Window Help

3] t}|m|ﬁ|5%|_|

=
|... Setup | & E [Mercesr =] €| =] << -1 > gl 2w
- Companents ] JSpeclflcallonslvEonflguratlon | Streams |vHeactlons| Pressure | k4 |
Properties
RS Reactor type: IHeactor with constant coolant temperature j
Streams ) =
Ukilities — Operating condltlon” }
Blocks Heat transfer specification
m B3 {* Specify heat transfer parameters
U [coolant-process stream]: |5 IBtu.-"hr-sqft-F j
Setup
Convergence = Calculate in uzer subrouting
Report
User Subrouting Coalant termperature: |2UU IEI j
Drynamic
Block Options
Resulks
Profiles =
EQ Yariables
EQ Inpuk
Spec Groups Constant coolant terperature.
Parts
------ Stream Resulks
[+ ETD LI
Required Input Incomplete v

Posteriormente indicamos las dimensiones del reactor:
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M Block B4 (RPlug) Setup - Data Browser =1aix]
[ sewr =l B2 |METEBAF| J &= <<|fa =1 >»| e @] wel
m Components f Specifications Jl:onhgulallonl Streams I-'Fieachnnsl Pressure I F4 I
Properties
Flowsheet g I =
S — ™ Multitube reactor Humber of fubes =
£ Utilties ™ Diameter varies along the length of the reactor
,_—_| ..... _QJ Elocks r~ Reactor dimenzions
! @ B3 Length: TE2 meter ¥ |
S| ,B,4 Setup Diameter: 508 meter ¥ |
Convergence
Report - Elevation
------- @)  User Subroutine % Reactorrise; [0 meter ¥ |
"""" @  Dynamic Reactor ] d
T
------- )  Elock Options L£] atile SR
] Results
EI Frofiles | | Walid phases
(§  EO Variables Frocess strean: IVapor-DnIy 'l
"""" @ EOInput Coolant stream: [WaporLiouid =1 2nd Liquid
------- ®)  Spec Groups
-7 Parts
Stream Resulks
-7 CSTD j
Fequired Input Incomplete A
T

Posteriormente indicamos la reaccion que tiene lugar. En este caso la reaccion es
cinética, y ahi que ind icar la cinética de la reaccion (an  tes solo in dicabamos los
coeficientes estequiométricos, pero ahora hay que indicar el orden de reacciéon: 1 para
los reactivos y 0 para los productos). Tam  bién hay que especificar el valor de la
constante cinética y de la energia de activacion.

| Aspen Plus - Caso 12(b} - [Reactions Reactions R-1 (POWERLAW) - Data Browser]
") File Edit View Data Tools Run Plob Library Window Help

D| || S(a| B(@| W] fdl-r]s| 5|l v| GE o]0 [u] =] Bl & B
o = i PP T I | |@|E | =7 {2 | |5
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Propetties
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Setup
Convergence
Report

User Subroutine
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Block Options
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EOQ Input

Spec Groups
Parts

[QQuedad@ar

Reactions
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- R-1
Convergence
Flowsheeting Options
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E.

RO

New... Edit Delete
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)
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e

[ By melbeN Do o Y wrall

| nlin lemtr (= ol | il |

&) Edit Reaction

_

Reaction No.: | J1 vl

Reaction type:

Kinetic hd

Reactan Produc
Companent Coefficient | E=ponent Companent Coefficient | Exponent
FROFY-01 il n 1.2-0-01 n o
CHLOR-01 il n *
*

Close |

| Aspen Plus - Caso 12(b) -

[Reactions Reactions R-1 (POWERLAW) - Data Browser]

:|F\Ie Edit Wiew Data Tools Run Plob  Library ‘window Help

Dw(@] =) wlef %] sl wf| @ o] = @ =l sl
P el m s | | alalm|E~ = w5
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+ -] Components
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Lets you select the phase in which reaction occurs. The volume of the selected phase is taken as

Definida

reactor.
M Block B4 (RPlug) Setup - Data Browser ol x|
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Report - Select reaction setfz] to be included in the model
User Subrowting Auailable reaction sets Selected reaction sets
Drnarnic 5 |
Block Options %
Results —I
Profiles < |
ED Yariables << |
EC Input:
Spec Groups
Parts ~ Defing activity
------ Stream Results
Bl-{Fg C5TD Mame
=1-{#§] Reactions
P Chemistry alue
& PReactions
[]____m Corwergence Reaction Set 1Dz,
F-{7]  Flowshesting Options
-1 Madel Analvsis Tools LI
Input Complete S

la reaccion ya pode mos indicar que esta es la que se produ ce en el

11
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Los resultados obtenidos son:

caso 12

Stream ID FEEDRPLURPLUGPRO
Temperature C 200,0 200,0
Pressure bar 2,000 2,000
Vapor Frac 1,000 1,000
Mole Flow kmolhr 0,385 0,308
Mass Flow kg/hr 18421 18,421
Volume Flow | cum/hr 7518 5,986
Enthalpy MMkceal/hr 0,003 -0,001
Mole Flow kmol/hr

PROPY-01 0308 0231

CHLOR-01 0077

1,2-D-01 0,077
Mole Frac

PROPY-01 0,800 0,750

CHLOR-01 0,200

1,2-D-01 0250

| Aspen Plus - Caso 12(b) - [Block B3 (RPlug) Results - Data Browser]

:F\Ie Edit Wiew Data Tools Run Plot Library ‘Window Help

D|=|d| =8| B|@ »|| rl-d|g| 4| 6|« | o o]0 |« =] & & 3
e G 1Y | a2 || wles
[T HEET ol el «ffes ]3] O] 8|
+[f] Stresms Summary } Ealance } }
=@ Blocks
+ m B2 RPlug results
B - Heat dut: D038 [MMkealrhe
Profiles Reactor temperature
(& =0 variaes Minmur: [159.996218 [Gniind =
Stream Results
S Resuts summary Ma.x\mum FE3.233549 | -
Residence time: 2579,70386 | hr -
Results Available
’? Mixers/Splitters | Separators ] Heat Exchangers ] Columns | Reactors Pressure Changers ] anipulatars ] So

12
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CASO C:

A continuacion consideramos la utilizacion de un fluido refrigerante alimentado
en contracorriente a una temperatura de 200°C. Para ellos tenem os que afiadir dos
nuevas corrientes (entrada y sa lida del refrigerante al reactor) y definir el fluido que
utilizaremos como refrigerante. En nuestro caso considerarem os agua, por lo que
debemos de anadir el componente en la base de datos de la simulacion. De la corriente
de entrada de refrigerante indicamos la co mposicién (100% agua), la tem peratura de
entrada (200°C por el e nunciado del problema) y un caudal que supondrem os de 100
Kmol/h.

DCESTPROD

FEEDCSTD

B2

FEEDRFLU

DUPL

RFLUGFRO

)
Il Components - Data Browser = | Dlﬂ
-
|@ Components J B I i ‘-l -'l <<“"5‘" j' >>| _|‘—I _IQ _I _IN’
E-{] 3etup JSeIeclmnl Petioleum | Monconventional | of Databanks |
El-4# Components
------- 0 Specifications r~ Define components
P.s:ay,l'B:nd Component 0 Type Component name Formula
Light-End P Li
SHLETe Fraperies FROPY-O1 Corwerlional |PROPTLENE  [CaHB2
Petro Characterization
Pseudocomponents CHLOR-01 Corventional  [CHLORIME CL2
) Attr-Comps 1.2-0-01 Conventional  [1.2-DICHLOROPRIC3HECLZ
;Z';?;SE“;’;DS TER Torvertional JWATER H20
UNIFAC Groups »
Comp-Groups
Comp-Lists
El-{3¥] Properties
H-{¥] Flowsheet
[]g Eizli?:;s Find Elec Wizard User Defined Reorder Review
¥ &) Blocks
Sm Ceac ons rEDmponent name from the built-in databanks. Click on the Find buttan to uze the Find
i % Flonvirge:ce -~ dialog box to quickly gearch for components in the databank.
owwsheeting Options
-1 Model Analwsis Tools LI
Input Complete o

13
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| Aspen Plus - Caso 12(c) - [Stream INREFRIG (MATERIAL) - Data Browser]
" File Edit View Data Tools Run Plob Library window Help

D|=|@| Ssf %@ W|| || s <] v @&
e Er PN I Y |5|=|=

w8

[Ga REFRIE =] B [ercesn =] || <o =] 53] Cil| ol
M Setup JSchilicatiunsl Flash Options ] } ] EO Options ]
+[ff] Components
+-[¥ Properties Substieam name: | MIXED -
<[l Streams State variables Compasitian
: % IEEEECSTD |Tsmperalure j |Mu|s-Fra: j‘ J
+ g :EER[I);:LILIL el E jv Component Walue
& Input Pressure R 0
[ Resuks ’ﬁ CHLOR-01 0
W £O Variables bat y [T2000 0
#-{] OQUTREFRI BTER 1
#-{fQ RPLUGFRO Tatal flow: Mole
=g Blocks malhr
+ ¥ Reactions
+-[¥] Convergence
+-[7] Flowsheeting Options
#-[] Model Analysis Tools
¥ m EC Configuration
+-[ff Results Summary
Tetah T

Posteriormente en el reactor tenemos que indicar que utilizamos un refrigerante
en contracorriente (Reactor with counter-current coolant) y la temperatura de salida del
refrigerante (en principio a considerar una temperatura superior a lad e entrada: por
ejemplo 250°C).

W Block B4 (RPlug) Setup - Data Browser 1Ol x|
[ Ser ] &fE [veTcesr J = =1 Ol @ e
¥ sewp JSpeclhcatlonslJEnnflguralmn I Streams IJFleachnnsl Pressure I FA|»

Zomponents
Properties
Flowsheet
Streams

Reactor type: IHeaclnr with counter-curent coolant j

i~ Operating condition

DCSTPROD Heat transfer specification

FEED ¢ Specify heat transfer parameters

FEEDCSTD U [coolant-process stream): |5 IBlufhr-sqft-F j
FEEDRFLU _ _

INREFRIG " Caleulate in user subroutine

OUTREFRI
RPLUGFRO IEnnIant outlet termperature j|25U IE hd

Setup

Convergence

Report

User Subroutine

Drynamic

H Elock Dotions LI
Input Complete A

Outlet coolant temperature.

Los resultados obtenidos son:

14
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caso 12

Stream ID FEEDRPLU | INREFRIG |RPLUGPRO |OUTREFRI
Temperature C 200,0 246,5 246,5 250,0
Pressure bar 2,000 2,000 2,000 2,000
Vapor Frac 1,000 1,000 1,000 1,000
Mole Flow kmol/hr 0,385 100,000 0,308 100,000
Mass Flow kg/hr 18,421 1801,528 18,423 1801,528
Volume Flow | cum/hr 7,518 2145,564 6,595 2160,327
Enthalpy MMkcal/hr 0,003 -5,596 >-0,001 -5,593
Mole Flow kmol/hr

PROPY01 0,308 0,231

CHLOR-01 0,077

1,2-D-01 0,077

WATER 100,000 100,000
Mole Frac

PROPY-01 0,800 0,750

CHLOR-01 0,200

1,2-D-01 0,250

WATER 1,000 1,000

| Aspen Plus - Caso 12(c) - [Block B3 (RPlug) Results - Data Browser]
: File Edit Wew Data Tools Run Flob Library ‘Window Help

eI
=t g N EI Y | 3|@a|E= = 28| | wi]ss|
| Results ﬂ I i) | j ﬂ Results = M ] 2] E
+ % Sltre:sms Summary I Balance ] }
= Bloc)
- B2 RPFlug results
-4 E—— Heat duty: 00028900 | Mikcalthr -
Profiles Reactar temperature
(@ EO Variables Minimum: ~ |189,93338  |C -

Stream Results

Maximurn:  |563 678044 i -
+-[f  Results Summary "

Residence time: 2341 51856 |y -

Como se observa la temperatura de entrada del fluido es 246,5°C, superior a los
200°C. Para conseguir ajustar la tem peratura podemos disminuir el caudal de
refrigerante utilizado ocam biar latem peratura del ref rigerante a la salida.
Disminuyendo el caudal a la m itad y bajando la temperatura de salida hasta 230°C, se
obtienen los siguientes resultados:

15
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caso 12

Stream ID FEEDRPLUINREFRIG|RPLUGPRPOUT REFR
Temperature |C 200,0 222,5 222,5 230,0
Pressure bar 2,000 2,000 2,000 2,000
Vapor Frac 1,000 1,000 1,000 1,000
Mole Flow kmol/hr 0,385 50,000 0,308 50,000
Mass Flow kg/hr 18,421 900,764 18,421 900,764
Volume Flow |cum/hr 7,518| 1022214 6,281 1038,020
Enthalpy MMkeal/hr 0,003 -2,808 -0,001 -2,805
Mole Flow kmol/hr

PROPY-01 0,308 0,231

CHLOR-01 0,077

1,2-D-01 0,077

WATER 50,000 50,000
Mole Frac

PROPY-01 0,800 0,750

CHLOR-01 0,200

1,2-D-01 0,250

WATER 1,000 1,000

Como se sigue sin alcan zar el resultado, seguimos tant eando hasta encontrar el
valor adecuado de caudal y temperatura de salida del refrigerante:

| Aspen Plus - Caso 12{c) - [Stream INREFRIG (MATERIAL) - Data Browser]
T File Edit View Data Tools Run Plot Library ‘Window Help

D@ & wl@| | iEbl(elsdle] vl mE (W] = F = @

I |2 /m|= fllad

|&A INREFRIG = B)E [verceen < &[] <«|la ﬂ L[| no
+-(¥] Setup vapemhcalmn:] Flash Dptions ] } E0 Options ]
+-(f Components
+-(Wf] Properties Substieam name: | MIXED -
- @ Streams State variables Compasition

* E ridds Temperature - Mole-Frac -

+ E FEEDCSTD

a g FEEDRFLU ety E :|' Component Walue

+ INREFRIG

# @A OUTREFRI Pressure E:S;:'E} E

+ E RPLUGPRO ’—_| B
@ Blocks ar 7200 0
+-(] Reactions A TER 1
+--(¥] Convergence Total flow: tole
#-(] Flowsheeting Options kmal/hr
47 Model Analysis Tools
+-(¥] EO Configuration
+-Gf  Resulks Summary

Total: |1

16
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| Aspen Plus - Caso 12(c) - [Block B3 (RPlug) - Data Browser]
: File Edit Wew Data Tools Run Plot  Library  Window Help

ol =] wje] | E-t|alsl<le] wl 5 2| [« =] 2 =] o)
s i SV ) Y |5 |@|E= = w65
EXE ~] @ [vetcear ~] &|=| «Jfa <] > (] N
+--[¥)  Setup JSpeciﬁcalionslJConfiguration ]JFleactions] Pressure ]
-3 Cnmpnn.ents
j % :Ero::;t;es Reactar bype: |F|eac:t0rwith counter-currert coolart ﬂ
: % EEEECSTD DEl::ttI:Enc;?enrdlst:enciﬁcation
+ g FEEDRPLU * Specify heat transfer parameters
: % g\ILT'IFI:;;sI Ul [coolant-process stream|: |5 |Btux’hr-sqft-F! j
+-[@f RPLUGFRO " Calculate in user subroutine
-G Elocks
: g EZS |Coo|ant outlet temperature j |21B ’E‘
+--{¥) Reactions
+-{¥] Convergence
+-(*]  Flowsheeting Options
+-(7]  Model Analysis Tools
+ (M) EO Configuration
+ [ Resuks Summary
Los resultados obtenidos son:
caso 12
Stream ID FEEDRPLUYINREFRIG| RPLUGPROOUTREFR]
Temperature | C 200,0 200,1 200,1 216,0
Pressure bar 2,000 2,000 2,000 2,000
Vapor Frac 1,000 1,000 1, 000 1,000
Mole Flow kmol/hr 0,385 25,000 0,308 25,000
Mass Flow kg/hr 18,421 450,382 18,421 450,382
Volume Flow | cum/hr 7,518 487,489 5,988 504,243
Enthalpy MMkcal/hr 0,003 -1,409 -0,001 -1,405
Mole Flow kmol/hr
PROPY-01 0,308 0,231
CHLOR-01 0,077
1,2-D-01 0,077
WATER 25,000 25,000
Mole Frac
PROPY-01 0, 800 0,750
CHLOR-01 0,200
1,2-D-01 0,250
WATER 1,000 1,000
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| Aspen Plus - Caso 12(c) - [Block B3 (RPlug) Results - Data Browser]
: File Edit Wiew Data Tools Run  Plot  Library ‘Window Help

D| =@ =5
=2 Bl PR ) Y | &0 {=#1{28| | e
¥ Fiesuits = E << [Resuts =] >3] [ o
* % Camponents Summary ] Balance | |
+ Skreams
=l Elocks FiFlug results
i % :g Heat duty [0.0033881 [MMkcalshr =
Results Reactor temperature
Profles Minmu: - [199,99988 JETTTTR |
o Magimurn:  [563.419101 [C =l
Residence time: 257892184 |hr -
+- [ Results Summary
CONCLUSIONES:

En la siguiente tabla se han recogido los datos de equilibrio considerados en
cada uno de los casos:

Propileno Cloro 1,2-Dicloropropano
Tipo Reactor (fraccién molar) | (fraccién molar) (fraccién molar)
CSTR 0,750 Trazas 0,250
Tubular isotermo 0,750 - 0,250
Tubular
refrigerante 0.750 - 0.250

Como se observa en tod os los casos cons iderados se alcanza el equilibrio. La
diferencia en cada uno de los casos es lacan  tidad de calor a reti rar (la reaccion es
exotérmica) y el tiempo de residencia:

Tipo Reactor Q (MMcal/h) Tiem. Residencia(h)
CSTR -0,0033489 0,0025
Tubular isotermo -0,0033491 2579
Tubular refrigerante -0,0033481 2578

Podemos concluir, que con respecto al tiempo de residencia necesario y el calor
necesario retirar, el reactor que mas interesa es el de mezcla perfecta (CSTR). El unico
inconveniente que presenta este reactor es que en el equilibrio se tienen trazas de cloro,
que impurifican el producto obtenido. Si la aplicacion final, permite la existencia de
trazas de cloro habra problema en utilizar este tipo de reactor.
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Caso 13
OBJETIVO

Un proceso obtiene gas de sintes is (mezclas CO/H, con pequeiias cantidades de
CO,) mediante la gasificacion de una fraccion de petrdleo a alta temperatura. La carga
se precalienta hasta unos 500°C, y se alim enta al reactor mediante cantidades variables
de aire y vapor de agua,a mbos también pr ecalentados a la m isma temperatura. Se
considera que todas las reacciones s e encuentran en equilibrio y que ek reactor opera a
una presion de 10 bar. La caracterizacion de la carga es la siguiente:

Specific Gravity=0,8628
Curva de destilacion D-86:

100

Destilado (% vol.) 0 o 10 20 30 a0 70 80 90 a5
Temp (°C) 248| 277 289 302 311| 328| 342| 352 1 371

1]
(]

379

a°) Determinar los caudales de agua y aire que seran neces arios para alcanzar
una conversion superior al 99% peso de la carga y obtener un gas de sintesis con una
relacion molar CO/H,=2

b°) (Cémo se modificarian los resultados anteriores si se emplea oxigeno puro
en vez de aire en el gasificador?

PROCEDIMIENTO A:

En primer lugar se dibujara el diagram a de flujo del proceso. Se ha considerado
la utilizacién de un m ezclador para alim entar al reactor lam ezcla de fraccion de
petroleo, vapor de agua y aire. El reactor utilizado es un reactor de Gibss, puesto que no
se conoce las cinéticas de las reacciones.

S

FETROLEQ

NN
o7

B1

FRODUCTO

AIRE

 —

En primer lugar sele ccionamos los com ponentes que intervienen en la
simulacion (Nafta, agua, nitrogeno, oxigeno, CO, H, y CO»)
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| Aspen Plus - Case 13 - [Components Specifications - Data Browser]

T File Edit iew Data Tools Run Flob Library Window Help

D|=|d| =[] 2| v % gla| v | = B2 &| B
s = D |4 |BIE | 7 ||| |

@ Speifcaions SlEfE T o &9« 2 sl v

= Setup JSeIection]JPatmleum] Maonconventional ] JDatabanks]
Specifications
Simulation Options Define components

Stream Class Compaonent |0 Type Companent hame Formula
Substreams

Units-Sets PETROLED Assay
Custam Units ATER ATER RN
Report Options NITROO1 T i

mponents O7GEDT 0:+/GEN 02
Specifications

Assay(Blend CARBO-I CARBON-MONDXICO
Light-End Properties CARBO-0Z2 CARBON-DIOKIDE[CO2
+ 5 Petro Characterization HroROO YDEOGEN 8
Pszeudocomponents
Attr-Comps *
Henry Camps
UMIFAC Groups
Comp-Groups
Camp-Lists
Polymers
Properties
Streams
Blocks
Reactions
Canvergence
Flowsheeting Options Find Elec Wizard User Defined Fiearder Fieview

H- [+

QAL AAX

E.

e

@] B

L

Model Analysis Tools
EO Configuration
Reesults Summary |

PROCCCRER 5@

Posteriormente indicamos la curva de destilacion D-86 del petroleo:

| Aspen Plus - Caso 13 - [Components Assay/Blend PETROLEO Basic Data - Data Browser]
"1 File  Edit View Data Tools Run Plot Library Window Help

D|=|d| = N | |t| @l [wil e pof | GE| 0 [0 || ] BRI || B
s Py | 5|@|E =~ {3 | #alss|
| @ Basic Data Rl | 5 \METEBAH ~| = ﬂ Al ﬂ ﬂ
M Setup | | Dist [:unrel Light Ends ] Gravity/LIOPK, ] Malecular 't ] Optional ]
@  Specifications
G Simulation Options Distillation curve
g Str;am Class Distillation curve type: Percent | Temperature
+ Substreams distilled
+-(d]  Units-Sets ﬂ |E ﬂ
®)  Custom Units ’— ’—_| 0 248
@ Report Options 5 277
—l--{¥) Components Bulk gravity walue 10 =R
Specifications o .
il g AZsay,l’B\end i+ Specific gravity 09628 20 302
--{¥] PETROLEQ AP gravity 30 311
#®) Basic Data & ]
®)  Property Curves
[ Resuls m —
(") Light-End Properties a0 352
+] g Petro Characherization 90 261
() Pseudocomponents
() Akkr-Comps - &
£ Henry Comps »
(Z) UNIFAC Groups
£ Comp-Groups
+-(] Comp-Lists
+-(7] Polymers
+(gg| Propertiss
+-(g] Streams
+ (@] Blocks
+-(] Reactions
©-£] Convergence - |Disti||ati0ntemperature. Mirirmurn 4 points are required. All points must be increasing. IF100%

Posteriormente indicamos la base de célculo (al tratarse de hidrocarburos: Peng-
Robinson).
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| Aspen Plus - Caso 13 - [Properties Specifications - Data Browser]
: File Edit Wew Data Tools Run Plot Library Window Help

SRR G R
s i g PPN L Y | aEE 53|
|0 Specifications j | J & ﬂ m ﬂ B ﬂ

=¥ Setup had Jﬁlnhall Flovssheet Sections ] Rieferenced ]
Specifications
Simulation Options Froperty methods & madels

Property method: | PENG-ROB
Stream Class Process type: - perty A

B
—

Substreamns

Units-Sets Base method ™ Modify property model:

Custom Units

Report Options .
omponents Petraleum calculstion options

Specifications Free-water methad: -
Assay/Blend Water solubility: -

] PETROLEO

Light-End Properties Electiolyte calculation options
Petro Charackerization

Pseudocomponents Clvertig (0 jv

-
Atkr-Comps W
Henry Comps r
LUNIFAC Groups
Comp-Groups
Comp-Lists
FPalymers

perties
specifications
Property Methods
Estimation
Molecular Structure
Parameters
Data

R AR QR

AL

o

JeDDRQ3DROC

Posteriormente indicamos las condicione s de la corriente de aire (T=500°C,
presion=10 bar y 21% oxigeno, 79% Nitrogeno ), vapor de agua (T=500°C, presion=10
bar y 100% agua) y Petroleo (T=500°C, presion=10 bar y 100% petrdleo). Se
considerara inicialmente un caudal de cada una de las corrientes de 100 Kmol/h. Este
caudal que se ajustard posteriorm ente con un disefio de especi ficaciones al cau dal
necesario para conseguir las especificaciones requeridas.

| Aspen Plus - Caso 13 - [Stream AIRE (MATERIAL) Input - Data Browser]
T\ File Edit Wiew Data Tools Run Plob Library Window Help

D| (8| 5| 80| || 1d-¢|%|%|6le] v @ n| = | &) @
EER
Ei B ] | ] s
|G Input Eaje=] ES |METEBAH = &|=| <<fm - 3| | we
() Pure Component J ‘/Speclflcallonsl Flash Options } ] } EO Options }
] m Binary Interaction
() ANDKI Substieam name: | MIXED -
8 ANDMLI-1 State variables Compozsition
PRKI-1
(:) AKTKI-1 ‘Temperatule j ‘Mnle-Frac jl J
£ Electrolyte Pair 500 C '] Component Walue
{1 Electrobyte Ternary
) UNIFAC Group Pressure FEIFILEY o
WTER o
] UNIFAC Group Binary ’—’—_|
+-(7] Resuls NITRO-01 0.79
£ Dats O GE-01 0,21
£ Analysis Total flow Molz CAREOOT ]
3 Prop-Sets kmalhr CaRB00Z 1
#-(]  Advanced
o Streams » |HYDRO-01 o
-] AIRE
@ Input
[ Results
(@ EOC Variables
-7 FEED
+- @] PETROLEQ
+-{] PRODUCTO
+ _'Q WAPOR
+-{g] Blocks
#-[] Reactions ,7
+-[] Corwergence Vetelh |
#- (] Flowshesting Options
#- (] Madel Analysis Tools
+ (¥ EO Configuration |
# -3 Resuls Summary w
Input Complete
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| Aspen Plus - Caso 13 - [Stream PETROLEQ (MATERIAL) Input - Data Browser]
T File Edit View Data Tools Run Flob Library ‘Window Help

] == T e == e P s e S I Y A =

= D | L 13| sl
| @ 1rput Ei=EE |METEEAH x| - <<|[an - > 1 N
#-{77] Estimation I JSpemhcahnnx] Flash Optiors ] } ] E0 Options }
#-(7]  Malecular Struckure
=] Parameters Substream name:  |Jf MEXED -
£ Pure Component State variables Composition
T m El:awnﬁéigf?on |Tempe|atura j |MDIE-Frac j‘ J
g ::ES?‘I ) e :Iv Companent “alue
() RKTKI Pressure EVAOIED I
. i ATER o
{1 Electrolyte Pair l—’—_|
(1 Electrolyte Ternary L] MITRO-01 ]
{1 UNIFAC Group Ds0rGE-O1 0
{1 UMIFAC Group Binary Total flow tdole CARBO-OT ]
|‘:+| Elta Results 100 kmoal?hr CAREOZ 0
£ Analysis p HYDRO-O1 o
# [ Prop-Sets
#-[] Advanced
=@ Streams
w3 AIRE
-] FEED
= m PETROLED
@ TInput
[ Resuls
(@ ECvarisbles
+ El PRODUCTO
wZa) VAPOR. Total |1
+- g Blocks
w7 Reactions ! |ILets pou type the component flow, fraction or concentration. See Help.
+ E' Convergence |
+-(7] Flowsheeting Options hd

| Aspen Plus - Caso 13 - [Stream YAPOR (MATERIAL) Input - Data Browser]
"] Fle Edt Wew Data Tools Run Plot Lbrary Window Help

D|e|d| Z[5] wle| || bl )6l v mE v =] E =) 3]
3 | @6 =7 |m| | [

@ Inout A= E \METEEAH ~| & ﬂ &l ﬂ ﬂ
+-[] Estimation JSpeclflcallon:l Flash Options ] I I EO Options ]
#-[] Molecular Structure
=[] Parameters Substream name: | MIXED -
3 P“rECDmW”E’?t State variables Composition
= l/altyarynﬁéi;-jilnn |Temperalule j ‘Mule-Frac j‘ J
8 ::;Tlf'l . £ j‘ Component Value
() RETKI)-1 Fressure faElEOtED )
| ‘ATER 1
] Electrolyte Pair ,—’ﬁ
£ Electrolyte Ternary i MNITRO-01 m
] UNIFAC Group O4rGE-01 0
£ UNIFAC Group Binary Total flaw: | Mole CARBOOT ]
C*l Elta Reslts 100 kmal/hr CERBO-02 0
£ Analysis p [HYDRO-O 0
+ m Prop-Sets
#-7]  Advanced
=] Streams
+ ] ARE
+ D FEED
+ -] PETROLEC
+ |:| PRODUCTO
=¥ VAPOR
@ Input
O resuls S T—
(§  EO Variables et [
#- ) Blocks
=~ Reactions
#-[] Comvergence

Posteriormente indicamos las condic iones del reactor (500 °Cy 10bar de
presion).
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| Aspen Plus - Caso 13 - [Block B1 (RGibbs) Setup - Data Browser]
T Flle Edt Wew Data Tools Run Plob Library Window Help

EIEIE_IJE @“ﬂgﬂﬂ'ﬂ“@‘édﬂ j \ ||4|J3J @
-+ R cala ) slal@E | v{@| sl
| 5evp & [verceen o] || <<l <] | ] e

# f Setup ¥Specifications| Products | Assign Sieams | Inets |
# (¥ Components
# A Properties Operating conditions
F- (4 Streams Pressure 10 bar -
= &) Blocks
ER T Temperatwe | [500 [c =
& Setup
@ Advanced Calculation options
& Oynamic £ Phase equilibrium only
@ Block Options & Phase suilbiium & chenical equibrium
[ Resuts
@ EO variables I™ Riestrict chemical equilibrium by temperature approach or ieactions
@ EOInput
@ Spec Groups Phases
=
£ Ports Mairmum number of fluid phases: ’7g
L stream Resus W Include vapor phase Sold Phases
+-Z B2
#-{] Reactions
® £ Comergence
#{] Flowsheeting Options
= £ Modsl Analysis Tools
#-{¥] EO Configuration
# 3 Resuls Summary

Los resultados obtenidos con estas condiciones preeliminares son:
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Stream ID AIRE FEED PETROLEO| PRODUCTQVAPOR
Temperature | C 500,0 493,6 500,0 500,0 500,0
Pressure bar 10,000 10,000 10,000 10,000 10,000
Vapor Frac 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000
Mole Flow kmoVhr 100,000 300,000 100,000 458,527 100,000
Mass Flow kg/hr 2885,040 | 31420,794 | 26734226 31420,794 1801,528
Volume Flow | cum/hr 644,808 1847,530 435410 2934676 636,854
Enthalpy MMkcal/hr 0343 -8,694 -3,661 -7,050 -5,376
Mole Flow kmoVhr

WATER 100,000 13,533 100,000

NITRO-01 79,000 79,000 79,000

OXY GE-01 21,000 21,000 trace

CARBO-01 63,463

CARBO-02 32,502

HYDRO-01 133,326

PC215C 0,839 0839 39,369

PC225C 2005 2,005 42,695

PC239C 2299 2299 23,090

PC254C 2909 2909 12,880

PC267C 5086 5086 8,082

PC281C 6,692 6,692 10,357

PC295C 9,655 9655 0,139

PC309C 10,519 10,519 0,054

PC323C 10,637 10,637 0,021

PC337C 12,151 12,151 0,009

PC350C 12,434 12,434 0,004

PC364C 10,059 10,059 0,001

PC377C 8514 8514 0,001

PC392C 5,783 5,783 < 0,001

PC399C 0418 0418 < 0,001
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| Aspen Plus - Caso 13 - [Block B1 {RGibbs) Results - Data Browser]
" File Edit Visw Dats Tools Run Plot Library ‘Window Help

D|@|W| S5 2l@| || iElr|ss|€l| v F [0 [w] =] 5 el B
K | |&[E=] = ||| ws]ss]
P ekl <res =1 ] vic]

- @A :tompnnents Summary ] Balance |  Phsse Composition | | Atom Matiix |
+! reams
= % Blocks RGibbs results
-G Results Outlet temperature: 500 [ -
(W EOvarizbles Outlet pressurs: 1 bar -
Stream Results Heat duty 164463276 |MMkcal/in +
-3 B2 Net heat duty 4463276 [MMKcalhi < |

+ @ Resulks Summary " _p
apor frachon:

Mumber of fluid phases:

T

Mazimumm number of pure solids:

Results Available

— P

Para ajustar que la conversi 6n sea superior al 99% en pe so de la carga y que la
relacion CO/H, se realizaran los dos disefios de especificaciones indicados a
continuacion:

| Aspen Plus - Caso 13 (design speccs) - [Design Spec - Data Browser]
Tl File Edit View Data Tools Run Plob Library ‘Window Help

D|(@| S Ble| W] iElr|sls]-<le] v 5 > (e« =] El | B
= e T Y |3 @05 {7 | =8| |
|ﬁDesignSpec j '—_| & ﬂmﬂ _I_Iﬂ

Setup
Components Obiject manager

Properties Mame Status
Strearns

Elocks

Reactions
Convergence
Flowsheeting Options
Design Spec
Calculator
Transfer
Skream Library
Balance
Measurement
Pres Relief

() Add Input
Model Analysis Tools
+-Gf  EQ Configuration
+-{F5 PResults Summary

F

URUIPERKER

V][] ][] [ [

DI

IH{R]Hle

B
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l Aspen Plus - Caso 13 (design speccs) - [Design Spec DS-1 - Data Browser]
"] Ele Edit View Dats Tools Run Plat Lbrary Window Help

D@ 55] o) || i)l vl @ o]« =] 5@ =) ol
b e PN L EE-EEEETET
[ b5 = &k wetcear =] e <<l < 22| C]EsE] we
- Setup GDerinelv'rSpeclv'rValy | Fultranl Declarations |
{#] Components
4 Properties
-l Streams Flowshest variable|D efrion
@5 Blocks W)
£ Reactions 4
(] Comvergence ¥
E_‘QJ Flowsheeting Options 4| I
=) Design Spec
. @y Ds-1
o Input
O resus
£3 caleulator
£ Transfer
) Stream Library
£3 Balance
7] Measurement
(£ Pres Relief
el ) Add Input
#-{]  Modsl Analysis Tools
w3 EO Configuration
@] Results Summary
New. Edit Delete fdorve Up fove Down
Fuwsheel wariable name. Can be used on Spec and Fortran sheets.

el el len et T |

- @ Variable Definition -
[q '
[ |~ Select a variable category and reference i
o lﬁ - Reference ——————————————————— [T
aniable name: [ - Tope: holeﬂow = |
[ Rategoy | Steam PRODUICTO v
Al Substream: | i hSh
" Blocks Component: | CARBO-01 hd hSh
i+ Streams —
 Model Utilit _
" Property
" Reactions
MH> | Cloze |
T =be 11 calart the e ihatreann name
P—— p— — I P — L ——
gl T o le, e s D |
~| @ Variable Definition
I
Ml | Select a vanable categony and reference
e Iﬁ ~ Reference LR
SNARE NAme: hd Type: M aole-Flov | |
Bategony 1 | Stream PRODLICTO ~
Al Substrean: =
" Blocks Component:  |HYDRO-01 = hSh
& Shreams —
= Model Utility [
" Property
" Reactions
N> Cloze
lICets wou zelect the substream name.
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| Aspen Plus - Caso 13 (design speccs) - [Design Spec DS-1 - Data Browser]

:|F|\e Edt ‘iew Data Tools Rum Plot Library ‘Window Help

D[a(H] =5 Rale| vl El-¢ialsl<le] v @ v = & 4 ol
Pl la|m [y | EEEEAEEE

[ 05 =] erceer =] b= <o o 2 Cl[E] we

+ Setup JDelinelJSpec'GVaw | Fortran | Declarations |
Corpanents

Properties

S Flavisheet wariable|Definition
Elocks

. Co Mole-Flow Stream=PRODUCTO Substream=MI<ED Component=CARBO-01
Reactions

Convergence HZ Mole-Flow Stream=PRODUCTO Substream=MIXED Companent=HYDRO-01

Flowsheeting Optians *

ORIBPRILBK

ol

Diesign Spec
2 D51 T
@ Input
Calculator
Transfer
Stream Library
Balance
Measurement
Pres Relief
1 Add Input
+-7]  Model Analysis Tools
<] EQ Configuration

JH

DG

Mew... | Edit | Delete | MoveUpl MoveDownl

N s L [ L it B || ] el e ) = ] ] | TR
j Désign S'"pec DS-1 - Data Browser

[ D51 -] @k (mecear »] &|=9| <<l <] 2] 12| M

(M) Setup J Define f Spec |9\-’ary | Fartran I Declarations |
|- {#§] Components
| m Properties — Design specification exprezsion
- [@g  Streams S IED.I’H2
|- {77 Elocks
-] Reactions Target 2
E Convergence Tolerance: 01
& Flowshesting Options

& Design Spec
-3y DS-1
g Input
-] Caloulabor
- Transfer
: --|_:_| Stream Library
[ Balance
] Measurement
-] Pres Relief
i S Add Input
#-C)  Model Analysis Tools S pecification. Constant, or Fortran expression in terms of Flowshest vars on Define /
[+ E EC Configuration FUrFran sheetls. Hight-cliqk to select Wariable List, then use drag-and-drop to copy
variables defined on Define sheets.

Required Input Incomplete v
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| Aspen Plus - Caso 13 (1 design speccs) - [Design Spec DS-1 - Data Browser]

" File Edt View Data Tools Run Plot Library Window Help
D|@(\| |6 @] W] i]-v|%)s|4|a v w| = B @
I x |+ ||| = | 2| |G

=4 D51 | B |METCRSR ~| 4= <« 1> tileal nef
¥ Setup JDefinelJSpec yay 1 Fortran} Declarations ]
+--(@] Components
+-(W] Properties Manipulated wariable anipulated wariable limits
: % gltnrf:sms Type: aner|10
¥ ] Resctions Slrsamname.l\f'AF'DF! j Upper.lTUU
# [} Convergence Substream:  [MIXED |
= [ Flowshesting Options \arishles ’W‘ Report labels
= m Design Spec Line 1 Line 2. Line 3 Line 4:
- @ e I ——
@ Input
Results R
o m DS-2 Step size parameters
£ Caleulator Step size:
Transfer 7 forp

? o - M aximum step size:

) Balance

1 Measurement

1 Pres Relisf

() Add Input
+-(]  Model Analysis Tools
+ (W] EQ Configuration
+ 2l Resuls Summary

Para realizar la especificacion d e conversion, consideraremos que la sum a de
todos los productos, que no son petréleo, sea igual a 99 (ya que la carga inicial es de
100). Se procede de la siguiente manera:

| Aspen Plus - Caso 13 (1 design speccs) - [Design Spec DS-2 - Data Browser]
"1 File Edt wiew Dats Tools Run Flob Library indow Help

D[ @] S5 B|@f K| El-¢|s | <le]| v mE o [o]w] = 6 || @)
e P b Y |lm= x| sl

oa 052 | B |METCEAR ~| <= << -1 >>| []@a) N
+ % Setup JDe[inelJSpeclJVaw ] Fortran] Declarations ]
+ Components
+--[¥] Properties
<[ S‘tre:sms Flowsheet variable |Definition
: % Esaccmns (] Mass Flow Stream=PHODUCT O Substream=MIRED Component=CARBO 01
w-Cl  Convergence Hz Mass-Flow Stream=PRODUCTO Substream=tIXED Component=HY'DRO-01
=[] Flowsheeting Options coz2 tass-Flow Stream=PRODUCTO Substream=MIXED Component=CARBO-02
T ass-Flow Stream=| ubstream=| omponent=
] 55'9';;"13‘ Hz0 Mass-Flow Stream=PRODUCTO Sub MIXED C WATER
0 Irput M2 Mags-Flow Stream=PRODUCTO Substream=MIXED Component=HITRO-01
Results oz Mass-Flow Stream=PRODUCTO Substream=tIXED Component=0iNGE-01
-3 D52
@ Input *
Resuls J
£ Caleulater
1 Transfer
(7)) stream Library
£ Balance
] Measurement
[ Pres Relief
() Add Input
-] Model Analysis Tools
=[] ED Configuration
+-El  Resuks Summary
New,
Results Avallable
'? Mizers/Splitters ~ Separators | Heat Exchangers ] Columns] Rieactors ] Preszure Changers ] I anipulators I Sohds] User Models ]
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Lt — e A
[ Ees el o Bl o | lalmimm =
&) Variable Definition =

1=t .

— Select a variable category and reference

\iatiabl Iﬁ — Reference
ariable name: - Tupe: —_[Mass-FIow =

[arn

- Categany Stream: W{
oAl Substream: m b 5t
™ Blocks Companent: m l St
% Shreams b Gt
" hodel Utility b St
" Property o St
" Reactions Wt
N> Cloze L
]
sl e PR Pl vl I ] | I ool I e
@) Variable Definition %
— Select a variable categony and reference -
Wariable name: Im [ Reference —
Tupe: o -
rCatego————— 1 | Sygam W
Al Substream: m We
" Blocks Companent: m WS
(¢ Sheams g
" Model Utiity WS
" Property s
" Reactions WS
N> Cloze L
nl e EEr [Po ol e vl | .d:.|n|m|ﬂ=’|1lﬁ
@ Variable Definition X|=

— Select a vaniable categony and reference

v e — Reference
aniable narme; i Tope: tazs-Flow 'I

ran

— Category Stream: W
Al Substrean: m Gt
" Blocks Carmpatient: m St
¥ Streams St
" Mode! Utiity St
" Property St
" Reactions WSt
N> Close L
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e PO
[ Em ErmlC e ol N vl A==V |

@) Variable Definition %)

— Select a vaniable category and reference

Variabl m — Reference
ariable name: |Jf - Type:

ran

rCategoy————— | gheam: PRODUCTO hd I
Al Substream; m b Gt
" Blocks Component: m e Gt
" Streams b 5t
 Model Utility e St
" Property St
" Reactions Pt
N> Cloze L

CCESS 8 Component mass flow.

[ral Bl ErafU P ol P Bl

~| @ Variable Definition
Ml | Select a vanable categony and reference o
e Iﬁ — Reference LE=LR
anable name: | Jf - Tope: |
rCategoy————— | | Syeam PRODICTO ==
Al Substream:  |MIxED = v St
" Blocks Component: | MITRO-01 hat St
& Sheams T
© Madel Utilie v St
" Property v St
" Reactions St
N> Cloze
T

j:_""H—l'l—.l- Gl = lwh w1 |
1 @ Variable Definition

M |~ Select a varable category and reference -
Yariable name: m [ Deterence —
Type: —

PCategoy | | Syeam PRODUCTO "I
Al Substream:  |MIXED I~ 5t
" Blocks Camponent: | 05vGE-01 |~ w5t
& Streams St
£ Madel Utiity 5t
 Property b St
" Reactions St

N> Cloze
I&ccess a component mazs flow.
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| Aspen Plus - Caso 13 (1 design speccs) - [Design Spec DS-2 - Data Browser]

T File Edit Wiew Data Tools Run Plot Library ‘Window Help

D|=a|

(2] Bl M| id]-¢|@]w5|-@] e Mof | | 0|0 [w] =] B ]| B

BRIy

=

piclliad

ra

<] & E [veroeer =] @] [ =] >3] Cilda| e

|+++++++Q
=
o

REBURRRRIL

Setup
Components
Propetties
Skreams
Blocks
Reactions
Convergence
Flowshesting Options
] Design Spec
-G D51
@ Input
Resulks

- &R D52

@ Input

Resulks
Calculator
Transfer
Skream Library
Ealance
Measurement.
Pres Relief
Add Input

oD

({]n

*-7] Model Analysis Tools
+-[M] EO Configuration
+-EW  Results Summary

Define VSpec ]J\r’aly ] Fortran } Declarations ]

Design specification expressions

Spec: |ED+EDZH2+H2D+N2+D2
Target. |39
Tolerance: |1

wibsolute tolerance between Spec and Target expressions. Constant, or Faortran expression ir
defined variables.

Aspen Plus - Caso 13 (1 design speccs) - [Design Spec DS-2 - Data Browser]

T File Edit View Data Took Run Plot Library Window Help

D|=E| =4 %(@| ¥|| idl-¢|g| 4| €[« w|| E | v =] @ 6 3
J k=2 BN Y | | 7= i
[i=a D52 ~] BfEE [weTcaar 5] €& <[ ~ >>| 16| no
+-  Setup JDafine}JSDec ary 1 Fortlan] Declarations ]
+-Gf] Components
+ ] Properties Manipulated variable Manipulated variable limits
: % thor:ljsms Type: |Shream ﬂ Lowar:l'l[l
#-2] Reactions Slreamname.lAIHE j Uppar.l‘IUU
] m Convergence Substream:  |MIXED hd
= Flowshesting Options \arable: MOLEFLON = Fepart labels
=[] Design Spec Line 1: Line 2: Line 3 Line 4:
>l o= | ]
& Input
Results i
= m DS-2 Step size parameters
& Input Step size: ’—
o Calcur Results I arimum step size:
£ Transfer
(") Stream Library
{1 Balance
{1 Measurement
1 PresRelisf
() Add Input
+-7] Model Analysis Tools
+-d]  EO Configuration
#-El  Resuls Summary
iocess a hon-component-dependent stream variable, such as temperature ar total flow.
Resuls Available

Los resultados obtenidos son:
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| Aspen Plus - Caso 13 (1 design speccs) - [Block B1 (RGibbs) Results - Data Browser]
: File Edit view Data Tools Run Plob  Library ‘window Help

SRR s[ale] | T + ][] =] = o] ol

2 | |R| = || o
| Results j I tj - ﬂ Result: ﬂ (|2 M
+-[] Components Summary ] Balance ] Phase Composition ] ] Atom Matriz }
+-ff]  Streams

-l Blocks RGibbs results

& Result: Clutlet bernperature: 500
esults
(4 EO Variables Outtlet pressure:

Stream Results Heat duty: 1.30213693 |MMkcal/hr
+[M B2
Met heat duty: 130213693 | MMkcalh
+-El) Convergence ._u v T
+--[ Flowsheeting Options Wapor fraction: 1
+ |‘=_!| Results Summary Mumber of fluid phases: 1
tdazimum number of pure solids: i}
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Stream ID AIRE FEED PETROLEO | PRODUCTO | VAPOR
Temperature C 500,0 496,9 500,0 500,0 500,0
Pressure bar 10,000 10,000 10,000 10,000 10,000
Vapor Frac 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000
Mole Flow kmol/hr 10,000 130,989 100,000 180,775 20,989
Mass Flow kg/hr 288,504 27400,851 26734,226 27400,851 378,121
Volume Flow | cum/hr 64,481 693,408 435,410 1074,797 133,669
Enthalpy MMkcal/hr 0,034 -4,755 -3,661 -3,453 -1,128
Mole Flow kmol/hr

WATER 20,989 0,208 20,989

NITRO-01 7,900 7,900 7,900

OXYGE-01 2,100 2,100 trace

CARBO-01 20,999

CARBO-02 1,991

HYDRO-01 10,746

PC215C 0,839 0,839 19,290

PC225C 2,005 2,005 58,043

PC239C 2,299 2,299 22,822

PC254C 2,909 2,909 10,064

PC267C 5,086 5,086 5,150

PC281C 6,692 6,692 22,873

PC295C 9,655 9,655 0,412

PC309C 10,519 10,519 0,151

PC323C 10,637 10,637 0,062

PC337C 12,151 12,151 0,033

PC350C 12,434 12,434 0,017

PC364C 10,059 10,059 0,006

PC377C 8,514 8,514 0,003

PC392C 5,783 5,783 0,001

PC399C 0,418 0,418 0,001
Mole Frac

WATER 0,160 0,001 1,000

NITRO-01 0,790 0,060 0,044

OXYGE-01 0,210 0,016 trace

CARBO-01 0,116

CARBO-02 0,011

HYDRO-01 0,059

PC215C 0,006 0,008 0,107

PC225C 0,015 0,020 0,321

PC239C 0,018 0,023 0,126

PC254C 0,022 0,029 0,056

PC267C 0,039 0,051 0,028

PC281C 0,051 0,067 0,127

PC295C 0,074 0,097 0,002

PC309C 0,080 0,105 837 PPM

PC323C 0,081 0,106 346 PPM

PC337C 0,093 0,122 181 PPM

PC350C 0,095 0,124 95 PPM

PC364C 0,077 0,101 36 PPM

PC377C 0,065 0,085 18 PPM

PC392C 0,044 0,058 6 PPM

PC399C 0,003 0,004 5 PPM
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PROCEDIMIENTO B:

Si en lugar de aire utilizam os oxigeno puro debem os de eliminar el compuesto
nitrogeno de la sim ulacién, y cambiar la corriente aire por oxigeno. Ade mas en el
Desing Spec, ya no tenemos que indicar el nitrogeno.

FETROLED
B1
BZ
>

oy S——

| Aspen Plus - Caso 13 (b) - [Components Specifications - Data Browser]

"1 File Edit Miew Data Tools Run Plat Lbrary ‘Window Help

D) (|| =& s|@f W] il s|-le] wf mE o] =] 5E s ol

@@l
E=2 i dE L Y | & |RIE{=7]|2=8] | Halss
|o Specifications j I tj | J ﬂ Al - > [ @1 N>
+-[ Setup JSeIeclinn]JPEtmleum] Monconventional ]JDalahanks]
=I{#g] Components
0 Specifications Define companents
+ (5] AssayfBlend
= 7 Caomponent 10 Type Component name: Farrnula
() Light-End Properties
* Patro Characterization e
() Pseudocomponents ATER ATER Ha0
() Attr-Comps y [0 GE-OT DXYGEN [H]
{1 Henry Comps T :
T UNIFAC Groups CARBO-01 CARBOM-MOMO:I|CO
£ Comp-Groups CARBO-02 CARBOM-DIOXIDECO2
+ (] Comp-Lists HYDRO-01 HTDROGEM H2
+-(7] Pobymers
+- (@] Properties *
+-[fg  Streams
+-[fg) Blocks
+-(7] Reactions
+ ﬂ Convergence
+-(gp] Flowshesting Options
+-[7] Model Analysis Tools
+-[¥] EC Configuration
+ ﬂ Results Summary
Find Elecwizard Uszer Defined Reorder Fleview
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| Aspen Plus - Caso 13 (b) - [Stream OXIGENO (MATERIAL) - Data Browser]
: File Edit Wiew Data Tools Run Plot  Library  Window Help

D||a| 2[4 Sie| W|| tdl-v|g| ||| v m |0 1] =] 5| o] @)
E=2 E PNV T Y | | el | =1 ] | o
| OxiGEND ~] EfE [MeTcear <] < <<{[an -1 > i[etal o

+-f¥) Setup Jvs peci[icalions] Flash Options ] ] ] ED Options ]
+-{#] Components
+- &) Properties Substream name: | MIXED -
=@ Streams State variables Composition
[0 FEE.D Temperature - Mole-Frac -
+ @ OXIGEND
e e || B B
e
+-F5]  WAPOR |Pressure j FEMAILED :
+(#q Blocks HAITER o
[10 [bar ~|
+-{7] Reactions p [DYGE-01 1
+ ﬂ Convergence CARBO-01 0
+1-{&) Flowsheeting Options Total flow: Mole hd CAREO-DZ 0
+-(] Model Analysis Tools 100 krnalhr -
+- ] EO Configuration | | J BT &
+ ﬂl Results Summary

[

Total: |1

| Aspen Plus - Caso 13 (b} - [Design Spec DS-2 - Data Browser]
"] File Edit View Data Tools Run Plob Library Window Help

D& &0 | || mEl-v s <ler] pof| TE| o [0 [u] = B &4 @
Jad k=2 PPN PO T Y | & |=|EH |
l@ps2 ] B R e <] & <[l <] 2| Cildal wf

£ UNMIFAC Group Binary [~ JDefinelv"SDEC } Jary } Fortran ] Declarations I
+-(7] Resuls
] Data
1 Analysis Flawsheet variable|Definition
4 % Pﬂ;”fa::; o Mass-Flow Sheam=PRODUCTO Substieam=MIRED Camponent=CERB0-01
Streams Hz2 Macs-Flow Stream=FRODUCTO Substream=MIXED Component=HYDRO-01
[#@ FEED coz Mass-Flow Stream=PRODUCTO Substream=hI=ED Component=CARBO-02
@ Hz20 M ass-Flowe Stream=PRODUCTO Substream=MIXED Component=+»ATER

@5 PRODUCTO oz 4 ass-Flowe Stieam=PRODUCTO Substream=MI<ED Component=0:YGE-01

Blocks
Reactions L‘—l
Convergence
Flowsheeting Options
(# Design Spec
=@ DSl
@ Input
[A] Resuls
=83 D5-2
& Input
[fA] Resuls
Calculator
Transfer
Stream Library Mew.
Balance
Measurement

BROB s e o=B e

oo
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| Aspen Plus - Caso 13 (b) - [Design Spec DS-2 - Data Browser]
"I File Edit Wiew Data Took Run Plot Library ‘Window Help
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& PRODUCTO

| Aspen Plus - Caso 13 (b) - [Design Spec DS-2 - Data Browser]
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Caso 13

Stream ID FEED OXIGENO |PETROLEO |PRODUCTO | VAPOR
Temperature |C 4971 500,0 500,0 500,0 500,0
Pressure bar 10,000 10,000 10,000 10,000 10,000
Vapor Frac 1,000 1,000 1,000 1,000 1,000
Mole Flow kmol/hr 127,347 10,000 100,000 185,622 17,347
Mass Flow kg/hr 27366,719 319,988 26734,226| 27366,719 312,506
Volume Flow |cum/hr 665,909 64,422 435410 1110,039 110,473
Enthalpy MMkecal/hr -4,558 0,036 -3,661 -3,843 -0,933
Mole Flow kmol/hr

WATER 17,347 0,451 17,347

OXYGE-01 10,000 10,000 trace

CARBO-01 28,086

CARBO-02 4,405

HYDRO-01 14,079

PC215C 0,839 0,839 21,622

PC225C 2,005 2,005 55,699

PC239C 2,299 2,299 23213

PC254C 2,909 2,909 10,713

PC267C 5,086 5,086 5,710

PC281C 6,692 6,692 21,033

PC295C 9,655 9,655 0,365

PC309C 10,519 10,519 0,137

PC323C 10,637 10,637 0,056

PC337C 12,151 12,151 0,029

PC350C 12,434 12,434 0,015

PC364C 10,059 10,059 0,006

PC377C 8,514 8,514 0,003

PC392C 5,783 5,783 0,001

PC399C 0,418 0,418 0,001
Mole Frac

WATER 0,136 0,002 1,000

OXYGE-01 0,079 1,000 trace

CARBO-01 0,151

CARBO-02 0,024

HYDRO-01 0,076

PC215C 0,007 0,008 0,116

PC225C 0,016 0,020 0,300

PC239C 0,018 0,023 0,125

PC254C 0,023 0,029 0,058

PC267C 0,040 0,051 0,031

PC281C 0,053 0,067 0,113

PC295C 0,076 0,097 0,002

PC309C 0,083 0,105 736 PPM

PC323C 0,084 0,106 303 PPM

PC337C 0,095 0,122 157 PPM

PC350C 0,098 0,124 82 PPM

PC364C 0,079 0,101 30 PPM

PC377C 0,067 0,085 15 PPM

PC392C 0,045 0,058 5PPM

PC399C 0,003 0,004 4PPM
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CONCLUSIONES:

Los caudales de agua y/o aire necesarios para obtener un gas de sintesis con una
relacion CO/H,=2 y una conversion del 99% de la carga inicial se muestran en la

siguiente tabla.

Agua . .
Caso (Kmol/h) Aire/Oxigeno (Kmol/h)
Aire 20,989 10
Oxigeno 17,374 10
puro

Como podemos observar al utilizar oxigeno puro se disminuye la cantidad de
vapor de agua necesaria para producir la reaccion.





