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Caso 1A
OBJETIVO:

El objetivo de este caso es estudiar los modelos termodinamicos 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 ecuacién de estado
Peng-Robinson.

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

Procedimiento 1

Lo primero es colocar tres corrientes materiales (Material Stream) y un
separador Flash (Separador Flash2).
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Posteriormente damos a ™| Next y le ponemos titulo al caso. Luego
seleccionamos los componentes en la siguiente pantalla:

| Aspen Plus - caso 1 a - [Components Specifications - Data Browser] [__]E]W
"] File Edit View Data Tools Run Plot Library Window Help BEIES

O[] S| 2@ | El(sls]-€le] vl m ]« =] = =) 6l
T B » SlalmlE ||| e
@ Spechostons =& | K 3 e e =

= Setup = Selection| Petiolem | Monconventiona | ¥/Databanks |

@ Specfications
@) simulation Optior Define components
@ stream Class
£ Substreams
(] Units-ets ’l ‘ | | |
&) Custom Units
@ Report Options
=& Components

@ Specifications
Assay(Blend
Light-End Froper
Petro Character
Pseudocompanet
attr-Comps
Henry Comps
UNIFAC Groups
Comp-Groups
Comnp-Lists
Polymers
Properties
Streams
Blacks
Reactions

Convergence
Flowshesting Options Elecwizard | UserDefined | Fieorder Feview
Model Analysis Tools \_ /

EO Configuration
Results Summary

|Componenl\D‘ Type |Eumpunemnamel Formula |

5

Depopoopopo

DROCLDRERD & @

Component (D If data are to be retriewed from databanks, enter sither Comparent Name or Formula, See Help.

<] >

Required Input Incomplete

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

Matsiel " 0 M @ 'D' @ v @ M ’
STREAMS | Flassh?  Flashd  Deoaier  Sep S

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

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

Pulsando el botén Find, podemos buscar los distintos componentes, con su
nombre o formula en la pantalla:

J === 0

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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ANDML

& PRI
RETEL}

(] Beclaoyte P Find
] Elnctrokyte Te
[0 UNIFAC Grou

Ekec Wizard Uses Defined Reoider Review

] UNIFAC Grou if‘ 00 1 b retie dtabarks, eriet eibvs Comporent Hamn ce Fommida, Son Help,

[ Reaks  w
>

<
It Cormpiste
|T Mixers/Splitters | Sepesions | HeolExchangers | Conmrs | Feavhes | Pressas Changers | Manpudslins | Sobds | User Mudets |

2 (P-4 )

STREAMS Mives Foplt S5l

Una vez que tenemos seleccionados los componentes, dando a Next, nos aparece
la pantalla en la que nos indica los pardmetros binarios de interaccion.

| Aspen Plus - case 1 a - [Prope Binary PRELI-T [SCALAR) - Dana Browser] 'L'iw
e Cdt wew Dsts Took Run Plot Lbrary Window ek = [Cerrae
D] &5 Sl 2| iElvis((<Ela] v| @ u| =| = 3| B
[ sclealm sy EEEREEE
& PRI =] BfE [werces =] ]=] <« =] 2| O] we|
] Sinpat | Dastsbarks |
[ Componerts
g x:’,‘r:‘ Pasneter | ] Data et | =
Light-End Propetic Dinasy passmeters
w [ Petro Charsctenzs - -
Component | | Component j | Component |
e 1 Component & [N EUT-01 v [1500U-01 jl =
Abtr-Conmgs | |2 |

L Henry Comes »
UNIFAC Greags: HDUT -3

>

& s
¥ [ Complis |

AMDEL)
ANDMT
& PREI-
RETEL)
T
;‘ Electrolyte Te
] UMIFAS Grou -
T} UNIFAC Grou_ [[ComDorent 10 f it Componeck of brsy bk,
¥ M) Reads "
< 2
Input Complete.
||‘ Miers/Splittess | Sepswsers | HestDuchargar | Cobumes | Pescrors | Pressse Changers | Manipulstors | Soids | Uiser Models

=P -4-Y b\

STREAMS Moot FSplt Sopkt

Una vez que tenemos seleccionados los componentes, dando a Next, nos aparece
la pantalla que permite seleccionar la base de calculo, que en este caso sera Peng-
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| Aspen Plus - caso 1 a - [Properties Specifications - Data Browser] [L][i]ﬂ
:F\Ie Edt View Data Tools Run Plot Lbrary ‘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

] Substresms ,—L‘ Property method: | PENG-ROE -

¥ Units-Sets
@ Custon Units Base method ™ Modify property models

@) FReport Options

Components
@ 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

Frocess type:

Properties

specifications
Property Methods
Estimation

Molscular Structurs
Parameters

Data

Analysis

Prop-Sets

DRECODUKES

Advanced [FengRobinson equation of slate.
treams [v]

>

~
I

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

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 Aspen Plus - casa 1 a... @ @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 mensaje serd OK, a no ser que dispongamos de alguna
informacidn 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——> Analisis ——> Property —— Binary.
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| Aspen Plus - caso 1 a - [Process Flowsheet Window] [;]@ﬂ
) Fle Edt View Data Tools Run Flowshest Library ‘WWindow Help -8 x
N Analysis b Property M Pure.. -
M él@ = Retrieve Parameter Results... Stream... » Binary... J @
P | [ s '
~
aricble Explorer. .
Mext F4
Options
v
3 B
’_ Mixers/Splitters | Separators |  HeatExchangers | Coluns | Reactors | Pressue Changers | Maripulators | Solids | User Models |
-
Material v
STREAMS e FSpit S5plt
rates binary Txy, Pxy, and Gibbs energy of mixing plots and tables C:\...umentos|BegofialSopiCaso 1 Required Input Incomplete:
@Casul(hUENO)ert.‘. B caso 1 - Microsoft Word ([P N TS I caso 1 i Adobe Reader - [051.., =) @@E‘@@Cﬁ!!ﬂq% 22:16

En este momento indicamos el tipo de grafico 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.

| Aspen Plus - caso 1 a - [Binary Analysis]

"] File Edit ‘“ew Data Tools Run Library ‘Window Help

D[] 24| Bl W] iE-¢|e|4|€[aw]| Mf mE 2>«

[ el la Y [Glm(E ]+ ]m
Analysiz type: ’h alid phases
Components :|v

Component 1: I1SOBU-1 hd T
emperature—| it «||C -
Component 2 M-BUT-01 hd

Compozitions »

Basis: Mole fraction hd
Component: I1SOBU-1 hd

Compozition Range =
Lawwer: 1]

Upper: 1 Property options
Property method: I—L|

& Points ,41—5 Henry components: -
,— Cherniztry [Dr: -

100,72

" Increments

Sawe &z Form | Go | Cancel |
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~ P-xy for ISOBU-01/N-BUT-01
N |
— P-x 100.72C
N
P-y 100.72C
o ]
N
T o
o
° /
(9]
(%]
O~ e
n <
o//
—
Lo
—
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Liquid/Vapor Molefrac ISOBU-01
Procedimiento 2

Lo primero es colocar tres corrientes materiales (Material Stream) y un

separador Flash (Separador Flash2).
ITI“I =
i—=

Muer/Sltterr Separabess | ast Exchangens | G s | Precouee Changers | Mampulstors | Sobce | Uses Models |

200080

STREAME Flasht Flnhd  Desober Sen
(=

Posteriormente damos a ™! Next y le ponemos titulo al caso. Luego
seleccionamos los componentes en la siguiente pantalla:
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| Aspen Plus - caso 1 a - [Components Specifications - Data Browser] [._Jwﬂ
T File Edit View Data Tools Run Plot Library Window Help - J/x

D|==| maj@ 2| rdfelm] s leo] ol ] o (o (] =] B =] @
RN 5|alm|E | |m|| w6l
@ Spectioatons S alE | = =] el <] | | N

=M Setup -5e|e¢mm| Petroleum | Nenconventional | Datsbanks |
&  Specdfications
@ Simulation Optior | - Define components

9 Strf-ami\ass | componentio | Type | Componentname | Formida |

B0
) Units-Sets >| ‘ | | |

& Custom Units

@ Report Options
=] Components

@ Specifications
assay/Blend
Light-End Proper
Petro Characteri
Pseudocompaner
Attr-Comps
Heriry Cornps
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

Deponooponde

DrRICCUeRE 5 -

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

< >

IRequired Input Incomplete

3 Misers/Spitters  Separators | Heat Exchangers | Cohumne | Feactors | Pressure Changers | Manibulstors | Solids | User Models

Material ™ O M @ 'C)' @ T i M )
STREAMS Flsh2  Flshd  Decanter  GSep Sep2

For Help, press F1 Ci\...q Faldersiaspen Flus 11,1 Required Input Incorplets

0 B Caso 1 (bUENO) - Mic.,, | B] caso 1 - Microsaft word | (2 Enunciada Casos 5 Adobe Reader - [051.., [T Y- TR =) @ @AM o e 1300

Pulsando el botén Find, podemos buscar los distintos componentes, con su
nombre o férmula en la pantalla:

[ = | sy
Find

Mame or Farmula Advanced ]

nula N
— Find row
Component name or formula
Close

[~ Match only components beginning with this sting
Mew search

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 pardmetros binarios de interaccion.

]
[
3

| Aspen Plus - case 1 a - [Prope Binary PRELI-T [SCALAR) - Data Browser]
e Cdt wew Dsts Took Run Plot Lbrary Window ek = [Cerrae
D@ ]2 Gl@] &) || -de] v m| w| =| 2| ®| B
BN R == anl IS
@ Pt =1 Ok [weres =] &l «Jm =] »| 06| W
] Sinpat | Dastsbarks |
ﬁ Components
g x:’,‘r:‘ Pasneter | ] paaser [ =
Light-End Propetic Binasy paramenses
+ [ PetroCharstens - -
Compornt i | Camponent i | Component i
Pasadncompenert: oL
::::{ww Componert i [N E0T-01 _v| (1506001 ]| =
[ ey Comps »
UNIFAL Groags: HOUT-01

>

0] Come-rows
¥ [ Complis |

;‘ Pure Compon
(M) Eiary Inkera.
AMDEL)
ANDMT
& PREI-
RETEL)
T
;‘ Electrolyte Te
] UMIFAS Grou -
T} UNIFAC Grou_ [[ComDorent 10 f it Componeck of brsy bk,
© ) Rewds v
< 2
Input Complete.

[l! Miers/Splittess | Sepswsers | HestDuchargar | Cobumes | Pescrors | Pressse Changers | Manipulstors | Soids | Uiser Models

2(b-4-9- i\

STREAMS Moot 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
:F\Ie Edt View Data Tools Run Plot Lbrary ‘window Help -8 x

Dl1@] [/ i ]| i<l vl 5 | [« =) = = ol

x & il
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] Comp-List
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Properties
@) Specifications
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£ Estimation
2
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= PengRobinson equation of state
Streams =
< >
Input Complet
]? Misers/Spliters cactors | Pressuie Changers | Maripulators | Solids | User Models
Material T ’
STREAMS Flash2
[For Help, press FL (C:\....g Foldersiaspen Flus 11,1 Required InpLt Incomplets
0 B Caso 1 (BUENO) - Mic... | @] caso 1 - Microsoft word | (23 Enunciads Casos il Adobe Reader - [051... @@E@é‘!!!ﬂ % 1318

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
informacidén sobre determinadas propiedades de los componentes, que queramos
introducir.

Posteriormente se indican las condiciones de la corriente de entrada. En primer
lugar indicamos la temperatura, suponemos una temperatura de 100,72 °C.
Posteriormente indicamos la fraccién de vapor, que pondremos 0, ya que con este valor
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Posteriormente se indican las condiciones existentes en el flash. Se indica una
temperatura de 100,72°C y una fraccion de vapor 1.
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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 procedimiento de calculo 2. La
representacion grafica obtenida es la siguiente:
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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:
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CONCLUSIONES:

La ecuacién de estado que mas ajusta Ios datos obtenidos en simulacion, con Ios
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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 modelos 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 — propileno

D= f Ethane (1) —Propylene(2) |
Datos de equilibrio 1 etapa CaHs CaHe |
Date From B.M, Sage, .N.Lacey * Aw.Petrol. Inst., Project 37, (1955)

X(C2)=0,707

= = T = 4,440C
=15 atm
X(C2)=0,6 Ryt

Total Pressure latml

—
X(C2)=0,458

o 0.2 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
Py 4.44C

ssure bar
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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 seran:

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 vapory 0,13 para el liquido.

En tercer lugar se ha realizado la simulacion con el modelo de actividad
Uniquac. La gréafica de equilibrio se muestra a continuacion:
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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: 0,737
Fraccion molar etano, corriente liquida: 0,415.

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

CONCLUSIONES

La base de calculo que mejor ajusta los datos experimentales a los teéricos 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 termodinamicos que mejor se
ajustan al equilibrio de la mezcla etano-butano.

PROCEDIMIENTO:
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Sistema etano — butano Ethane(1) —Butane (2)
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En primer lugar se ha realizado la simulacion con el modelo de actividad Unifac.
La grafica de equilibrio se muestra a continuacion:

P-xy for ETHAN-01/N-BUT-01
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Como podemos apreciar, la grafica presenta una forma distinta a la esperada, ya
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En segundo lugar se ha realizado la simulacién con la ecuacién de estado Peng-
Robinson. La grafica de equilibrio se muestra a continuacion:

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

P-x 93.3C
P-y 93.3C

Pressure bar

Liquid/Vapor Molefrac ETHAN-01

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