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Calor latente

de vaporizacion

Cinética de reaccion

Componente

Concentracién molar

Condensacioén

Energia de activacion

GLOSARIO

Es la energia necesaria por unidad de masa para
cambiar de la fase liquida a la fase vapor sin

cambios en la temperatura.

Es el estudio de los mecanismos y las velocidades
de reaccion debido a una o varias reacciones

quimicas involucradas.

Es una sustancia formada por la unién de dos o
mas elementos que pertenecen a la tabla

periddica.

Es la relacion entre la cantidad de soluto medido
en moles, y la cantidad de disolvente, medido en

litros, de una solucion.

Es un estado de agregacion, en donde existe un
cambio fisico de la fase vapor a la fase liquida de

un componente.

Es la energia minima necesaria para la iniciacion
de la reaccion quimica; debido a que debe vencer
las fuerzas de repulsidon, vibracién, traslacion,
entre otros, que existe entre las moléculas al

reaccionar.
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Energia libre de Gibbs

Entalpia

Entropia

Equilibrio quimico

Evaporacién flash

Factor prexponencial

Es una funcién de estado extensiva, en el que
indica la condicion de equilibrio y de
espontaneidad en una reaccion quimica

manteniendo la temperatura y presion constantes.

Es una propiedad extensiva en el que su variacion
indica la cantidad de energia absorbida o cedida

en un sistema termodinamico.

Es una magnitud fisica que mide el grado de
desorden dentro de un proceso permitiendo la
distincién de la energia atil para luego convertirse
en trabajo, mientras la energia no utilizable se

pierde en el ambiente.

Es el estado de un sistema en el que no hay
cambio neto de actividad quimica o de
concentracion en una reaccién entre los reactivos

y productos al transcurrir el tiempo

Es una condicién en la que un liquido saturado se
cambia a fase vapor rapidamente, debido a una

disminucién en la presion.

Es un indice utilizado en la ecuacién de Arrhenius
en donde relaciona la frecuencia de colisiones
entre las moléculas de reactivos, llamado también

factor de frecuencia.
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Fluido

Flujo mésico

Fraccidon molar

Fuerza intermolecular

Glicol

Hidroxilos

Intercambiador de calor

Es un conjunto de particulas que se mantienen
unidas por medio de fuerzas cohesivas débiles y
las paredes de un recipiente. El término se utiliza

en liquidos y gases.

Es una magnitud en la que expresa la variacion de
masa respecto del tiempo a través de un area

especifica.

Es una medida adimensional utilizada para la
expresion de concentracién de un soluto en una
disolucién. Se define como el cociente entre moles

de soluto y el total de moles de la disolucién.

Es el conjunto de fuerzas entre moléculas debido

a la polaridad que poseen.

Es un tipo de compuesto quimico que se
caracteriza por su estructura molecular con dos

grupos hidroxilos.

Es un grupo funcional en que su estructura
molecular esta formada por un &tomo de
hidrogeno y otro de oxigeno, en el que caracteriza

a los alcoholes, fenoles y acidos carboxilicos.

Es un dispositivo utilizado para la transferencia de
calor entre dos fluidos o entre la superficie de un

so6lido y un fluido en movimiento.
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Intermediario

Liquido saturado

Liquido subenfriado

Operacion logica

Operacién unitaria

Es una referencia a una especie quimica, por lo
regular de baja estabilidad que aparece vy
desaparece en un mecanismo de reaccion. No es
parte de la reaccion global ni de la ecuacion de
velocidad. Es llamada también intermedio de

reaccion o especie intermedia

Es una sustancia liquida que por sus condiciones
de temperatura y presion se encuentra a punto de

cambiar a fase vapor

Es una sustancia que se encuentra en fase
liquida, que para su cambio de fase a vapor le
falta la adicion de calor o cambio en las

condiciones de temperatura.

Es un método de evaluacién de estados logicos y
define los parametros de una busqueda en una
base de datos, en donde una expresion con un
operador l6gico es verdadera si cualquiera de las
variables de la expresién son verdaderas y es
falsa si todas las variables son falsas.

Es cada una de las acciones para cambiar las
condiciones de una determinada cantidad de
materia por medio de la modificacion de masa o
composicién, modificacion de la cantidad de
energia que posee o modificacion de su condicion

de movimiento.
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Polaridad

Presioén

Proceso

Proceso isotérmico

Propiedad

termodinamica

Punto critico

Es una propiedad fisica de las moléculas en donde
hay una acumulacion de carga eléctrica en su
estructura, en donde existe la tendencia de

atraccion y repulsion entre ellas.

Es una magnitud fisica que se define como fuerza

por unidad de area.

Es un conjunto de actividades mutuamente
relacionadas que al interactuar crean una
secuencia de pasos enfocados en lograr algun

resultado especifico.

Es un proceso en donde la temperatura se
mantiene constante, por lo que el calor cedido es
igual al trabajo realizado por el sistema hacia los

alrededores.

Es cualquier caracteristica observable y medible
de un sistema, en el que pueden medirse
directamente. Pueden ser extensivas o intensivas,
ser una combinacién de dos o0 mas propiedades o
también ser el producto de una de las leyes de la

termodinamica.

Es el limite en donde las densidades de liquido y
vapor son iguales. Por encima de las condiciones
de temperatura y presion critica no es

condensable un gas.
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Punto de ebullicion

Reaccion quimica

Simulacioén

Simulador

Sistema dinamico

Sistema estacionario

Es la temperatura en donde la presion de vapor
del liquido es igual a la presion de vapor en el

sistema que se encuentran.

Es un cambio o fendmeno quimico en donde una o
mas sustancias [lamadas reactivos se
transforman, cambiando su estructura molecular

en otras sustancias llamadas productos.

Es la representacion de un proceso o fenébmeno
mediante otro mas simple, permitiendo analizar

sus caracteristicas.

Es una aplicacion informatica que simula el
comportamiento y propiedades reales de un
producto o sistema y de los elementos que

interactdan con él.

Es un sistema cuyas variables de proceso
cambian respecto del tiempo debido a la
acumulacion de energia o de materia en el

proceso.
Es un sistema en donde las variables involucradas

en el proceso no cambian conforme transcurre el

tiempo.
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Software

Temperatura

Vapor saturado

Vapor sobrecalentado

Volatilidad

Es un conjunto de programas, instrucciones y
reglas informéticas que forma parte de las

operaciones de un sistema de computo.

Es una magnitud fisica que mide el nivel térmico

de un cuerpo.

Es el vapor que se encuentra en equilibrio con su

liquido.
Es un vapor que se encuentra por encima de su
temperatura critica pero debajo de la presion

critica.

Es una medida sobre la facilidad de una sustancia

en cambia de fase liquida a vapor.
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RESUMEN

El presente trabajo de graduacién desarrolla la utilizacion de la
herramienta tecnoldgica Aspen HYSYS para el entendimiento de su
funcionamiento a través del modelado y simulacion del proceso de obtencion
del etilenglicol a partir de la hidratacion de los reactantes en estado
estacionario. Este consiste en el ingreso de las corrientes de agua y de 6xido de
etileno en un mezclador, luego entran a un reactor PFR a condicién isotérmica,
donde finalmente los productos generados entran a la torre de destilacion,
ingresando a una presion menor con la ayuda de una vélvula, separando el
componente volatil, en este caso el agua, para obtener el etilenglicol en la

corriente inferior de la torre con dietilenglicol como subproducto.

Para la modelacion del proceso se realiza primero la recoleccion de datos
necesarios para el funcionamiento de cada equipo, posteriormente, con la
ayuda de un computador se modela el proceso y se obtienen los resultados por
medio de graficas y tabla de datos con las funciones del software. Para el
entendimiento del lector se presenta una guia de cémo utilizar las herramientas
del software para la simulacién del proceso y mostrar las ventajas potenciales
qgue tiene la implementaciéon este tipo de herramientas de simulacién en los
cursos de ingenieria quimica, para que los estudiantes conozcan y comprendan
la importancia de saber utilizar este tipo de tecnologias, debido a que no existe

ningun tipo de antecedente investigativo sobre el tema en la escuela.

XXVII



XXV



OBJETIVOS

General

Simular el proceso de produccion del etilenglicol a partir de la hidratacion
del 6xido de etileno y agua en estado estacionario para la ensefianza basica del

funcionamiento del programa de simulacién Aspen HYSYS V8.0

Especificos

1. Establecer datos y célculos necesarios para cada operacion del proceso

en estado estacionario para el funcionamiento del programa.

2. Modelar el proceso en el programa Aspen HYSYS V8.0. para explicar el

funcionamiento del mismo.

3. Representar graficamente la obtencién del etilenglicol en relacion de
dietilenglicol generado en el reactor PFR en funcion de la relacion entre
los flujos de los reactivos ingresados.

4. Representar graficamente la obtencion del etilenglicol en relacion del

dietilenglicol generado en funcion de la temperatura en el reactor PFR.

5. Establecer los balances de masa de cada etapa del proceso.
6. Determinar la cantidad de etilenglicol generado al final del proceso
establecido.
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INTRODUCCION

La ingenieria quimica tiene su razén de ser en la transformacion de las
materias primas en productos con mayor utilidad, en la que combina diferentes
ciencias como la matemética y la creacion de procesos y sistemas, en la que
por medio de la tecnologia se ha ido modificando y mejorando la resolucion de
los calculos. Debido a la demanda que existe en el manejo de herramientas
tecnoldgicas, se hace necesario que los estudiantes adquieran el conocimiento
de esta tecnologia para aprovechar estas herramientas en el area profesional.
Al estudiar un proceso, no se logra comprender totalmente el comportamiento
del mismo, es aqui en donde se hace necesario utilizar un programa de

simulacion.

Al realizar los disefios de los procesos, se lleva a cabo la modelacion y
simulacién de estos, por lo que una forma de hacerlos es por medio del
software Aspen HYSYS, el cual es una herramienta de gran utilidad debido a
que permite la evaluacion de resultados, viabilidad, posibles mejoras y
optimizaciones de un proceso determinado, sin tener que arriesgar una cantidad
considerable de recursos y tiempo; lo que supone una gran ventaja para las

empresas interesadas.

Este trabajo consiste en el entendimiento de este software, por medio de
la realizacion la simulacion del proceso del etilenglicol, mediante la reaccion de
hidratacion de 6xido de etileno y agua. Este programa trabaja por medio de dos
estados, estacionario y no estacionario. Se utiliza en este trabajo el primero de
los mencionados, indicando como es el ingreso de las variables, con explicacion

de las diferentes ventanas que surgen en el programa y la comprension de los
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resultados que genera. De esta forma, se aporta conocimiento a los estudiantes

al momento de la busqueda de informacién del programa.
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1. ANTECEDENTES

En la Escuela de Ingenieria Quimica no existe ningun antecedente
investigativo sobre la utilizacion de algun programa comercial especializado en
simulaciones de procesos; pero si se encuentra informacion sobre simulaciones

disefiadas a partir de la ayuda del lenguaje de programacién Visual Basic.

En antecedentes de investigacion internacionales se encuentra la
utilizacion del programa Aspen HYSYS en sus diferentes versiones para la

simulacion especifica de un proceso.

o En 2008, en la Universidad de Sucre, Bolivia, el estudiante Dario Miguel
Martinez Amell presenta el proyecto de graduacion para optar el titulo de
ingeniero quimico denominado Simulacion y disefio de una planta
productora de bioetanol a partir de mango hilaza (Mangifera indica I) en
el Departamento de Sucre” el cual tiene como objetivo principal la
simulacion y disefio de la planta productora de bioetanol. Por medio de
procedimiento experimental se determina el rendimiento de alcohol etilico
a partir de dos diluciones de pulpa de mango con una posterior
fermentacion bajo la accién de la levadura. En la simulacion del proceso
a gran escala en la etapa de destilacion se emplea el programa
HYPROTECH HYSYS V3.1 en estado estacionario, con el modelo
propuesto de la planta se determina la cantidad de materia prima
necesaria para la obtencion de bioetanol requerido con estimado del
costo unitario y tasa interna de retorno (TIR).



En 2010, en la Universidad Nacional de San Agustin de Arequipa de
Perd, para la obtencion del titulo de ingeniero quimico, se presenta un
proyecto titulado Simulacién estacionaria y dinamica de un proceso de
produccion de dietilenglicol mediante el simulador HYSYS 3.2; en la cual
describe la forma de construccion del proceso en donde se explica el
interfaz del programa, la forma de ingresar los valores iniciales, la
manera de escoger los componentes involucrados entre otros
procedimientos, para la resolucion de los balances de masa y energia. El
disefio de la cinética de reaccion en los reactores, el disefio del
mezclador y el disefio de la columna de destilacion; en donde se realiza
la variacion del flujo méasico del agua suministrada al inicio del proceso, la
presion en los reactores y la temperatura en la alimentacion del 6xido de
etileno, observando los diferentes valores de la composicion del
dietilenglicol para determinar la eficiencia de la produccion en
condiciones simuladas y la optimizacion de las corrientes de entrada y
salida en modo estatico y dindmico.

En octubre de 2010, en la Universidad de Oriente de Puerto La Cruz,
Venezuela, los estudiantes de ingenieria quimica Amin Abouchacra
Reyes y Jorge Luis Noriega Gil presentaron su trabajo de graduacion
titulado Estudio técnico-econémico de una planta de control de punto de
rocio del gas natural propuesta al norte del estado monagas en donde
realizan un estudio técnico y econémico de una planta en la que recibe
gas natural y que se encuentra asociado con los yacimientos del petréleo
crudo. Con la ayuda del simulador Aspen HYSYS V 3.2, establecen un
modelo propuesto de deshidratacion del gas natural, en la cual se
controla el punto de rocio en la extraccion de gas natural y se mantiene
la reduccion del contenido de agua al momento de la entrega a la planta

para la obtencion de mayor porcentaje de gas seco; explicando el



procedimiento realizado en el simulador en el ingreso de los valores para
la obtencién de los resultados de manera grafica y en tablas, con las
cuales se realiza una evaluacién técnico-econdmica utilizando dos
indicadores, siendo la tasa interna de retorno (TIR) y valor presente neto
(VPN).

En 2011, la Universidad de Oriente de Barcelona, para la obtencion del
titulo de ingeniero quimico, se realiza un trabajo de graduacion titulado
Desarrollo de ingenieria conceptual para la infraestructura de superficie
de un campo costa afuera realizado por las estudiantes Kelly Karina
Montaguth y Montieldhi del Carmen Montilla, el cual tiene como alcance
el desarrollo de la ingenieria conceptual en la infraestructura de la
superficie de un campo costa afuera de un yacimiento de gas natural, en
donde se identifican las variables operacionales del proceso. Se
presentan dos etapas de operacion para la extraccion del gas natural,
una a 1280 psi y otra a 850 psi, en donde la mezcla de alimentacion
saturada se trata con agua. Se utiliza el programa Aspen HYSYS V 7.1
para la deteccién de condensado de liquidos en las tuberias segun las
condiciones establecidas. También se evalGa dichos procesos tomando
las variables mas importantes para la seleccién del mecanismo de
enfriamiento, siendo el caudal de gas de salida, el requerimiento
energético en todo el proceso y los barriles de liquidos generados al final

del proceso.

En 2013, en la Universidad Central del Ecuador de la Provincia de Quito,
el estudiante Wilson Fabricio Vasquez Romero presenta su trabajo de
graduacion para optar el titulo de ingeniero quimico titulado Simulacién
de la unidad de tratamiento de gas combustible con aminas de la

refineria estatal esmeraldas, donde utiliza el programa de simulacion



Aspen HYSYS V7.3 en el proceso de absorcion con aminas en modo
estacionario y no dindmico para la disminucion de acido sulfhidrico (H,S).
Donde se ingresa las composiciones de las corrientes del proceso, y
también las especificaciones del disefio de los equipos establecidos
explicando paso a paso el manejo de la informacién en el programa. Los
resultados obtenidos por el simulador se comparan con los manuales

establecidos del proceso para validar el modelo propuesto.



2. MARCO TEORICO

La simulacion ha adquirido importancia en la industria a nivel mundial; se
requiere que los estudiantes de ingenieria quimica tengan el conocimiento y la
capacidad de utilizar programas de simulaciébn ya que ayudan a recrear un
proceso real en un modelo computacional a partir del ingreso de los valores de
entrada y especificando las condiciones de cada operacidon. Esto proporciona
un panorama de resultados aproximados que puede ocurrir en las situaciones

iniciales establecidas.

2.1. Disefio de procesos

El disefio de procesos no es mas que la recreacion del disefio abstracto
de aquello que se desea. Se realiza por medio de la descripcién, construccion y
operacion de cada etapa del proceso, en las cuales pueden estar involucradas
operaciones de separacion, enfriamiento, reduccion de tamafio, mezcla,

calentamiento, entre otros.

Determinado el disefio abstracto, primero se realiza la sintesis de
procesos, la cual esta definida como “la etapa en donde se crea la estructura
basica del diagrama de flujo; esto es, se seleccionan los equipos a ser
utilizados, con sus correspondientes interconexiones y se establecen los

”1

valores iniciales de las condiciones de operacién.”” Para lo cual se realiza una

serie de etapas, la primera llamada generacion del concepto, donde “se

! MARTINEZ SIFUENTES, Victor Hugo, y otros. Simulacién de procesos en Ingenieria Quimica.
p. 96.

5



identifican las claves principales en que se basara el disefio,”® si se realizara
con base a libros, disefios de otros autores, articulos, o bien, es algo nuevo y
novedoso. Hecha la generacion del concepto, se realiza la siguiente etapa
llamada generacion de alternativas, que es la busqueda del sustento tedrico del
disefio propuesto. Con las dos etapas previas se realiza el andlisis de las
alternativas que se proponen para, posteriormente, evaluar si es factible en lo

econdémico, ambiental, entre otros. Finalmente, se puede optimizar el disefio.

Figura 1. Descripcion de las etapas de sintesis para el disefio

Descripcién

Entradas y Resultados

e Especificacion Etapas
del Problema
Generacion
de
Conceptos
(Nuevo)
Enfoque del
Disefio
Generacion
de
Alternativas

\/X/

Alternativas
de Disefio

Analisis
Representacion

Evaluacioén
Coste, /

Seguridad,

etc.
Comparacién
y

# Optimizacién

Descripcién
refinada

Fuente: LUQUE RODRIGUEZ, Susana y VEGA GRANDA, Aurelio B. Simulacién y Optimizacion

avanzadas en la Industria Quimica y de Procesos. p. 95.

> LUQUE RODRIGUEZ, Susana y VEGA GRANDA, Aurelio B. Simulaciéon y Optimizacion
avanzadas en la Industria Quimica y de Procesos: HYSYS. 95.
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Establecida la sintesis y la simulacion del proceso, la Ultima etapa es la
optimizacién, que puede involucrar la modificacion de las etapas de sintesis,
para realizar una nueva simulacion, y asi sucesivamente. En la figura 1 se
muestra cOmo se relacionan las tres etapas para el disefio de procesos. Con
base a una necesidad se desarrolla la sintesis del proceso, se conocen los
balances de materia y energia, las dimensiones, costo y la evaluacién
econdmica; se realiza la simulacion del proceso para obtener el diagrama de
flujo y se logra la optimizacion que, posteriormente, se retroalimenta para

mejorar el disefio.

Figura 2. Diagrama del disefio de un proceso

[ Necesidad l
Ve

Sintesis
de procesos

Balanaces de materia

y energia \ i Paramétrica

Dimensiones y = =
costos acio

de procesos Optimizacion
Evaluacion economica ) i/ "\

preliminar

Estructural

Diagrama de
flujo del proceso

Fuente: MARTINEZ SIFUENTES, Victor Hugo, y otros, Simulacién de Procesos en Ingenieria
Quimica. p. 122.

2.1.1. Disefio global de procesos quimicos

Existen diversos disefilos para la elaboracion de un proceso, a
continuacion se describe el utilizado frecuentemente en los procesos

involucrados con reactores.



2.1.1.1. Diagrama de cebolla

Cuando se realiza el disefio de un proceso, y uno de los equipos por
utilizar es un reactor, se disefia con base a este, debido a que posterior a este
proceso existen los problemas de separacion y de recirculacion de los
productos generados. También se genera los problemas de energia que
necesitan los equipos para realizar dichos procesos, los cuales vienen a partir
de los equipos que lo generan. Por lo cual se realiza el disefio con la jerarquia
de las capas de cebolla, que inicia desde el centro hacia afuera; a continuacién

se le representa:

Figura 3. Representacion del diagrama de cebolla

REACTOR

SEPARACIONES Y
RECIRCULACIONES

oy
?
by o
& &
() %
Racigy pe &
{-"4., 'E-%

04 DEg auy p®

Fuente: LUQUE RODRIGUEZ, Susana y VEGA GRANDA, Aurelio B. Simulacién y Optimizacion

avanzadas en la Industria Quimica y de Procesos. p. 101.

Si el proceso no requiere de un reactor, como por ejemplo el refinamiento
del petréleo por medio de columnas de destilacién, que requiere la separaciéon
de los productos generados, basandose en el diagrama de cebolla, la jerarquia

se mantiene.



2.2. Procesos quimicos

Los procesos quimicos transforman la materia prima en productos
deseados o en formas de energia superiores; pueden clasificarse en procesos

intermitentes, continuos o semicontinuos.

Los procesos intermitentes, también llamados batch o por lotes, se dan
cuando el flujo que entra a un determinado equipo, permanece en el mismo
durante un intervalo de tiempo en el cual no hay transferencia de masa con el
exterior, y se retira obteniendo el contenido del equipo. Los procesos continuos
no permanecen en el equipo en un intervalo de tiempo, sino que los flujos
entran y salen simultaneamente durante el proceso. Los procesos
semicontinuos son los que no poseen la caracteristica de un proceso

intermitente o continuo.

Cuando el proceso depende o no del tiempo se clasifica en estado
estacionario o no estacionario; siendo el primero independiente del mismo, por
lo que las variables dependientes del proceso no cambian, o por lo menos
posee fluctuaciones tolerables, conforme pasa el tiempo. El proceso continuo

se lleva a cabo, de preferencia, en este estado.

El estado no estacionario, en otros contextos llamado también dinamico, si
depende del tiempo conforme se lleva a cabo el proceso, ya que depende de
los cambios en las variables (que son notables) ocurridos en el proceso y en los
arranques del mismo. El proceso intermitente y el semicontinuo trabajan en este

estado debido a la naturaleza de los mismos.

También se clasifica los sistemas con base a la transferencia de masa y

energia entre el sistema y los alrededores. Se habla de un sistema abierto



cuando se dan estos dos tipos de transferencia, en cambio cuando solo existe
transferencia de energia pero no de masa se dice que es un sistema cerrado. Si

no existe ningun tipo de transferencia se le llama sistema aislado.

2.2.1. Diagrama de flujo

Estos procesos se realizan por medio de una serie de operaciones que
estan interconectadas por corrientes de proceso, representandose por medio de
recuadros y otros simbolos donde se figuran las unidades del proceso llamado
diagramas de flujos. Estos diagramas ayudan a iniciar los célculos, los balances
de masa y energia; para ello se deben marcar las variables de las corrientes de
entrada y salida, tanto las conocidas como las desconocidas, indicando las
condiciones en que se trabaja cada operacion del proceso (temperatura,
presion, entre otros). En la siguiente figura se visualiza la representacion de un

diagrama de bloques para un proceso de combustién-condensacion.

Figura 4. Representacion de un diagrama de flujo para el proceso de

combustién-condensacion

100 mal 'EEH! N
50 mol C3Hg 50 mal C3Hg
comBusTION | 750 mol O —— L
CHAMBER | 3760 mol i, 3760 mal N,
—_— 150 mal CO, 150 mal CO,
1000 mal Dz 200 mal H-0
3760 mol Ny ‘ } 200 mol Hy0

Fuente: FELDER, RICHARD M. y ROUSSEAU, RONALD W. Principios elementales de los

procesos quimicos. p. 132.

10



2.2.2. Ecuacion general de balance

Los balances se obtienen del principio de conservacion de la materia y de
la teoria atdmica de la materia ya que: “se deduce que en un sistema abierto en
estado estable se conservaran tanto la masa como el numero de moléculas, y

"3 Sj es un sistema cerrado

por lo tanto el numero de moles de cada sustancia.
se establece “en el estado estable sin reaccion, cualquiera que sea el proceso
gue ocurra en el interior del sistema, la masa y las moles totales, asi como la
masa y moles de cada sustancia y de cada tipo de 4&tomo a la entrada del

sistema, seran exactamente iguales a los valores correspondientes a la salida.”®

Con base a que las cantidades de materia que el conservan, se establece
la ecuacién general de balance, suponiendo que la materia ingresa en el

sistema desde los alrededores:

Entrada + generacion — salida — consumo = acumulacién

[Ec. 1]

Existen dos tipos de balances, los diferenciales y los integrales. Los
primeros se utilizan en procesos continuos en donde se relaciona las corrientes
con una unidad de tiempo, obteniendo velocidades o flujos, como por ejemplo:
moles/h, kg/s, entre otros. El segundo se utiliza en procesos intermitentes y
toma dos instantes de tiempo describiendo lo que ocurre con las variables en

ese intervalo, se toma valores como unidad, por ejemplo: kg, Ib, L, entre otros.

® REKLAITIS, G. V. y SCHNEIDER, Daniel R. Balances de materia y energia. p. 91.
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2.2.3. Procesos en estado estacionario

Los procesos en estado estacionario son aquellos en los que las variables
dependientes del sistema se mantienen constantes o dentro de un rango de
tolerancia aceptable a través del tiempo. Por lo tanto, “si un sistema se
encuentra en estado estacionario, establecer que la acumulacion es igual a

!’4

cero, sin importar que se esté balanceando.” A partir de la ecuacion general de

balance [Ecuacion 1] se obtiene que el balance en estado estacionario es:

Entrada + generacion = salida + consumo [Ec. 2]

2.3. Materia primay productos obtenidos del proceso

En el proceso de produccion de etilenglicol existen entradas de materia

prima y salida de productos los cuales se describen a continuacion.
2.3.1. Materia prima
Las materias primas utilizados en este proceso son a las siguientes:
2.3.1.1. Oxido de etileno
El 6xido de etileno, también llamado epoxietano, es un gas incoloro,
inflamable y téxico que se condesa a baja temperatura. Pertenece a la familia
quimica de los epoxidos. Es miscible en todas las proporciones con agua o

alcohol, es muy soluble en éter. Al reaccionar con agua, se descompone

lentamente a condiciones estandar convirtiéndose en etilenglicol. Utilizado en

* FELDER, RICHARD M. y ROUSSEAU, RONALD W. Principios elementales de los procesos
quimicos. p. 107.
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insecticidas, esterilizacibn de equipos abastecimientos médicos v,

principalmente, utilizado para fabricar etilenglicol.

Tabla l. Propiedades fisicas y quimicas del 6xido de etileno
Formula C,H,0
Sinénimo Epoxietano
Densidad 0,896 g/cm3
Masa molar 44,05 g/mol
Punto de fusién 161 K
Punto de ebullicién 283,5 K
Solubilidad Miscible en agua y en
disolventes orgénicos

Fuente: Textos cientificos. http://www.textoscientificos.com/quimica/oxido-etileno. Consulta: 29
de septiembre de 2015.

Figura 5. Estructura molecular del 6xido de etileno

H—C—C—H
/ \
H H

Fuente: Textos cientificos.com. http://www.textoscientificos.com/quimica/oxido-etileno. Consulta:
29 de octubre de 2015.

“El 6xido de etileno proviene de la reaccion directa de la oxidacion del

etileno con el oxigeno en presencia de un catalizador de plata”®.

® Textos cientificos.com. http://www.textoscientificos.com/quimica/oxido-etileno. Consulta: 29 de
octubre de 2015.
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o

Ag catalizder, 230 °C
HC=CH, + 0, ~ r:/ \CH
2 2

“‘Antiguamente, se daba con la reaccién por medio de la formacion de
clorhidrina:

CH,=CH, + Cl, + H,0 — CICH,CH,OH + HCI

Seguido de la deshidrocloracién en el epoxido”.

9]
\
CICH,CH,0H — HjC—CrH + HClI
H H

2.3.1.2. Agua

Esta conformada por dos atomos de hidrogeno unidos por medio de un
enlace covalente al &tomo de oxigeno. Por la condicién de la polaridad de las
moléculas de agua se genera una interaccion o enlace llamado puente de
hidrogeno. Es un liquido incoloro, inodoro e insipido; se considera el disolvente
universal debido a que solubiliza varias sustancias por los puentes de
hidrégeno. Conforme aumenta la temperatura, también aumenta la solubilidad
de la misma; posee una elevada constante dieléctrica, por lo que es un medio
disolvente de compuestos idnicos, sales minerales y compuestos covalentes

polares como glucidos.

® G. SPEIGHT, James. Chemical and Process Design Handbook. p. 78.
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Tabla Il. Propiedades fisicas del agua

Punto de ebullicion (1 atm) 100 °C
Punto de fusién 0°C
Densidad a 4°C 1lg/cm?
Tension superficial 7,3*10-2 J/m2
Viscosidad 1*10-3 kg/m*s
Presion critica 217,5 atm
Temperatura critica 374 °C
Conductividad eléctrica Escasa

Fuente: CONCHA VALENZUELA, Luis. La Quimica del agua.
http://ww2.educarchile.cl/UserFiles/PO001/File/la_quimica_del agua.pdf. Consulta: 29 de
octubre de 2015.

Figura 6. Estructura del agua

104 .5°

o+ o+

Fuente: GARCIA PEREZ, Agueda. Estructura e Importancia del agua en el metabolismo celular.
http://www.fmvz.unam.mx/fmvz/p_estudios/apuntes_bioquimica/Unidad_2.pdf. Consulta: 29 de
octubre de 2015.
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2.3.2. Productos obtenidos

Los productos obtenidos del proceso se describen a continuacion.

2.3.2.1. Etilenglicol

Pertenece al grupo de los dioles, sistematicamente se denomina 1,2-
etanodiol, es también llamado etanodiol, glicol de etileno y glicol. A temperatura
ambiente es un liquido transparente, incoloro y levemente inodoro, posee poca
volatilidad. Es utilizado para anticongelantes en la refrigeracion de circuitos para

motores, para la fabricacion de poliéster y para disolvente de pinturas y plastico.

Tabla Ill. Propiedades fisicas y quimicas del etilenglicol

Nombre IUPAC 1,2-etanodiol

Formula molecular C,H,0,
Masa atbmica 62,068 g/mol

Punto de ebullicién 197,6 °C
Densidad 1,1155 g/cm3
Punto de inflamabilidad 127 °C
Solubilidad Miscible en
agua

Fuente: GARCIA PEREZ, Agueda. Estructura e Importancia del agua en el metabolismo celular.
http://www.fmvz.unam.mx/ fmvz/p_estudios/apuntes_bioquimica/Unidad_2.pdf. Consulta: 29 de
octubre de 2015.

16



Figura 7. Estructura molecular del etilenglicol

CH: CH:

OH OH

Fuente: G. SPEIGHT, James. Chemical and Process Design Handbook. p. 110.

“La reaccién para la produccién de etilenglicol se produce a partir de la
hidratacion del 6xido de etileno, en donde puede ser catalizada en medio acido,
alcalino o neutro pero en la industria se realiza entre acido débil a neutro con
abundante agua.

@]
H—CKJC—H + H,0 — HOCH,CH,O
Hf \"H i ethy |L-.Lc__u Iycol -

En la reaccion es utilizado desde 0.5 a 1 % de acido sulfirico como
catalizador a una temperatura entre 50 a 70 °C durante 30 minutos, o bien, en
ausencia del &cido se realiza a una temperatura de 195 °C a 185 psi por una

hora para la formacién del etilenglicol”.
2.3.2.2. Subproducto obtenido: dietilenglicol

Es utilizado para la manufactura de resinas de poliuretano, resinas de

poliéster insaturado, mezcla de anticongelante y la obtencién del trietilenglicol.

" G. SPEIGHT, James. Chemical and Process Design Handbook. p. 110.
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Tabla IV. Propiedades fisicas y quimicas del dietilenglicol

Nombre IUPAC 2,2-oxidietanol

Formula quimica C,H.¢04

Peso molecular 106,12 g/mol

Punto de fusién -6.5 °C

Densidad especifica 1.18a20°C

Solubilidad Miscible en agua, alcohol, éter, acetona
y etilenglicol
Inmiscible en benceno vy tetracloruro de
carbono

Presién de vapor 5,7*10-3 mm Hg a 25 °C

Fuente: Instituto Nacional de Ecologia y Cambio Climético (INECC). Secretaria de Medio
Ambiente y Recursos Naturales. Gobierno de Estados Unidos Mexicanos. http://www?2.

inecc.gob. mx/sistemas/plaguicidas/pdf/Dietilenglicol.pdf. Consuta: 29 de octubre de 2015.

Figura 8. Estructura molecular del dietilenglicol

it e U

Fuente: nstituto Nacional de Ecologia y Cambio Climatico (INECC). Secretaria de Medio
Ambiente y Recursos Naturales. Gobierno de Estados Unidos Mexicanos. http://www?2.

inecc.gob.mx/sistemas/plaguicidas/pdf/Dietilenglicol.pdf. Consuta: 29 de octubre de 2015.

La reaccion para la obtencién del dietilenglicol es producida como
subproducto de la reaccion para la obtencion del etilenglicol por medio de la
hidratacion del 6xido de etileno. Estos son separados por medio de la operacién

de la destilacioén.

O
/N
2H—C—C—H + H,0 — HOCH,CH,0OCH,CH,OH
Hfr \H diethylene ghycol
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2.4. Reacciones involucradas en el proceso

Existen dos reacciones involucradas en el proceso, descritas a

continuacion.
2.4.1. Reaccion para la obtencion de etilenglicol

El 6xido de etileno reacciona con agua en estado liquido para producir

etilenglicol tal y como se observa en la siguiente reaccion:
C,H,0 + H,0 = C,Hs0, [Ec. 3]
2.4.2. Reaccion para la obtencion de dietilenglicol

El 6xido de etileno reacciona con glicoles para hacer glicoles de mayor

orden y poliglicoles, esto ocurre basado en la siguiente expresion:
C2H4O + Czi_2H4i_201 - CziH4,i+2 0i+1 Donde:i = 2, ,6 [EC 4]

Para la obtencion del dietilenglicol, i = 2 en la ecuacidén 12, se obtiene la

siguiente reaccion:

C,H,0 + CyHg0, — CoHyo O [Ec. 5]

® MELHEM, GEORGES A., y otros. Kinetics of the Reactions of Ethylene Oxide with Water and
Ethylene Glycols. p. 135.
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2.5. Operaciones unitarias utilizadas en el proceso de produccion del
etilenglicol

Las operaciones unitarias utilizadas para la simulacion del proceso, se

describen a continuacion.

2.5.1. Reactor de flujo tapon (PFR)

Los reactores tubulares son sistemas continuos que operan en estado
estacionario y que, a diferencia de los tanques agitados, la composicién varia
en forma continua a medida que fluyen a lo largo del reactor. Segun el modelo,
se asume que la concentracién varia continuamente en forma axial a lo largo
del reactor, por lo tanto, la velocidad de reaccién depende de la concentracion.
Un tipo de reactor de este tipo es el de flujo tapdn, en donde la velocidad es
uniforme como el flujo turbulento y no existe variacion radial en la velocidad de
reaccion. Se emplea fundamentalmente para reacciones en fase gas, aunque
también con fluidos y soélidos. Los reactivos se consumen continuamente a lo

largo del reactor.

Figura 9. Reactor de flujo tapén

—{) ) ) e
Fp ] FJ. salida
/ .

Fiy) % ' av } = F(y1Dy)

Fuente: FOGLER, H. Scott. Elementos de ingenieria de las reacciones quimicas. p. 189.
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Aplicando la ecuacién general de balance [ecuacion 1], y la ecuacion al
operar en estado estacionario [ecuacion 2], se obtiene la ecuacion de disefio

para un PFR:

dFj
r =1 [Ec. 6]

Se obtiene la forma diferencial del balance de moles en estado

estacionario para un PFR, en donde dF; es el diferencial de la velocidad de
flujos de entrada y de salida (Fj, y F;), dV es el diferencial del volumen y r; es la

velocidad de reaccion. La ecuacion 6 indica que no depende de la forma del

reactor, sino solamente del volumen total.

La ley de velocidad, establece una relacion entre la velocidad de reaccion
y la concentracion de las especies involucradas, se obtienen por observacion
experimental, no estan en funcion del tipo de reactor sino en funcién de la
guimica de la reaccién. Las unidades de —r, se dan en términos de

concentracion por unidad de tiempo. Esta dada por la siguiente ecuacion:
—7, = kaClCE [Ec. 7]

En donde la velocidad de reaccion estd en funcién de la constante de
velocidad (k) y las concentraciones de los reactivos (C,, Cg) . LOS exponentes
de las concentraciones indican las potencias que estan elevadas, deduciendo el
orden de reaccion respecto de la especie A o B. El orden global de reaccién (n)
es la suma de las potencias de cada especie involucrada, como se muestra a

continuacion:

n=a+f [Ec. 8]
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Las unidades de medida de la constante de reaccion (k) dependen del
orden de la reaccion y son dependiente de la temperatura, por lo que a partir de

la ecuaciéon de Arrhenius se deduce su valor:

ky(T) = Ae™"/rr [Ec. 9]

es A el factor preexponencial o factor de frecuencia, E es la energia de

activacion, T es la temperatura absoluta y R la constante universal de gases.

25.1.1. Velocidades de reaccién en las reacciones
para la formacion de etilenglicol vy
dietilenglicol

La velocidad de reaccién para la formacion de etilenglicol y dietilenglicol
observado en las reacciones de la ecuacion 3 y ecuacion 5 esta dada en las

siguientes expresiones:
Rgg = k[EO][H,0][ROH]? [Ec. 10]°
Rpgg = 2k[EO][C,Hz0,][ROH]? [Ec. 11]*°

Donde k es la constante de velocidad que se definié anteriormente, [EO]
es la concentracién molar del 6xido de etileno; [H,0] es la concentracibn molar
de agua; [C,Hs0,]es la concentracion molar del etilenglicol y [ROH] es la
concentracion molar de los hidroxilos presentes en la solucion, definido en la

siguiente ecuacion:

® MELHEM, GEORGES A., y otros. Kinetics of the Reactions of Ethylene Oxide with Water and
Ethylene Glycols. p. 191.

' CONCHA VALENZUELA, Luis. La Quimica del agua. http://ww2.educarchile.cl/ UserFiles
/P0O001/File/la_quimica_del_agua.pdf. Consulta: 29 de octubre de 2015.
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[ROH] = [H,0] + 2[EG] + 2[DEG] + 2[TEG] + 2[T4EG] + 2[P5EG]+... [Ec. 12]

A partir de la ecuacién 12 se obtienen las concentraciones del grupo ROH

en la formacién de etilenglicol y en la formacion de dietilenglicol:

[ROH]gz; = [H,0] + 2[EG] [Ec.13]

[ROH] e = [H,0] + 2[EG] [Ec.14]

La cinética para las reacciones de formacion del etilenglicol y dietilenglicol

son consistentes por medio de los siguientes postulados:

o Se asume que el 6xido de etileno se asocia rapidamente con dos

moléculas de hidroxilo para la formacion de un intermediario.

[EO] + 2[ROH] & I [Ec.15]"

Por lo que alcanza rapidamente el equilibrio quimico presentado a
continuacion:

1
K= m [EC.16]12

o El intermediario se asume que reacciona lentamente con el agua para la
formacion de los glicoles en la que se regenera las dos moléculas de
ROH.

" MELHEM, GEORGES A., y otros. Kinetics of the Reactions of Ethylene Oxide with Water and
Ethylene Glycols. p. 195.

2 GARCIA PEREZ, Agueda. Estructura e Importancia del agua en el metabolismo celular.
http://www.fmvz.unam.mx/fmvz/p_estudios/apuntes_bioquimica/Unidad_2.pdf. Consulta: 29
de octubre de 2015.
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I+ [H,0] - [EG] + 2[ROH] [Ec.17]"

Por lo que la velocidad de reaccion implica la velocidad de formacion del

agua y no evalua el consumo del etilenglicol en las reacciones subsecuentes.
Rgg = kolI][H,0] [Ec.18]*

Si el etilenglicol empieza a convertirse en dietilenglicol, la siguiente

reaccion y la velocidad de reaccion son aplicadas, utilizando el intermediario de

por medio.
I+ [EG] - [DEG] + 2[ROH] [Ec.19]*
Rpec = 2ko[1[EG] [Ec.20]*®
2.5.2. Columna de destilacion

La operacion unitaria de la destilacion consiste en la separacion de
diferentes componentes de una mezcla por medio de calor. Se calienta la
mezcla en estado liquido para que los componentes mas volatiles cambien de
estado a vapor o gas, luego se condensan por medio de un enfriamiento. El
principal objetivo es la separacion de los componentes aprovechando la
volatilidad relativa y los puntos de ebullicién.

* GARCIA PEREZ, Agueda. Estructura e Importancia del agua en el metabolismo celular.
http://www.fmvz.unam.mx/fmvz/p_estudios/apuntes_bioquimica/Unidad_2.pdf. Consulta: 29
de octubre de 2015.

“ Ibid.

' Ibid.

* Ibid.
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La torre o columna de destilacion simple es una unidad que esta
compuesta por el conjunto de etapas de equilibrio, la cual esta dividida por
platos que se distribuyen en toda la torre. Su funcion es el aumento en el
contacto de las dos fases presentes, en cada plato se repite la destilacion. El
liguido caliente baja por los platos en el que condensa el componente no volatil
que se encuentra en el vapor y, a la vez, se evapora el componente volatil del
liquido. Antes del ingreso de la alimentacion existe una valvula en la cual baja
la presion, al disminuirla el componente mas ligero estd mas préximo a cambiar
de fase a vapor, por lo que al ingresar a la torre, esta se evapora

instantdneamente, también se le llama “evaporacion flash”.

Figura 10. Columna de destilacion de fraccionamiento continuo
Condensador
(T T T
| 1
j v q i i : Salda de ealor g,
1 a 1
i Yo 1 h
Supadicie i ( I-—:—Acumukﬁu'
de eonval | i
| 1 1
] i Praducio
! p N | desiildo
1 Reﬂup 1 D
1: r"'l !':’n] [n E =
1= el % 1
Alimensoeisn T
F P
x5
Superficie
e c;:;nvol Entrada de calor g,
Producto residudl
8
*g

Fuente: L. MCCABE, Warren, C. SMITH, Julian y HARRIOT, Peter. Operaciones Unitarias en

Ingenieria Quimica. p. 211.
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La torre se divide en tres secciones principales:

o Seccién intermedia: es el plato en donde se introduce la alimentacion y
parte de la alimentacion se vaporiza repentinamente.

o Seccion de rectificacion: se encuentra por arriba del plato de
alimentacion y es en donde la concentracion de los componentes mas
ligeros se incrementan.

o Seccion de despojamiento o empobrecimiento: son los platos que se
encuentran por debajo del plato de alimentacion y es en donde los
componentes mas ligeros son despojados o vaporizados del componente
pesado, por lo que hay mas concentracion del liquido llamandose los

fondos.

El vapor con componentes mas ligeros sale en la parte superior de la
columna de destilacién, pasa por un condensador, una parte sale como
producto de destilado y la otra regresa a la columna en estado liquido. Este al
tener contacto con el vapor, condensa el componente no volatil que se

encuentra en el vapor del componente ligero.

Los fondos con el componente pesado salen por debajo de la columna,
son calentados por medio de un rehervidor que es un intercambiador de calor,
en donde se evapora el componente ligero que se encontraba en el liquido de
los fondos. Este vapor y con una parte de los fondos ingresa nuevamente a la
torre de destilacion, ya que al entrar en contacto con el liquido, ayuda a
vaporizar el componente volatil y aporta la energia necesaria para mantener el

proceso de destilacion, la otra parte sale como residuo.

El balance global de materia para la columna de fraccionamiento de la

figura 10, esta dada por la ecuacion:
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F=D+B [Ec. 21]

En donde se establece que la alimentacion es igual a la masa del

destilado mas la del residuo.

Realizando el balance con la fracciobn del componente mas ligero de la

figura 10, se obtiene:
Realizando varios balances y despejes se obtiene la linea de operacion de

rectificacion y de agotamiento para la construccion grafica de equilibrio entre

componente ligero y componente pesado:

_ Ln Dxp
Yn+1 = IntD Xn + LD [Ec. 23]
L Bxp

[Ec. 24]

m
=—X
Ym+1 Lm—B m+

La posicién del plato en el ingreso de la alimentacion varia segun la
velocidad del liquido o la de vapor, sino ambos, ya que depende de la condicion
térmica del mismo. Esta se encuentra en la interseccién de las lineas de

operacion de rectificacién y de agotamiento, determinandose como:

—_1 Xr
y=15% + - [Ec. 25]

Siendo g el valor llamado g-line que determina la calidad de la
alimentacion, si se encuentra liquido subenfriado, liquido saturado, vapor

saturado, o vapor sobrecalentado y lo establece por medio de los calores de
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vaporizacion del vapor saturado, liquido saturado y el calor del liquido a la
temperatura de ingreso a la torre.

2.6. Simulacion de procesos

La simulacion de procesos puede definirse como “técnica para evaluar en
forma rapida un proceso con base en una representacion del mismo, mediante
modelos matematicos.”*’ Con la ayuda de un simulador, permite entender mejor
como se puede comportar un proceso, también es una herramienta para los
calculos matematicos ya que en algunos procesos, las variables pueden llegar a
valores dificiles de calcular sin una herramienta computacional. En general, el

simulador puede realizar las siguientes actividades:

o Modelar procesos de produccion para evaluar y analizar su
funcionamiento.
o Optimizar y predecir los cambios de las variables en las operaciones

involucradas del proceso.

o Analizar y optimizar el proceso para evitar cambios los estandares de
calidad.
o Analizar vias de factibilidad y viabilidad en costos de produccion,

automatizacion y de innovacion.

o Busqueda de alternativas para la generacion de energia y reducir su
consumo.
o Optimizacion o busqueda de alternativas para la reduccion de residuos

generados durante el proceso.

' MARTINEZ SIFUENTES, Victor Hugo y otros. Simulacién de Procesos en Ingenieria

Quimica. p. 189.
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2.6.1. Ventajas y desventajas de la simulacién de procesos

Algunas ventajas que proporcionan los simuladores se presentan a

continuacion:

o Permiten el acceso a informacion sobre datos termodinamicos a la
disposicion de estudiantes y profesionales; ya que al instalar los
paquetes se amplia la base de datos, ahorrando tiempo de busqueda.

o Proporciona una mayor facilidad para la realizacion de calculos simples y
complejos.
o Permite optimizar y estimar costos de los procesos comparando

alternativas para la seleccion del que mejor se adecua a las
especificaciones.

o Mejora la habilidad con herramientas modernas computacionales para
realizar el disefio de procesos; desde balances de materia y energia
hasta plantas de procesos quimicos.

o Por medio de la visualizacién del modelo, mejora la comprension de los
procesos, entendiendo el funcionamiento de las operaciones y los
fendmenos ocurridos en el proceso quimico.

o El costo necesario para la simulacion del proceso es menor al que se
requiere para implementar un disefio o un redisefio real.

o Es util para las investigaciones de laboratorio o en planta piloto; ya que
permite predecir los resultados de una manera rapida con la comparacion

de diferentes alternativas.
La gran aceptacion de los simuladores en el mundo es debido a la

mayoria de ventajas que posee; pero se debe de tomar en cuenta las

desventajas, siendo algunas de ellas:
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o Sin el conocimiento previo del uso de programas de simulacion como los
conocimientos de ingenieria, se dificulta la utilizacién del mismo.

o No existe una interaccion real con la utilizacién del simulador, por lo que
algunas veces se realizan suposiciones para la realizacion de los
problemas, que, al compararlo con el proceso real muestra ciertas
diferencias en los resultados.

o Si no se esta familiarizado o no se tiene conocimiento del programa, los

resultados son dificiles de interpretar.

2.6.2. Herramientas de software para la simulacién de

procesos

Existen varias herramientas de software para la simulacion de procesos.
Estos programas facilitan el estudio de los procesos por simular, brindando la
capacidad de analizar el comportamiento de varios sistemas durante varios
escenarios previamente configurados por el usuario. Lo anterior brinda un mejor
panorama sobre el funcionamiento, viabilidad y eficiencia de los modelos y
procesos analizados, al llevar a cabo comparaciones con otros modelos
propuestos, o se puede llegar al cambio de disefio del proceso para lograr asi

alcanzar los objetivos requeridos.

Algunas de estas herramientas de software capaces de realizar tales

simulaciones son:

. Aspen Hysys
o Aspen Plus
. CHEMCAD
o CADSIM Plus
o COMSOL MULTYPHYSICS
° METSIM
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2.6.3. Seleccion de los modelos termodinamicos

En una simulacién de un proceso se requiere de diferentes datos que
proporcionan las propiedades termodinamicas y fisicoquimicas de los
componentes que se encuentran involucrados en los equipos. Para esto se
utilizan técnicas de prediccion para la estimacién de estos valores, ya que la
representacion precisa de estas propiedades es fundamental para la
simulacién. Si se utilizan modelos inadecuados puede cambiar radicalmente los

resultados y, por lo tanto, perder validez.

Los modelos termodindmicos se han desarrollado para cierto tipo de
sustancias, en el cual cada compuesto depende de su naturaleza, en sus

cantidades y sus condiciones de temperatura y presion.

Existen interacciones entre los demas compuestos debido a las fuerzas
intermoleculares, por lo que no se pueden generalizar los comportamientos de

todos los componentes y sus condiciones. Algunas de estas fuerzas son:

o Interaccion idn-dipolo: existe una atraccion con los iones negativos con el
extremo positivo de una molécula polar, o a la inversa, un ion positivo se
atrae con el extremo negativo de la molécula. Un ejemplo de esta
interaccién son los solventes polares que se disuelven con sélidos
iénicos.

o Interaccion dipolo-dipolo: esta atraccidén se da por la interaccion entre el
extremo positivo de la molécula con el extremo negativo de otra. Un
ejemplo son los enlaces de hidrégeno con la interaccion de atomos muy
electronegativos.

o Interaccion por inducciéon dipolo-dipolo (Van der Waals): son fuerzas

con atraccion débil entre moléculas eléctricamente neutras.
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Tabla V. Modelos de propiedades termodinamicas

Modelos de Ecuaciones de estado

Modelos de coeficiente de actividad

Ley de gas ideal

Lee-Kesler (LK)

Lee-Kesler-Plocker

Peng-Robinson (PR)
Peng-Robinson-Stryjek-Vera (PRSV)
Redlich-Kwong (RK)
Redlich-Kwong-Soave (RKS)
API-Soave-Redlich-Kwong (API-SRK)
RKS o PR con regla de mezclado
Huron-Vidal-2 Modificada (MHV?2)
RKS o PR con reglas de mezclado

de Wong-Sandler (WS)

RKS o PR con la funcion alfa

de Boston-Mathias (BM)

RKS Predictor (PRKS)
Sanchez-Lacombe para polimeros
Hayden-O Connell
Benedict-Webb-Rubin (BWR)-Lee-Starling
Schwartzentruber-Renon

Electrolitos NRTL
Flory-Huggins
NRTL

Uniquac

Unifac

Van Laar

Wilson

Margules

Pitzer

Modelos especiales

Braun K-10
Chao-Seader
Grayson-Streed
Kent-Eisenberg
Aminas

Tablas de vapor

Fuente: MARTINEZ SIFUENTES, Victor Hugo y otros. Simulacién de Procesos en Ingenieria

Quimica. p. 191.

2.6.3.1. Ecuaciones de estado

Las ecuaciones de estado describen el

comportamiento, equilibrio

termodinamico y las variables involucradas en un sistema determinado. Es una

alternativa para la prediccion de datos de equilibrio y propiedades

termodinamicas. Es aplicable para fase liquida y vapor, funciona bien para

fluidos normales como nitrégeno, oxigeno, didxido de carbono y sustancias de

baja polaridad a presiones bajas como altas. La ecuacion general tiene la forma

siguiente:
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F,V,T)=0 [Ec. 26]

Algunas ventajas en la utilizacion de las ecuaciones de estado son la
prediccion del equilibrio vapor-liquido, porque son continuas en regiones de dos
fases y pueden obtenerse una gran variedad de propiedades. Este modelo no
requiere especificar parametros en cada intervalo de la aplicacion. Las
desventajas que posee el modelo, es que no aplica para todos los compuestos,
no aplica para soluciones con compuestos polares, moléculas largas como los
polimeros y electrolitos. Las ecuaciones de estado se pueden aplicar para
mezclas con la ayuda de reglas de mezclas con las que se utilizan las
constantes de las especies puras, pero estos valores dependen de los datos

experimentales por su sensibilidad en las interacciones intermoleculares.

En la tabla VI se describen los métodos de ecuaciones de estado con su
aplicacion utilizados en el simulador Aspen HYSYS.
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Tabla VI. Descripcion de los modelos de ecuaciones de estado

GCEO's Esta opcidn de modelo permite definir ¢ implementar una
ecuacion de estado generalizada cubica de dos pardmetros,
incluyendo las reglas de mesclado v de traslacion de
volumen

Kabadi Danner Este modelo es una modificacion de la ecuacion de estado
de Soave-Redlich-Kwong (SRE) original, mejorada para
efectuar cilculos de equilibrio de vapor-liquido (VLE) para

sigtemas hidrocarbures acuosos, particualrmente en el rango

diluidao.

Lee-Kesler Plocker Este modelo es el método general de mayor precision para
substancias no polares y mezclas de las mismas,

Peng Robinson Este es el método ideal para cilenlos de EVL como también

para célculos de densidad de liguide de sistemas de
hidrocarburos. Se incluyen varias modificaciones v mejoras
efectuadas con el fin de extender su rango de aplicabilidad v
precision de prediccidn para algunos sistemas no ideales.
Sin embargo, para algunas situaciones de alta no idealidad
enconirada se recomienda el vso de Modelos de Actividad.
PRSY Peng-Robinson Stryek Vera es una modificacion en dos
planos de la EOS Peng Robinson para extender su
aplicabilidad a sistemas moderados de no idealidad.

SEK En muchos casos, la ecuacion de estado de Soave-Redlich v
Ewong provee resultados comparables a los de PR, pero su
rango de aplicabilidad es mucho mis limitado. Este método
no es nada confiable para sistemas no ideales.

Sour PR Combina la ecuacidn de estado PR con el modelo acido de
APl Wilson para manejo de sistemas acido acuosos.

Sour SRK Combina la ecuacidn de estado SEK con el modelo acido de
APl Wilson para manejo de sistemas acido acuosos

Sudkeviich Jolle Es una modificacidn de la ecuacion de estado SRK. Esia

ecuacion ha sido mejorada  para  desarrollar  mejores
predicciones del comportamiento de  equilibrio  vapor-
liquida de los sistemas de hidrocarburos halogenados.

Fuente: Software Aspen HYSYS 3.2.
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Tabla VIl.  Ecuaciones de estado con mayor utilidad
Nombre Ecuacion Constantes v funciones
RT
Gas ideal P=— Ninguna
v
ZRT
Generalizada P= Z=fP:, Ty, Zc 0 )
v
Redlich-K R.K P RT  a b= 0.08664RT./P.
eciich-Rwong (R-2) v=b viiby a = 0.42748R°T.2/P, 1%
b= 0.08664RT./P.
Soave-Redlich-Kwong RT a

(S-R-K o R-K-S)

a=0.42748R*T[1 + f,(1-T,")]* /P,
fuw=048 + 1.574m - 0.1760"

Peng-Robinson (P-R)

RT a

P= -
v=b v +2bv-b’

b= 0.07780RT /P,
a=0.45724R*T[1 + fi,(1-T.™)]* /P,

foo=0.37464+ 1.54226w - 0.26992w"

Fuente: LUQUE RODRIGUEZ, Susana y VEGA GRANDA, Aurelio B. Simulacién y Optimizacion
avanzadas en la Industria Quimica y de Procesos. p. 254.

En la tabla VII se muestran algunas ecuaciones de estado utilizadas

normalmente en ingenieria quimica. La eleccion de la ecuacion de estado

depende de la exactitud y de la capacidad de su uso. La mayoria de los

coeficientes de las ecuaciones de estado se deben evaluar para ajustarlos para

los diferentes datos experimentales de presion, volumen y temperatura. Hay

gue tomar en cuenta que las ecuaciones mas sencillas, sus valores son menos

exactos conforme se acercan al punto critico.
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2.6.3.2. Coeficientes de actividad

Los modelos de coeficiente de actividad representan solamente la fase
liquida de un sistema, por lo regular, se usa junto con las ecuaciones de estado
para la representacion de la fase vapor. Se pueden calcular experimentalmente
cuando se conoce el equilibrio liquido-vapor, pero casi siempre se quiere

predecir el sistema de un equilibrio multicomponente.

La desventaja que posee es que los parametros binarios de los modelos
son validos en el intervalo de temperatura y presion que se utilizaron para
estimarlos. Solo se puede utilizar para presiones menores a 10 atm. Si es
mayor a 10 atm pero menor a 20 atm puede calcularse con la ayuda de las

ecuaciones de estado para la representacion de la fase vapor.

Con base a la energia libre de Gibbs en exceso se establecieron
diferentes métodos o correlaciones que muestran la influencia de la temperatura
y de la composicion para la obtencién de los coeficientes de actividad. La
presion afecta en operaciones a alta presion, por lo que se impide el empleo de

este modelo.

Algunos modelos empleados son las ecuaciones de Van Laar y Margules,
estas describen bien el equilibrio liquido-vapor para mezclas binarias. Para
mezclas multicomponentes se utilizan otros modelos debido a su complejidad,
entre estos se encuentra el modelo Scatchard-Hildebrand, este utiliza las
propiedades de los componentes puros presentes en la mezcla y se basa en el
concepto de disoluciones regulares. Otros modelos empleados son Wilson,
NRTL y UNIQUAC, estos modelos utilizan la interaccion intermolecular entre los
compuestos existentes en la mezcla. En la tabla VIII se describen los modelos

de actividad con su aplicacion utilizados en el simulador Aspen HYSYS, en la
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tabla IX se muestran algunos de los coeficientes mencionados anteriormente;

se utilizan para el calculo de voliumenes, entalpia y entropia en exceso.

Tabla VIIl. Descripcion de los modelos de coeficiente de actividad

Descripeiin
Chien Null Provee un marco de trabajo consistente para aplicar Modelos
de Actividad existentes en una base binaria por binaria para
sistemas binarios. Permite seleccionar el mejor modelo de
actividad para cada par del caso en simulacidn.

Extended NRTL La wvariaciom del Modelo NRTL (Noen Random Two
Liguids ). permite ingresar valores de parimetros Aij. Bij, Cyj
v Alplij utilizados en la definicidn de coeficientes de
actividad. Se aplica este modelo a sistemas l_.ri

PArAMETTOs T ¥ i S aphica esle modelo @ s1sTemas guer

»  Tengan un amplio rango de punto de ebullicidn entre
componentes.

»  Reguiera de soluciones simultaneas de EVL v ELL y
cuando  se tenga amplios rangos de puntos de
ehullicidn o de concentracidn entre componentes

Margules Esta fue la primera representacion desarrollada del Exceso de
Energia Gibbs.  Esta ecuaciin no tiene ninguna base tedrica,
pero es muy itil para estimados rapidos e interpolacion de
datos.

NRTL Esta es una extension de la Ecuacion de Wilson,  Utiliza
mecanica estadistica v la teoria de celda liquida para
representar la estructura liquida. Es capaz de representar el
comporiamiento de fases de sistemas de equilibrio vapor
liguido, liquido-liquido, ¥ vapar-liquido-liquido (EVL, ELL,
EVLL).

UNIQUAC Utiliza mecdnica estadistica v la teoria pseudoguimica de
Guggenheim para representar la estructura liquida.  Esta
ecuaciin es capaz de representar sistemas de equilibrio VL,
LL v VLL con mayor precision que el modelo NRTL, v
ademas sin la necesidad de usar el factor de distribucion
aleatoria.

Van Laar Esta ecuacion se ajusta a varios sistemas bastante bien,
espectalmente a la distribucidn de componentes de equilibrio
de LL. Se la puede usar en sistemas que exhiben
desviaciones negativas o positivas de la Ley de Raoult. Sin
embargo no predice mdximos o minimos en los coeficientes
de actividad. Por tanto tiene pobres resultados con sistemas
de HC halogenados y alcoholes.

Wilson Es la primera ecuacion de coeficiente de actividad en usar el
miodelo de composicion local para derivar una expresion del
Exceso de Energia Gibbs. Ofrece un enfoque termodindmico
muy consistente para la prediccion de  comportamiento de
fase de sistemas multicomponentes de data de regresiva de
equilibrio binario. Sin embargo, este modelo no se puede
aplicar en sistemas de dos fases liguidas.

Fuente: Software Aspen HYSYS 3.2.
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Tabla IX.

Ecuaciones empiricas para la estimacion de coeficientes de

actividad para mezclas liquidas binarias

Margules

(una constante,

simétrica)
Margules

(dos constantes)
van Laar

(dos constantes)

Wilson
(dos constantes)

NRTL
(tres constantes)

UNIQUAC
(dos constantes)

log y, = Ax}
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Fuente: LUQUE RODRIGUEZ, Susana y VEGA GRANDA, Aurelio B. Simulacion y Optimizacién

avanzadas en la Industria Quimica y de Procesos. p. 259.

2.7. Interactuando con el simulador ASPEN HYSYS

El simulador Aspen HYSYS, anteriormente HYSIM, es un software creado

por la compafiia Hyprotech. Posteriormente obtuvieron sus derechos la

compafiia de Aspen Technology, Inc. conocida como Aspen Tech, fundada en

1981 en el Instituto de Tecnologia de Massachusetts (MIT) y el Departamento

de Energias de Estados Unidos. Actualmente la compafiia Aspen Tech abarca

todos los continentes con varias oficinas a disposicion dedicadas a proveer

servicios y programas relacionados con industrias de proceso.
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Inicialmente el software se desarroll6 para modelar en estado estacionario,
pero actualmente, con la ayuda de la utilizacién de controladores e integradores
es posible la simulacion en estado no estacionario. Se diferencia de los demas
simuladores en dos aspectos: la primera es la interpretacion de los comandos
en el programa, es instantanea y no se necesita que compile los datos; la
segunda es que permite la movilidad del ingreso de las variables en cada
operacion unitaria en el modelo sin ningun orden, por lo que el software sugiere
gue nuevos datos se pueden calcular y se evita los célculos iterativos. También
permite la descomposicibn de las operaciones para que funcionen

independientemente.

El software permite utilizar gran cantidad de operaciones unitarias en la
cual lo divide en subrutinas. En la siguiente tabla se muestran algunas de estas
subrutinas en las que indica el tipo de operacion, luego como aparece en el

software y luego la descripcion de la operacion.
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Tabla X.

Descripcion general de las operaciones unitarias del software

3-Phase separator

Tank

Mezcladores y Mixer Mezecla de corrientes

divisiones Tee Division de cormentes

Separadores Component Splitter Separador de componentes con dos salidas
Separadores flash Separator Almentacion mualtiple, una cormente vapor ¥ una

liguida como producto

Almentacion mualtiple, una comente vapor vy dos
liquida como producto

Almentacion maltiple, una cormente liguida como
producto

Destilacion (método
abreviado)

Shorteut Column

Diserio con el método Fenske-Underwood

Heat Exchanger

Lng

Separacion multictapa | Column Separacion  multifisica  genérica, incluyendo

(simulacion basada en absorcion, desorcion, destilacion vy extraccion

datos de equilibrio) liguido-liquido. Es posible afadir secciones de
columna y recirculaciones adicionales. Todos los
modelos (aplicaciones en refino de petroleo)
soportan dos o tres fases asi como reacciones
quUImIcas.

Intercambio de calor Cooler/Heater Calentamiento o refrigeracion

Intercambio de calor entre dos comentes de
proceso
Intercambo de calor entre varas cornentes

Reactores

Conversion Reactor
Equilibrium Reactor
Gibbs Reactor

Se especifica la conversidn

Reaccion de equilibrio

Equilibrio quimico multifasico (no se requiere la
estequiometria)

CSTR CSTR
PFR PFR
Bombas, compresores | Pump Bomba o turbina hidriulica
y turbinas Compressor Compresor
Expander Turbina
Valve Walvula adiabatica
Tuberias Pipe Segment Tuberia con flujo monofisico o multifisico con

transmision de calor

Fuente: LUQUE RODRIGUEZ, Susana y VEGA GRANDA, Aurelio B. Simulacion y Optimizacién

avanzadas en la Industria Quimica y de Procesos: p. 242.
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2.7.1. Introduccién al entorno del software

En los siguientes incisos se describe el entorno de trabajo del software
Aspen HYSYS.

2.7.1.1. Partes principales de la ventana de inicio

Al iniciar la aplicacion aparecera la ventana de inicio del software,

mostrado en la figura 12.

La ventana principal esta compuesta por tres tipos de barras: la de titulo,

la de mena y la de herramientas.

o La barra de titulo es horizontal ubicada en la parte superior de la ventana
en la que muestra el nombre del archivo y el del software, contiene las
opciones de minimizar, maximizar y cerrar la venta.

o La barra de menu es una barra horizontal que se ubica debajo de la
barra de titulo, contiene opciones que enlazan a otras opciones o
ventanas que activan funciones especificas en el software.

o La barra de herramientas se ubica debajo de la barra de mend, se
muestra en forma grafica, contiene iconos y botones que activan las

funciones del software.
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Customize Get Started

What's  Ribbon Examples | Conceptual Design
Euild

Mew  Mapping
Get up to Speed

Figura 11.

Ventana de inicio del software

e g) &‘?% 8 Support Center = Send to Support

T Aspen HYSYS Home Page g3 Training
Exchange Search Aspen HY5YS . S Troubleshooting  Check for
Linkedin Group | . Live Chat < Documentation Updates

Ask the Community Support Help

 StartPage - |+

aspen Aspen HYSYS V8.0

3 Mew...
[£5 Open File..

Product News

FREE

Virtual Workshop from Aspen Tech

|RecentCases

on Crude Preheat Train Design and Heat Exchanger Fouling Menitoring

ETGLICOL YOUTURBE - COPIAHSC
ETGLICOL ariginal.hsc
PROCESO DE ETILENGLICOLHSC

eglicol de youtube hsc

miércoles, 09 de marzo de 2016

Register for this FREE virtual hands-on workshop where you will

learn how to design and simulate CDU heat exchangers (preheat train and air
condensers) and explore the impact of fouling on heat exchanger performancein
a refinery using Aspen HYSYS and Aspen EDR. (Dates: March 24 (Morth

& South Armerica), March 23 (Asia- Pacific), April 5 (Europe 8 Middle

East Asia))

| Get started

FREE Virtual Werkshop from Aspen Tech on designing and analyzing Air-cooled and LNG Heat exchangers

£ What's New

%, Search

Q Animated Tutorials
34 Training

€ Documentation

8 Support Center

lunes, 08 de febrero de 2016

Register for this FREE virtual hands-on workshop from Aspen Tech

where you will learn how to develop a preliminary design and analyze air cooled

and LNG heat exchangers using Aspen EDR, Aspen HYSYS and Microsoft Excel

add-ins. (Dates: March 02 (Morth & South America), March 08 (4sia- Pacific), March 16 (Europe & Middle East Asia))

Product MNews: Aspen HYSYS V8.8 Available Now!
lunes, 11 de mayo de 2015

Aspen HYSYS V8.8 features a now complete set of refinery reactors, a new property estimation method, improvements to

Messages

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

42



Debajo de la barra de herramientas, aparece una pestafia denominada
Start Page, este divide en dos recuadros principales como se observa en la
figura 13.

Figura 12. Visualizacion de la pestafia Start Page en la ventana de inicio

_‘Start Page < | +

aspen Aspen HYSYS V8.0

] Mew...
[ Open File...

| Recent Cases

ETGLICOL YOUTUBE - COPIAHSC
ETGLICOL original.hsc
PROCESO DE ETILENGLICOLHSC

eglicol de youtube.hsc

| Get Started

£8 What's New
4, Search
£3 Animated Tutorials
84 Training
€] Documentation

8 Support Center

Product Mews | My News

FREE D
Virtual Workshop from Aspen Tech

on Crude Preheat Train Design and Heat Exchanger Fouling Menitoring

migrcoles, 09 de marzo de 2016

Register for this FREE virtual hands-on workshop where you will

learn how to design and simulate COU heat exchangers (preheat train and air

condensers) and explore the impact of fouling on heat exchanger performance in

a refinery using Aspen HYSYS and Aspen EDR. (Dates: March 24 (North

& South America), March 29 (Asia- Pacific), April 3 (Europe & Middle

East Asia))

FREE Virtual Workshop from Aspen Tech on designing and analyzing Air-cooled and LNG
Heat exchangers

Register for this FREE virtual hands-on workshop from Aspen Tech

where you will learn how to develop a preliminary design and analyze air cooled

and LNG heat exchangers using Aspen EDR, Aspen HYSYS and Microsoft Excel

add-ins. (Dates: March 02 (Morth & South Armnerica), March 08 (Asia- Pacific), March 16
(Europe & Middle East Asia))

Product Mews: Aspen HYSYS V8.8 Available Mow! -

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

En el recuadro izquierdo existen tres subdivisiones; en la figura 14 se
observa el primer cuadro con dos opciones, New y Open File, la primera opcién
es para la creacion de una nueva simulacion y la segunda es para abrir un

documento que se ha guardado anteriormente.
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Figura 13. Primer cuadro de la pestafa Start Page

J Mew...

[ OpenFile...

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

En el cuadro siguiente, denominado Recent Cases, se visualizan los
documentos que se han utilizado recientemente con acceso directo para limitar

el tiempo de busqueda al encontrar el archivo necesitado.

Figura 14. Cuadro Recent Case de la pestafia Start Page

| Recent Cases

Ejemple 1.hsc

Ejermplo tesis.hsc

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

El tercer cuadro, denominado Get Started, posee diferentes opciones
para la ayuda del primer uso del software como también ayuda con las

funciones del mismo, tal y como se muestra en la figura 16.
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Figura 15. Cuadro Get Started de la pestafia Start Page

| Get Started
EE What's Mew

w Search
&3 Animated Tutorials
53 Training
&) Documentation

& Support Center

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
En el cuadro que se encuentra del lado derecho, visualizado en la figura

17, muestra las nuevas actualizaciones y novedades del software con los links

de enlace.

Figura 16. Cuadro de actualizaciones y novedades del software

producevs [iyRme] TN T

FREE D
Yirtual Workshop from Aspen Tech

on Crude Preheat Train Design and Heat Exchanger Fouling Maonitoring

miercoles, 09 de marzo de 2016

Register for this FREE virtual hands-on workshop where you will

learn how to design and simulate CDU heat exchangers (preheat train and air

condensers) and explore the impact of fouling on heat exchanger performance in

a refinery using Aspen HYSYS and Aspen EDR. (Dates: March 24 (Morth

& South America), March 29 (Asia- Pacific), April 5 (Europe & Middle

East Asia))

FREE Virtual Workshop from Aspen Tech on designing and analyzing Air-cooled and LNG
Heat exchangers

Register for this FREE virtual hands-on workshop from Aspen Tech

where you will learn how to develop a preliminary design and analyze air cooled

and LMG heat exchangers using Aspen EDR, Aspen HYSYS and Microsoft Excel

add-ins, (Dates: March 02 (Morth & South America), March 08 (Asia- Pacific), March 16

(Europe & Middle East Asia))
Product Mews: Aspen HYSYS V8.8 Available Mow! B

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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Al crear un nuevo caso en la opcidon New, aparecera un cuadro del lado
izquierdo visualizado en la figura 19 y 20. Se divide en dos zonas, el superior

llamado panel de navegacion y el inferior llamado botones de entorno.

Figura 17. Seleccion de la opcidén New

IJ Mew... I

[ Open File...

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Figura 18. Panel de navegacion

Properties <
A -

g Component Lists

[ Fluid Packages

[ Petroleumn Assays

L& Oil Manager

& Reactions

L& Component Maps

C& User Properties

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

En el panel de navegacion de la figura 19 aparece una lista de pestafias,
gue indica los diferentes paquetes que ofrece el programa; algunos son
incluidos con la instalacion del programa, otros son paquetes externos que se

adquieren.
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Figura 19. Botones de entorno

v

_ Properties
| .
CH 7 Simulation

"‘i"‘ Energy Analysis

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Los botones de entorno son diferentes ambientes para interactuar con el
programa de simulacion. Primero hay que establecer los requerimientos

minimos de la opcion Properties antes de acceder con las otras dos opciones.

2.7.1.2. Seleccion de los componentes quimicos

Aspen Hysys proporciona una gran base de datos sobre componentes
guimicos para la realizacién de una simulacion. Al realizar un nuevo caso con la
opcion New visualizado en la figura 18, se escoge la opcion Component Lists
del panel de navegacion que se observa en la figura 19. Aparecera una pestafia
como la figura 21, donde se visualiza dos botones activos, el primero llamado
Add, el cual adiciona los componentes quimicos de la base de datos que
contiene el software; y el segundo llamado Import, en el que la informacién se

obtiene de manera externa y se afiade al software.
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Figura 20. Pestafia de Component Lists

Start Page < G Li5|s><1+

List Mame Source Associated Fluid Packages Status

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Al oprimir el botébn Add aparecerd una pestafia como en la figura 22, en

donde se visualiza dos cuadros.

Figura 21. Seleccion de la opcién Add de la pestafia Component Lists

List Name Source Associated Fluid Packages Status

[ impen T

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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El cuadro del lado izquierdo se colocan los componentes que se escogen

de la lista que aparece del lado derecho.

Figura 22.

Pestafia para la seleccion de los componentes quimicos

Source Databanle HYSVS

Component

Type Group

< Add

Pure Components

Filter:

Search by:

All Families

Full Name/Synonym

Simulation Name Full Name / Synonym Formula
DEPG DEPG <Unknown>
Refrig-112a R-112a C2CUF2
Refrig-143a R-143a C2H3F3
Refrig-507 R-507 <Unknown>
Triolein Triolein C5TH10406
Methane Methane cH
Methane Fire_Damp CH4
Methane MethylHydride CH4
Methane Warsh_Gas cH4
Ethane Ethane C2Hs
Ethane Bimethyl C2Hs
Ethane EthylHydride C2Hs
Ethane Dimethyl C2Hs
Ethane MethylMethane C2Hs
Propane Propane CHe -~

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

En el cuadro derecho se observa, en la parte superior, filtros de blusqueda

segun el tipo de familia, formula o componente el cual aparece en idioma inglés.

Figura 23. Filtro de busqueda de componentes quimicos
Select: | Pure Components b | Filter: | All Families - |
Search for: Search by: | Full Name/Synonym '|

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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Por medio del boton Add, afiade los componentes del lado derecho y se
colocan del lado izquierdo. Por ejemplo, si se quiere afiadir el alcohol etilico
para una simulacion de un proceso, se coloca en el filtro de busqueda la
palabra Ethane en el cuadro Search for con las siguientes opciones de

bldsqueda de los otros cuadros que se presenta a continuacion:

Figura 24. Utilizacion del filtro de busqueda para el alcohol etilico
Select: | Pure Components - | Filter: | Hydrocarbons - |
Search for: Ethane Search by: | Full Mame/Synonym "|

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Aparecera automaticamente una lista de las posibles opciones en la parte

inferior del filtro de busqueda.

Figura 25. Listado de busqueda para el alcohol etilico
Select: Pure Components v Filter: | Hydrocarbons v|
Search for: Ethane Search by: |Fu|| Name/Synonym '|

Simulation Marme Full Name / Synonym Formula
Ethane Ethane C2H6
EAcetylene EthylAcetylene C4Hg
Ecycheptane EthyleycloHeptane CaH18
Ecyclopentan EthylcycloPentane CTH14
i-Pentane EthylDimethylMethane C5H12
3-Bid=-2Morb Ethylidene_Camphene CaH12

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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Se selecciona el compuesto requerido, en este ejemplo es el etanol, y por
medio del boton Add se adiciona al cuadro de la izquierda visto en la figura 27.

Si se requiere remover algun compuesto se hace clic en el boton Remove.

Figura 26. Agregar el compuesto etanol al cuadro izquierdo de la

pestafa

Source Databank: HVSVS Select: | Pure Components - Filter: | Hydrocarbons -
Search for: ethane Search by: | Full Name/Synonym -

Component Type Group
| Simulation Name Full Name / Synonym Formula |

Ethane Ethane C2H6

EAcetylene EthylAcetylene C4Hb

Ecycheptane EthylcycloHeptane C9H18

Ecyclopentan EthylcycloPentane C7H14

[ Replace -Pentane EthyIDimethylMethane CSH1Z

3-Eid=-2Morb Ethylidene_Camphene CeH1Z

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Figura 27. Compuesto agregado en el lado izquierdo de la pestafia

Source Databank: HYSYS Select: [Pure Components - Filter: | Hydrocarbons -
| Search for: ethane Searchby: | Full Name/Synonym -

Component Type Group
Ethane Pure Component
Sirnulation Name Full Nare / Syncnym Formula
EAcetylene EthylAcetylene CaH6
< Add
Ecycheptane EthylcycloHeptane CaH18
Ecyclopentan EthyleycloPentane CTH14
i-Pentane EthyIDimethylMethane C5H12

Replace 5-Eid=-2Norb Ethylidene_Camphene CaH12
Remove

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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En la parte inferior existe un recuadro con la descripcion de Status en el
gue observa en la figura 29 y 30, este es un indicador para establecer si se
puede proseguir para la realizacion de la simulacion. Si esta de color rojo,
significa que hace falta un dato o algun procedimiento que se ha omitido; si es

verde, significa que el procedimiento se ha hecho bien y se puede proseguir.

Figura 28. Recuadro de Status de color rojo

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Figura 29. Recuadro de Status de color verde

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Cuando se escoge o0 escogen los elementos para la realizacién de la
simulacién en el panel de navegacién cambia el icono de Component Lists, a
una carpeta con un cheque, significa que se han completado los requerimientos

minimos de esta pestafa.
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Figura 30. Comparacion del icono de la pestafia Component Lists al

realizar los requerimientos minimos para la simulacion

4 |15 Component Lists 4| [£3 Component Lists
Lo Compenent List - 1 C& Component List - 1
2 Fluid Packages g Fluid Packages
C& Petroleum Assays C& Petroleumn Assays
& Oil Manager C& il Manager
[ Reactions & Reactions
& Component Maps g Component Maps
[ User Properties C& User Properties

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

2.7.1.3. Seleccion del paquete de fluidos

Al haber especificado los componentes implicados, el siguiente paso es
especificar el paquete de fluidos. Este ayuda al célculo de propiedades
termodinamicas y de transporte de los componentes y mezclas que estan
involucradas en la simulacién. La decision del paquete es muy importante,
debido a que cada uno tiene informacion de como desarrollar los calculos para

la informacién que se ingresa y, por lo tanto, los resultados obtenidos.
Para seleccionar el paquete de fluidos, debe de hacer “click” en la opcidn

Fluid Packages que se encuentra en el panel de navegacion mostrado en la

figura 32, aparecera una pestafia como en la figura 33.
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Figura 31.

Figura 32.

Seleccion de la opcidn Fluid Packages

Properties <
All ltermns -

4 |5 Component Lists
& Component List - 1
|_|§F|uid Packages |
Petroleum Assays
L& Oil Manager
C& Reactions

& Component Maps
[ User Properties

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Pestafia de la opcion Fluid Packages

Properties
All ltems

<

_ Fluid Packages «  +

4 [F Component Lists
[g Component List - 1

|2 Fluid Packages

[@ Petroleum Assays
& Oil Manager

[@ Reactions

[ Component Maps
[C@ User Properties

i

Fluid Package Component List Property Package Status

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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Existen varios tipos de paquetes de fluidos en la base de datos del
software, para agregar uno o varios, seleccionar el botén Add de la pestafa
Fluid Packages y aparecera un cuadro como en la figura 34.

Figura 33. Cuadro para la seleccién del paquete de fluidos

SetUp | Binary Coeffs | StabTest | Phase Order | Tabular | MNotes |

Package Type: HYSYS Component List Selection Component List - 1 [HYSYS Databanks] -| View |
Property Package Selection
<none>
Amine Pkg
Antoing
ASME Steam
Braun K10 E
BWRS
Chao Seader
Chien Nutl

Clean Fuels Pkg

Esso Tabular
Extended NRTL
GCEQS

| Package

Grayson Streed
Kabadi-Danner

I pe-Kesler-Pinrker

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

En el cuadro de la figura 34 se puede observar que en la pestafia Set Up,
una ventana del lado izquierdo, en se encuentra todos los paquetes de los
modelos termodindmicos y fisicoquimicos que proporciona el software. La
adecuada seleccion del o de los paquetes es crucial para el calculo aproximado
de la planta simulada.

El software clasifica los distintos modelos dependiendo del proceso que

realizara la simulacion. Los modelos que contiene en su base de datos son los

siguientes:
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Tabla XI. Paquetes de modelos para calculos térmicos y de transporte
disponibles en el software

. Modelo de Modelos de .
Ecuaciones de Modelos de i Tipos
e Chao Seader & presion de . .
estado actividad miscelaneos
Grayson Streed vapor
GCEOS Chien Null Chao Seader Antoine Amine Pkg
Kabadi Danner Extended NRTL Grayson Streed Braun K10 DBR Amine
Package
Lee-Kessler General NRTL - Esso Tabular ASME Stream
Plocker
Peng-Robinson Margules - - Glycol PPkg
PRSV NRTL - - NBS Stream
Sour PR UNIQUAC - - MBWR
Sour SRK Van Laar - - OLI Electrolyte
Zudkevitch Joffee Wilson - - -
BWRS - - - -

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

El software proporciona un asistente de ayuda para definir el modelo
adecuado para determinado proceso de simulacion. Para utilizarlo se

selecciona Home en la barra de menu, luego la opcion Methods Assistant.

Figura 34. Seleccién de la opcién Methods Assistant
E Home Wiew Customize Get Started

& Cut | 1L I 2 Methods Assistant I | Map Components |:a|
Z3Copy ™ e = 4, Reactions ‘% Update Properties 1
. Component Fluid . i Petroleum
33 Paste Lists Packages B User Properties Assays
Clipboard Navigate Components Refining 1«
Propertie-s < Basis-1 +
All Items ' Package Type:  Hysys
4 [5% Component Lists

T@.Component List -1 Property Package Selection
4 |og Fluid Packages

| Basis-1 <nones

L@ Petroleum Assays Amine Pkg
Aot

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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Aparecera un cuadro de didlogo como en la figura 36, en el que indica
instrucciones breves de la utilizacién del asistente; para continuar se selecciona

la flecha derecha que se encuentra en la parte inferior.

Figura 35. Cuadro de didlogo de Assistant Property Packege Selection

L} Assistant - Property package selection - ©

Welcome to the property package selection
assistant.

The purpose of the assistant is to help you select
the most appropriate property packages for use
with Aspen HYSYS.

The assistant will ask you a number of questions
which it uses to suggest one or more property

packages to use.

Click 'Next' to begin.

Property package
selection

Close

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Apareceran una serie de preguntas en las cuales se escogen los que
mejor se adecuen a la situacién del proceso por simular. En la figura 37 se
muestra dos opciones para empezar, ya sea por medio del tipo especifico de
componente o por el tipo especifico del proceso; segun el que se escoja, se
realiza un procedimiento especifico de preguntas. Al final aparecen las
sugerencias para seleccionar el o los modelos requeridos como el de la figura
38.
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Figura 36. Opcidon por componente o por proceso para empezar el
asistente

3] Assistant - Property package selection - ©

Getting started

Start by selecting one of the following options:

+ Specify component type
+ Specify process fype

Property package
selection

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Figura 37. Ejemplo del resultado del asistente para determinar los
modelos termodindmicos para un sistema quimico a alta

presién

= Assistant - Property package selection - ©

Chemical systems .
s Use an equation of state method, such as the

at high pressures BWRS, GCEOS, Glycol Package, Kabadi-Danner,
Lee-Kesler-Plocker, MBWR, Peng-Robinson, PR-
Twu, PRSY, Sour SRK, Sour PR, SRK, SRK-Twu, or
Zudkevitch-Joffee,

See the following Help topics for additional
information:

« Property Package Descriptions

Property package
selection

> ® oo ]

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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Al haber seleccionado un modelo de la lista de la pestafia Set Up,
visualizado en la figura 34, se selecciona la pestafia Binary Coeffs ubicado a la
par de la pestafia Set Up. Aparecera las opciones de las formas matriciales de
los coeficientes binarios, también un cuadro con los componentes
seleccionados previamente en la pestafla Component Lists en la primera
columna y en la primera fila, en las demas casillas aparecen los coeficientes

binarios.

Figura 38. Pestafia de Binary Coeffs
Start Page Basis-1 ~ |+
| Set Up || Binary CDEFFS” StabTest | Phase Order | Tabular I Motes |
-Activity Model Interaction Pararmeters
Coeff Matrix To View: @ Aij ) Bij © Cij ) AlpTij 0 Alplij
Ethane H2C Formaldehyde  Acetyl-one Maphthalens
Ethane --- 101.900 - - -
H20 -204.200 === -2807.000 = -2782.000
Formaldehy... | --- 321.300 - --- -—-
Acetyl-one == === == == ==
Maphthalens | --- 6227000 -— - -

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Existen cuadros vacios en los coeficientes binarios que son necesarios
para calculos posteriores. El software tiene la opcion de calcularlo
automaticamente; para realizarlo se selecciona el método de estimacion, en

este caso es UNIFAC VLE que se encuentra al lado derecho de la pestafia y
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luego la opcién Unknows Only. Este procedimiento se puede realizar con cada

forma matricial que aparece en la pestafia.

Figura 39. Célculo de los coeficientes binarios faltantes con la forma
matricial Aij
Set Up | Binary Coeffs | StabTest | Phase Order I Tabular | Motes |
- Activity Model Interaction Parameters
- - - . - - - ——— imation s
. Coeff Matrix To View: @ Aij 0 Bij O Cij 0 Alptij 0 Alp2ij
() UMIFAC LLE
Ethane H20 Formaldehyde  Acetyl-one Maphthalens © Immiscible
Ethane 101.900 Individual Pair
H20 -204.200 -2807.000 -2782.000
Unknowns Only
Formaldehy... |--- 321.300
Acetyl-ane ALL Binaries
Naphthalene 6227.000
R = 198721
calfgmel K

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

De esta forma en el panel de navegacion aparece el cambio de icono
sobre la opcion Fluid Packages indicando que esta completo el requerimiento

minimo de esta opcién.
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Figura 40. Comparacion del icono de la pestafia Fluid Packages al

realizar los requerimientos minimos para la simulacion

Properties < Properties <
All lterns v All lterns
4 [% Compenent Lists 4 [£% Component Lists

4 |23 Fluid Packages 4 | (5% Fluid Packages

[ Basis-1 & Basis-1

Sady s

£& Oil Manager £& il Manager

[@ Reactions @ Reactions

& Component Maps L& Component Maps
[ User Properties @ User Properties

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

2.7.1.4. Reacciones quimicas involucradas

En el software existe la opcion de involucrar reacciones quimicas por
medio de dos tipos basicos de reactores, el CSTR y el PFR, con varios
subgrupos. Para realizar esto hay que seleccionar las especies involucradas y
el tipo de reaccion. Al seleccionar los componentes, con la ayuda de la opcién
Component Lists, y el tipo de paquete de flujos, con la opcion Fluid Packages,
se determina las reacciones que estan involucradas en el proceso y que se
requieren en la simulacién. Se selecciona la pestafia Reactions en el panel de

navegacion mostrada en la figura 42.
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Figura 41. Seleccion de la opcidén Reactions

Properties <
All ltems

4 [£% Component Lists
£& Component List - 1
4 (5% Fluid Packages
[ Basis-1
C@ Petroleurn Assays
2.0l
£ Reactions
[ Component Maps
C& User Properties

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Aparecera una pestafa visualizada en la figura 43, luego debe hacerse

clic en el botén Add que se encuentra en la parte inferior.

Figura 42. Pestafia de la opcidén Reactions

Start Page Reactions |+

Mame Type Associated Fluid Packages

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
62



Aparecera un cuadro como en la figura 44.

Figura 43. Cuadro de laopcién Add de la pestafia de Reactions

-Set Info

- o NetReady Add to FP
Detach frem FP

Set Type

Active Reactions Type Configured Operations Attached

Add Reaction l '|

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Se selecciona el boton Add to FP que aparece en el lado superior
izquierdo de la figura 44 y se selecciona el paquete de fluido escogido
anteriormente en la pestafia Fluid Packages, luego se hace clic en la opcién

Add Set to Fluid Package como se muestra en la figura 45
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Figura 44. Cuadro de dialogo del botén Add to FP

|Ha5r'5- 1_NC: 3 PP Peng-Robinson I

™~

Fluid Package

Add Set te Fluid Package

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Luego oprimir el botdn inferior de la figura 44 con el nombre de Add
Reaction, aparecera otro cuadro de dialogo, en él se escoge el tipo de reacciéon

como se observa en la figura 46.
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Figura 45. Cuadro de didlogo para escoger el tipo de reaccién

- Reactant Source

© Hysys

(©) AspenProperties

Conversion

Equilibrium
Heterogeneous Catalytic
Kinetic |
Simple Raote

Add Reaction

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Por ejemplo, si la reaccion es de tipo cinético, se escoge la opcion Kinetic
y luego hacer uno o varios clic en la opcion Add Reaction para determinar la
cantidad de reacciones de este tipo que existiran en la simulacion, luego se

oprime la opcién cerrar en la parte superior de la ventana.

Aparecera en el cuadro de la figura 44, la lista de las reacciones que se
seleccionaron anteriormente; luego elige la opcion Set-1 que aparece en el
panel de navegacion, en donde se escoge la carpeta subdividida con el nombre
Rxn-1 como se indica en la figura 47.
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Figura 46. Seleccion de la carpeta Rxn-1 de la pestafia Reactions

Properties <
All ltems *

4 [[% Component Lists
[ Component List - 1
4 |53 Fluid Packages
& Basis-1
L& Petroleum Assays
C& 0il Manager
4 7 Reactions
4 555 Set-1
| L2 Run-1 |
L& Component Maps

L& User Properties

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Aparece un cuadro como en la figura 48, la primera fila indica diferentes
descripciones para el desarrollo de la reaccion; en la primera columna existe un
recuadro con la descripcion **Add Compp**, en donde se seleccionan los
componentes que estén involucrados, se va llenando las columnas conforme se
requiera para el desarrollo del mismo como también del lado izquierdo de la
pestafia. Al finalizar se debe hacer clic en el boton balance, si es aceptable
cambiara la barra roja que se encuentra en la parte inferior de la ventana en
color verde y en el panel de navegacién cambiara los iconos por las carpetas

azules en la pestafia Reactions con sus subdivisiones como en la figura 49.
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Figura 47. Cuadro de Rxn-1 de la pestafia Reactions

~Stoichiometry and Rate Info -Basis
Component Maole W, Stoich Coeff Fwvd Order Rewv Order Basis Molar Conen
E-Benzene 106.166 <empty> <empty > <empty> Base Component <empty>
m‘r Rxn Phase LiguidPhase
Min. Temperature -2730C
Max Temperature 3000C

Basis Units kgmole/m3 -
Rate Units kgmole/m3-s -

-Forward Reaction

~Reverse Reaction

A <empty > A <empty >
E <empty> E <empty>
b <empty> b <empty>

-Equation Help
I = k*f(Basis) - k'*f'(Basis)

k= A*exp{-E/RT}*T*b

Balance Error 0.00000 k' = A'*exp{-E'/RT}* T b
Reaction Heat (25 C) <empty> Tin Kelvin

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Figura 48. Pestafia Reactions con sus subdivisiones en el panel de
navegacion
Properties <
All ltems E

4 [£F Component Lists
C& Component List - 1

4 [£F Fluid Packages

L& Basis-1
C@ Petroleurn Assays
& il Manager
[£% Reactions
4 [Eg Set1

C@ Rxn-1

% User Properties

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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2.7.1.5. Guardar el trabajo

Para guardar el proyecto debe dirigirse en la barra de menu, en la opcion
File y luego hacer clic en la opciébn Save como se presenta en la figura 50.
Aparecera una ventana en donde se escoge la carpeta en donde lo guardara y

el nombre del archivo, Hysys lo guardara con la extension “.hcs”.

Figura 49. Opcidén Save para guardar el archivo

Recent Cases
D Mew 3 i
Ejemplo 1.hsc

Ejermplo tesis.hsc

I_T Close Case 3

H Save
Sawve (Ctrl + 5)

Hh Save As Save the current case,

[ By I

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

68



Figura 50. Ventana para guardar el archivo con extensién “.hcs”

@ « 4 ] « AspenTech » Ejemplos v & Buscar en Ejemplos

Organizar = MNueva carpeta ==

2 Mombre Fecha de modifica...

Lol Este equipo T . .
%Ejemplo'l 16/10/2015 11:24 &, HYSYS Simulation..,

i Descargas o . . .
@’ Ejemplo tesis 30/09/2015 244 p....  HYSYS Simulation...

| Documentos

ig Escritorio

=| Imédgenes

W Muisica

& Videos
L, TI10657200D (C:)
&2 Unidad de CD ()

€l Red

w £

Mombre: | gjemplo

Tipo: | HYSYS Simulation Cases

(% Ocultar carpetas Guardar Cancelar

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

2.7.1.6. Entorno de simulacién

Al escoger los componentes quimicos y el paquete de fluidos puede
ingresarse al entorno de simulacién para armar el proceso. Para ingresar, se
debe escoger la opcién Simulation que se ubica en los botones de navegacion

que se muestra en la figura 52.

69



Figura 51.

Ingreso al entorno de simulac

i q
o Properties

| Simulation

69 Energy Analysis

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

ion

Cambiara el entorno de trabajo en un espacio en blanco, en donde se
realiza el proceso de la simulacion; también aparecera una paleta de objetos,

en donde se selecciona el equipo o las corrientes que se introducen en la

simulacion.

Figura 52.

Visualizacion de la pantalla de simulacion

ﬁ Home Economics. Dynamics View Customize Get Started Howsheet/Modity S
4 sl = Process Utility Manager G Active A Model Summary = VS Case Studies  ZStream Analysis©  «f Depressunng ]
L3+ %o unitSets 2 cor Manager WY On Hold = B fowsneetsummary | P8 Lroaas  ahequipment Design® L) Flare System | g

Workbook  Reports Activated
&- F z B Analysis N Optimizer  [¥Model Analysis = D
Ciip Inits Summarles Analysis [
Simulation ~  Palette -0 x
All tems. q:b a x :
0§ Workbook A = | =
{8 UnitOps Custom Dynamics
1% Streams
> Gas2 Common Columns
Upstream Refining

(@ Stream Analysis
9 Equipment Design
(33 Model Analysis
0§ Data Tables

28 Strip Charts

0 Case Studies

2% Data Fits

1 Simulation
&Y Encroy Analysis

Solver (Main) - Ready

SPRDSHT-1

MyBlackOilStream

Qil
S(og
Condi

-101

Water1

Q-101

Water2

Biz2¢

ition

3%

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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Figura 53. Paleta de objetos

Dynamics

Common Columns

R~
S

[3:1)
=

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

La paleta de objetos se divide en tres partes principales; en la figura 54, se
muestra la divisién por medio de recuadros. En el recuadro amarillo existen dos
flechas, una azul y la otra roja, la primera es la corriente de materia y la
segunda es la corriente de energia. En el recuadro rojo se presentan seis
pestafias, en cada una se presentan diferentes equipos dependiendo del
proceso que aparecen en la parte inferior como se muestra en el recuadro
verde de la figura 54. Para ocultar la paleta, puede cerrarse y volverse abrir con
la tecla F4.
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2.7.1.7. Ingreso de corrientes en el entorno de

simulacion
Para ingresar las corrientes que estan involucradas en la simulacion, se
selecciona la flecha azul que se ubica en la paleta de objetos como se observa

en la figura 55.

Figura 54. Seleccién del icono de corriente

Upstream Refining

Custom DCynamics

Common Columns

G« g = UEe.

Mﬁ%w%ﬂ@hm

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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Aparecera en el puntero del mouse un cuadro en donde se coloca en
cualquier parte de la pantalla de simulacién por medio de un clic, aparecera un
cuadrado de color naranja enumerado, al colocar el cursor encima de la figura
aparece informacion de la corriente, si no se ha ingresado valores aparecera

con la palabra Empty como se muestra en la figura 56.

Figura 55. Vista de la corriente en la pantalla de la simulacion

@

Material Stream: 1

Temperature <empty=
Pressure <empty=
Maolar Flow <empty>

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Para el ingreso de los datos, se hace doble clic encima de la imagen,
aparecera una ventana de didlogo con tres pestafias. En la pestafia de
Worksheet que se visualiza en la figura 57, aparece una lista en el cuadro
izquierdo, al seleccionar uno aparece en el cuadro derecho. Para definir la
composiciéon de la corriente se selecciona la opcién Conditions del lado

izquierdo del recuadro.
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Figura 56. Ventana de propiedades de la corriente

Material Stream: 1 E@
Worksheet |Attachments | Cynamics | —
Worksheet Stream MName 1
| Conditions I Vapour / Phase Fraction <empty=
Properties Temperature [C] <empty=
Compaosition Pressure [kPa] <empty>
Oil & Gas Feed Molar Flow [kgrmole/h] <empty=
Petroleum Assay Mass Flow [kg/h] <empty=
K Value
User Variables Std Ideal Lig Vel Flow [m3/h] <empty=
Motes Molar Enthalpy [k!/kgmaole] <empty> E
Cost Parameters | | Molar Entropy [k)/kgmole-C] <empty>
Normalized Yields| | 4ozt Flaw [k)/h] <empty>
Lig Vol Flow @5td Cond [m3/h] <empty>
Fluid Package Basis- 1
Utility Type
| Unknown Compositions |
[ = [ = = - = - 1 e T 17

‘| m f

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Para cambiar el nombre de la corriente, se escribe el nombre en el cuadro
que se encuentra a la par de la descripcion Stream Name, en la figura 57
aparece con el numero uno. En esta ventana puede cambiarse las condiciones
en las que se encuentra la corriente, al sobrescribir en los recuadros con la

descripcion Empty.

Para ingresar la composicion de la corriente, se selecciona la opcion
Composition que se encuentra en el recuadro izquierdo, aparecera el listado de

los componentes que se han escogido anteriormente como se muestra en la
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figura 58. En los cuadros que aparecen con la descripcion Empty, se
sobrescribe los valores que se desean en cada flujo, por defecto del software,
las composiciones estan en fraccidbn molar, pero puede cambiarse por medio de
la opcion Edit que se encuentra en la parte inferior de la ventana de
composicion, el cual aparecera una ventana como la figura 59, se selecciona el
tipo de composicion deseado en el flujo y luego se selecciona el boton Ok que

se encuentra en la parte inferior de la ventana.

Figura 57. Ventana para el ingreso de composicién de la corriente
Material Stream: 1 E@
Worksheet | Attachments | Cynamics | —
Worksheet Mole Fractions
Co ndltlgns Methane =emply=
Pro Ert"'?s_ i-Pentane <emphy =
n-Butane cemptys
Ol & Gas Feed || o - ?
Petroleum Assay IF' — =emoty=
K Value ropane <empty=
User Variables Ethane <emphys —
MNotes
Cost Parameters
Mormalized Yields
Total 0.00000
Edit... l [ View Properties... l [ Basis... l

4 m | »

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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Figura 58. Ventana para la eleccion de la base de composicion de la

corriente

~Compaosition Basis
@ Mole Fractions

MoleFraction

Methane =empty>
i-Pentane <empty> () Mass Fractions
n-Butane <empty>
i-Butane <empty>

Propane <empty> ) Mole Flows
Ethane <empty >

) Lig Volume Fractions

") Mass Flows

() Lig Volume Flows

~Composition Controls

[ Erase

[ Mormalize

Equalize Composition Total  0.0000

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Aparecerd nuevamente la ventana de la figura 58, en la parte inferior
aparece una barra horizontal de color amarillo, si esta cambia a color verde
significa que los requerimientos minimos para el funcionamiento de la corriente
estan completos por lo que se puede cerrar la ventana.
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Existe otra manera para ingresar a la pestafia del Workbook sin la
necesidad de hacer clic en alguna corriente, se selecciona la opcién Home de la
barra de menu, se hace clic en el icono de Workbook que aparece en la barra

de herramientas como se observa en la figura 60.

Figura 59. Escogiendo el icono de Workbook desde la opcion Home

Home Economics Cynamics Yiew Customize Get Started
& Cut 5l - f;PrncEEE Utility Manager |W0F Active jl g
Z3Copy™ G Unit Sets L5 Correlation Manager Y77 On Hold = .
) — Workbook |Reports
|Paste~ £ Adjust Manager -
Clipboard Units Simulation [ Solver = Surm

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Aparecera una ventana con varias pestafias como se muestra en la figura
61. La primera pestafia con la descripcion Material Stream, se observa en la
primera columna una lista de propiedades, y en la primera fila aparecen los
nombres de cada corriente que se ingresa en el simulador. Si se selecciona la
pestafia de Compositions aparece una lista en la primera columna de la
composicién de cada componente escogido anteriormente y en la primera fila

aparecen los nombres de las corrientes, este se visualiza en la figura 62.
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Figura 60.

Pestafia de Material Streams en la opcion Workbook

Nane | etano  metano | propano | New™ |
Y apour Fraction EmpLy EMmpy, EMpLy,
Temperature [C] SEmply <Emply Lemply
Prezsure [kFa) <emphy: <emphy: <emphy:
tdolar Flow [kgmolesh) <emphys <emphyr cemphy
b azz Flow [kash] CEmplys CEmpli CEmpl
Liquid Yolume Flow [m3/h) <emphy: <emphy: Lemphy:
Heat Flow [k k] <emphy: <emphy: <emphy:
Material Streams | Compositions I Erergy Streams I Urit Ops |
ProductBlock etano Fluid F'kg | Al W
FeederBlock_etano
[ Inchude Sub-Flowsheets
[ 5howe Mame Only
Harizantal b atrix Mumber of Hiddern Objects: a

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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Figura 61. Pestafia de Compositions en la opcion Workbook

ra

(K Workbook - Case (Main) o || = ][
Mame etano metano QIOpAnD = Mew =
LComp Mole Frac [Methane| CEmpys S Empy: Cemphy
Comp Mole Frac [i-Pentane] Lemphy: Lemphy: Lemphy:
Cormp Mole Frac [n-Butane] <emptys <empkys <ermphys
Comp Mole Frac [i-Butane) CEmpy CEmpky: Cemply
Comp Mole Frac [Fropaneg] Lemplys <emphy <emphy:
Comp Mole Frac [Ethane] Zemphys <emphys <emphy:

T Material Streams IEumpusitiuns Erergy Streams ILInitDps]

ProductBlock_etano Fluid Pk | &l v
FeederBlock_etano
[ Inehude Sub-Flowshests
[ 5how Mame Only
Horizontal b atrix Mumber of Hidden Objects: 1]
Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
2.7.1.8. Incorporar operaciones unitarias en el

entorno de la simulacién

A continuacién se explica la incorporacion y utilizacién de las operaciones

unitarias en el simulador.

2.7.1.8.1. Agregar un mezclador con la

funcién Mixer

Para agregar un mezclador en area de simulacion, se selecciona el icono
de Mixer ubicado en la paleta de objetos y en la pestafia de Common como se
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muestra en la figura 63. Luego se hace clic en cualquier parte del entorno de
trabajo y aparecera la imagen del Mixer.

Figura 62. Seleccion de la opcidon Mixer en la paleta de objetos

i
& @)X

[(=> | =>|

Upstream

Common Columns

6 i=(Ciklo

L £ TR10Qdb] L
&

<SSLN Y BB <)

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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Para afiadir las corrientes que ingresan al mezclador, se hace doble clic
sobre la imagen del mezclador, aparecera una ventana en la pestafia Design y
seleccionado en la opcién Connections como la figura 64. Para un mejor
entendimiento del manejo de la ventana, se selecciona con recuadros de
colores en las que se describe a continuacion su funcionamiento. Para el
cambio del nombre del mezclador, se selecciona el cuadro con la descripcion
Name, seleccionado con el cuadro rojo. Para afiadir los componentes que
ingresan en el mezclador se selecciona la descripcion Stream, en el que
aparecera la lista de los componentes que se escogieron previamente; en la
figura se encuentra seleccionado con el cuadro verde. Para escoger el
componente que sale del mezclador, se hace clic en la flecha que aparece en el
cuadro en blanco con la descripcion Outlet, el cual esta seleccionado con el
cuadro naranja. El cuadro morado de la figura es para selecciona el paquete de
fluidos en el que se basara el mezclador. EIl recuadro rojo que aparece en el
inferior de la ventana cambiara a color verde cuando los requerimientos

minimos se cumplan.

81



Figura 63.

Ventana de la opcion Mixer

User Variables
MNotes

%..

%..

%

Inlets

<< Stream >>

Outlet

Mixer: MIX-100 =3 =N X
Design | Rating | Worksheet | Dynamics |
Design Name  MIX-100
Connections
Parameters

Fluid Package

| Basis-1

T o | S -

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

2.7.1.8.2.

Agregar la operacion de un

reactor PFR

Al igual que el mezclador, en la paleta de objetos se selecciona el icono

del reactor PFR, el cual tiene la descripcion Plug Flow Reactor, como se

observa en la figura 65, y se coloca en cualquier parte de la pantalla de trabajo.
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Figura 64. Seleccion de la opcién Plug Flow Reactor en la paleta de
objetos

Tools 5

db i | X
= | => |

Upstream Refining
Custom Dynamics

Common Columns

=

-

g
=
28
m

Plug Flow Reactor

£
9

Ve BN <
21400958 4
0 el ta 1@ 3 ) . 6y

Cn(4)

RS
&) Ll

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
Para el ingreso de los datos, se hace doble clic sobre el icono colocado en

la pantalla de simulacion, aparecera una ventana con la pestafia Design y la

opcion Connections como se muestra en la figura 66.
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Figura 65. Ventana de la opcion PFR

Plug Flow Reactor: PFR-100 [=x Eoh T

Design | Reactions I Rating | Worksheet | Performance | Dynamics | —
Desi
=san Name PFR-100
Connections
Parameters Inlets
Heat Transfer <empty>
User Variables Outlet
Motes -
— -

Energy (Optional) Fluid Package L9

- Basis-1 i

m 2

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Para un mejor entendimiento de la figura 66, las funciones estan
sefialadas con cuadros de colores. Para el cambio de nombre del reactor, se
selecciona el recuadro en blanco con la descripcion Name, el cual esta
sefalado con un cuadro rojo. Para ingresar las corrientes que entrar al reactor,
se selecciona el recuadro con la descripcion Inlets, este esta sefialado con un
cuadro naranja. Para nombrar las corrientes que salen del reactor es en el
recuadro con la descripcion Outlet indicado con un cuadro morado. El cuadro
seflalado con amarillo es para el ingreso de la cantidad de energia que se
administra el reactor, tiene la descripcion de Energy y es opcional. Para

establecer qué tipo de paquete de fluidos se utilizard en el reactor, se
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selecciona el recuadro blanco, este posee la descripcion Fluid Package que se

encuentra seleccionado con verde en la figura.

Al haber establecido las corrientes involucradas en el reactor, se

selecciona la pestafia Rating visualizado en la figura 67.

Figura 66. Ventana de la opciéon Rating del reactor PFR

Plug Flow Reactor: PFR-100 [ E S|

| Design | Reactions | Rating |Worksheet | Performance | Dynamics |

Rating Tube Dimensions

ISiZinﬂ I Total Volume <empty>
MNozzles Length <empty>
Diameter <empty>

MNumber of Tubes 1

Wall Thickness 5.000e-003 m

Tube Packing

Void Fraction 1.000
Void Velume <empty>

e | S

“ m | [

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

En la figura 67 se sefiala las funciones de la opcién Sizing por medio de
cuadros. El cuadro de color verde con la descripcion Tube Dimensions se
ingresa el volumen total, la longitud y el diametro del reactor PFR, también se
escribe el nimero de tubos y el espesor de las paredes de la tuberia. Para que
el programa funcione con los requisitos minimos, solo es necesario ingresar los

valores del diametro y longitud. El cuadro naranja con la descripcion Tube
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Packing, en donde se especifica las condiciones de vacio en la tuberia, estos
valores son opcionales.

Luego se sefiala la pestafia Reactions ubicada en la parte superior de la

ventana del reactor PFR, aparecera un recuadro como la figura 68.

Figura 67. Pestafia Reactions de la ventana del reactor PFR
Plug Flow Reactor: PFR-100 = |[= ][ =]
| Design ||Reactions |Ilating | Worksheet | Performance | Dynamics | il
Reactions - Reaction Info
Owerall Reaction Set | -
Details
Results Initialize segment reactions from:
@ Current ) Previous @) Re-init
- Integration Information
MNumber of Segments 20
Minimum 5tep Fracticn 1.0e-06 B
Minimum Step Length <empty>
- Catalyst Data
Void Fraction is specified as 1.000
(no catalyst informaticn is needed)
o reweseewen
< m | »

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Se selecciona el menu despegable con la descripcion Reaction Set
seflalado con un cuadro rojo en la figura 68, el cual se escoge el tipo de

reaccion en el que anteriormente se ingresa, explicado en la seccién 2.6.1.3. El
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rectdngulo horizontal de color rojo que aparece en la parte inferior de la ventana
sefialado con un cuadro de color verde, cambiard de color amarillo indicando
gue no se puede resolver, esto se debe a que el reactor tiene un grado de
libertad no establecido, por lo que hay que especificar la temperatura de la
corriente de salida o el flujo de energia en el reactor. Tomando en cuenta una
reaccion isotérmica, se especifica la temperatura de la corriente de salida, para
ello se selecciona la pestafia Worksheet como se muestra en la figura 69.

Figura 68. Pestafia Worksheet de la ventana del reactor PFR

Uesign Heactions | Fating Lhymamacs

Worksheet | pame Mezcla al reactor Produsto

Conditions Vapour <empty> <empty>

Properties Temperature [C] Y >

fM‘lstthﬂ Pressure [kPa] <emptys <emphys

FF Specs Molar Flow [lgmole/h] <empty> <empty>
Mass Flow [leg/h] <emptys semptys
Std Ideal Lig Val Flow [m3/h] <emptys> cemplys>
Molar Enthalpy [ldkgrmale] <empty> <emptys
Maolar Entrapy [kl kgmale-C] <emply> cemply>
Heat Flaw [ilih] <empty:= <emply>

Delete [ Mot Sobved

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

El cuadro de la figura 69 de color verde sefalado con una flecha, indica
gue en esa casilla se escribe la temperatura de la corriente de salida, por lo que
el recuadro inferior horizontal cambiara a color verde y puede cerrar la ventana,

si no cambia de color debe de verificar que todos los datos se han ingresado.
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2.7.1.8.3. Agregar una columna de
destilacion

Para afadir una columna de destilacion en el entorno de la simulacion se
selecciona la pestafia Columns de la paleta de objetos, aparece una serie de
iconos para la seleccién de diferentes torres de destilacidn, pero se escogera la
opcion Distillation Column Sub-Flowsheet visualizado en la figura 70.

Figura 69. Seleccion de la opcidn Distillation Column Sub-Flowsheet en

la paleta de objetos

Cynamics

Columns

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Al seleccionarlo se hace clic en cualquier parte de la pantalla de
simulacion. Para el ingreso de datos se realiza doble clic sobre la imagen,
aparecera una ventana como la figura 71.
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Figura 70. Pagina uno de la opcién Distillation Column

Condenser Energy Stream

Condenser — |

@ Total
Column Name  T-100 @ Partial Ovhd Outlets
© Full Rflx |

1 s

] Water Draw

Inlet Streams

Stream Inlet Stage Optional Side Draws

S i 58 Stream Type Draw Stage

<< Stream >>

Reboiler Energy Stream

Bottoms Liquid Outlet

 Stage Numbering

@ Top Down ) Bottom Up

Connections (page 1 of 3)

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

En la figura 71 se sefiala con cuadros de colores para mejor entendimiento
de la ventana. El cuadro de color verde con la descripcion Column Name es
para el cambio del nombre de la columna de destilacion; en el cuadro de color
naranja con la descripcion Inlet Streams se selecciona las corrientes de entrada
a la torre de destilacién; el cuadro de color morado con la descripcion # Stages
indica el nUmero de etapas de la columna. Por defecto, el programa proporciona
columnas preconstruidas por lo que indica n=10. El cuadro celeste selecciona el
nombre la salida de los vapores del condensado; el cuadro amarillo nombra la
salida del destilado; el cuadro de color café especifica si el condensado es

parcial o total; el cuadro de color rojo especifica el nombre de la salida de los
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fondos; los cuadros rosados nombran las corrientes de energia del
condensador y del calderin respectivamente.

Al establecer lo anterior se hace clic en el boton inferior con el nombre
Next para continuar. Aparecera una ventana como la figura 72. En esta ventana
se selecciona el tipo de configuracion del rehervidor. Al seleccionar las
configuraciones se selecciona el boton Next.

Figura 71. Pagina dos de la opcidn Distillation Column

~ Reboiler Configuration

-

Q) b

B

@ Once-through () Circulation without baffle () Circulation with baffle

~ Reboiler Type Selection

@ Regular Hysys reboiler ) Heater () Heat exchanger \ ‘ Tube

Reboiler Configuration (page 2 of 5)

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

En la figura 73, se especifica el perfil de la columna de destilacién a través
de las presiones del condensador y el calderin sefialado con cuadros de color

verde. Luego se selecciona el boton Next para proseguir.
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Figura 72. Péagina tres de la opcién Distillation Column

@ Condenser Pressure
————

-

Condenser Pressure Crop

0.0000 kPa

Reboiler Pressure Drop

0.0000 kPa

Reboiler Pressure

l
~~————

Pressure Profile (page 3 of 5)

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

En la figura 74 se ingresa las temperaturas para datos de estimacion pero

son valores opcionales. Para continuar se hace clic en el boton Next.
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Figura 73. Pégina cuatro de la opcién Distillation Column

Optional Condenser
@ Temperature Estimate

Optional Top Stage

Temperature Estimate

Optional Reboiler
Temperature Estimate

--————

Opticnal Estimates (page 4 of 5)

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

En la figura 75 se presenta la pagina final, al escoger una columna con
condensador parcial, se obtienen tres grados de libertad y el software requiere
dos de las tres variables; siendo las variables el flujo molar de vapor de cabeza,
flujo molar del liquido y la relacion de reflujo, respectivamente.
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Figura 74. Péagina cinco de la opcion Distillation Column

(—@ Vapour Rate
-~ : Liguid Rate
- >

Reflux Ratic

Flow 8o

Specifications (page 5 of 3)

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

2.7.1.8.4. Agregar una valvula con la

opcién Control Valve

Para colocar una valvula en la simulacion, se selecciona el icono con la
descripcion Control Valve en la paleta de objetos, mostrado en la figura 76.
Luego colocarlo en cualquier parte de la pantalla de simulacién. Al hacer doble

clic sobre la imagen aparecera la ventana mostrada en la figura 77.
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Figura 75. Seleccion de la opcién Control Valve en la paleta de objetos

Upstream Refining
Custom Cynamics

Common Columns

K
23
4
o
B
Cn(A)
=
¢

J
&
2y
@
D
£
i
i
T

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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Figura 76. Ventana de la opciéon Control Valve

Valve: VLV-100 E@
IDESignll Rating | Worksheet | Dynamics |
Design

Name VLV-100

Parameters

Uzer Variables

MNotes

B o
Inlet Cutlet

Fluid Package

| Basis-1 i

. JEluE

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

La ventana de la figura 77, se muestra la pestafia Design en la opcién
Connections. Para el entendimiento de la figura, se sefialan las funciones por
medio de recuadros. El recuadro de color naranja con la descripcion Name,
renombra la valvula. El recuadro de color verde ingresa la corriente de entrada y
de salida respectivamente. Se requiere la pérdida de carga de presion, por lo
gue se escoge la opcion Parameters y en la descripcién Delta P se coloca el
valor mostrado en la figura 78. Otra opcion es hacer clic en la pestafa
Worksheet y colocar la presion de salida visualizado en la figura 79. La barra
horizontal que se encuentra en la parte inferior de la ventana cambiara de color

verde, por lo que se puede cerrar la ventana.
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Figura 77.

Recuadro de la opcién Parameters de Control Valve

Valve: VLV-100

Design |Rating | Worksheet | Dynamics |

[=[&]=]

Design

Connections

Parameters
User Variables
Motes

Delta P <empty>

—X

[C] Use sizing methods to calculate Delta P

Delete |

Unknown Delta P

| [*] 1anored
| 3

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

Figura 78. Pestafia de Worksheet de la opcién Control Valve
Valve: VLV-100 [E=RE=R ==
Design | Rating I'Worksheet Dynamics |
Worksheet Name Producto mezcla
Conditions Vapour <empty> <empty>
Properties Temperature [C] <empty> <empty>
Composition | | Pressure [kPa] <empty> <empty>
PF Specs Molar Flow [kgmole/h] <empty> TETTPTY
Mass Flow [kg/h] <empty> <empty>
5td Ideal Lig Vol Flow [m3/h] <empty> <empty>
Molar Enthalpy [kJ/kgmale] <empty> <empty>
Molar Entropy [kl/kgmele-C] <empty> <empty>
Heat Flow [k)/h] <empty> <empty>

Delete | Unknown Delta P

| [T Ignored

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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2.7.1.9. Operaciones logicas en Aspen HYSYS
El software dispone de diferentes operaciones lbégicas, pero cinco
funcionan en estado estacionario, siendo los siguientes: SET, ADJUST,
BALANCE, RECYCLE y SPREADSHEET. Estas se ubican en la paleta de

objetos como se muestra a continuacion:

Figura 79. Operaciones logicas en la paleta de objetos

Upstream Refining

Custom Dynamics

Common Columns

NEOEE
O Bt e o oy

i)

%2 il CASSIAE 30

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.
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2.7.1.9.1. Operacion logica: SET

La funciéon SET establece una relacién entre dos variables del proceso,
esta relacion debe ser entre dos objetos de un mismo tipo, funciona en estado
estacionario y dindmico. Un ejemplo seria la composicion de un compuesto en
dos corrientes o la temperatura de dos corrientes. Para su utilizacién se
selecciona en la paleta de objetos con la descripcibn SET mostrada a

continuacion.

Figura 80. Seleccion de la funcion SET en la paleta de objetos

<] e

cn(a)] % |22
=8
R0x s b

%

+

<SS 0IN

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0.

El icono se coloca en cualquier parte de la pantalla de simulacién, para
modificarlo se hace doble clic sobre él. Aparece una ventana como en la figura
82.
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Figura 81. Modificacion de la pestafia Connections de la funcion SET

SET-1 E=N =N 5

Connections | Parameters | User Variables | Motes |

MName SET-1

- Target Variable

Object: | | Select Var...

\ariable: | |
- Source

Object. | -|

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0

En la descripcibn Name se modifica el nombre mostrado en el cuadro
verde; el cuadro de color azul con la descripcion Target Variable se escoge la
variable en el que se fija con un valor determinado, por lo que se hace clic en el

botén Select Var, aparece la ventana siguiente.
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Figura 82. Seleccion de la variable en la funcion Select Var

Flowsheet Variable Variable Specifics

Case (Main) Bed Voidage

Film Heat Tran Coeff
Heat Flow

4 Particle Diameter
E-100 Particle Sphericity () Streams
FeederBlock_1 PFR Elevation ® UnitOps
K-100 Pressure Drop
lig Pressure-Flow K
PFR-100 Reactor Volume
ProductBlock_4 Solid Density ©) ColumnOps
ProductBlock_lig Solid Heat Capacity () Custom
ProductBlock_vap Tube Diameter
q1 Tube Length
g2 User Variables

V-100 Void Volume .
vap Wall Heat Tran Coeff

~Object Filter
@ Al

(0 Logicals

() Utilities

Variable Description

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0

En la ventana se selecciona el tipo de objeto, luego se selecciona la
variable en la lista de la columna “variable”, al terminar se selecciona el botén
OK. Nuevamente regresa a la ventana de la figura 82, en la descripcidon Source

se selecciona la variable con la que se quiere relacionar a la primera variable.

Luego se selecciona la pestafia Parameters, aqui se establece los
pardmetros de vinculacion de las variables, se observa que es una funcion
lineal entre ambas variables por lo que se ingresa el valor de la pendiente de la
linea (Multiplier) y el intercepto (Offset).
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Figura 83. Pestafia Parameters de la funcion SET

SET-1 E=R(E=E =X
Connections | Parameters | User Vanables | Motes |

~Parameters

Multiplier 1.0000
Offset 0.00000

Y=00x+(010
¥ = Unspecified
X = Unspecified

Fuente: Software Aspen HYSYS 8.0

Al cerrar la ventana se observa la conexion entre las dos variables y la

funcién SET en la pantalla de simulacién.

101



102



3. SIMULACION DEL PROCESO DE ETILENGLICOL

3.1. Descripcién del proceso
El modelo por utilizar para representar el proceso de produccion de
etilenglicol en estado estacionario para la utilizacion del software Aspen

HYSYS, se presenta a continuacion:

Figura 84. Diagrama de flujo del proceso de produccion del etilenglicol

Purga

Flujo de calor
condensador

Agua

Reactor MA Destilade
Alimgntacién

PFR
Mezcla a Producto . - -
OxidoEtileno reactor Valvula Flujo de calor
Mezclador reductora L

rehervidor
de

Q
Reaction presion Columna
Fondos

e
destilacion

Fuente: J. BENZ, Sonia y FRANCESCONI, Javier. Introduccién al Uso del Simulador HYSYS.
[en linea].. http://www.modeladoeningenieria.edu.ar/mei/repositorio/catedras/intlV/apuntes/

apunte_introduccion_simulador_hysys.pdf. Consulta: 30 de octubre de 2015.

El proceso consiste en el ingreso de las corrientes de agua y el 6xido de
etileno en un mezclador donde se obtiene una premezcla con una solucién del
20 %'®; posteriormente, se conduce a un reactor PFR con condicién isotérmica,

para separar los productos generados en el reactor, la corriente pasa a la linea

® MAYER, Ludwig. Métodos de la industria quimica en esquemas de flujo en colores, una

visién panoramica y moderna de los métodos de la industria quimica. p. 288.

103



de alimentacién de la columna de destilacién, donde previamente se disminuye
la presién en 8 atm® por medio de una valvula; para finalmente obtener en el
destilado mayor porcentaje de agua, en los fondos el etilenglicol y el

subproducto no deseado el dietilenglicol.
3.2. Recolecciéon de datos

Los siguientes datos son los minimos necesarios para el funcionamiento

del simulador.
3.2.1. Condiciones iniciales
Con una como base de calculo 1000 kgmol/h en la corriente de agua y con

el porcentaje de la premezcla descrita anteriormente se obtiene la corriente de

entrada del 6xido de etileno. Las condiciones iniciales se detallan en la tabla XI.

Tabla Xll.  Condiciones iniciales de las corrientes de entrada al proceso
. Fraccién Flujo Temperatura Presion
Corriente molar molar C) (atm)
(Kgmol/h)
Oxido de etileno 1 200 25 10
Agua 1 1000 25 10

Fuente: J. BENZ, Sonia y FRANCESCONI, Javier. Introduccién al Uso del Simulador HYSYS.
[en linea].. http://www.modeladoeningenieria.edu.ar/mei/repositorio/catedras/intlVV/apuntes/

apunte_introduccion_simulador_hysys.pdf. Consulta: 30 de octubre de 2015.

19 3. BENZ, Sonia y FRANCESCONI, Javier. Introduccion al uso del simulador HYSYS. p. 254,
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3.2.2. Reactor PFR
Las reacciones involucradas dentro del reactor se muestran en la seccion
2.4 del marco tedrico, ocurren en fase liquida y no existe caida de presion. La

longitud del reactor es de 10m y el didmetro de 2,210m* *

A altas temperaturas,
hay una significativa formacién de subproducto, mientras que a temperaturas
inferiores a 40 °C la reaccion no se realiza a velocidad significativa, en
consecuencia, se eligid6 una °c,?t

temperatura de 55 operandose

isotérmicamente.
3.2.3. Cinética de reaccion
La constante de velocidad de reaccidén (k) utilizada para las velocidades
de reaccioén (r), donde r esta en kmol/m3h, segln en la seccién 2.2.1.6 del
marco teorico dependera solamente de la temperatura; por lo tanto, a partir de
la ecuacion de Arrhenius se obtiene la constante (k) para el etilenglicol y el
dietilenglicol en el que se muestra en la tabla XiII.

Tabla XIll. Constantes de velocidad con lafuncién de Arrhenius

Constante de velocidad (k) para
etilenglicol
79376
k(T) = 12E16€ RT XHzOXOE
Donde:
A=1.2e*kgmol/m3h
E= 79376 kj/kgmol

Constante de velocidad (k) para
dietilenglicol
79376
k(T) = 2.1E16€ RT XEGXOE
Donde:
A=2.1e'®kgmol/m3h
E= 79376 kj/kgmol

Fuente: J. BENZ, Sonia y FRANCESCONI, Javier. Introduccién al Uso del Simulador HYSYS.
[en linea].. http://www.modeladoeningenieria.edu.ar/mei/repositorio/catedras/intlVV/apuntes/

apunte_introduccion_simulador_hysys.pdf. Consulta: 30 de octubre de 2015.

% MELHEM, Georges A., y otros. Kinetics of the Reactions of Ethylene Oxide with Water and
Ethylene Glycols. p, 289.
*! FOGLER, H. Scott. Elementos de ingenieria de las reacciones quimicas. p, 215.
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3.2.4. Columna de destilacion

Para la configuracion de la columna de destilacion se requiere de los

siguientes datos mostrados a continuacion:

Tabla XIV. Especificaciones para el funcionamiento de la columna de

destilacion
Nombre Datos
NuUmero de etapas 10
Plato de alimentacién 5
Tipo de condensador parcial
Presion del condensador 100 kpa
Presion en el rehervidor 105 kPa
Caida de presion en el condensador | 0 kpa
Relacién de reflujo 3,0
Velocidad de vapor 0 kgmol/h
Temperatura del rehervidor 150 °C

Fuente: IKHYUN, Kim. Aspen HYSYS: Steady states and dynamic simulator (eg plant exercise).
http://pssl.snu.ac.kr/korean/files/02_lecture.pdf. Consulta: 25 de abril de 2016.

3.3. Simulacion del proceso en el software

La descripciéon del funcionamiento del programa y de la mayoria de
funciones utilizadas en la construccién del proceso se explica en la seccién 2.6
del marco tedrico. En esta seccion se explica la construccién del proceso en el

simulador para la obtencion del etilenglicol.

3.3.1. Iniciando un nuevo caso de simulacién en el software

Para empezar la construccion de la simulacién, se escoge la opcién New

de la pantalla de inicio.
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Figura 85.

Seleccion de la opcién New

T O O SpeeT

‘StartPage - |+

Virtual Workshop from Aspen Tech

aspen Aspen HYS5YS V8.0
] New... Product News | My News
& Open File.. FREE
| Recent Cases

Ejemplo 1.hsc

Ejemplo tesis.hsc

| Get Started

£8 What's New

+ Search
&4 Animated Tutorials
34 Training
& Documentation
& Support Center

on Crude Preheat Train Design and Heat E
miercoles, 09 de marzo de 2016
Register for this FREE virtual hands-on wo
learn how to design and simulate CDU he
condensers) and explore the impact of fo
a refinery using Aspen HYSYS and Aspen
& South America), March 29 (Asia- Pacifi
East Asia))

FREE Virtual Werkshop from Aspen Tech o
Reé-i sEer f-c-r-th-i s- FR-EEvi-rtuaI hands-on wo
where you will learn how to develop a pre
and LMNG heat exchangers using Aspen ED
add-ins. (Dates: March 02 (Morth & Soutl

Product Mews: Aspen HYSYS V8.8 Availabl

unes, 11 de mayo de 2015
Aspen HYSYS V8.8 features a now comple
of the new capabilities, as well as the perf

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

3.3.2.

En la carpeta de Component Lists, en la ventana de didlogo se escoge la
opcion Add del botdn inferior como en la figura 87. Se buscan los nombres en
inglés en la lista de los componentes involucrados, en este caso son el agua
(Water), 6xido de etileno (EthyleneOxide), etilenglicol (ethylene_Alcohol) y
dietilenglicol (Ethylene_Diglycol). Al encontrarlos se agregan con el boton Add

como en la figura 88.
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Figura 86. Seleccion del boton Add de la carpeta Component Lists

Start Page ' G Lists % |+

List Name Source Associated Fluid Packages Status

|] Add

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Figura 87. Seleccién de los componentes de la carpeta Component

Lists
Source Databank: HYSYS Select: Pure Components T Filter: All Families
Component Type Group Search for: l:l Search by: Full Name/Synonym
C20xide Pure Component
DEGlycol Pure Component Simulation Name Full Name/ Synonym Formula
EGlycol Pure Component Methane 1 CH4 -

Hz2o Pure Companent [ < Add Ethane 2 C2HE
Propane 3 C3He
i-Butane i-C4 C4H10
n-Butane n-C4 C4H10
i-Pentane i-C5 C3H12
n-Pentane n-C3 C3H12
n-Hexane Cc6 CEH14

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
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3.3.3. Paquete de fluidos

A continuacion se describe la utilizacion del paquete de fluidos para este
proceso.

3.3.3.1. Utilizacion del asistente para determinar el

tipo de paquete de fluidos

Escoger el tipo de paquete de fluidos es una parte esencial, debido que el
tipo de paquete establecera las propiedades termodinamicas que se usaran al
momento de la simulacién, por lo tanto, se utiliza la opcion Methods Assistant
ubicado en la barra de herramientas. Aparece el cuadro de dialogo como en la
figura 89, se le da la opcidn Next en la parte inferior para empezar la serie de
preguntas. Para empezar se escogerd la opcion Specify Component Type para

determinar el paquete por medio del tipo de componente por utilizar.

Figura 88. Seleccién de la opcion Specify Component Type
L] Assistant - Property package selection = &
Getting s Start by selecting one of the following options:
L aicomnonont funs | |
» Specify process type
Property package
selection
| About... | | Report... |

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
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En la siguiente ventana, se selecciona la opcién Chemical System para el

tipo de sistema de los componentes.

Figura 89. Seleccién de la opcion Chemical System

< Assistant - Property package selection = 0

Component type
P P Select the type of compaonent system:

& | Chemical system
s Hyarocarbon system

+ Special (water anly, amines, Sour water,
glectrolyte_aromatics only, thiols and

hvdrocarbons)

Property package
selection

| About... || Report... | «

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

En la siguiente ventana se escoge la opcion no debido que la presion de

operacion del proceso es menor a diez bares.
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Figura 90. Seleccidon de la opcidn “No” para presiones altas

B Assistant - Property package selection - ©
Chemical systems
s Is the system at high pressure (= 10 bars)?
s Vg5
No

Property package
selection
st | [ sepor. | :

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

En la ventana aparece una lista de opciones, considerando los
coeficientes de actividad, para especificar mas se selecciona la opcion Two

Liguid Phases.
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Figura 91. Seleccion de la opcion Two Liquid Phases

[2] Assistant - Property package selection - U

Chemical systems L . i
/2 Use an activity coefficient method, such as Chien

at low pressures Mull, Extended NRTL, General NRTL, Margules,
MRTL, UNIQUACL, van Laar or Wilson.

The following issues must also be considered

e Carboxylic acids (such as acetic acid) in the
mixture
s _Fledrolte gvctem

o] Two liquid phases

Property package
selection

| About... || Report... | \

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

El asistente recomienda dos métodos, el cual se utilizara el método de
NRTL para la simulacion.
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Figura 92. Resultados para escoger el paquete de fluido

2 Assistant - Property package selection = =

Two liquid phases
q p Use MRTL or UNIQUAC methods and their

variances

ar

Estimate with UNIFAC-LL, which is the UMIFAC
method with special interaction parameters for

LLE applications

See the following Help topics for additional
information:

e Activity Model Interaction Parameters
= Property Package Descriptions

Property package
selection

| About... || Report... | €

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

3.3.3.2. Seleccién del paquete de fluidos
Al seleccionar la carpeta con la descripcion Fluid Packages del panel de

navegacion, en la ventana se selecciona el botébn Add ubicado en la parte

inferior del mismo visualizado en la siguiente figura.
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Figura 93. Seleccidon del botén Add

Fluid Package Component List Property Package Status

et e

| mport.. | | Bport. |

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

En la pestafia Set Up aparece la lista de los paguetes como en la figura
95, en el que se busca el NRTL y se selecciona. Aparece un recuadro con las
especificaciones del coeficiente de actividad, por lo que no se cambiaran los

valores estandar del método.
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Figura 94. Seleccion del paquete termodinamico NRTL

Start Page Basis-1 « [+

Set Up | Binary Coeffs | StabTest | Phase Order | Tabular | MNotes |

Package Type: HYSYS Component List Selection

-Property Package Selection - Activity Model Specifications

Margules - Vapour Model Ideal
MBWR Density Method Costald
NBS Steam UMNIFAC Estimation Temp 25.0000C
NRTL |
OLI Electrolyte

Peng-Robinson

PR-Tww

PR5V

Sour SRK Il
Sour PR

SRE

SRK-Twu
Twu-5im-Tassone
UniguAC

van Laar

Wilson I |
Fudbkevitrh-Inffer

Use Poynting Correction v

Mo Parameters required for the selected Property Package.

m

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Al seleccionar el paguete NRTL, se determinan los coeficientes binarios
faltantes para el uso del método, por lo que se selecciona la pestafia Binary
Coeffs como se observa en la figura 96. La estimacidén de los coeficientes se
realiza con el método de UNIFAC para equilibrio liquido-vapor, por lo que se
escoge la opcion UNIFAC VLE, luego se hace clic en el boton de Unkowns

Only. Automaticamente calcula los coeficientes faltantes.
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Figura 95. Pestafia de coeficientes binarios

SetUp | Binary Coeffs | StabTest | Phase Order I Tabular I MNotes |
- Activity Model Interaction Parameters

- Coeff Estimation

Coeff Matrix To View: @ Aj © Bj © Alphaij / Cij @ UNIFAC VLE

) UNIFAC LLE
C20xide DEGlycol EGlycol Hz20 ) Immiscible

C20xide - - - 540,000 Individual Pair
DEGlycal == = === 2556000

Unknowns Only
EGlycal --- -— - 1716.000

H20 434,000 -219.300 771.700 - ALL Binaries

R =1.98721
cal/gmol K

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Figura 96. Coeficientes binarios calculados por el software
C20xide DEGlycaol EGlycol H20
C20xide --- -769.000 -310.800 540,000
DEGlycal 1791.000 = 829.800 2556.000
EGhycal 808700 -17165.000 - 1716.000
H2C 434,000 -2719.200 771.700 ==

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

3.3.4. Reacciones quimicas

En el proceso existen dos reacciones involucradas dentro del reactor PFR.
Se selecciona la carpeta Reactions del panel de navegacion como en la figura
42. En la ventana se selecciona el botén Add situado en la parte inferior.

Aparece una nueva ventana, en el que se selecciona la opcion Add to FP de la
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figura 98, en donde se selecciona el paquete y se oprime el boton inferior como
en la figura 99.

Figura 97. Seleccién de la opciéon Add to FP

~5et Info

- NotReady Addto FP
Detach from FP

Set Type Unknown

Active Reactions Type Configured Operations Attached

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Figura 98. Seleccion del paquete PP:NRTL-Ideal

Basis-1 NC:4  PP:NRTL - Ideal

Add Set to Fluid Package

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
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Nuevamente aparece la ventana de Reactions, se oprime el botén inferior
Add Reaction visualizado en la siguiente figura.

Figura 99. Seleccioén del boton Add Reaction

Set Info

Set Type Unknown Add to FP |
Detach from FP |

Active Reactions Type Configured Operations Attached

L Add Reaction |'

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Aparece una ventana de didlogo como en la figura 101, en donde se
selecciona la opcion Hysys para la fuente de los datos; en el proceso existen
dos reacciones del tipo cinético por lo que se selecciona la opcion Kinetic y

luego se oprime dos veces el botén inferior con la descripciéon Add Reaction.
Posteriormente, se cierra la ventana.
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Figura 100. Seleccion de la opcion “Hysys” y “Kinetic”

~ Reactant Source

() AspenProperties

Conversion

Equilibrium
Heterogensous Catalytic
Kinetic

Simple Rate

Add Reaction

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Nuevamente, aparecera la ventana de Reactions como en la figura 102,
en donde se observa en la lista las dos reacciones del tipo cinético, se hace

doble clic en la primera reaccion (Rxn-1) y aparecera una nueva ventana.
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Figura 101. Seleccidon de la primerareaccion de la carpeta Reactions

~Set Info
I Add to FP
Set Type Kinetic
Detach from FP
Solver Method Auto Selected -
Active Reactions Type Configured Operations Attached
Run-1 | Kinetic %)
Rxn-2 Kinetic x
Add Reaction l "| [ Delete Reaction ] [ Copy Reaction l

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
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Figura 102.

Ventana de la primera reaccion involucrada en

el proceso

- Stoichiometry and Rate Info

-Basis

Component Mole Wt. I Stoich Coeff I Fwd Order Rev Order
**Add Comp™*

Basis

Base Component

Molar Concn

<empty >

Rxn Phase LiquidPhase
Min. Temperature -273.1¢C
Max Termnperature 3000 C
Basis Units |kamofs/m3 '|
Rate Units |kamofsfm3—s '|
- Forward Reaction - Reverse Reaction
A <empty> A <empty>
E <empty> E <empty>
b <empty> b <empty>

- Equation Help

Balance Error
Reaction Heat (25 C)

0.00000

<empty>

r = k*f{Basis) - k™f{Basis)

k=A"exp{-E/RT}*T*b
k' = A'*exp{-E'/RT}*T b

Tin Kelvin

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

En la ventana de la figura 103 se colocaran los componentes involucrados

en la primera reaccion observado en la figura 9 de la seccién del marco tedrico.

En la subventana con la descripcion Stoichiometry and Rate Info,

visualizado en la figura 104, en el cuadro con el nombre de Add Comp se

buscan los componentes agua (H20), 6xido de etileno (C20xide) y etilenglicol

(EGlycol). Para establecer los coeficientes estequiométricos de los reactivos y

los productos, en la casilla con el nombre Stoich Coeff se coloca en cada

componente el niumero -1 para los reactivos y 1 para los productos.
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Figura 103. Configuracion de la subventana Stoichiometry and Rate Info

parala primerareaccion

Stoichiometry and Rate Info
Compaonent Mcle Wt. Stoich Coeff Fwd Order Rev Order
H20 18.015 -1.000 1.00 .00
C20xide 44,054 -1.000 1.00 .00
EGlycol 62.069 1.000 .00 1.00
**Add Comp™™

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Los datos cinéticos se escriben en la parte de la subventana con la
descripcion Forward Reaction visualizado en la figura 105, estos valores se
obtienen en la tabla XIl como constante de velocidad para el etilenglicol. Al
ingresar los datos, la barra inferior cambia de color verde por lo que se puede

cerrar la ventana.
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Figura 104. Configuracion de la opcion Forward Reaction de la primera

reaccion
~Basis
Basis Molar Concn
Base Component C20xide
Rxn Phase CombinedLiquid
Min. Temperature 2731 C
Max Ternperature 3000 C
Basis Units |kamofﬂ-’m3 '|
Rate Units | kamole/m3-h -|
-Forward Reaction ———— ~Reverse Reaction
A 1.2000e+016 A <empty >
E 79376 E <empty>
b <empty > b' <empty >

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Aparece nuevamente la ventana de la figura 98, se selecciona la segunda
reaccion (Rxn-2) como en la figura 106, realizando el mismo procedimiento de

la reaccién uno (Rxn-1).
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Figura 105. Seleccion de la segunda reaccion de la carpeta Reactions

-5Set |nfo
- Add to FP
Set Type Kinetic
Detach from FP
Solver Method Auto Selected A
Advanced...
Active Reactions Type Configured Operations Attached
Rxn-1 Kinetic v
Rxn-2| Kinetic %
Add Reaction |'| [ Delete Reaction l [ Copy Reaction l

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Segun en la segunda reaccion de la figura 9, se agregan en la lista de la
reaccion el etilenglicol (EGlycol), 6xido de etileno (C20xide) y el dietilenglicol
(DEGlIycol). En la reaccién se observa que el coeficiente estequiométrico para el
etilenglicol es dos y para los otros dos componentes es uno, por lo que se
escriben en la casilla con la descripcion Stoich Coeff como en la siguiente

figura.
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Figura 106. Configuracion de la subventana Stoichiometry and Rate Info

parala segunda reaccion

Stoichiometry and Rate Info
Component Mole W Stoich Coeff Fwd Order Rev Order
EGlycol 62,069 -1.000 1.00 0.00
C20xide 44054 -1.000 1.00 0.00
DEGlycol 106.122 1.000 0.00 .00
**Add Comp™

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

La constante de velocidad para la formacion del dietilenglicol obtenido de
la tabla XII se escribe en la parte de la subventana con la descripciéon Forward
Reaction visualizado en la figura 108. La velocidad de reaccion observada en la
ecuacion 11 esta igualado a un factor dos, por lo que se multiplica el valor de A
de la tabla XIlI por dos, el resultado se coloca en la ventana. Al afiadir los datos,
se hace clic en el boton inferior izquierda de la ventana con la descripcion
balance de la figura 103, en donde cambiaré de color la barra inferior y se cierra

la ventana.
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Figura 107. Configuracion de la opcion Forward Reaction de la segunda

reaccion
~Basis
Basis Molar Concn
Base Component EGlycol
Rxn Phase CombinedLiquid
Min. Temperature -2731C
Max Temperature 3000 C
Basiz Units | kgmole/m3 "’|
Rate Units | kamole/m3-h -|
Forward Reaction ~ Reverse Reaction
A 2.1000e+016 A <empty -
E 79376 E' <efmply >
b <empty > b' <emply -

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

La configuracion de las dos reacciones en la carpeta de Reactions se
muestra con cheques de color verde por lo que indica que se ha configurado

correctamente.
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Figura 108. Configuracién de la carpeta Reactions

-Set Info
> T Add to PP
Set Type Kinetic
Detach from FP
Solver Method | Auto Selected |
Active Reactions Type Configured Operations Attached
Rxn-1 Kinetic v
Ran-2 Kinetic v
Add Reaction ] '| [ Delete Reaction l [ Copy Reaction l

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

3.3.5. Construccion del proceso en el entorno de simulacion
Realizado la configuracién en el entorno de propiedades se cambia al
entorno de simulacion en la parte inferior izquierda del programa visualizado en

la figura 110.

Figura 109. Seleccion del entorno de simulacién

o Properties

] Simulation

.‘Q" Energy Analysis

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
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Segun en la figura 85, existen dos corrientes de entrada al inicio del
proceso, el 6xido de etileno y el agua. Los datos que se usan para las corrientes

de entrada se encuentran en la tabla XI.

En la paleta de objetos (figura 54) se selecciona la flecha de color azul y
se coloca en la pantalla en blanco, se hace doble clic sobre la flecha para
modificar la corriente. En la pestafia del Worksheet con la descripcion
Conditions, se modifica el nombre de la corriente, la temperatura, presion y el

flujo molar como se muestra a continuacion.

Figura 110. Configuracion de la corriente inicial de agua

Material Stream: Agua EI@
Worksheet | Attachments I Cynamics |
Waorlk<heat Stream Mame m Aqu
[ (e Vapour / Phase Fraction [,
Fropertes Temperature [C] 25.00
Compasition Pressure [kPa] 1013
;"”t“l“as :‘:e” Molar Flow [kgmole/h] 1000
etroleum Assay
K Value Mass Flow [kg/h] Sy
User Variables Std Ideal Lig Vol Flow [m3/h] 18.05
Motes Molar Enthalpy [k!/kgmala] -2.8402+005%
Cost Parameters | | Molar Entropy [k)/kgmole-C] 6.554
Normalized Yields | 4ozt Flow [ic)/h] -2.8402+008
Lig Vol Flow @5td Cond [m3/h] 17.75
Fluid Package Basis-1
Utility Type
m 3

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
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Para ingresar la fraccion molar, se selecciona en la pestafia del Worksheet
con la descripcion Compositions de la figura 111. Para el agua la fraccion molar

esde 1.

Figura 111. Ingreso de la fraccion molar de la corriente de agua

~Composition Basis
@ Mole Fractions

MoleFraction

0.0000
() Mass Fractions

) Lig Violume Fractions
) Mole Flows
() Mass Flows

) Lig Volume Flows.

~Composition Controls

Equalize Composition Total  1.0000

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Para la corriente del 6xido de etileno, se efectia el mismo procedimiento
por medio de la seleccién de la flecha de color azul de la paleta de objetos y se
coloca en la pantalla de simulacién. Se cambia el nombre por éxido de etileno,
con la ayuda de la tabla XI se modifica la temperatura, presion, flujo molar y

fraccion molar como se muestra a continuacion.
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Figura 112. Configuracién de la corriente inicial de 6xido de etileno

Material Stream: OxidoEtileno E=n Eol <=

Worksheet Attachmemsl Dynamics

Waorksheet Stream Mame | OxidoEtileno I L
Conditions Vapour / Phase Fraction |
Fropertes Temperature [C] 25.00
Composition Pressure [kPa] 1013

§ Molar Flow [kgmole/h; 200.0
Petroleum Assay | |, 1 ce Flow [[kgg,-’h] =
K Value
User Variables Std Ideal Lig Vol Flow [m3/h] 0,089
MNotes Molar Enthalpy [k)/kgrnale] -7.782e+004
Cost Parameters | | Molar Entropy [k)/kgmole-C] -3.091
Normalized Yields | ezt Flow [ki/h] -1.556e+007
Lig Vol Flow @5Std Cond [m3/h] 1003
Fluid Package Basis-1
Utility Type

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Figura 113. Ingreso de la fraccion molar de la corriente de agua

MaleFraction i Composition Basis

1.0000 ® Mole Fractions

() Mass Fractions

(0 Lig Volume Fractions
© Mole Flows

©) Mass Flows

() Liq Volume Flows.

- Compaosition Controls

[ Erase

[ Normalize

Equalize Composition Total  1.0000

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
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Con las corrientes ingresadas, la pantalla de simulacion se observa como

en la siguiente figura.

Figura 114. Visualizacion de la pantalla de simulacion con las corrientes

de entrada
QS} “kRotate '/@ Auto Attach ﬁI Size ﬁ‘fl ™ * Name T2 Move to Parer
Al Flip Horizontal ".';' Break Connection [ Drag 'ﬁ - Ternperature w JJ:, Movwe into Su
Models and . . Attach D Find Recycle View
Streams = Flip Vertical | 2t Swap Connection T Text Object  Advisor Pressure Parent 7 Ignore
Palette ‘ Flowsheet fa Tools Strearn Label T« Hierarchy
Simulation < Start Page " Flowsheet Main ] +
All tems - -
@ Workbook '{Il:' x
& UnitOps
) g Steams (=> [ =]
@ Stream Analysis Upstream Refining
Equi t Desi
£ Equipmen E.SIQH q Custom Dynamics
& Model Analysis Agua
[# Data Tables Common Columns
[ Strip Charts
[@ Case Studies —) é: E
[ Data Fits Oxido
de 9
etileno

™

[=]
=
E

Z
el

iy

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

3.3.5.1. Ingreso del mezclador en la simulacion

En la figura 85 las corrientes de ingreso entran a un mezclador, por lo que

se ingresa uno con la funcion Mixer. Se selecciona en la paleta de objetos y se

coloca en la pantalla de simulacion. Para configurarlo se hace doble clic encima
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de la figura y aparecera una ventana de didlogo como el de la figura 116. Se
cambia el nombre por mezclador, las corrientes de entrada son el agua y el

oxido de etileno y la corriente de salida se denomina como mezcla con reactor.

Figura 115. Configuracién del mezclador

Mixer. Mezclador f=le =
Design | Rating | Worksheet | Dynamics |
Design Name Mezclador
Connections
Parameters 3
User Variables
Notes
—>
—>
Inlets Outlet
Agua | Mezcla al reactor -
Ouido de etileno
<< Stream >3 Fluid Package
| Basis-1 -

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Colocado el mezclador en la pantalla de simulacion se observa como en la
siguiente figura.
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Figura 116. Visualizacion de la pantalla de simulacién con el mezclador

% “lRotate Al Auto Attach ] Size 0% ') * Name T2 Move to Parent
4k Flip Horizontal - Break Connection [, Drag }& =5 Temperature JJ._J., Move into Subflowshee

Models and : Attach _ X Find  Recycle View

Streams = Flip Vertical 2 Swap Connection T Text | Object Advisor Pressure Parent L/Ign:rE

Palette | Flowsheet n | Toals | Stream Label 1 | Hierarchy
Simulation ¢ StartPage - ' Flowsheet Main « |+
All ltems =

L& Workbook
b g UnitOps
» [g Streamns

[ Stream Analysis
& Equipment Design Dynamics

L& Model Analysis

[@ Data Tables Agua Columns

£ stip Charts Mezcla al reactor || [ E
[§ Case Studies

[g Data Fits dOeXIdO Mezclador
etileno

T q
o Properties

e e

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

3.3.5.2. Ingreso del reactor PFR al simulador

En la paleta de objetos se escoge el icono para luego colocarlo en la
pantalla de simulacién, para configurarlo se realiza doble clic sobre la imagen.
En la pestafia Design, en la descripcién Connections, se modifica el nombre por
Reactor PFR, se ingresan los nombres de la corriente de entrada y las

corrientes de salida como se observa en la imagen siguiente.
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Figura 117. Configuracién del reactor PFR de la opcién Connections

Plug Flow Reactor: Reactor PFR - Set-1 E@
Design | Reactions | Rating | Worksheet | Performance I Dynamics |
Desi
esian Mame | Reactor PFR
Connections
Parameters Inlets
Heat Transfer I Mezcla a reactor I
User Variables oMY
MNotes
\ I| Producto v|
> >

i

Energy (Optional s Fluid Package
I (1 Reaction I v| I Basis-1 I v|

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

En la pestafia Rating, en el apartado Sizing, se ingresa la longitud, el
diametro del reactor y el numero de tubos mostrados en la figura 119. Estos

valores se obtienen por medio de la informacién de la seccion 3.2.
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Figura 118. Configuracién de la opcion Parameters del reactor PFR

Plug Flow Reactor: Reactor PFR - Set-1 =0 S

| Design | Reactions| Rating | Worksheet | Performance | Dynamics |
Rating - Tube CTRTETETON

Sizing Total Volume 3836m3 |
Diameter 2210 m

Number of Tubes 1
‘Wall Thickness

Nozzles Length 10.00 m ‘

- Tube Packing

Void Fraction 1.000
Void Volume 3836 m3

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
Las reacciones involucradas en el proceso se seleccionan en la pestafia

Reactions, en la lista plegable con la descripcion Reaction Set se escoge la

opcién Set-1 mostrada a continuacion.
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Figura 119. Seleccion del set de reacciones en la pestafia Reactions

Plug Flow Reactor: Reactor PFR. - Set-1 EIIEI
DesignJ Reactions L{ating | Worksheet | Performance | Dynamics |
Remi.; -Reaction Info
COwerall Reaction Set I| Set-1 1
Details
Results Initialize segment reactions from:
@ Current © Previous © Re-init

- Integration Information

Number of Segments 20

Minimum Step Fraction 1.0e-06

Minimum Step Length 1.000e-005 m
- Catalyst Data

Void Fraction is specified as 1.000

(no catalyst information is needed)

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

El reactor opera isotérmicamente por lo que se debe colocar la
temperatura del producto obtenido del reactor igual a la temperatura de ingreso
al mismo. Se selecciona la pestafia Worksheet, se coloca la temperatura de
55°C en el cuadro que se intercepta productos frente a la temperatura mostrado

a continuacion.
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Figura 120. Ingreso de la temperatura en la pestafia de Worksheet del
reactor PFR

Plua Flow Reactor: Reactor PFR - Set-1 EI@
| Design | Reactions | Rating = Worksheet ~ Performance | Dynamics
Worksheet Mame Mezcla a reactor Producto Q Reaction
Conditions Vapour 0.0000 0.,0000 <empty>
Properies Temperature [C] 25.00 <empty>
Compaosition | |Pressure [kPa] 1013 1013 <empty>
PF Specs Malar Flow [kgmole/h] 1200 1000 <empty>
Mass Flow [kg/h] 2.683e+004 2683e+004 <empty>
Std Ideal Lig Vol Flow [m3/h] 2804 25.66 <empty>
Malar Enthalpy [k)/kgmole] -2.504e+005 -3.171e+005 <empty>
Molar Entropy [kl/kgmole-C] 8.603 -4.733 <empty>
Heat Flow [kl/h] -3.005e+008 -3.171e+008 1.661e+007

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Cambia la barra horizontal de color verde, por lo que se puede cerrar la

ventana y continuar como en la figura 121.

3.3.5.3. Ingreso de valvula reductora de presion

Para el ingreso de la corriente de producto hacia la torre de destilacién, se
realiza una reduccion de presion segun la figura 85. En el panel de objetos se
selecciona el icono con la descripcion Control Valve y luego se coloca en la
pantalla de simulacion. Realizar doble clic sobre la imagen para configurarlo. Se

modifica el nombre por valvula reductora de presion, en la corriente de entrada
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se selecciona la corriente de productos y se nombra la corriente de salida por

alimentacion como se muestra a continuacion.

Figura 121. Configuracion de la valvula reductora de presiéon

Valve: Valvula reductora de presion E@
Design | Rating | Worksheet | Dynamics | =
Design
TR T Name I Valvula reductora de pre-si{'ml

Parameters
User Variables

MNotes
- -~ p
r o o E
Inlet Outlet
I Productos 'I I| Alimentacidon I|
Fluid Package |
Basis-1 -

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Luego se selecciona la opciébn Parameters y se ingresa el cambio de

presion a 8 atm en la descripcidén Delta P como se observa en la figura 123.
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Figura 122. Ingreso del cambio de presion en la opcion Parameters

Valve: Valvula reductora de presion El@
Design | Rating I Worksheet I Dynamics |
Design
Cramnartinns
Parameters | Delta P 810.6 kPa
User Varniables
Notes

—,.|><]—>

[[] use sizing methods to calculate Delta P

4|

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

La construccion del proceso de simulacion hasta esta etapa se ve como
en la siguiente figura.
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Figura 123. Construccion del proceso de simulacion del etilenglicol

Home Economics Dynarnics View Customize Get Started Flowsheet/Madify

& Cut sl - L’f’; Process Utility Manager | K Active — u ) Model Summary _‘_i [P Case Studies  ZStream Analysis™ 3]
S3Copy™ TP Unit Sets V2 Correlation Manager WOonHold | — E &) Flowsheet Summary e ) |#% Data Fits ZxEquipment Design ™ 14
. — Workbook  Reports Activated
[4Paste~ t‘Q‘AdJust Manager . | Input Analysis M Optimizer IgMode\ Analysis™
Clipboard Units Simulation ] Solver = Summaries Analysis
> Start Page Flowsheet Main = | +
—_—

y Agua

£

g

2

ko1

H

2 Reactor

PFR
Mezcla a Producto , Alimentacion
OxidoEtileno reactor Vélvula
Mezclador Q &eductora
. e
Reaction presion

&

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

3.3.5.4. Ingreso de la columna de destilacion

En la paleta de objetos en la pestafia Columns, se selecciona el icono con
la descripcion Distillation Column Sub-Flowsheet para colocarlo en la pantalla
de simulacion. Para configurarlo se hace doble clic en la imagen. En la primera
ventana se modifica el nhombre del equipo por Columna de Destilacion, se
modifica los nombres de entrada y salida de la columna como en la figura 85 y
los datos requeridos basados en la tabla Xlll. Esto se visualiza en la siguiente

figura.
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Figura 124. Configuracion de la primera ventana de la columna de

destilacion

Condenser Energy Stream jo de calor condensador ~
© Total

Column Name  T-100 :

@) Full Rflx ‘I Destilado :I

e
>

S
v

Ovhd Cutlets

-Condenser ‘

[F] Water Draw
Inlet Streams

S Stage Opticnal Side Draws

Main TS Stream Type Draw Stage
<< Stream > >

<< Stream >>

Rebailer Energy Stream
=

I Flujo de calor rehervido '| I

Bottoms Liquid Outlet

I | Fondos ‘I

Blcn —
>
F@ Top Down (© Bottom Up

-
-

Comnectons fpage 115

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
En la segunda ventana se selecciona el tipo de rehervidor el cual se

selecciona el implicito por el software: Regular HYSYS Reboiler de un solo paso
(Once-Through) del vapor como en la ventana siguiente.
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Figura 125. Configuracion de la segunda ventana de la columna de
destilacion

i~ Reboiler C

I —y

@ Once-through () Circulation without baffle ) Circulation with baffle

~Reboiler Type Selection
@ Regular Hysys reboiler ) Heater () Heat exchanger ‘ ‘ Tube Shell

R Confiueation (page 2075

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

La tercera ventana se especifica las presiones de operacion del rehervidor
y del condensador mostrado en la figura 127. Con la informacion de la tabla XllI
se completa la ventana observada a continuacion; se asume que no hay caida

de presion lo cual esta implicito en el software.

142



Figura 126. Configuracion de la tercera ventana de la columna de
destilacion

Cond Pressure

-
=
| @ I 100.0 kPa
-
-

- Condenser Pressure Drop
>

0.0000 kPa

Reboiler Pressure Drop

0.0000 kPa

Reboiler Pressure
105.0 kPa

Pressure Profile (page 3 of 5)

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

En la cuarta ventana se realizan estimaciones de temperaturas, en donde
se asigna un valor de temperatura en el rehervidor mostrado en la figura 128;

luego se continda a la siguiente ventana.
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Figura 127. Configuracién de la cuarta ventana de la columna de
destilacion

Optional Condenser

> @ Temperature Estimate
-
-

Optional Top Stage

Temperature Estimate

Optional Reboiler
Temperature Estimate

Optional Estimates (page 4 of 5)

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

En la quinta y dltima ventana se ingresan especificaciones operativas de la
columna visualizadas en la figura 129, con la ayuda de la tabla Xlll se

complementa la informacion requerida y puede cerrarse la ventana.
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Figura 128. Configuracién de la quinta ventana de la columna de
destilacion

| Distillation Column Input Expert = B

ey
(—@ popourfere E
-~ : \l_/ Liguid Rate
-
Reflux Ratio

-
g
Flow Basis Molar -

Y

\i

< Prev ‘ [ T | [ Side Ops » | Specifications (page 5 of 5) e |

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Seguidamente aparece una ventana en donde se observa las
configuraciones de la columna de destilacién; en la parte inferior aparece una
barra de color rojo indicando la descripcion Unconverged. Esto se refiere a que
se requiere dos variables para conformar el conjunto de datos que cumplan la
condicién en la que los grados de libertad sean iguales a cero y pueda

converger.

En la pestaiia Design visualizada en la figura 130, se selecciona la opcion
Monitor, en la parte inferior con la descripcién Degrees of Freedom indica los
grados de libertad, mientras mas o menos variables se asignen aumentaran o

disminuiran los mismos, por lo que se debe mantener la condicién de cero.
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En la lista de Specifications de la figura 130, se observa algunas variables
involucradas en el funcionamiento de la torre; en la columna Active estan
seleccionadas tres variables, pero la variable Distillate Rate no tiene valor por
lo que aparece con la descripcion Empty. Se cambia de variable por la

temperatura del rehervidor, por lo que se oprime el boton Add Spec.

Figura 129. Opcion Monitor de la pestafia Design

Column: Columna de destilacion / COL1 Fluid Pkg: Basis-1 / NRTL - Ideal =N EER ()
Noesion [peremeters | Side Ops | Rating | Worksheet | Performance | Flowsheet | Reactians | Dynermics | -
Design -Optional Checks Profile
m [ Input Summary l [ View Initial Estimates... ] Temperature vs. Tray Position from Top
Monitor 10.00
@ = Te
e — @ Temp 2000 :—EI— o
Specs Summary | lter | Step Equilibrium Heat / Spec | © Press so00 ]
Subcaaling © Flows a000 3
Notes E
2000 3
0 2 4 6 8 10
Specifications
Specified Value Current Value WeEror | Ative | timate Current

Reflux Ratio 3.000 <empty> <empty> W 12 2

Ovhd Vap Rate 0.0000 kgmole/h 3.600e-013 00000 M ~ 2

Distillate Rate <empty> <empty> <empty> W 7 ¥

Reflux Rate <empty> <emptys <empty> | = r

Btms Prod Rate <empty> <empty> <empty> [ ¥ r

View... l I Add Spec... l l Group Active ] [ Update Inactive Degrees of Freedom 0

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Se selecciona la opcién Column Temperature y luego se oprime el botén

inferior Add Spec como se muestra a continuacion.
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Figura 130. Ventana Add Specs

Column Specification Types

Column Physical Properties Spec
Column Pump Around

Column Reboil Ratio Spec
Column Recovery

Column Reflux Feed Ratio Spec
Column Reflux Fraction Spec
Column Reflux Ratio

Column Stream Property Spec
Column Tee Split Spec

Column Transport Properties Spec
Column User Property Spec
Column Vapour Flow

Column Vapour Fraction Spec

Column Vapour Pressure Spec
End Point Based Column Cut Point 5p
End Point Based Column Gap Spec

Stream Specification

m

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

En la ventana de la opcién Column Temperature, se modifica la
descripcion Stage por Reboiler y la descripcion Spec Value por 150°C, como se

ve a continuacion.

Figura 131. Ventana de la opcién Column Temperature

Temp Spec: Temperature E

Parameters | Summary I Spec T)rpel

Name Temperature
Stage Reboiler
Spec Value 150.0C

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
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Al cerrar la ventana aparece nuevamente la ventana de la opcion monitor
(figura 130), se activa la opcion Temperature y luego se desactiva la opcion
Distillate Rate, se presiona el botdn inferior Run por lo que cambia la barra
inferior de color verde, indicando que converge los datos como se observa en la

siguiente figura.

Figura 132. Opcion monitor de la columna de destilacion

Design | Parameters | Side Ops | Rating | Worksheet [ Performance | Flowsheet | Reactions | Dynamics |
Design -Optional Checks -Profile
Connections [ Input Summary ] l View Initial Estimates... ] Temperature vs. Tray Position frem Top
Maonitor -
Specs - @ Temp 1500 JF==Hemperatur -
Specs Summary Iter Step Equilibrium Heat / Spec © Press — F'
Subcooling 1 1.0000 0.000000 0.000010 ] 7
) Flows 1100 -
Notes F—t = =
30.00 v
0 2 4 6 8 10
-Specifications
Specified Value Current Value ‘Wt Error Active | Estimate  Current
Reflux Ratio 3.000 3.000 00000 M ¥ v
Qvhd Vap Rate 0.0000 kgmole/h 1.643e-005 00000 LF v ~
Distillate Rate <empty> 8233 <empty> [m] E r
Reflux Rate <empty> 2470 <empty> v r
Btms Prod Rate <empty> 176.3 <empty> 4 r
Temperature 150.0C 1500 0,0000 I
[ View... ] [ Add Spec... ] [ Group Active l l Update Inactive ] Degrees of Freedom 0
Delete H Column Environment... l[ Run ]I Reset ] _ Update Outlets [ | Ignored

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Para conocer los resultados obtenidos en la columna de destilacion se
selecciona la pestafia Performance y la opcibn Summary visualizada en la
figura 134. En la primera ventana aparecen los flujos de alimentacion y en la

segunda ventana los productos obtenidos en kgmol/h.
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Figura 133. Opcién Summary de la pestafia Performance

Design | Parameters | Side Ops | Rating | Worltsheet| Performance | Flowsheet | Reactions | Dynamics |
Performance ~Feeds
Summary Alimentacian @ Composition
Column Profiles Flow Rate (kgmole/h) 1.000001e+03 © Flows
Feeds/Products _
() Recovel
Plots EGlycol 0.1201 U
Cond./Reboiler Ca0xide 0.0000 (
H20 0.8400 @ Malar
DEGlycol 0.0400
) Mass
@ Lig Vel
~Products
Purga Destilado Fondos
Flow Rate (kgmole/h) 0.0000 8234590 176.5421
EGlycol 0.0000 0.0001 0.6798
C20xide 0.0000 0.0000 0.0000
H20 1.0000 09999 0.0939
DEGlycol 0.0000 0.0000 0.2263
Delete H Column Environment... ] [ Run ] [ Reset ] _ Update Qutlets [ Ignored

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

La construccién del proceso de simulacién con esta etapa se ve como en
la siguiente figura:
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Figura 134.

Construccion de la simulacion del proceso de etilenglicol

(Fh Convert to Template

Case

Purga

Flujo de calor
condensador

Destilado

Flujo de calor
rehervidor

Fondos

Home Economics Dynamics View Customize Get Started Flowsheet/Modify
& cut (S - @ Process Utility Manager | Active | j ‘J [ Model Summary &% S CaseStudies Z'Stream Analysis~ 47, Depressuring  lu] Notes
E3Copy~ | G2 Unit Sets [ Correlation Manager | ¥F] On Hold Workhook R“ B} Flowsheet Summary Aﬁ”‘ [# DataFits  Z3Equipment Design~ 1y Flare System | £% Collaboration
s tivate

[EPaste~ & Adju i PO ) Input ,{n;::s [\~ Optimizer B

Clipboard Units Simulation £ Solver Summaries 3

> Start Page Flowsheet Main - | +

Agua

g

'Y

£

3

g‘ Reactor . “ »

2 PFR Alimgntacion

— <
Mezcla a Producto .
OxidoEtileno reactor Valvula
Mezclador Q reductora
. de
Reaction presion Columna
e

_ destilacion
&

- <

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Para conocer los flujos de masa y molar del proceso, se hace clic derecho

en cualquier parte del entorno de la simulacion, aparece una ventana en donde

se escoge la opcion Add Workbook Table como se muestra en la siguiente

figura.
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Figura 135. Seleccion de la opcién Show Table

Mode 4
Select Objects...

Reveal Hidden Objects...
Refresh Tables

Choose Label Variable

Mowve To Owner Flowsheet
Combine Into Sub-Flowsheet
Clone Selected Objects

Cut Chrl+X
Copy Ctrl+C
Export to File

k.
e

Import frem File
E Paste Chrl+V

Insert Object...

i Print PFD

Add Workbook Table

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Aparece una tabla en donde se indican tres opciones, se escoge Material
Streams; aparecera en el entorno la tabla de los flujos méasicos y molares de
todas las corrientes del proceso. En la siguiente figura se observa la tabla en el

simulador.
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Figura 136. Tabla de flujos de materia
Purga
Agua
Flujo de
calor
condensador
Reactor Destilado
PFR
) < —_—— Flujo de
Mezcla Producto A Alimentacién calor
OxidoEtileno Mezclador a yj&‘ﬂgra rehervidor
reactor a s Columna
Reaction presién dgsmacién Fondos
Material Streams
OxidoEtileno | Agua Mezcla a reactor | Destilado Purga Fondos Producto Alimentacion
Vapour Fraction 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000
Temperature c 25.00 25.00 25.00 99.63 99.63 150.0 55.00 5511
Pressure kPa 1013 1013 1013 100.0 100.0 105.0 1013 2026
Molar Flow kgmole/h 200.0 1000 1200 823.5 | 1.643e-005 176.5 1000 1000
IMass Flow kg/h 8811 | 1.802e+004 2.683e+004 | 1.484e+004 | 2.961e-004 | 1.199e+004 | 2.683e+004 | 2.683e+004
Liquid Volume Flow | m3/h 9.989 18.05 28.04 14.87 | 2.966e-007 10.79 25.66 25.66
Heat Flow kJih -1.586e+007 | -2.849e+008 -3.009e+008 | -2.300e+008 -3.920 | -8.108e+007 | -3.171e+008 | -3.171e+008

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

3.3.6.

Agregar la operacion légica SET

Para establecer la relacidon entre la composicion generada de etilenglicol y

dietilenglicol con las corrientes de entrada y la temperatura, se debe relacionar

las variables entre corrientes de 6xido de etileno y agua. En la paleta de objetos

se selecciona el icono Set (figura 81) para colocarlo en la pantalla del

simulador, se modifica al hacer doble clic sobre la imagen. Aparece una

ventana en el qgue se modifica la pestafia Connections como se muestra en la

figura 138, en la descripcién Target Variable, para la descripcion Object se

coloca la opcion OxidoEtileno y para la descripcion Variable por Molar Flow.

Luego en la subventana Source, en la descripcion Object se coloca la opcién

Agua.
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Figura 137. Pestafia Connections de la opcién Set

SET-1 E=NEER X
|Connections | Parameters | User Variables | MNotes |
Name SET-1
~ Target Variable
Object [oxidoEtileno Select Var..
Variable:  [Molar Flow
~Source
‘ Object: | Agua "|

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
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Flowsheet

Figura 138.

Object

Variable

Modificacion del botén Select Var

Variable Specifics

I Case (Main)
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olimentacidn
Destilado
Fondos

Mezcla a reactor
OwxidoEtileno
producto

Purga
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BO Std Vol Flow - Water
B0 Surface Tension

BO Viscosity Coefficient A
BO Viscosity Coefficient B
BO Water Cut

BO Water Oil Ratio

BO Watson K

Cost Factor

Feed Nozzle Elevation

Lig Vol Flow @5td Cond
Macrocut Assay Data
MacroCut Data

Macrocut Gas Composition
MacroCut LightEnds

Mass Flow

Malar Fnthalny

Molar Flow

LA

~ Object Filter

@ Al

() Streams

) UnitOps

@ Logicals

) LHilities

) Colu mnOps
) Custom

Cancel

Molar Flow

Variable Description

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Luego se selecciona la pestafia Parameters de la opcion “Set” de la figura
138, en donde se establece la relacion entre las corrientes de 6xido de etileno
(variable dependiente) y agua (variable independiente) por medio de una
ecuacion lineal. Para motivos didacticos se establece una relacion 0.5, por lo
gue en la opcion multiplier se coloca el valor 0.5. Cambiara la barra inferior de
color verde como se visualiza en la figura 140, por lo que se puede cerrar la

ventana.
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Figura 139. Modificaciéon de la pestafia Parameters de la opcion “Set”

SET-1 f=iE ]
- Parameters | User Variables | Motes

- Parameters

Multiplier 0.50000
Offset [kgmole/h] 0.00000 kgmole/h

¥ = (0.5)*X + (0) [kgmole/h]
¥ = Material Stream (OxidokEtileno) : Molar Flow

X = Matenal Stream (Agua) : Molar Flow

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Al colocar la opcion “Set”, la simulacidén se observa como en la siguiente

figura.

Figura 140. Simulacién del proceso de etilenglicol

Purga
S & — -
Agua } Flujo de calor condensador

Destilado
Reactor PFR alimpntacio

o
Mezcla a reactor Flujo de calor rehervidor

o rodyct
OxidoEtileno P \%.k#vu?a reductora de presion
Mezclador QReac
eaction Columna de destilacion

Fondos

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
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3.3.7. Opciodn Case Studies

Para conocer el comportamiento grafico de la relacién entre los reactivos y
productos generados dentro del reactor como también la variacion de la
temperatura en el mismo, se utiliza la opcion Case Studies. En la barra de menu
se selecciona la pestafia Home, luego en la barra de herramientas se

selecciona la opcion Case Studies.

Figura 141. Seleccion de la opcién Case Studies

- s i original.hsc - Aspen .0 - aspen
AT ; ETGLICOL originalhsc - Aspen HYSYS V8.0 - aspenONE
Home Economics Dynamics View Customize Get Started Flowsheet/Modify
4 Cut sl - f; Process Utility Manager | Active j u 7] Model Summary L2 [P Case Studies  'Stream Analysis~ -, Depressuring
53 Copy~ 5 Unit Sets 124 Correlation Manager 7] On Hold — E &) Flowsheet Summary E ) T =aEquipment Design ™ mFIare System
. Workbook  Reports Activated e .
|PhPaste - o Adjust Manager - ] Input Analysis [\~ Optimizer  [¥Model Analysis
Clipboard Units Simulation G| Solver & Summaries Analysis

> Flowsheet Main Case Study 1 Case Study 2 + | Case Studies
‘ Case Studies.

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Se crea una nueva pestafa, para crear un nuevo caso de estudio, se
selecciona el botén inferior con la descripcibn Add como se muestra a

continuacion.
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Figura 142. Seleccion del botdén Add de la pestafia Case Studies

ems.

5 Workbook
} UnitOps

Case Study Name Status

}y Streams
}y Stream Analysis

5 Equipment Design
b Model Analysis

lj Data Tables

by Strip Charts

lj Case Studies

b Data Fits

Properties

-

Energy Analysis

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Aparece una ventana en la pestafia Set up, en donde se selecciona las
variables dependientes e independientes; para agregarlos se selecciona el
boton Add como en la figura siguiente.

Figura 143. Pestafia Set up de la opcion Case Studies

Setup | Results | Plots | Failed States

Object Variable Independent Include

producto Master Comp Mole Frac (DEGlycol) Mo Il
Q Reaction Heat Flow Mo r
Purga Maolar Flow Mo [l

producto Molar Flow Mo r H
producto Phase Comp Molar Flow (Mixed Liquid Phase-EGlycol) Mo i

< [ m | *
Add [ Remove | | Edit |

State Input Type | Nested - [T] Reset after Run

Number of States 20 [ Step Downward

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
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En la ventana existen cuatro cuadros, en cada uno se va escogiendo una
opcién para especificar el tipo de variables que se analizarg; en el cuadro del
Flowsheet se escoge Case (Main); en el siguiente cuadro con el nombre Object
se escoge la opcion Set-1 y en el cuadro variable se escoge la opcion Multipler,

luego se hace clic en el boton Add, mostrado a continuacion.

Figura 144. Ventana de Variable Navigator

~ Variable Navigator = =
Flowsheet Object Variable Variable Specifics
I Case (Main) Flujo de calor rehervidor “ Increment
Fondos Multiplier Add
Mezcla a reactor Properties Obiect Filter
Mezclador User Variables 1 -
@ Al
Destilads Streams
k Fondos .
ck_Fondos UnitOps
ProduciBlock_Purga P
. gicals
producto
Purga = ColumnOps
Navigator Scope @ Reaction Custom
@) Flowsheet Reactor PFR |
SET-1 Custom...
Case - .
vélvula reductora de presicr,
Basis -
Utility 1 m s
Variable Description: Multiplier Cancel |

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Se realiza el mismo procedimiento para seleccionar las siguientes

variables:

o En el cuadro Object se selecciona la opcién producto y en el cuadro
Variable se selecciona la opcion Temperature.

o En el cuadro Object se selecciona la opcién producto y en el cuadro
Variable se seleccionan las siguientes opciones:
o Master Comp Mole Frac (EGlycol)
o Master Comp Mole Frac (DEGlycol)
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Al cerrar la ventana nuevamente aparece la pestafia Set up con la lista de

las variables seleccionadas como se muestra a continuacion.

Figura 145. Lista de variables en la pestafia Set up de la opcion Case

Studies
Setup | Results | Plots | Failed States |
Object Variable Independent Include

SET-1 Multiplier Ves -
producto Temperature Yes W
producto Master Comp Maole Frac (EGlycol) Mo T3
producto Master Comp Male Frac (DEGlycol) No [l

Add | | Remove | | Edit |
State Input Type | Nested -| [T] Reset after Run

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Se observa que las dos Unicas variables independientes son la
temperatura de salida del producto del reactor y la relacion de los reactivos con
la opcibn SET1. Cada variable independiente se grafica con las variables
dependientes que aparecen en la lista. Para esto se selecciona una de las
variables independientes en la columna Include y se seleccionan todas las
variables dependientes. Luego, en la parte inferior aparece un recuadro en
donde se selecciona el minimo y maximo de valores en la grafica como también

la separacién entre los numeros, visualizado en la siguiente figura.
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Figura 146. Pestafa Case Study

Set up | Results | Plots I Failed States
Object Variable Independent Include
SET-1 Multiplier Yes I
producto Temperature Yes v
producto Master Comp Mole Frac (EGlycol) No 7
producto Master Comp Mole Frac (DEGlycol) No ~
Add | | Remove | | Edit |
State Input Type | Nested -| [] Reset after Run
Murnber of States 20 [] Step Downward
Independent Variable Low Bound High Bound Step Size
producto - Temperature 1.000 100.0 5.000

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

3.3.7.1. Gréfica entre etilenglicol y dietilenglicol en
funcion de los reactivos ingresados al

reactor utilizando la funciéon Case Studies

Para graficar la relacion entre etilenglicol y dietilenglicol en funcién de los
flujos de reactivos, en la tabla de la pestaifia Set up se selecciona la variable
SET1, y todas las variables dependientes. Luego, en la tabla inferior de la
pestafia se coloca 0.001 en Low Bound, 1 en High Bound y 0.1 en Step Size.

Después se hace clic en el boton Run para que el programa empiece a trabajar,
como se observa a continuacion.
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Figura 147. Modificacion de la pestafia Set up para el primer caso

Set up | Results | Plots | Failed States

Object Variable Independent Include
SET-1 Multiplier Ves I~
producto Master Comp Meole Frac (DEGlycol) Mo I~
producto Master Comp Meole Frac (EGlycol) Mo ol
Add | [ Remove | [ Bt |

State Input Type | Nested - [T] Reset after Run

Number of States 10 [Z] Step Downward

Independent Variable Low Bound High Bound Step Size
SET-1 - Multiplier 1.000e-003 1.000 0.1000

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

Luego se selecciona la pestafa “Plots”, aparecera la grafica entre la

variable independiente y las variables dependientes como se muestra a
continuacion.

161



Figura 148. Gréfica en la pestafia Plots de la opcién Case Studies

[ et up | Resullk | Plots | Flfiled States

Dependent Variable Display Case Study 2
producto - Master Comp Mole Frac (DEI =
producto - Master Comp Male Frac (EGI 2

-=— producto - Master (Comp Mole Frac (DEGlygol)
|-&— producto - Master|Comp Mole Frac (EGlycql 0 —% -
aseo P P (EGlycdl) ——a 01800

- 01600
03000

/ - o0
02500

> - o200

02000 01000

[Z] Plot Dependent Variables

@D = - &000e-002

P - 6.000e-002

= - 40002002

i - 2000e-002

01000
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Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.

3.3.7.2. Grafica entre etilenglicol y dietilenglicol en
funcion de la temperatura del reactor

utilizando la funcién Case Studies

Para graficar la relacion entre etilenglicol y dietilenglicol en funcion de la
temperatura, en la tabla de la pestafia Set up se selecciona la variable
temperatura, y todas las variables dependientes. Luego en la tabla inferior de la
pestaifia se coloca 1 en Low Bound, 160 en High Bound y 5 en Step Size.
Después se hace clic en el botén Run para que el programa empiece a trabajar,

como se observa en la figura siguiente.
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Figura 149. Modificacion de la pestafia Set up para el segundo caso

Set up | Results | Plots | Failed States

Object Variable Independent Include
SET-1 Multiplier Ves r
producto Temperature Yes [l
producte Master Comp Maole Frac (EGlycol) No =l
producte Master Comp Mole Frac (DEGlycol) No ol
Add | | Remove | | Eat |

State Input Type | Mested - [] Reset after Run

Murmnber of States 32 [] Step Downward
Independent Variable Low Bound High Bound Step Size
producto - Temperature 1.000 160.0 5.000

Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
Luego se selecciona la pestafia Plots, aparecera la gréfica entre la

variable independiente y las variables dependientes como se muestra a
continuacion.
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Figura 150.

Grafica en la pestafia Plots de la opcion Case Studies
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Fuente: elaboracion propia, empleando software Aspen HYSYS 8.0.
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4.  DISENO METODOLOGICO

4.1. Delimitacion del campo de estudio

El presente trabajo de graduacion pertenece a la rama de ingenieria
quimica en la linea de estudio de simulacion de procesos quimicos, para la
explicacion del uso del software Aspen HYSYS por medio del manejo de las
herramientas basicas del software para el disefio de un proceso de etilenglicol,
el cual se genera a partir de la reaccion por hidratacién del 6xido de etileno con
agua en un reactor PFR. Posteriormente pasa por un proceso de separacion en
una torre de destilacion, en donde se obtiene los balances de masa de cada
operacion unitaria y el comportamiento del reactor PFR respecto de la
temperatura y las relaciones entre las concentraciones de los reactivos respecto

de los productos.

4.2. Recursos humanos disponibles

El recurso humano requerido para la elaboracion del presente trabajo se

presenta a continuacion:

. Investigador: Br. Vania Maria Lépez de los Rios

o Asesor: Ing. Qco. Williams Guillermo Alvarez Mejia

4.3. Recursos materiales disponibles

o Programa Aspen HYSYS V8.0, obtenido mediante las siguientes formas:
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Descarga de la version de evaluacion del sitio oficial®® para

trabajar por un plazo de 30 dias.

Adquirido mediante la pagina web oficial del fabricante.

o Manual de usuario del programa Aspen, HYSYS V 8.0.

o Ubicado en el sitio web del fabricante.
o Equipo de computacién, con los siguientes requerimientos minimos?3;
o Procesador: Intel Core i5 o superior
o Memoria RAM: 8GB (aunque funciona en equipos con 2GB)
o Espacio libre en disco: 8GB
. Monitor con una resolucion de 1024 x 768 (o superior)
o Libros de consulta y documentos basados de internet
o Listas en la seccion de referencia bibliografica

4.4.

Técnica cualitativa o cuantitativa

Para el desarrollo de la simulacion se utiliza el software para la

demostracion del funcionamiento y la forma de obtencién de los valores

numéricos de los balances las operaciones involucradas en el proceso y los

comportamientos especificos del reactor PFR para la formacién del etilenglicol.

Consiste en los siguientes pasos:

2. ASPEN TECHNOLOGY INC. Aspentech.
% Requerimientos minimos para la version de Aspen HYSYS 8.0.
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Figura 151. Secuencia de operaciones para el disefio del modulador

1. Descripcibn y Analisis del proceso
establecido de la produccion del etilenglicol.

4
2. Deduccion y establecimiento de las
variables de entrada y las condiciones de
operacion necesarias para el funcionamiento
de los equipos involucradas.

'
3. Explicacién por pasos para el disefio del
modelo, eleccién de los paquetes de las
propiedades termodinamicas y de
componentes e ingreso de los valores
iniciales y condiciones establecidas de los
equipo en el programa.

4. Analisis de las variables de respuesta
obtenidas del programa.

Fuente: elaboracion propia.

4.5. Recoleccién y ordenamiento de la informacion

La recoleccion de datos e informacioén se han buscado en base a fuentes

con informacion sobre el uso de Aspen HYSYS siendo algunos:

o Libros y manuales relacionados con el uso del software

o Videos demostrativos sobre la utilizacion del software

o Trabajos de graduacion con la tematica del software

o Informacion en portales de internet

o Base de datos de universidades que imparten cursos del software
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Para la realizacion de la simulacion y entendimiento del manejo del
programa; se investigaron diferentes fuentes relacionados con el proceso de
elaboracion del etilenglicol a nivel laboratorio e industrial como libros

especializados, articulos cientificos, presentaciones, trabajos de graduacion,

fuentes de internet e informes.
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5.  RESULTADOS

Figura 152. Composicion del etilenglicol y dietilenglicol en funcién de
la relacion de composicion de reactivos ingresados en el

reactor PFR

Case Study 1
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0.1800
E/L‘ /‘ - 03500
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. )z/ / - 0.3000
0.1400 L
] ﬁ/ - 0.2500
0.1200 /_. /
0.1000 / // 0.2000
8.000=-002 -
/I / - 0.1500
6.000-002 - i
. / / - 0.1000

4.000e-002 7

producto - Master Comp Mole Frac (EGlycol)
{1024193Q) 2e14 aj0p dwo?) 181se - appnpoad

‘1/ [~ 5.000e-002
2.000e-002

0.000 T T T T T 0.000
0.000 0.2000 0.4000 0.6000 08000 1.000
SET-1 - Multiplier

Fuente: resultados obtenidos con la funcién Case Studies del programa Aspen HYSYS.
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Tabla XV. Ecuacion y coeficiente de correlacion de la figura 153

Color | Compuesto Ecuacién R?
_ -5 _ 2 3
Etilenglicol Yee =9,95%107° + 0,9435(Set 2,30)gset + 3,50X ¢ 0,9999
—3.01X50* + 104X,
_ 2 _ 3
Dietilenglicol Ypee = —0,0004 + 0,06Xsit + 0,85X50:° — 0,8120X,,; 0,9999
+ 0,32X¢0¢

Fuente: resultados obtenidos con la funcién Case Studies del programa Aspen HYSYS.

Figura 153.

la temperatura del reactor PFR
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Fuente: resultados obtenidos con la funcién Case Studies del programa Aspen HYSYS.
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Tabla XVI.

Ecuacion y coeficiente de correlacion de la figura 154

Color

Compuesto Ecuacién R?

Etilenglicol | Yz = 0.18 —3.77 10T + 7.21 + 107°T? | 0,9996
_ —6r _

Dietilenglicol Yppe = 0.16 + 1;33_9;2 T—338 0,9987

Fuente: resultados obtenidos con la funcién Case Studies del programa Aspen HYSYS.

Tabla XVII. Balance de materia del proceso con relacion de flujos de
entrada al 20 % en 6xido de etileno respecto del agua
Flujo de materia (kgmol/h)
Mezclador Reactor PFR Columna de destilacion
Compuesto . . Salida
Entrada | Salida | Entrada | Salida Entrada Purga | Destilado | Fondos
Agua 1000 1000 1000 839,9580 |839,9580| 1,64E-5 | 823,3822 | 16,5758
Oxido de etileno 200 200 200 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Etilenglicol 0,00 0,00 0,00 120,0867 |120,0867 0,00 0,0766 |120,0102
Dietilenglicol 0,00 0,00 0,00 39,9564 | 39,9564 0,00 0,00 39,9564

Fuente: resultados obtenidos con la funcién Case Studies del programa Aspen HYSYS.

Tabla XVIII. Balance de materia del proceso con relacion de flujos de
entrada al 50 % en 6xido de etileno respecto del agua
Flujo de materia (kgmol/h)
Mezclador Reactor PFR Columna de destilacién
Compuesto . . Salida
Entrada | Salida | Entrada| Salida Entrada Purga | Destilado | Fondos
Agua 1000 1000 | 1000 | 660,4183 |660,4183 | 1,90E-5 | 617,2667 | 43,1516
Oxido de etileno | 500 500 500 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Etilenglicol 0,00 0,00 0,00 | 179,1676 |179,1676| 0,00 0,0425 |179,1251
Dietilenglicol 0,00 0,00 0,00 | 160,4162 |160,4162| 0,00 0,00 160,4162

Fuente: resultados obtenidos con la funcién Case Studies del programa Aspen HYSYS.
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Tabla XIX.

Balance de materia del proceso con relacion de flujos de

entrada al 70 % en 6xido de etileno respecto del agua

Flujo de materia (kgmol/h)

Mezclador Reactor PFR Columna de destilacion
Compuesto . . Salida
Entrada | Salida | Entrada| Salida Entrada Purga | Destilado | Fondos
Agua 1000 1000 1000 556,8766 | 556,8766 | 1,54E-5| 496,6619 | 60,2146
Oxido de etileno 700 700 700 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Etilenglicol 0,00 0,00 0,00 186,2522 | 186,2522 0,00 0,0280 186,2242
Dietilenglicol 0,00 0,00 0,00 256,8739 | 256,8739 0,00 0,00 256,8739

Fuente: resultados obtenidos con la funcién Case Studies del programa Aspen HYSYS.

Tabla XX. Balance de materia del proceso con relacién de flujos de
entrada al 90 % en 6xido de etileno respecto del agua
Flujo de materia (kgmol/h)
Mezclador Reactor PFR Columna de destilacion

Compuesto . . Salida
Entrada | Salida | Entrada | Salida Entrada Purga | Destilado| Fondos
Agua 1000 1000 1000 |460,4840 | 460,4840 | 1,17E-5 | 383,8562 | 76,6278

Oxido de etileno| 900 900 900 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Etilenglicol 0,00 0,00 0,00 ]179,0388 | 179,0388 0,00 0,0187 [179,0202
Dietilenglicol 0,00 0,00 0,00 |360,4804 | 360,4804 0,00 0,00 360,4804

Fuente: resultados obtenidos con la funcién Case Studies del programa Aspen HYSYS.

Tabla XXI.

Etilenglicol y dietilenglicol obtenido al final del proceso en

base al porcentaje de 6xido de etileno en 1000kg/h de agua

Porcentaje de 6xido
de etileno en agua

Etilenglicol obtenido

(kgmol/h)

Dietilenglicol obtenido

(kgmol/h)

(%)

20 120,0102 39,9564
50 179,1251 160,4162
70 186,2242 256,8739
90 179,0202 360,4804

Fuente: resultados obtenidos con la funcién Case Studies del programa Aspen HYSYS.
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6. INTERPRETACION DE RESULTADOS

6.1. Utilizacion y explicaciéon del uso del programa aspen para

ingenieria quimica

El motivo de la explicacion de una herramienta de simulacién como el
programa Aspen Hysys es para la integracion de programas de computacion a
los cursos del pensum de ingenieria quimica, ya que, cada dia la tecnologia es
una herramienta importante y es indispensable al momento de la realizacion de
una simulacién de cualquier proceso industrial u operacion unitaria. Por lo
anterior, se muestra la utilizacion del programa por medio del proceso de
produccion de etilenglicol, que facilita la recreacién del proceso, y evita el
problema de calculos extensos y repetitivos para obtener en menor tiempo
resultados, para dedicar mayor tiempo al andlisis y a la mejora de los disefios

de los procesos.

Por medio de las funciones que proporciona el programa es factible
modificar las variables de ingreso y las condiciones de trabajo de cada
operacion para obtener los resultados establecidos como los balances de masa
de cada etapa y la obtencion de graficas del comportamiento del reactor. Para
esto, se realiza una explicacion del manejo del programa a partir del inicio de la
aplicacion, con conocimiento de los entornos de trabajo, y con las bases
iniciales para el funcionamiento del proceso. Por ejemplo, la seleccion de los
compuestos involucrados, los tipos de propiedades termodinamicas,
fendmenos transportes implicados y las reacciones involucradas. Al establecer

las bases se explica, en general, el entorno de simulacion, la seleccion de los

173



equipos, corrientes de entradas y salidas, ingreso de variables, asistentes de
ayuda, obtencion de resultados, entre otros.

6.2. Andlisis de los resultados obtenidos en la simulacién del proceso

En la simulacion del proceso de etilenglicol entran dos corrientes al inicio
del proceso, el oxido de etileno y agua, en donde la reaccién se lleva a cabo
dentro del reactor PFR. Se obtiene como resultado el etilenglicol y subproductos
(dietilenglicol) y agua no reaccionante. Con la ayuda de la funcion Estudio de
Casos (Case Studies) del software, se grafican las fracciones molares de
etilenglicol y dietilenglicol obtenidas en el reactor en funcién de las relaciones
de las dos corrientes de entrada visualizado en la figura 153. Conforme se
aumenta la relacion de oOxido de etileno con el agua, se incrementa la
generacion de etilenglicol, también incrementa la concentracién de dietilenglicol,
por lo que a concentraciones bajas de Oxido de etileno en agua, se ve
favorecida la produccion de etilenglicol frente a la del dietilenglicol. El
comportamiento de las funciones en las gréficas es de quinto grado para el
etilenglicol y de cuarto grado para el dietilenglicol con un coeficiente de

determinacién aproximado de 0,9999.

También con la funcién estudio de casos (Case Studies) se obtiene la
grafica de las fracciones molares de etilenglicol y dietilenglicol en funcion de la
temperatura en el reactor PFR visualizado en la figura 154, observandose una
disminucién de la concentracion del etilenglicol conforme aumenta la
temperatura; caso contrario con el dietilenglicol, en el que aumenta su
concentracion al aumento de la temperatura, por lo que las temperaturas bajas
se ven favorecidas en la operacién del reactor, ya que la generaciéon de
etilenglicol es mayor que la formacion de dietilenglicol. A partir de la figura 154

se obtiene el comportamiento de las funciones en las graficas, siendo de

174



segundo grado en ambas funciones con un coeficiente de determinacion

aproximado de 0.9996 del etilenglicol y 0.9986 del dietilenglicol.

Los balances de materia obtenidos por el simulador de cada operacion
del proceso de produccidn se observan en las tablas XVI, XVII, XVIII y XIX en
donde se varia el porcentaje de flujo de entrada del 6xido de etileno en 20 %,
50 %, 70 % y 90 % respectivamente. En la corriente de los fondos de la
columna de destilacion se observa que al aumento del flujo de entrada de éxido
de etileno al proceso, menor cantidad de etilenglicol en comparacién con el
dietilenglicol se obtiene, pero aumenta la cantidad de agua no reaccionante.
Esto se debe a que las reacciones de la seccién 2.4 del marco tedrico,
conforme aumenta la cantidad de 6xido de etileno dentro del reactor, disminuye
la interaccion con el agua e interactia con otras moléculas de 6xido de etileno
con moléculas de etilenglicol formado, con lo cual genera mayor cantidad de
dietilenglicol que de etilenglicol al final del proceso* como se observa en la
tabla XX, por lo que al 20 % de 6xido de etileno en agua existe mayor cantidad

de etilenglicol pero al 90 % existe mayor cantidad de dietilenglicol.

** MELHEM, Georges A., et. al. Kinetics of the Reactions of Ethylene Oxide with Water and
Ethylene Glycols. p. 298.
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CONCLUSIONES

Para la simulacion del proceso de produccion del etilenglicol en el
programa Aspen HYSYS, se debe tener conocimiento previo de las
condiciones iniciales del proceso, como también de las operaciones
unitarias involucradas, para saber ingresar correctamente los datos
minimos que el programa solicita conforme se avanza en el desarrollo

del simulador y obtener los resultados deseados.

Por medio del modelamiento del proceso de etilenglicol se explica el
funcionamiento general del software, explicando la utilizacién de cada

herramienta requerida para su disefio y obtencion de resultados.

Al seleccionar las diferentes operaciones unitarias, se requiere de
informacion minima de disefio como también las condiciones de

temperatura y de presién para su funcionamiento en el simulador.

La obtencion de etilenglicol y dietilenglicol en el simulador aumenta
conforme la relacién en el ingreso de las corrientes de entrada al proceso
de 6xido de etileno y agua es mayor; por lo que a relaciones bajas

predomina la concentracién de etilenglicol en el reactor PFR.

En el proceso, las temperaturas mayores de 60°C dentro del reactor PFR
existe mayor concentracion de dietilenglicol que de etilenglicol, por lo
que el reactor al operar a temperatura bajas se obtendra mayor
concentracion de etilenglicol en relacion de dietilenglicol al final del

proceso.
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Se simula el proceso de obtencion de etilenglicol variando el flujo de
entrada del 6xido de etileno al 20, 50, 70 y 90 por ciento, obteniendo
como resultado los balances de materia cada etapa visualizada en el
cuaderno de célculo (funcion Workbook), obteniendo mayor
predominancia de concentracion de etilenglicol al 20 por ciento en
comparacion de los demas porcentajes, siendo de 120.0102 kgmol/h de
etilenglicol y 39,9564 kgmol/h de dietilenglicol.

Con la ayuda del simulador aspen HYSYS se puede modelar procesos
industriales simplificando la resolucion de los célculos y obteniendo
resultados aproximados de situaciones reales para los procesos en

estado estacionario.
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RECOMENDACIONES

Darle seguimiento a las investigaciones sobre la utilizacion del simulador
Aspen HYSYS, debido a que puede emplearse para diferentes procesos

industriales, ya sea en estado estacionario o dinamico.

Proponer la utilizacion de simuladores en los cursos de la carrera de
ingenieria quimica por medio de cursos de simulacion de procesos, con
el empleo de equipos de computacion y la adquisicion de las licencias

correspondientes para su uso.

Realizar manuales para la utilizacion del software segun el plan de
estudio de cada curso debido a que existen multiples herramientas por lo
que los estudiantes pueden confundirse al comenzar a utilizarlo si no se

posee conocimiento previo.
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Apéndice 1.

APENDICE

Requisitos académicos

Paso 1 Paso 2 Paso 3 Paso 4 Paso 5
Carrera Area Tema Genérico | Tema Especifico Especificacion
Quimica Alcoholes, Reactividad, estructura,
Organica epoxidos propiedad quimica
- Quimica — Fendémeno de disolucidn,
I O_um:uc.a Quimica 4 Estados de agregacion,
Inorganica reacciones quimicas
Balance de | d Estequiometria y
B - masay Balance de 3 principios fisicoquimicos
energia (1Q1) masa y energia para balances globales
de masa y energia

unitarias

Operaciones

Licenciatura en Ingenieria Quimica

Fisicoguimica

i Especializacion

Ciencias
basicas y

complemen-
tarias

F|UJ.0 de Flujo potencial, caida de
|  Fluidos || Dinamica de fluidos | #»] presion, transporte de
(1Q2) fluidos: bombas
- Mecanismos de
Transferencia | | Transferenciade |L| transferencia de calor,
de calor (1Q3) calor evaporacion, equipos de
transferencia de calor
Transferencia Principios de lecusncf{n'mcileczlar,
-»] demasa | #] transferenciade L | clentes de
difusion, equipo de
(1a4) MAEEE] transferencia de masa
Transferencia
de masaen Contanto interfacial || ,,| Destilacion, férmulas
> etapade [P T de célculo principales
liquido-vapor RUncIp
contacto
continuo (1Q5)
Obtencidn y andlisis de
Cinética de Reactor velog|d?d de r":eaclcu;nes
procesos quimico PFR quimicas, célculo de
a1 conversion y avance de
EIRITICOS reaccion
Disefio de Anal|5|§ del ) Tc?r’re de
" 1 funcionamiento del | #{ destilacién, reactor,
equipo e .
equipo industrial mezclador
Programacion Manejo de Pagyete de micros;ft
office, programa de
- de o] programas en s U
computadoras M~ ores realizacién de célculos
P matematicos
Matemética | Basica e Jig oL
) di »| diferenciales e
intermedia integrales

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 2.

Arbol de problemas

EFECTO

El conocimiento de

Mayor tiempo en modelos y célculos
la blusqueda de problemas
individual  sobre qu,eFia a nivel
: operacion y teorico
No existe funcionamiento de
aplicaciones de las  operaciones No se logra
programas  de unitarias comprender
simulacion  en involucradas en el totalmente
trabajos o proceso los procesos Sin
informes en la i conocimiento
escuela de I1Q No se tiene de
f Mayor tiempo en una forma simuladores
_ la busqueda de moderna para en los
No se tiene la  informacién simular los estudiantes
informacion en sobre procesos a existe una
tesis sobre propiedades nivel desventaja
simulacién de fisicas y laboratorio y competitiva
procesos en la quimicas planta piloto frente a otras
universidad compuestos i universidades
A

PROBLEMA

CAUSA

i A

Los estudiantes no tienen la
habilidad en utilizar programas de
simulacién de procesos

i

No existe un curso en

T

donde se aplique la No se tiene una
simulacién para ayudar a visualizacion  sobre
la didactica de la misma como  aplicar  los
conocimientos
T teéricos
No existe personal con T
el conocimiento en . -
simulacion Se liene que El disefio y
Y invertir comparacién de
enormemente en procesos
No se dan costos la quimicos es
capacitaciones sobre implementacion laboriosa por lo
el uso de de una planta que no se
simuladores piloto para profundiza  en
aprendizaje las clases
La escuela de 1Q
estd desactualizada
en temas de
programas de
simulacion

Fuente: elaboracion propia.

186



ANEXOS

Tablas de resultados obtenidos con la funcion case studies del programa

Aspen HYSYS

Anexo 1. Composicién del etilenglicol y dietilenglicol en funcién de la
relacion de composicion de reactivos ingresados en el reactor PFR

producto - Master producto - Master
State SET-1 - Multiplier Comp Mole Frac Comp Mole Frac
(EGlycel) (DEGhycal)

State 1 0.001 0.0009971 2.097e-06

State 2 0.101 0.07346 0.01277

State 3 0.201 01204 0.04029

State 4 0.301 01494 0.07582

State 5 0.401 01679 0.1165

State 6 0.501 017, 0.1809

State 7 0.601 01857 0.2077

State 8 0.701 0.1873 0.2568

State 9 0.801 01837 0.3086

State 10 0.801 01785 0.3612

Fuente: funcion Case Studies, software Aspen HYSYS 8.0.
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Anexo 2. Composicion del etilenglicol y dietilenglicol en funcién de la
temperatura del reactor PFR

producia producto - Master producta - kaster
State Temperature Comp Maole Frac Comp Mole Frac
€1 (EGhyool) (DEGHcol)

State 1 1 o102 03604
State 2 G o101 03604
State 3 1 (R ] 03605
State 4 16 (ER 13 03605
State 5 2 R =1 03606
State & 26 [ =1 03606
State 7 B 01796 03606
State 8 16 o177 03607
State 9 41 01796 03607
State 10 46 [ =1 03607
State 11 £y [ = 03606
State 12 56 01734 03606
State 13 &1 01734 03606
State 14 G 01733 03606
State 15 ™ [ = 03609
State 16 T (0 = 03609
State 17 &1 1 03609
State 18 B R b | 0361

State 19 L] 01 0361

State 20 o6 01 0361

Fuente: funcidn Case Studies, software Aspen HYSYS 8.0.
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Anexo 3. Flujo de materias de cada etapa al 20 % en Oxido de etileno

con respecto del agua

M ame OxidoEtileno l .&Eua | Mezcla & react: producta Drestilado
Yapour Fraction 0.0000 0.0000 0.0000 (. 0000 [0.0000
Temperature [] 2h.00 25.00 25.00 96.00 93,63
Pressure [kPa] 10713 1013 1013 1013 100.0
Malar Flow [kamole/h] 2000 1000 1200 1000 8234
Mass Flow [kash] 8a11 1.802e+004 2 BE3e+004 2 683e+004 1.484e+004
Liguid “olume Flow [m3/h)] 9.5981 18.05 28.04 25 BR 14 87
Heat Flow [k /h] -1.586e+007 -2.849e+008 -3.005e+008 -3.132e+008 -2, 300e+008
M ame Furga Fondoz alimentacion = Pl ==

WVapour Fraction 1.0000 00000 00000

Temperature [C] 9363 150.0 9610

Pressure [kPa] 100.0 105.0 2026

talar Flow [kamolesh] 2.640e-005 176.6 1000

Mass Flow [kash] 4. 755e-004 1.193e+004 2.683e+004

Liguid “olume Flow [m3/h)] 4 7ERe-007 10.79 25 BR

Heat Flow [k /h] -B.297 -8.109e+007 -3.132e+008

Anexo 4.

Fuente: funcion Workbook, software Aspen HYSYS 8.0.

Fraccion molar de los compuestos con respecto de cada

etapa del proceso al 20 % en 6xido de etileno con respecto del agua

Mame xidoEhlena Agua | Mezcla a react: producto Deztlado
Comp Male Frac [C20xide] 1.0000 00000 01667 0.0000 0.0000
Comp Male Frac [EGlycol] 0.0000 00000 0.0000 0120 0,000
Comp Mole Frac [H20] 00,0000 1.0000 08333 0.8400 0.9939
Comp Mole Frac [DEGIycol] 0.0000 0.0000 0.0000 0.0400 0.0000
Mame Purga Fondos alimentacion = Mgy **

Comp Male Frac [C20xide] 0.0000 00000 0.an0n

Comp Male Frac (EGlpcol) [0.0000 06796 0120

Comp Mole Frac (H20] 1.0000 00340 08400

Comp Male Frac [DEGIpcol] 0.0000 02264 0.0400

Fuente: funcién Workbook, software Aspen HYSYS 8.0.
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Anexo 5. Flujo de materias de cada etapa al 50 % en 6xido de etileno

respecto del agua

Mame OxidoEtileno Agua | Mezcla a reacte producta Destilado
Yapour Fraction (0.0000 0.0000 0.0000 (0. 0000 0.0000
Temperature [C] 25.00 25.00 25.00 5600 9963
Pressure [kPa) 1013 1013 1013 1013 100.0
alar Flows [kamole/h) 500.0 1000 1500 1000 E17.3
tass Flow [kash] 2 203e+004 1.802e+004 4 004e+004 4 004e+004 1.112e+004
Ligquid Yaolume Flow [m3/h] 24 97 18.05 43,02 a7z 11.14
Heat Flow [k #h] -3.891e+007 -2 849e+008 -3.238e+008 -3 B52e+008 -1.724e+008
Mame Purga Fondos alirmentacian = b gy =

Wapour Fraction 1.0000 0.0000 0.0000

Temperature [C] 93,63 150.0 96,06

Pressure [kPa] 100.0 105.0 2026

tdolar Flowe [kgmole/h] 1.990e-005 82T 1000

Mass Flow [ka/h] 3.585e-004 2.852e+004 4.004e+004

Liguid Yalume Flow [m3/h] 3.592e-007 25,98 3712

Heat Flow [k /h] -4 748 -1 B82e+007 -3 ARZe+007

Fuente: funcion Workbook, software Aspen HYSYS 8.0.
Anexo 6. Fraccion molar de los compuestos con respecto a cada

etapa del proceso al 50 % en 6xido de etileno con respecto del agua

Mame OxidoEhlena Agua | Mezcla areacte producto Destilado
Comp Male Frac [C20xide] 1.0000 00000 03333 0.an0o 0.0000
Comp Male Frac [EGIpcal) 0.0000 0.0000 0.0000 01792 0.000
Comp Mole Frac [H20] 00,0000 1.0000 [.6BET 06604 0.9339
Comp Maole Frac [DEGvcal) 0.0000 0.0000 0.0000 01604 0.0000
Mame Purga Fondos alimentacion = gy **

Comp Male Frac [C20xide] 0.0000 00000 0.0000

Comp Male Frac [EGlcol) [0.0000 04681 01792

Comp Mole Frac [H20] 1.0000 ni12g [0.6604

Comp Maole Frac [DE Glycal) 0.0000 041392 01604

Fuente: funcion Workbook, software Aspen HYSYS 8.0.
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Anexo 7. Flujo de materias de cada etapa al 70 % en 6xido de etileno

respecto del agua

Mame [ ridoE tileno Agua | Mezcla a reacte producho Destilado
Y apour Fraction 00000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
Temperature [C] 25,00 25.00 25.00 9E.00 9963
Pressure [kPa] 10713 1013 1013 1013 100.0
olar Flows [kgmale/h)] 7000 1000 1700 1000 496 7
b azz Flow [kg/h] 3.084e+004 1.802e+004 4.885e+004 4 88Re+004 8949
Liquid Yolume Flow [m3/h] 495 18.05 53.01 44 74 8.967
Heat Flaw [k /h) -5 447e+007 -2 B49e+008 -3.394e+007 -4 [02e+007 -1. 387 e+007
Mame Furga Fondos alimentacian = by =

“Wapour Fraction 1.0000 0.0000 0.0000

Temperature [C] 9963 150.0 96.04

Pressure [kFa] 100.0 108.0 2026

Molar Flow [kamale/t] 1.594e-005 503.3 1000

b azz Flow [kg/h] 2.872e-004 3.930e+004 4.885e+004

Liquid Yolume Flow [m3/h] 2. 877e-007 35,82 44 74

Heat Flaw [k /h) 31803 -2 BEd4e+008 -4 D0Z2e+008

Fuente: funcion Workbook, software Aspen HYSYS 8.0.
Anexo 8. Fraccion molar de los compuestos respecto de cada etapa
del proceso al 70 % en Oxido de etileno con respecto del agua

MHame OxidoEtileno Agua | Mezcla a reacte producto Destilado
Carnp Mole Frac [C20xide] 1.0000 [ 0000 04118 [0.0000 0.0000
Comp Mole Frac [EGlcol] 0.0000 [, 000 0.0000 0.1863 [0.0001
Comp Mole Frac [H20) 0.0000 1.0000 0.5882 [0.5564 [1.9339
Comp Mole Frac [DEGwcol) 0.0000 [, 0000 0.0000 [.2569 0.0000
Mame Furga Fondoz alimentacion * M **

Comp Mole Frac [C20xide] [0.0000 [, 0000 0.0000

Comp Mole Frac [EGvcal) 0.0000 0.3700 01863

Comp Mole Frac [H20) 1.0000 01196 0.5569

Comp Mole Frac [DEGIvcal) 0.0000 05104 02569

Fuente: funcién Workbook, software Aspen HYSYS 8.0.
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Anexo 9. Flujo de materias de cada etapa al 90 % en 6xido de etileno

respecto del agua

tame CridoE tileno Agua | Mezcla a reacte producta Destilado
Yapour Fraction (0. 0000 [0.0000 (. 0000 0.0000 0.0000
T emperature [C] 25.00 25,00 25.00 3600 93963
Pressure [kPa] 1013 1013 1013 1013 1000
tolar Flow [kgmole/h] 9000 1000 1300 1000 3834
tass Flow [ko/h] 3.965e+004 1.802e+004 A, 7EEe+004 5. 7EEe+004 ES1E
Liquid Yolume Flow [m3/h] 44 95 18.05 B3.00 52.45 E.930
Heat Flow [kJ/h] -7 004e+007 -2.849e+008 -3.549e+008 -4 355e+ 008 -1.072e+008
Mame Furga Fondoz alimentacion Rl

Wapour Fraction 1.0000 0.0000 0.0000

Temperature [C] 9963 150.0 96.03

Pressure [kPa] 100.0 1065.0 2026

talar Flaw [kamale/h)] 1.215e-005 G161 1000

tazs Flow [ko/h] 2130004 5.075e+004 b 7RRe+004

Ligquid “olume Flow [m3/h] 2.194e-007 45 52 52 .45

Heat Flow [kJ/h) -2.900 -3, 206e+008 -4 350e+008

Fuente: funcion Workbook, software Aspen HYSYS 8.0.
Anexo 10. Fraccion molar de los compuestos respecto de cada etapa

del proceso al 90 % en Oxido de etileno con respecto del agua

Mame || OxidaEtilena Agua | Mezcla a react: producto Destilado
Comp Mole Frac [C20xide) 1.0000 0.0000 04737 0.0000 0.0000
Comp Mole Frac [EGycal] 0.0000 00000 00000 01790 0.0000
Comp Mole Frac [H20] 0.0000 1.0000 05263 04605 1.0000
Comp Mole Frac [DEGlycal) 0.0000 0.0000 0.0000 03605 0.0000
Mame Purga Fondos alimentacian = ey #*

Comp Mole Frac [C20xide] 0.0000 0.0000 0.0000

Comp Mole Frac [EGlvcol) 00000 02906 017490

Comp Mole Frac [H20] 1.0000 01244 04605

Comp Mole Frac [DE Glypcal) 0.0000 0.5851 03605

Fuente: funcion Workbook, software Aspen HYSYS 8.0.
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