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Simulacion y Optimizacion de Procesos Quimicos

1. Columnas para separacion en Aspen Plus

Las modelos de unidades de proceso que posee Aspen Plus para separacion de
componentes se encuentras en la pestaila Columns de la libreria de modelos, tal como se

muestra en la Figura 1:

IT Mimerz/Splitters I Separators I Heat Exchangers l:ulumn3| Reactors I Preszure Changers I tanipulators
M aterial v‘ i - v i v @ 7 @ - @ 'ﬂ%'
STREAMS DSTwL Diztl RadFrac Extract FultiFrac SCFrac PetroFrac

Figura 1. Columnas de separacion disponibles en Aspen Plus
Las caracteristicas de cada una de ellas son:

- DSTWU: Diseio aproximado de columnas simples de destilacion basado en el método
Winn-Underwood-Gilliland. No es valido para mezclas azeotropicas o con dos fases
liquidas.

-Distl: Simulacion de columnas simples de destilacion basado en el método aproximado
de Edmister.

- Radfrac: Simulacion rigurosa de equipos a partir de etapas de equilibrio. Util para
columnas de destilacion simple o con extracciones intermedias, absorbedores y
strippers.

- Extract: Simulacién rigurosa de equipos para extraccion liquido-liquido operando en
contracorriente

-Multifrac: Simulacion rigurosa de columnas de destilacion con cualquier configuracion
compleja

- Petrofrac: Idem que Multifrac pero enfocado a aplicaciones petroliferas y de refino.
-SCFrac: Diseio aproximado de columnas simples con extracciones laterales. Enfocado
a aplicaciones petroliferas o de refino.

v

“' Nota: Por columna de destilacion simple nos referimos a una que tiene una

alimentacion y dos productos, destilado y colas, y posee un condensador y un hervidor.

Todos estos equipos estan basados en conceptos de etapa de equilibrio. El
modelo Radfrac permite dos formas de simular etapas reales:
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1) Aplicando eficiencias o HETP a las etapas de equilibrio. Esto solo afecta al
calculo de pérdida de carga en la torre.

2) Usando la opcion RateSep para simular la torre a partir de coeficientes de
transferencia en. En tal caso las etapas se consideran etapas reales y no de

equilibrio.
2. Disefio de columnas de destilacidén simple

Los modelos DSTWU y Radfrac son los mas cominmente usados para el disefio
de columnas de destilacion simple. Vamos a explicar sus caracteristicas a partir de un
ejemplo donde se disefia una columna de destilacion simple para separar una mezcla de
hidrocarburos, cuya composicion se muestra en la tabla 1. El objetivo es recuperar el
99% de los C4 por cabeza y el 99% de los C5 por colas. Se usard un condensador total y
la presion de la columna debe ajustarse de manera que el condensador trabaje a 50 °C

para que pueda usarse agua de refrigeracion como refrigerante.

Compuesto Caudal (kmol/h)
i-butano 20

n-butano 25

i-pentano 60

n-pentano 40

Presion 5 bar
Temperatura 25°C

Estado Liquido

Tabla 1. Corriente a separar por destilacion
En primer lugar se hard un disefio aproximado de la torre con el modelo

DSTWU vy después el diseiio se comprobara y ajustard simulando la torre de manera

rigurosa con el modelo Radfrac.

2.1 Seleccidn del sistema de unidades, componentes y método termodinamico

Al comenzar la simulacion elegimos Templates— General with metric units ya
que el problema nos lo dan en unidades métricas. En la figura 2 se muestran los
componentes ya introducidos en la simulacion y renombrados manualmente (columna
Component ID) para que sean facilmente reconocibles en las tablas de resultados. Todos
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los componentes se encuentran facilmente buscando por su nombre genérico:

isopentane, isobutane, n-pentane, n-butane.

J'Selection| Petrolzum I MNonsonventional I +f Databank s
— Define component:
Component [0 Tupe Component name Formula

» [I-BUTANE Conventional  ISOBUTAME C4H10-2
M-BUTAME Conventional  [N-BUTANE C4H10-1
M-PEMTAN Conventional — [M-PEMTAME CEH12-1
I-PENT&MN Conventional  [2METHYL-BUTANCEH12-2

*
Find | Elec ‘izard | Uszer Defined | Reorder | Review |

Figura 2. Componentes introducidos en la simulacion

El método termodindmico elegido es el de Chao-Seader (CHAO-SEA en
Aspen Plus) que es apropiado para mezclas de hidrocarburos y en especial para la
simulacion de columnas debutanizadoras como es el caso (Mira la lista de métodos
termodinamicos que se mostro en clase). Debe aclararse que el método de Chao-Seader
es predictivo basado en ecuaciones de estado y, por tanto, no aparecen pardmetros de
interaccion en la carpeta Parameters— Binary Interaction. En la Figura 3 se muestra
como se elige dicho método en Aspen Plus. Una vez realizado todo lo anterior podemos

afrontar el disefo de la torre de destilacion.

JG Iuhall Flowsheet Sections | Fieferenced |
— Property methodz & models———  Property method:

Process type: ICDMMUN ;I IEHAD-SEA LI ..... |
2 - |

Base methad: CHaO [ Modify property models

Henrr comprterts: I - l Y S B ESRE e I
— Petroleum calsulation options ata et 1

Free-water method: |STEAR-Ta [+ Liguid|gariz: GMXEH j'

[Wata st 1

Liguid enthalpe: [HER=13 'I

Electralvte calculation options Liguid volume: WLMR2D -
Chemistry 1D I vI (o sk i iy

I= | Fautiting conestin
™ | Uzeiial refererie-state e rtialm

L]

L]

Water solubility: 3 |

W Use true-compaonents

Figura 3. Eleccion del método Chao-Seader en Aspen Plus
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2.2 Disefiando con el modelo DSTWU

El método Winn-Underwood-Gilliland en el que se basa el modelo DSTWU no
es valido para mezclas azeotrdpicas ni heterogéneas. Ya que la mezcla es de
hidrocarburos semejantes y no polares, la presencia de azedtropos es poco probable.
Esto se puede comprobar si se analizan los diagramas T-x-y entre los diferentes pares de
compuestos pero ja qué presion realizamos el calculo de los diagramas T-x-y?

La presion de la columna debe fijarse para que el condensador total opere a 50
°C. Como destilado vamos a obtener una corriente que va a estar formada practicamente
por los C4 que entran a la torre. Con un célculo flash podemos calcular la presion de
punto de burbuja que corresponde a una temperatura de 50 °C para dicha corriente. Esto
se deja a manos del lector y se le anime a que use dicha presion para el resto del
ejercicio.

Una vez determinada dicha presion se puede comprobar con los diagramas T-x-y
que no existen azeodtropos en la mezcla a dicha presion y por tanto el uso de la DSTWU

es valido.

Almportante: No obstante, si las volatilidades relativas de los compuestos
variasen mucho en la torre, como es el caso de mezclas muy no ideales, las

estimaciones del método DSTWU seran bastante pobres.

Para usar el modelo DSTWU vamos a la pestafia Columns de la libreria de
equipos y lo elegimos con el boton izquierdo para después colocarlo en el escritorio de
Aspen, como muestra la Figura 3-izquierda.

Kl |

Mirers/3Mgrs | Sepaiators | Heat Eschangers  Columns | Reactors | Pressue Chan

(08 foa

Distl RadFrac Extract MultiFrac SCFrac PetioFrac

Figura 3. Izquierda: Puertos modelo DSTWU. Derecha: Corrientes conectadas
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Al pulsar sobre Material Streams y acercarnos al modelo DSTWU observamos
que hay tres puertos obligatorios (en rojo) en los que debemos conectar corrientes de
materia: alimentacion, destilado y cola. Existe otra en azul que no vamos a usar. Si
quiere informacion sobre cada puerto coloque el cursor en forma de cruz encima de

cada puerto. La Figura 3-derecha muestra como quedan colocadas las corrientes.

Después especificamos la alimentacion a la torre con los datos del problema
(Figura 4).

| c=| ) e e 5 S | e = 1 1 0 [ P s

Setup JSpeciﬁcatiDnsI Flash Options I =] | [Eampoment At I ED Options I Costing
Carmponents
Properties Substream narme: IJMIXED vl Fef Temperaturel
Flowsheet — State varsbles——————— |~ Compaosition
Streams |Tempe,atu,e LI IMole-Flow L”kmolfhr ;l
Input |25 I c LI Comnparient Yalle
Results |-BELITANE 20
EO Variahles [Pressue = NEUTENE |5
Custom Stream Results |5 Jbar [ N-PENTEN 401
p [-PENTAN 0
Tatal flaw: Male |
+ f kmal?hr =
-0 Utilities
B~ Reactions Salyert: I 'I
{3 Convergence
#-£ Flowsheeting Options
£ Model Analysis Toals
-G EO Configuration Ueek Jen
F-Fg Results Surnmary
- Dynamic Configuration |

Figura 4. Especificacion de la alimentacion al modelo DSTWU

Una vez especificada la alimentacion solo nos queda especificar el modelo
DSTWU. Para ello pulsamos dos veces con el boton izquierdo sobre el modelo o nos
vamos a la carpeta Blocks del navegador de Aspen Plus y pulsamos sobre la carpeta con
el nombre del modelo DSTWU (en este ejemplo se llama B3), que debe estar sehalado
en rojo ya que aun no esta especificado

La pantalla de especificacion del modelo DSTWU se muestra en la Figura 5.
Para especificar el modelo DSTWU debemos introducir:

1) Recuperacion de los claves (Key component recoveries). Con los menus
desplegables se eligen los componentes claves. Estos compuestos definen la separacion
que se desea en la torre, como se explicara mas adelante. La recuperacion del clave
ligero y el clave pesado se especifica con respecto a destilado, en tanto por uno, es
decir:
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moles clave ligero en destilado

Recuperacion clave ligero= : - —
moles clave ligero en alimentacion

. moles clave pesado en destilado
Recuperacion clave pesado=

moles clave pesado en alimentacion

=2 S| e 23 1 A

NUmero de GSpecificatinnsl Calculation Options | Convergence | Presidn
etapa:s 0 ~ Column specifications ———— -~ Pressure condensador Yy
relacion de > ¢ Mlumber ™ I ﬁ Condenser: bar ;‘t/ hervidor
refiujo CEE | e
— key component recoveries — Condenzer specifications
. i Light ke & Total condenser
ESpECIflcaCIOHES Comp: —L[ ¢~ Partial candenser with all vapar
de recuperacion AT Recar cstlate _ S~ Tipode
de los claves <M S e condensador
Eamp: j' [etillate wapan fractiar: lﬂi
Recow

Mumber of theoretical stages.

\ Nota informativa

Figura 5. Pantalla de especificacion modelo DSTWU

2) Numero de etapas o relacion de reflujo. Ya que no se sabe cual es el nimero
minimo de platos o la relacion de refluyjo minima para la separacion que se ha
especificado es dificil saber qué datos introducir. Generalmente se especifica que la
torre se disefie con una relacion de reflujo de 1,2 veces la relacion de reflujo minima.
Esto se especifica introduciendo -1,2 en el campo de Reflux Ratio ya que en dicho
campo cuando se escribe un numero negativo x se indica que la relacion de reflujo sea x
veces la relacion de reflujo minima. Si se introdujese un nimero positivo se indicaria el
valor real de la relacion de reflujo.

3) Presion del condensador y hervidor. Si se especifican ambas iguales se
considera que no hay pérdida de carga en la torre. En cualquier caso, la presion del
hervidor debe ser siempre mayor o igual que la del condensador. Elegimos 3,5 bar de
presion (no es la correcta para obtener 50 °C en el condensador; se deja a manos del

lector).
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4) Tipo de condensador: total, parcial o mixto. Si se elige parcial o mixto, el
nimero de etapas ideales que proporciona DSTWU incluye al condensador parcial o
mixto, que se considera una etapa de equilibrio. En este caso elegimos total como nos

indica el problema.

La eleccion de los componentes clave debe hacerse en funcion de la separacion
que se desea. En este caso no hay azeodtropos y no hay ningln limite para separar los
componentes en base a la volatilidad relativa que existe entre ellos. Si miramos la
presion de vapor de los diferentes compuestos podemos hacernos una idea de cémo
ordenarlos en funcion de su volatilidad: a mayor presion de vapor, mayor volatilidad. Si
hacemos esto, el orden de mayor a menor volatilidad es: iso-butano, n-butano, iso-
pentano y n-pentano. Por tanto si quiero separar por cabeza los C4 y por colas los C5
los compuestos que me sirven para definir dicha separacion son el n-butano y el iso-
pentano. El n-butano seré el compuesto clave ligero, ya que especificando su separacion
implicitamente se especifica la de los componentes mas ligeros que €l (el iso-butano),
que acabaran también en el destilado. Andlogamente, el iso-pentano es el compuesto
clave pesado, ya que especificando su separacion implicitamente se especifica la de los
componentes mas pesados que €l (el n-pentano), que acabaran también en colas.

Ya que nos dicen que el 99% de los C4 deben recuperarse por cabeza, eso se
cumplird si la recuperacion del n-butano (clave ligero) en el destilado es del 99%. La
recuperacion del iso-pentano (clave pesado) en el destilado la especificamos en 0,01%
asegurandonos que se recupera el 99% de los C5 por colas.

De tal manera, la especificacion del modelo DSTWU queda como muestra la
Figura 6.

J‘Specilicalinnsl Calculation Options | Eonvergencel

— Column specifications————— [~ Pressure

- Murmber I 3 Condenser: |34 bar LI

of stages:

% Reflus ratio: |-|2— Reboier: 3.5 bar LI

— Condenser specifications

— Kep component recovenies

Light key: ¥ Total condenser

Cormp: M-BUTAME - I ¢~ Partial candenzer with all wapor

s distillate
Recow:  [093
r Fartial condenzer with wapar

Heawy key: and liquid diztillate

Comp:  I-PEMTAN j' [shillate s apar fractio; ID

Fecow: 0,01

Figura 6. Pantalla de especificacion modelo DSTWU para la debutanizadora
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Observamos que en la pestafia Specification del modelo DSTWU aparece una
marca azul indicando que el modelo estd perfectamente especificado. Existe una opcion
de calculo alternativa disponible en la pestafia Calculation Options en la que podemos
generar una fabla adicional de cdmo varia el nimero de etapas con la relacion de reflujo
(Figura 7) para la separacion especificada para los claves. No obstante, el disefio
proporcionado por DSTWU se basara en las especificaciones introducidas en la pestafia

Specification. No vamos a usar esta opcion pero se deja en manos del lector.

+f Specifications  Calculation Options | Convergence I

— Optionz

[ Generate table of reflux ratio vs number of theoretical stages

™ Calculate HETP

= Nt e ol actial e ratin ve numben el theoretic sl stanes
| Fitral frumter of staaes: T
Frma] rumber ol staaes:
€ | herement size fan rumben of stages:

e Number of waluesim tabile: 11
Signiticart digits deplayed i takile: 5 - I

= HENE ealEulEtmn
Facked|hemtt: I Imeter ;I

Figura 7. Relacion numero de etapas de equilibrio-relacion de reflujo

Una vez especificado el modelo DSTWU pulsamos el boton de simular en
Aspen Plus y la simulacion deberia converger sin problemas. Si la simulacion no
converge se recuerda que debe comprobarse donde aparecen los errores y cual es su
naturaleza con el Boton de Estado explicado en la practica 1.

Para ver los resultados del modelo DSTWU podemos pulsar con el boton

derecho sobre el mismo y elegir Results o podemos ir a la barra de herramientas de

Aspen Plus, pulsar sobre la carpeta de resultados (gl) y dirigirnos en el navegador de
Aspen a la carpeta correspondiente al modelo DSTWU.

La pantalla de resultados del modelo DSTWU se muestra en la Figura 8. Por
orden aparece:

- Relacion de reflujo minima

- Relacion de reflujo real (1,2 veces la minima como impusimos)

- Minimo nimero de etapas de equilibrio (correspondientes a reflujo total)

- Numero de etapas de equilibrio actuales (correspondientes a la relacion de

reflujo actual)
- Etapa de alimentacion
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- Etapas por encima de la alimentacion

- Carga de calor en el hervidor y el condensador
- Temperatura de destilado y colas

- Relacion caudal de destilado/alimentacion

1 Fesis =] N A (= = R | e 3 ) o) Y O P e

@ Streams Summary | Balance | Freflus Fiatic Frafile |
=&} Blocks 4
E B2 — FResults
EE B3 p [Minimum reflu ratio: 146753025
IBctual reflus ratio: 1.7E10363
{9 EQ'ariables kinirnum number of stages: 120367635
M Stream Results Mumber of actual stages: 24 5323478
1 R:;S Scul:j:r?;”rftream Results Feed tage: 127078582
Mumber of actual stages above feed:  |11,70735E2
R eboiler heating required: 094193883 | 5oalihr
Condenzer cooling required: 072135515 | Goaldhr
Digtillate termperature: 31.6673636 |-
Battam temperature; 744432817 |-
Distillate to feed fraction: 0,357 26677
HETF:

Figura 8. Pantalla de resultados del modelo DSTWU

En la pestafia balance se muestra el error en los balances de materia y energia al
resolver la torre.

Para ver como se han separado los componentes en la torre podemos pulsar
Stream Results en el navegador de Aspen o con el boton derecho sobre el modelo
DSTWU elegir Stream Results. Aparecera una pantalla (Figura 9) donde se muestra
informacion de las corrientes que entran y salen del modelo DSTWU. Como se observa,
el disefo consigue separar el 99% de los C4 por cabeza (corriente 2) y el 99% de los C5
por colas (corriente 3). Obsérvese que la temperatura del destilado es de 31,7 °C en vez

de 50 °C ya que no se ha elegido la presion adecuada en el condensador.

Una vez que tenemos el disefio inicial de la torre vamos a comprobarlo
simulando la torre de manera rigurosa con el modelo Radfrac.
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Il Streamn Pesults LI |§E I _I Cz'l*l ﬂlﬂesults lﬁl ul@l _I EI i | |
. B Streams Material | hfieat I [l I il 1 s I ik S BT ES: I Feti) Eurves I Bl Eurves
E| E Blocks
: -3 B2
E|-- & B3 T Display: IStreams ;I Farmat: IGEN_M ;I Stream TableI
Fasults /
==
Stream Results |1 ;IhE ;Ihg ;Ih ;I
Fd Coslorrswesm RBesults Temperature C 250 N7 744
. E Riesults Summany Pressure bar 5,000 3.500 3.500
‘apor Frac 0,000 0,000 0,000
tole Flaws knnal/hr 155,000 55,376 99,624
b ass Flow kg/hr 10411815 3227563 7184246
‘alume Flaws cum/hr 17.327 5828 12,745
Enthalpy  Mkcalhr 6212 -1.995 -3.996
tole Flaws knnal/hr
I-BUTAME 30.000 29.991 0.009
N-BUTANE 25,000 24,750 0,250
MN-PENTAN 40,000 0,035 39,965
|-PENTAN £0.000 0,600 59,400

Figura 9. Pantalla de resultados de las corrientes del modelo DSTWU.

2.3 Disefo riguroso con el modelo Radfrac

Para usar el modelo Radfrac vamos a la pestana Columns de la libreria de

equipos y lo elegimos con el boton izquierdo para después colocarlo en el escritorio de

Aspen, como muestra la Figura 10-izquierda.

Kl

| E Process Flo... | Streams - D. |

Mlxers.-"S plitters Separator

W aterial |7 ‘
STREAM DSTwU Dlstl FiadFra

Heat Exchangers

Columns | Reactors I Pressure Char

Q- (g

Extract

tultiFrac

SCFrac

PetroFrac

Figura 10. Izquierda: Puertos modelo Radfrac. Derecha: Corrientes conectadas

Al pulsar sobre Material Streams y acercarnos al modelo Radfrac observamos
que hay cuatro puertos en rojo, uno asociado a la alimentacion, otro al hervidor (colas) y

dos puertos superiores asociados al condensador. El puerto de alimentacion y colas son
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obligatorios y dependiendo del tipo de condensador elegido deberemos usar uno o dos
de los puertos asociados al condensador:

- Condensador total: Destilado en forma liquido. Usamos el puerto inferior
asociado al condensador para el destilado

- Condensador parcial: Destilado en forma de vapor. Usamos el puerto
superior asociado al condensador para el destilado.

- Condensador mixto: Destilado retirado en forma vapor y liquida. Usamos
ambos puertos.

En nuestro caso el condensador es total y las corrientes quedan conectadas como

se indica en la Figura 10-derecha.

Al pulsar dos veces con el boton izquierdo sobre el modelo Radfrac aparece
la pantalla de especificacion del modelo Radfrac (Figura 11). Existen varias pestafas:
Configuration, Streams y Pressure que aparecen marcadas con un semicirculo rojo y
deben introducirse especificaciones en ellas.

Figura 11. Pestana Configuration del modelo Radfrac

En la pestana Configuration se introducen los siguientes datos:

[z B2 = E -ljg [METCRAR =] <2=|-D| ﬁ“Au Iﬁl l_l|@| _| El ”|/’| X|
=&y B2 '-‘l:onhguratlonlb‘ Streamsl -'F'ressurel [EEfHErEEr | JFlebollerl SErEE
....... Setup
— Setup option:
0 F{atg Sep Setup Calculation type: I Equilibrivmm - I
------ {1 Design Specs = :
...... £ Wary Mumber of stages: _:l Stage wizard I
....... ® Heaters Coolers Condenzer: hd
------ {1 Pumparounds Rebailer: Ketle |
""" D F{C:ﬁmelrs Yalid phases: W apar-Liquid sl
"""" 0 Effici e_nCIE B Convergence: Standard ;I
------- & Feactions
...... £ CondenserHourves r— Operating specifications
""" {1 Rehailar Hourves Distillate rate Mol =] lernal fhr =
""" g —Nrr[:;f;:\;lisg Reflux ratio Mol =] | 2
______ £ Tray Rating Eres i aten ey ratio: I Feed Gasie |
------ £ Pack Sizing
------ 1 Pack Rating
------- & FProperties
------- @ Estimates

- Calculation type: Existe la opcion de Equilibrium y Rate-Based. La opcion
Equilibrium es para simular etapas de equilibrio mientras que Rate-Based es
para simular en base a coeficientes de transferencia.
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Number of stages: Numero de etapas, incluyendo condensador y hervidor.
Son de equilibrio si en la opcidn anterior estd elegido Equilibrium o etapas
reales si se eligid Rate-Based. Las ectapas se enumeran a partir del 1
empezando por el condensador. Si éste es total, no es realmente una etapa de
equilibrio y habria que especificar una etapa mas de las estimadas por
DSTWU.
Condenser: Se puede elegir condensador total (Total), parcial (Partial-
Vapor), mixto (Partial-Vapor-Liquid) o sin condensador (none).
Reboiler: Se puede elegir tipo Kettle, Termosifon o sin hervidor (none). El
hervidor tipo Kettle se comporta como una etapa de equilibrio.
Valid Phases: Tipo de equilibrio liquido-vapor considerado en la torre (con
una o dos fases liquidas)
Convergence: Tipo de método de convergencia
Operating Specifications: Deben introducirse dos variables de operacion. Se
puede elegir entre :

e Caudal de destilado (Distillate rate) o colas (Distillate bottom)

e Relacion de reflujo (Reflux ratio) o boilup (Boilup ratio)

e Relacion destilado/alimentacion (Distillate to feed ratio) o

colas/alimentacion (Bottoms to feed ratio)
e (arga de calor en el condensador (Condenser Duty) o hervidor
(Boiler Duty).

En nuestro caso, a partir de los resultados obtenidos por el modelo DSTWU

(Figura 8) introducimos:

Calculation type: Equilibrium

Number of stages: Redondeando DSTWU calcul6 27 etapas. Especificamos
28 ya que el condensador va a ser de tipo total y no es una etapa de
equilibrio.

Condenser: Condensador total

Reboiler: Kettle.

Valid Phases: Vapor-Liquid

Convergence: Standard

Operating Specifications: Consideramos como variables de operacion la
relacion de reflujo obtenida de DSTWU vy el caudal de uno de los productos.
En este caso elegimos el caudal de destilado frente al de colas, ya que el
caudal de destilado es menor y esto mejora la convergencia. La relacion de
reflujo obtenida en DSTWU es 1,7 pero para ser conservadores vamos a
introducir 2 ya que el método de DSTWU tiende a subestimar la relacion de
reflujo minima. El caudal de destilado, segun la Figura 9 es 55,37 kmol/h.
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La pestaiia Configuration queda especificada como muestra la Figura 12:

Jl:nnliguratinnl JStreamsl JPressurel +f Condenzer | JHeboiIerl Slase |

— Setup options

Calculation type: IEquiIibrium b I
Mumber of stages: 28 E Stage wizard |

Condenzer: Tatal LI
Rebailer: K.ettle ;I
Valid phases: apor Liquid =
Convergence: Standard LI

— Operating specifications

Distillate rate ;I tole ;I 5537 kmol/hr ;I
Reflux ratio ;I Fole LI 2 ;I

Eree vwiater refluzratis; I Feed basiz |

Figura 12. Pestana Configuration especificada del modelo Radfrac

En la pestafia Streams se especifica en qué etapa(s) se introduce(n) la(s)
alimentacion(es) (seccion Feed Streams) y de qué etapas se retiran los productos
(seccion Products Streams) (Figura 13). En este caso tenemos una alimentacion

(corriente 4) y dos productos: destilado (corriente 5) y colas (corriente 6).

+f Canfiguration JSlleamsl JF‘ressureI +f Condenser | JHeboiIer' e I

— Feed stream
Mame Stage Corvention
4 14 Above-Stage

— Product strearm

Mame Stage Phase Basziz Flows Units Flow ratio | Feed specs
5 1 Liquid Male krnal b Feed|basrs
E 28 Liquid W ale krnalhr Feed basrs

Figura 13. Pestafia Streams especificada en el modelo Radfrac

Segiin DSTWU la alimentacion deberia introducirse en la etapa de equilibrio 13.
Ya que en Radfrac empezamos a contar desde el condensador, que es total y no es una
etapa de equilibrio, especificamos la etapa 14. Hay dos convenios (Convention) para
introducir la alimentacion en la torre. La alimentacion puede introducirse entre la etapa
de alimentacion y justamente la superior (4bove-Stage) o en la propia etapa de
alimentacion (On-Stage). Al elegir Above-Stage, el vapor presente en la alimentacion
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se ird a la etapa superior en cuanto entre a la torre mientras que el liquido presente en la
alimentacion caerd en la etapa de alimentacion. Si la alimentacion es totalmente liquida
no hay diferencia entre elegir On-Stage o Above-Stage y se prefiere elegir On-Stage ya
que asi no es necesario realizar un célculo flash de la alimentacion a la entrada de la

torre y se ahorra tiempo. En nuestro caso es liquida pero vamos a dejar Above-Stage.

En la seccion Products Streams vemos que el destilado (corriente 5) y las colas
(corriente 6) estan colocados de manera automatica en la primera etapa (condensador) y

la altima etapa (hervidor).

En la pestafa Pressure (Figura 14) se introducen datos relativos la presion en la
columna. Al menos hay que introducir la presion del condensador y de manera opcional
puede introducir la presion de la segunda etapa, es decir, la primera etapa situada en la
propia torre. También puede introducirse de manera opcional la pérdida de carga en
cada etapa (Stage pressure drop) o en toda la columna (Column pressure drop). Si estos
dos ultimos campos se dejan en blanco se supone que la presion es constante en toda la
columna. En este caso vamos a dejarlos en blanco pero para torres de platos es comun

suponer una pérdida de carga de 0,1 psi por plato.

 Configuration I o Streams JP[essuml o Condenzer I JRBebailer| 3-Fhace

Wiew: ITop # Bottorm LI
— Top stage / Condenzer prezsure

Stage 1 / Condenzer pressure: |3,5 bar LI
—Stage 2 prezsure [optional]

¥ Stage 2 pressure: bar LI

{~ Condenser pressure drop: bar ;I
— Prezsure diop for rest of column [optional]

¥ Stage pressure drop: bar ;l

" Colurmn pressure drop: bar ;I

Figura 14. Presion en el condensador y pérdida de carga en las etapas
Nota: En el modo Equilibrium de Radfrac se trabaja con etapas de
equilibrio y no con platos reales por lo que realmente estamos refiriendo la pérdida de
carga a la etapa de equilibrio. Para obtener una pérdida de carga mas realista en la
torre habria que especificar la eficiencia de las etapas para que Radfrac pudiera
calcular el numero de platos reales (mayor que el de etapas de equilibrio) y a partir de
ahi la pérdida de carga en la columna. En este caso, por simplicidad, no vamos a

especificar ni la pérdida de carga ni la eficiencia de las etapas.
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Almportante: Si la presion de la alimentacion es menor que la presion a la
cual opera la columna nos aparecera un mensaje de aviso, ya que es fisicamente
imposible que esa situacion ocurra. En tal caso habria que presurizar la alimentacion
un poco por encima de la presion de la columna, usando es equipo apropiado de la

seccion Pressure Changers de la libreria de modelos.

+ Canfiguration | JStreamsl o Prazaue Jtnndenserl JHBbDiIer' e

= Conderser speciication
= Tlemperatire; C ;l
%) Distillate vapon fraction: Male ;I ]
— Subcooling specification
I Subcooled temperature ;” I C ;I
i Bath reflus and liquid distillate are subcoaled
= Only reflug is subcoaled
— Litility zpecification
Uity =

Figura 15. Opciones del condensador

En la pestana Condenser se introduce informacion adicional dependiendo del
tipo de condensador elegido. Siempre puede especificarse el grado de subenfriamiento
del condensado en el campo Subcooling Specification. Si el campo se deja en blanco
significa que el condensado se considera en su punto de burbuja (liquido saturado). En
el caso de que se usase un condensador mixto se puede introducir una especificacion

adicional en el campo Condenser specification.

La pestafia Reboiler hay que especificarla si se elige como tipo de hervidor
Termosifon. Para el caso de hervidor Kettle no es necesario introducir datos.

Cuando todas las pestafias estdn marcadas en azul el modelo Radfrac esta
completamente especificado y se puede llevar a cabo la simulacion. Al converger la
simulacion podemos ver los resultados del modelo Radfrac pulsando con el botéon

derecho sobre el mismo y elegir Results o podemos ir a la barra de herramientas de

Aspen Plus, pulsar sobre la carpeta de resultados (gl) y dirigirnos en el navegador de
Aspen a la carpeta correspondiente al modelo Radfrac. Observaremos una pantalla

como la que se muestra en la Figura 16.

En la pestafia Summary se proporciona informacion resumida asociada al
condensador y destilado, si en el menu desplegable View esta seleccionado
Condenser/Top Page, o del hervidor y colas si en el mena desplegable esté seleccionado
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Reboiler/Bottom Stage. En esta pestafia podemos ver la carga de calor (Heat Duty) del
condensador (negativa pues se retira) y hervidor (positiva pues se aporta), caudal de
destilado y colas, temperaturas en el hervidor y condensador, relacion de reflujo y
relacion boilup. Se recomienda al lector que compare dichas variables con las obtenidas
previamente con el método DSTWU.

| Results Summary ;I |§j,8 | ;I ﬁl*l <<||Hesults vl ))l [_]l@l i'E}l N%l i |_47| '}(l
H-@# Streams Summary I Balance | Split Fraction | Febier | (IFfifiEs | CtagellHhes |
EE Blocks Ly
[_j Wigw: IZZn:urn:Iﬁn:s:er / Top stage Basis: IMoIe vl
Results Summa — Condenszer / Top stage performance
rofiles
) T fure: 31, 7088z2 -
Interface Profiles e c =
Efficiencies and HETP Heat duty: -0.7829502 | Gealh hd
Transfer Coefficients Subcooled duty: | -
Dimensionless Mumbers Distillate rate: 5537 kmal/hr LI
EO ‘Yariables R eflu rate: 110,74 kmalhr LI
gtream EBSUHS A | Feflus ratio: 2
f t t
i usiam =iream nesuts Free water distillate rate: ;I
F-@ Results Summary Free water reflus ratio;

Figura 16. Resultados del modelos Radfrac

En la pestafia Balance se muestra el error en el balance de materia y energia al
resolver la torre.

La pestaia Split Fraction es importante pues muestra para cada componente qué
fraccion ha acabado en destilado o colas, lo que da informacion cuantitativa de la
separacion que se ha llevado a cabo (Figura 17). Podemos observar que el grado se
separacion obtenido es el que se esperaba, pues practicamente el 99% (98,3%) del n-
butano se recupera como destilado y el 99% del iso-pentano (98,7%) se recupera por
colas. Por lo tanto, el disefio aproximado inicial ha coincidido con el disefio final.

Surnmary I Balahce  Split Fraction | Eebofer I [klties | Stage Wities I

— Component split fractions in product streams

Component 5 B
» [-BUTANE 0,99576955 (000023045
M-BLITANE 0,98372746 |0,01627254
M-FPEMTAM 0.00021657 |0,99518303
I-PEMTAM 0.01251747 |0,98748253

Figura 17. Pestafia Split Fraction
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Otra manera de comprobar la separacion realizada en la torre es comparar las
corrientes de alimentacion, destilado y colas pulsando en el campo Stream Results del
bloque Radfrac, como se muestra en la Figura 17.

| Stream Fesults d |§E I ;I &= "l ﬁl Fiesults 'lﬁl [_l|@| gl &I B flx

@ Streams Material | He&t | [LEad I il Eanes I S ZEuTvES I Fetra) Curves: I Fali Erves
=¥ Blocks
=@ B2 f
i Fiesults Summary Display: [sEEE Fomat IGEN_M vl Stream Tahlel
Frofiles /
Interface Profiles
Efiiciencies and HETP I Llh’S dﬁs dﬁ [ |
Transfer Cosficiants Temperature C 250 N7 7a.4
Dimenzionless Numbers Pressure bar 5,000 2500 3,500
g Clvadablo apor Frac 0.000 0.000 0,000
t4ole Flows kmol/hr 155,000 55,370 93,630
: Custom iream Results Mass Flow Kg/hr 041,815 29,295 7152529
o mEl %Sﬁi Summary ‘olume Flow cuméhr 17.327 5.830 1274
Enthalpy  Mbdkcal/he £.212 -1.996 -3.996
Mole Flowe kmol/hr
I-BUTANE 30,000 29,993 0,007
N-BUTAME 25.000 24593 0.407
N-PEMTAMN 40,000 0033 39,967
I-PEMTAMN 0,000 0,781 55,248

Figura 17. Pantalla de Stream Results de Radfrac

Una vez resuelta la torre es posible representar y analizar diferentes perfiles a lo
largo de la torre, como temperatura, caudales molares, masicos, composicion, factor de
separacion, etc. Para ello, estando dentro de la carpeta asociada a Radfrac en el
navegador de Aspen Plus (no importa exactamente donde) vamos a la barra de tareas
superior y elegimos Tools— Plot Wizard (Figura 18). Se abrira’'una pantalla de
presentacion del asistente y si pulsamos en el boton Next aparecerd una pantalla de los
diferentes perfiles que podemos representar (Figura 19).

[l File Edit Wiew Data Tools Run | Plat Library ‘Window Help
cjial L] w1 el S zl=e o)
3'&'@' M | e Erit e Gl

eAaE e (el

II& = ;l |METCBAF| Pararmeticvatiahle Ciilriltsz J gI EI #ljl ><|

=34 B2 Wiplay Bl G/l | JCondenser' JHebniIerl RHasE |
______ @ Seup Aol M e, .
""" @ RateSep Setup Plot Wizard... Ctisaltsw ]
----- £ Design Specs -
..... £ Vary Mumber of stages: 28 E Stage wizard I
...... & Heaters Coolers Condenser: Total =]
..... £ Pumparounds Rebailer: Kettle |
----- 1 Decanters Walid phases: “apor-Liquid =
""" g gﬁICI;nCIES Convergence: Standard |
------ eactions
----- £ CondenserHcurves — Dperating specification:
""" £ ReboilerHeurves Distillate rate = ||Mole = ]|58.37 kol hd
""" g _ll\_JCJ C;rv.es Fieflux ratio > ||tale =2 M
----- ray Sizing - — =
_____ £ Tray Rating Free wiater ety rati: I Feed|basis |
----- £ Pack Sizing

Figura 18. Asistente grafico para dibujar perfiles en la torre.

Angel L. Villanueva Perales. Dto Ing. Quimica v Ambiental, Universidad de Sevilla 18




Simulacion y Optimizacion de Procesos Quimicos

Plot Wizard Step 2 '

Tao begin, select a plot type pou wish to generate.

— Click on a plot type
Temp Comp Flow Rate  Pressure  KMalues Fel ol

Pl

Sep Factor Flow Ratio CGCC[T-H] CGCC[S-H] Hydraulics  Exergy

{I[(

Click on the Mest buttan to continue.
Click. on the Finizh button to generate a plot with default settings.

Help | Cancel | <Back | [t I Firarety |

a

<

Figura 19. Opciones de perfiles a representar en Radfrac

Los perfiles disponibles son:

- Temp: Perfil de temperatura a lo largo de la torre. La temperatura de vapor y
liquido a lo largo de la torre es idéntica ya que se alcanza el equilibrio en
cada etapa.

- Comp: Perfil de composicion de cualquier componente, ya sea en fase vapor
o liquida en cada etapa.

- Flow rate: Caudal masicos o molares de cualquier componente en fase vapor
o liquida.

- Pressure: Perfil de presion

- K-values: Coeficientes de distribucion de cada compuesto a lo largo de la
torre.

- Rel Vol: Volatilidad relativa de los componentes respecto a un componente
base de la mezcla. Si la volatilidad varia mucho los resultados del disefio
aproximado seran bastante erroneos.

- Sep factor: Factor de separacion de un compuesto respecto a otro: relacion
entre la composicion en fase liquida de un compuesto respecto a otro a lo
largo de una columna. Si se eligen los componentes clave se representa el
diagrama de Hengstebeck.

- CGCC(T-H) y CGCC(S-H): Gran curva compuesta Temperatura-Entalpia o
Etapa-Entalpia de la columna. Sirve para el analisis térmico de la columna.

- Hydraulics: Anélisis hidratlico de la columna

- Exergy: Perfil de exergia en la columna.
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It

Nota: Las dos ultimas opciones estan disponibles por defecto. Para activarlas hay

que ir a la opcion Analysis dentro de Radfrac y activar las casillas de analisis

energetico y exergetico (Figura 20).

|0 Analysis

SIEE o =] el2] aln=1»] Cl] 2] ] 21715

Fumparounds
Decanters
Efficiencies
Feactions
Condenser Hourves
Febaoiler Hourves
MNO Curves

Tray Sizing

Tray Rating
Pack Sizing
FPack Rating
Froperties
Estimates

alysis

Feport

FateSep Report

User Subroutines

FateSep User Subroutines
FateSep Generalized Corre

Dynamlc
nnnnnn S urivnn ot LIT

QeUDLLLLEeRDD

N

aéééééé

[ |

JAnalysis l]pllonsl Targeting Options | Targeting 5 pecifications |

Standard properties to be included in column profile:

¥ Include column targeting thermal analysis

v nclude column targeting hydraulic analysis

|Inc\ude hpdiaulic analysis results.
1

Figura 20. Opciones de analisis en Radfrac

Para comprobar que la etapa de alimentacion es correcta vamos a representar el

diagrama de Hengstebeck. Para ello elegimos en el asistente elegimos Sep Factor y

pulsamos Next. Nos aparecera una pantalla como la de la Figura 21-izquierda. En la

esquina superior derecha seleccionamos el componente clave pesado (iso-pentano)

mientras que en la esquina inferior izquierda seleccionamos el componente clave ligero

(n-butano). También marcamos como opcidon que la escala vertical sea logaritmica

como ocurre en el diagrama de Henstebeck.

Plot Wizard Step 3 | x| Plot Wizard Step 3 | x|
r— Heavy component aption Select heavy companent(s] —Heavy component option Select heavy component[s]
' Component Available Selected &' Component Available g
| Component aiouE |-BUTAME b | ) Component aroup MN-BEUTAME > QI PENTAN
M-BUTANE |-BUTANE
~Plat scale option NPENTAN 55 | —Plat scale option NPENTAN | 2
[-FENTAN
* Linear < | ™ Linear < |
" Log < | ( ' Log < |
i~ Which component(s] would you like ta plot? ~which component(s] would you like ta plot?
Components—— | - Component group Components——— | [ Campanient araup
Available Selected Available Selected Awailable Available Selected
Ve [ = oo =
M-PENTAN | > o | M-PEMT&M 2 |
I-PENTAN
<] < <
<4 | < | < |
= | ocld|fa et I LI I | Acldl| b et I LI
Help | Cancel | <Back | Hext> I Finizh | Help | Cancel | <Back | Nexts | Finish |
. . . L4 *r
Figura 21. Izquierda: Primer paso de opcion Sep Factor. Derecha: Eleccion

componentes claves y escala logaritmica.
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Pulsamos la el boton Next y aparecera una pantalla con opciones de edicion para
la representacion del grafico (Figura 22), que suele ser parecida si se representan otros
perfiles. Una opcion util es la que se encuentra en la parte derecha, para actualizar la
grafica si se realizan nuevas simulaciones con la columna (se conoce como Live Plot en
Aspen). Si marcamos Yes la grafica se actualizara.

Plot Wizard Step 4 X
Plat type: ILine araphs LI

Plat title: |Block #I0%: Separation Factar
— iz title:
Abwiz |Stage
‘afwiz:  |SepFac-Logl-PEMTAN

¢Live plot?

— Select display option:

- wiould pou like to
¥ Show legend [ Add time stamp uptiate the plot when P

new results are
—Stage numbering order———————————————————— ble?

i Azcending ¢~ Descending /

/

— Stage number on
i+ X-axig  Y-awis

Help | Cancell <Back | Ilexts I Finish |

Figura 22. Segunda paso de Sep Factor.

Block B2: Separation Factor

o | |
e |—o— N-BUTANE
o
N
Z o
<C
}—
Zo
Dl_ o
_néma. M%
)
©
gs \\\\
(]
2 o
N
(@)
¥

1,0 5,0 9,0 13,0 17,0 21,0 25,0 29,0
Stage

Figura 23. Diagrama de Hengstebeck de la columna para las condiciones de operacion
impuestas

Si pulsamos Finish representamos el diagrama de Hengstebeck que sera

parecido al que se muestra en la Figura 23. Se observa que la curva posee bastante
pendiente lejos de la alimentacion (etapa 13) indicando que en dichas etapas los claves
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se separan apreciablemente de una etapa a otra. Sin embargo cerca de la alimentacion la
separacion entre claves es poco pronunciada ya que la curva se aplana. Ese
aplanamiento es tipico si la relacion de reflujo no es muy alta con respecto a la relacion
de reflujo minimo, pero no indica necesariamente que la alimentacion esté mal
colocada. En las etapas cercanas a la alimentacion la separacion si suele ser acusada
entre los componentes mas ligeros que el clave ligero y los mas pesados que el clave
pesado. Se deja en manos del lector como variaria el diagrama de Hengstebeck si se
aumenta la relacion de reflujo. También se recomienda dibujar otros tipos de perfiles
para entender mejor cémo funciona la torre (composicion, volatilidad relativa,
caudales).

Almportante: Un indicativo claro de que la alimentacion estd colocada
incorrectamente es que en el diagrama de Hengstebeck la pendiente de la curva cambia

bruscamente cerca de la alimentacion.

En conclusion, el disefio aproximado de la columna para separar los C4 de los
C5 segun las especificaciones de separacion impuestas es valido y no es necesario
modificarlo. El disefio, verificado en Radfrac es (a falta de elegir una presion adecuada
en el condensador para operarlo a 50 °C):

- Presion de operacion: 3,5 bar (31 °C en condensador, 74 °C hervidor)

- Numero de etapas: 28 (1 condensador total + 26 etapas de equilibrio en torre
+1 etapa equilibrio hervidor)

- Etapa de alimentacion: 14

- Condensador: Total

- Relacion de reflujo: 2

- Carga de calor en el condensador: 910 kW

- Carga de calor en el hervidor: 1167 kW

2.4 Especificaciones de disefio con Radfrac

Si comprobando el disefio aproximado de DSTWU en Radfrac no hubiésemos
conseguido obtener la separacion deseada, podriamos haber optado por mantener el
numero de platos y la etapa de alimentacion y variar las condiciones de operacion de la
torre para conseguirlo.

Las especificaciones de disefio en Radfrac van asociadas a las variables de

operacion que hayamos especificado en la pestafia Configuration (Figura 12). Habiamos
usado la relacion de reflujo y el caudal de destilado para caracterizar la operacion de la
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columna y esas variables son las que las se van a manipular para satisfacer las
condiciones de disefio que impongamos. Solo podemos imponer dos condiciones de

diserio ya que solo tenemos dos variables de operacion para variar la operacion de la

columna.
Bz =&@fE m G| <l =1 Cid| 2] wf 27 %]
. M Propeties JConhgu[atmnl JSlreamsl JPressurel +f Condenser | JHEbUlIerI Gehiase I
M Flowsheet et @Rl
Eg g:rgecirgs Calculation type: 2
5 & B2 Mumber of stages: 23 3 Stage wizard I
....... ® Setup Condenser: Total T
Rebailer: Kt .
[D Design Specs alid phases: Wapor-Linquid |
-] Wary Convergence: Standard hd
{1 Pumparounds r— Operating specification:
| De.c.ante.rs Distillate rate =l |Male  =]|55.37 kmal?hr hd
& Pemons. IR |7 |2 N
£ Condenser Hourves Free waten refluy ratio: feed basi
| Rebuller Hcurves

Figura 24. Carpetas para definir las especificaciones de disefio en Radfrac

Dentro del bloque Radfrac existen dos carpetas asociadas a las especificaciones
de diseno:
- Design Specs: Se define la especificacion, generalmente asociada a la
recuperacion o pureza de un compuesto en una corriente producto
- Vary: Se indica el rango en el que se permite manipular las variables de
operacién para satisfacer las especificaciones de diseno.

Vamos a crear dos especificaciones de disefio asociadas a la recuperacion de los
claves que impusimos en el disefio. Para ello vamos a la carpeta Design Specs y
pulsamos en New para crear una especificacion (Figura 25). Le damos un nombre (por
defecto viene 1) y pulsamos en OK.

[ Oesinspees =] B[ 8 [vercesn = &= «fa e i B M A

m Properties _I Object Manager I FiEsies |
-4 Flowshest
m Streams - Opfect manager
[=-@m Blocks I/ Mame Status
=-fa B2
0 Setup
@) FateSep Sotup Create new |D x|
= ] Desu;n Specs
el Design specification number:
/] Heaters Coolers
-7 Pumparounds
-] Decanters
@) Efficiencies QK I Cancel |
@ Reactions
-] Condenser Hourves
-7 Rebailer Hourves m’ Edi | — |
-2 MO Curves
{7 Tray Sizing Fename | e | — |
-7 Tray Rating
-] Pack 5|2|ng

e

Figura 25. Carpetas para definir las especificaciones de disefio en Radfrac
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Figura 26. Opciones de Design Spec

Después de pulsar OK estaremos en la pestafia Specification de la especificacion
de disefio que acabamos de crear (Figura 26). Hay podemos elegir entre multitud de
diferentes tipos de especificaciones (recordar que cada una de ella se explica en la nota
informativa en el pie de pantalla). Como vamos a imponer que se recupere el 99% del n-
butano por cabeza, elegimos la opcion Mole recovery. Después introducimos el grado
de recuperacion deseado en tanto por uno (0,99 en este caso, como muestra la Figura
27). Nos queda por asociar dicha recuperacion al n-butano. Para ello, en la pestana
Components elegimos n-butano (Figura 28). Finalmente en la pestafia Feed/Product
Streams especificamos a qué corriente producto estd asociada dicha recuperacion
(Figura 29). Como corriente producto elegimos la de destilado (en nuestro caso
corriente 5) y la recuperacion estéd referida a la alimentacion de la columna (corriente
4). Ya hemos definido completamente la primera especificacion de disefio. La segunda
se hace analogamente para el iso-pentano del cual debe recuperarse el 99% por colas.
Para ello debemos crear otra especificacion y repetir el proceso.

JSpecilicationsl «f Compongents | w Feed/Product Streams | Options | Fesults
r— Design specification
Type: I M ale recovery ;I
— Specifization
Target: ID,SE‘ I

Figura 27. Mole recovery
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------- & Feactions

— Selected streams

—

Figura 29. Corrientes asociadas a la especificacion.

Ll

Después de crear las dos especificaciones debemos indicar que variables de
operacion se van a manipular, que forzosamente deben ser las mimas que usamos en la
pestaiia de Configuration de Radfrac. Para ello vamos a la carpeta Vary, y pulsamos en
New (Figura 30) y posteriormente en OK. Especificamos como variable manipulada la
relacion de reflujo y vamos a permitir que se varie alrededor de 2 (Figura 31), sabiendo
que es el valor que dara la separacion deseada. En la mayoria de los casos no sabremos
la solucién y el rango de la variable manipulada debera ser lo suficientemente amplio.
Debe tenerse en cuenta que el valor especificado del reflujo en Configuration (Figura
12) debe estar dentro del rango que hemos definido, de otra manera obtendremos un
error diciéndonos que el valor especificado del reflujo estd fuera del rango. De manera
analoga repetimos el procedimiento para la otra variable de operacion, que es el caudal
de destilado (Figura 32). Una vez definidas las especificaciones podemos simular la
torre y comprobar los resultados (Figura 33).
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Figura 30. Creacion de una variable manipulada
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Lower bound: 18
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....... i Coactinne

Figura 31. Especificacion de la variable manipulada reflujo
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...... 1 Decanters
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Figura 32. Especificacion de la variable manipulada caudal de destilado
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Summary | Balance | Split Fraction | Eebailes | [Hilities | Stage
Summar Balance Split Fraction Feboiler [ Hiities Stage
¥
Wiew: I Condenszer / Top stage ;I Basiz: I Mole = l
Wiew: I Reboiler # Bottom stage ;I Basis: I Mole = I
— Condenzer / Top stage perfarmance
T emperature: 16521654 | - r— Rebailer / Bottom stage performance
Heat duty: BTG |Goar ] VeEnpaE A | [ =
Subcooled duty: - Heat duty: 104532124 | Gieal/hr |
Distilate rate: B5.3702768 [kmoly <] Boltoms rate: 896297232 |kmabe |
Fieflus ate: 119764568 [kmatr || EElip et 195176015 [kmobh ]
Rieflu ratio: 216334421 Boilup ratio: 1.95901332
Free water distillate rate: ;I
Free water reflux ratio:

Figura 33. Resultados del modelo Radfrac con especificaciones de disefio

Comparando los resultados con los de la simulacion sin especificaciones de
disefio (Figura 16) observamos que la relacion de reflujo a aumentado de 2 a 2,16, un
7,5% mayor aproximadamente, lo que se traduce en mayores cargas de calor en el
condensador y hervidor. Esto es debido a que en la simulacion con Radfrac del disefio
aproximado de DSTWU no se cumplian exactamente las especificaciones de separacion
de los compuestos claves que hemos impuesto con las especificaciones de disefio. Esto
queda claro si se compara las fracciones de recuperacion de los compuestos clave (n-
butano e iso-pentano) con y sin especificaciones de disefio (Figuras 17 y 34,
respectivamente).

Summary | Balance  Split Fraction | Hefaier | [Eiities |

— Component split fractions in product streams
Comporent b B
I-BELITANE 0.99380451 |0.000139549
p [H-BUTANE 93000035 |0.00333365
[-PEMTAM 000076334 [0,99923065
I-PEMTAM 000399336 0.99000014

Figura 34. Fracciones de separacion imponiendo especificaciones de disefio

AMuy Importante: Una buena practica es primero simular la torre sin
especificaciones de disefio, y una vez comprobado que converge sin problemas, usar

especificaciones de diseno si es necesario.

Vamos a comprobar cuantitativamente si la alimentacion estd bien colocada
variando la etapa de la alimentacion alrededor de su posicion actual a la vez que
imponemos las especificaciones de disefio para la separacion de los claves. Para el caso

actual la etapa de alimentacion es la 14 y la carga de calor en el condensador es 959 kW
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(a retirar, l6gicamente). Cambiando la etapa de alimentacion y simulando la torre para
cada caso obtenemos la Tabla 2. Se observa que es posible reducir el consumo
energético de la columna, manteniendo el numero total de etapas, si se alimenta en la
etapa 11 en vez de la etapa 14 (Figura 35). La refrigeracion en el condensador se reduce

un 4%, de 959 kW a 920 kW, mientras que la carga de calor en el hervidor se reduce un
3%, de 1217 a 1777 kW.

Etapa Carga calor condensador

alimentacion (kW)

9 964

10 932

11 920

12 922

13 935
14 (Actual) 959

15 994

Tabla 2. Carga de calor en el condensador en funcion de la etapa de alimentacion

1000 »
s 990 /
% 980 /
S 970
2 960 L /
5 \ /
S 940 /
& 930 \\ —
S 920 *—
910 T T T T T T T 1
8 9 10 11 12 13 14 15 16
Etapa de alimentacién

Figura 35. Diagrama etapa alimentacion-carga condensador.

Si comparamos el diagrama de Hengstebeck para la etapa de alimentacion
optima (etapa 11) (Figura 36) y la etapa de alimentacion 14 (Figura 37) observamos que
la zona alrededor de la alimentacion donde el factor de separacion era constante (no
habia separacion efectiva entre los claves) desaparece cuando la alimentacion se coloca
de manera correcta. En el diagrama la diferencia no es muy significativa ya que la etapa
de alimentacion originalmente no estaba muy alejada de la etapa Optima pero aln asi es
perceptible.
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Separation Factor
| |
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e
RN

SepFac-Log-I-PENTAN

B

1,0 6,0 11,0 16,0 21,0 26,0 31,0
Stage

Figura 36. Diagrama de Hengstebeck con etapa de alimentacion optima (etapa 11)

Block B2: Separation Factor

\N\L&o-o-c

|—o— N-BUTANE

s

1,0 5,0 9,0 13,0 17,0 21,0 25,0 29,0
Stage

Figura 37. Diagrama de Hengstebeck con etapa de alimentacion 14

SepFac-Log-I-PENTAN
-40 -30 -20 -10 00 10 20 30

El disefio definitivo de la torre de destilacion es el siguiente:

- Presion de operacion: 3,5 bar (31 °C en condensador, 74 °C hervidor)

- Numero de etapas: 28 (1 condensador total + 26 etapas de equilibrio en torre
+1 etapa equilibrio hervidor)

- Etapa de alimentacion: 11

- Condensador: Total

- Relacion de reflujo: 2,03

- Carga de calor en el condensador: 920 kW

- Carga de calor en el hervidor: 1177 kW
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3. Simulacion de absorbedores y strippers

Aspen Plus no dispone de modelos para el disefio aproximado de absorbedores o
strippers. Sin embargo, el modelo Radfrac puede usarse para la simulacion rigurosa de
absorbedores y strippers, pues no son mas que equipos multietapa de contacto liquido-
vapor. También puede usarse para disefar absorbedores y strippers mediante tanteo

como mostraremos mas adelante.

Si queremos usar el modelo Radfrac para simular absorbedores o strippers
simplemente tenemos que seleccionar en la pestafia Configuration de Radfrac que el
equipo no tiene ni condensador ni hervidor. Con ello, simplemente simularemos una

torre con multiples etapas.

Vamos a mostrar con un ejemplo como se puede simular y disefiar un
absorbedor usando Aspen Plus. En el ejemplo se desea eliminar metanol presente en
una corriente de gases ligeros (Tabla 3) mediante lavado con agua en una torre que
opera a presion atmosférica. El agua es pura y se encuentra a 25 °C. Se pretende
determinar el nimero de etapas y caudal de agua necesario para rebajar la pureza del
metanol hasta 100 ppm

Compuesto Fraccion molar (%)
CO 55

H, 20

CH4 15

CH;OH 10

Caudal total 200 kmol/h
Temperatura 80 °C

Presion 1 atm

Tabla 3. Corriente de gases a tratar

Esté claro que existe un compromiso entre nimero de etapas y caudal de agua de
lavado. A mayor caudal de agua menor sera el nimero de etapas necesario y viceversa.
Dicho compromiso viene dado por factores econémicos que no se incluirdn en este
analisis. Generalmente el disefio de un absorbedor se realiza para un caudal de lavado
que es 1,5 veces el caudal de lavado minimo, es decir, aquél que en este caso permitiria
rebajar la concentracion de metanol hasta 100 ppm usando una torre con infinitas
etapas. El caudal de lavado minimo puede obtenerse por simulacion como se comentara
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mas adelante, pero por simplicidad no basaremos el disefio en la anterior regla

heuristica.

3.1 Seleccion del sistema de unidades, componentes y método termodinamico.
Seleccionando constantes de Henry.

El sistema de unidades elegido es el métrico. Los componentes ya introducidos
en Aspen Plus se muestran en la Figura 38.

s electionl Petraleum | Monconwentional [ atabanks

— Define components

Companent [D Type Component name Farmula
p [WATER Carvertional ATER Hz20
CO Corvertional  |[CARBOM-MONONCO
CH4 Corventional  [METHAME CH4
H2 Convertional — |HYDROGEMN H2
METHANOL Corwentional  [METHANOL CH40
*

Figura 38. Componentes para el ejemplo de absorcion

Para la eleccion del método termodindmico hay que tener en cuenta varias

circunstancias:

-  Tenemos una mezcla de hidrocarburos (CO, CHy), gases ligeros (Hy) y
sustancias polares (metanol y agua).

- Con respecto a las condiciones de presién y temperatura la torre opera a
presion atmosférica. La temperatura a lo largo de la torre estard entre 25 °C'y

80 °C, las temperaturas de las corrientes de entrada.

Al aparecer compuestos polares si queremos usar ecuaciones de estado deben ser
ecuaciones de estado modificadas para tratar con compuestos polares. Aspen dispone de
estas ecuaciones de estado pero, extrafiamente, no con parametros de interaccion para
compuestos polares. Deben buscarse datos experimentales para ajustarlos. Por otra
parte, los métodos basados en coeficientes de actividad también son aplicables, pues
tratan facilmente mezclas con compuestos polares y son apropiados a bajas presiones.
Sin embargo, debemos tener en cuenta que el CO, CH; y H, son compuestos
supercriticos a la temperatura que operara la torre. Ello implica que si usamos métodos
basados en coeficientes de actividad tendremos que usar coeficientes de Henry para

dichos compuestos para caracterizar su equilibrio con el agua y el metanol.
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Ya que entre el metanol y el agua no aparecen dos fases liquidas, cualquier
método basado en coeficientes de actividad puede sernos 1til, por ejemplo, el método
Wilson. Este método usa la ecuacion de estado de los gases ideales para la fase vapor.
En la Figura 39-izquierda se muestra la seleccion del método Wilson y a la derecha se
muestran los pardmetros de interaccion del método Wilson para el metanol y el agua,
validos entre 25 y 100 °C, abarcando las condiciones de temperatura en la torre.
Légicamente, no tiene parametros de interaccién para compuestos supercriticos, cuyo

equilibrio modelaremos usando constantes de Henry.

Input |JDatahanks |

Parameter: I\-\-"I L50M D ata set: I‘I

— Temperature-dependent binary par
JGlobal| Flowshest Sections | Referenced |
Component i WATER =1 =
 Property methods & models———— Property method: Comparent | || METHANOL = -
Process type: AL = |W|LSUN j‘ ----- | Temperature units | ©
Base method: WILSON =) | [ I~ Modify praperty modsls %aurce VLEIG
Henry companents: hd W apor EO S ESIG - ] 0430000000
— Petraleum calculation options [tz ek 1 = i 2030200000
Free-water method: | STEAM-TA [+ | Uieilimznmer | GhiwILSOF =] Y 2137440000
Whater solubility: 3 =] [5ts set: 1 :|I e 448 6788000
[liguid enthalaes [HLEEES LI El h.0
— Electralyte calculation optians Wil VLM = CJI 0.0
Chemistry 1D I - I o Ml gt g Dl 0.0
¥ Use tue-componerits I= | Bayrting corestion _L p.o
™ | Weeliap reference-state enthalan TLOWER 24,33000000
L~ | [TUPFER 100,0000000
/ EW i
. EJI 0.0
Rango validez = =
i X ., roperty units:
parametros interaccion

Figura 39. Izquierda: seleccion del método Wilson. Derecha: Parametros de interaccion
del método Wilson.

Para usar las constantes de Henry con el método Wilson debemos especificar
qué compuestos de la simulacion queremos modelar con constantes de Henry. Para ello
en el navegador de Aspen nos dirigimos a la carpeta Components—Henry Comps y
pulsamos en New. Pulsamos OK y pasaremos a una pantalla donde apareceran todos los
compuestos que hemos introducido en la simulacién (Figura 41). De ellos, debemos
seleccionar aquellos cuyo equilibrio queremos modelar usando constantes de Henry, es
decir, los compuestos supercriticos: CO, CH4 e H; (Figura 42). Una vez hecho esto en la
siempre en la carpeta Properties—Parameters—Binary interaction—Henry-1
podremos ver para cada par soluto-solvente las correlaciones de las constantes de Henry
que dispone Aspen Plus. En este caso Aspen Plus dispone de constantes de Henry para
todos los pares soluto-solvente entre CO, CH4, H,; con metanol y agua.
Lamentablemente el rango de validez de algunas de esas correlaciones no abarca el
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rango de temperatura dentro de la torre. Se necesitarian datos experimentales para
expandir su validez.

B D

I
|@ Henry Comps

= ]« 1)

— Dbject manager

Marmne Status

..... £ Assay/Blend

----- () Light-End Properties
M-C1 Petro Characterization
) Pseudocompanents

Create new |D | x|

Enter |D:

Attr-Comps

UMIFAC Groups

...... £ Comp-Groups - 0K I Cancel |
- Comp-Lists P
=3 Fropeties
@ Specifications

Propery Methods
Estirmation Mew... | Edif | ElEtE | [Sapy |
Molecular Structure
Parameters Eeranme | Hide | Heves | EEsE |

£ Pure Component

Figura 40. Especificacion de los compuestos de Henry en la simulacion (Paso 1).

[@ HC =] |§E = <2=|-P| ﬁ"ml vlﬁl CI|@| EI EI a“'|f| X|
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LightEnd Froperties
Petro Characterization
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Aftr-Comps

) Moisture Comps
UMIFAC Groups
Cormp-Groups

Figura 41. Especificacion de los compuestos de Henry en la simulacion (Paso 2).

— Select Henry component

—Awvailable components——

H
METHANOL

BHEN

— Selected components —

Cnmn-Grnnns

Figura 42. Especificacion de los compuestos de Henry en la simulacion (Paso 3).
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Figura 43. Constantes de Henry entre los compuestos supercriticos y subcriticos.

Jﬁloball Flowsheet Sections | Referenced |

— Property methads & models—————  Property method:
Frocess type: ALL LI IWILSDN LI _I
Baze method: WILSON || [ [~ Modify property models
L Henmy components:l HCA1 hd apon IS m

~ Petroleum calculation options Dataset 1 E
Free-water method: |STEAM-TA [ ] Liguid gamme: | GMWILSOR =
wiater solubility: 3 = Dataset 1 E

Liguid emthalpes |HLM:=ES vl

— Electrolyte calculation options Liguid volume: WL -
Chemiztry 1D: I - l | st of g

¥ Use true-components I= | Paprting|coreciion
™ | W=, refereree-shate enthial o

Figura 44. Especificando el uso de constantes de Henry en la simulacion.

El ultimo paso para especificar el uso constantes de Henry con métodos de
coeficientes de actividad es elegir en el campo Henry Components el grupo de
compuestos supercriticos que anteriormente creamos (Figura 44).

3.2 Simulacién del absorbedor con el modelo Radfrac

Para simular el absorbedor usamos el modelo Radfrac. Es posible usar multitud
de iconos para el modelo Radfrac, como se muestra en la Figura 45-izquierda, aunque es
importante entender que el uso de un icono es un detalle meramente estético y no afecta
a las funcionalidades y usos que se le pueda dar al modelo Radfrac. No obstante, es
conveniente elegir un icono correspondiente al uso que se le est¢é dando al modelo
Radfrac para diferenciarlo de otras unidades de proceso.
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Figura 45. Conectando las corrientes al modelo Radfrac como absorbedor.

Aunque hayamos usado el icono de absorbedor, los puertos del modelo Radfrac
siguen siendo los mismos que cuando se uso para destilacion (Figura 45). En este caso
conectamos dos corrientes al puerto de alimentacion, correspondientes al gas a limpiar
(V-IN) y al caudal de absorbente (L-IN). La corriente de salida del gas (V-OUT) la
conectamos al puerto superior, al cual Aspen Plus se refiere como Vapor Distillate,
aunque no vayamos a simular una columna de destilacion. La corriente de salida del
absorbente liquido (L-OUT) la conectamos al puerto inferior, al cual Aspen Plus se

refiere como Bottoms.

Nota: Para cambiar el nombre de una corriente pulse sobre ella con el

boton derecho y elija Rename Stream.

Es posible desplazar el puerto asociado a cada corriente alrededor de un icono,
en este caso, para hacer mas intuitiva la apariencia del absorbedor. Para ello colocamos
el cursor (en forma de flecha, fuera del modo Material streams) sobre el puerto donde
estd conectada la corriente y mantenemos pulsado el boton izquierdo. El cursor se
transformara en una doble flecha permitiéndonos desplazar el puerto de la corriente por
el contorno del icono. De esta manera la vista del absorbedor quedaria como en la
Figura 45-derecha.

Almportante: Desplazar el puerto no cambia el tipo de puerto al que esta
conectado una corriente. Para ello, pulsamos el boton derecho sobre la corriente y

elegimos Reconnect Destination.
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A partir de los datos de la tabla 3 podemos especificar la corriente del gas a
limpiar (V-IN). De la corriente de absorbente (agua) (L-IN) podemos especificar su
presion y temperatura pero no conocemos su caudal, que dependerd del niimero de
etapas usado en la torre, con el fin de conseguir la concentracion de metanol deseada en
el gas purificado (V-OUT). Hemos comentado que el diseno suele realizarse para 1,5
veces el caudal minimo, y este ultimo se podria obtener por tanteo simulando la torre
con un numero muy alto de etapas. No obstante, operar la torre en condiciones tan
extremas suele dar problemas de convergencia. En nuestro caso vamos a fijar el nuimero
de etapas en la torre y calcular el caudal de absorbente necesario.

En primer lugar vamos a configurar el modelo Radfrac. En la pestaia
Configuration especificamos que no existe ni condensador ni hervidor (elegimos none,
en los campos Condenser y Reboiler, Figura 46-izquierda). Finalmente, vamos a elegir
arbitrariamente 15 etapas de equilibrio.

En la pestaia Streams (Figura 46-derecha) la corriente de absorbente (L-IN) la
alimentamos en cabeza de torre (etapa 1) mientras que la corriente de gas (V-IN) la
alimentamos en el fondo de la torre (etapa 15). En ambos casos elegimos como
convencion On-Stage.

Finalmente en la pestafia Pressure especificamos que la presion de la primera
etapa (Top Stage/Condenser) es de 1 bar. Al no especificar pérdidas de carga esto
implica que la columna entera opera a presion atmosférica.

JEDnﬁgutalioanStreamsliEF'ressurel Eondenserl Heboilerl 3-F'hase| +/ Canfiguration Js“‘?amslap'essu'e Eondenser || Febafen | - @hase

— Setup option: — Feed stream:
Calculation bype: - Mame Stage Convention
Mumber of stages: 15 E Stage wizard I » [N 15 On-Stage
LI 1 On-Stage

Condenser: Mone

Fieboiler: MHore

Walid phazes: W apor-Liguid

Cohvergence: Standard

— Product stream:

— Operating specification

Name Stage Phase Basis Flows
-OuT 1 Wapor Male
CouT 15 Tiquid Mok

L

Feed basis

“h L
I [
Rl (K
i

Free vaater el ratic:

Figura 46. Configurando el modelo Radfrac como absorbedor.

Para llevar a cabo la simulacion s6lo nos queda especificar el caudal de agua,
pero ;como determinamos el caudal necesario para conseguir 100 ppm de metanol en el
gas a la salida? Obviamente, puede hacerse por tanteo. Por ejemplo, especificamos 50

kmol/h de agua y realizamos la simulacion de la torre. En la Figura 47 se muestra la
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composicion del gas a la salida, donde se observa que la concentracion molar de
metanol es de 3,5%. Por tanto, el caudal de agua debe ser mayor para recuperar mas
etanol y disminuir la concentracion hasta 100 ppm.

Maleﬁall Wl Eurves I Wk Eunves I Eefa Eurves I Bl Eumves I

Dizplay: IStreams ;I Format: IGEN_M LI Stream Tablel
[-out ;Ih =l
27

Temperature C

Fressure bar 1.000
apor Frac 1.000
fole Flow kmal/hr 203,570
b azz Flow kgthr 4167,193

‘alurne Flow cumdhr 5345.475
Enthalpy  MMkcal/hr -4.704
fale Flow kmol/hr

WATER 16.478
co 103,939
CH4 29,999
H2 40,000
METHANOL 7.095
ole Frac
WATER 0,081
co 0,540
CH4 0,147
H2 0,196
—— —
| METHANOL 0.035 ]

Figura 47. Corriente de gas a la salida usando 15 etapas y 50 kmol/h de agua

G

Nota: Para que se muestre la fraccion molar de los componentes en los
resultados de las corrientes hay que dirigirse a Setup— Report Options y después en la
pestania Stream marcar Mole dentro del cuadro Fraction Basis.

|0 Fieport Options LI I LI _|<::I _|-’ ﬁlmﬁl @ El El J—'—“ 71X
= Seup General | Flaveshest | Blockl JSlleam' Property | aDA I
------- #® Specifications
....... & Simulation Options V¥ Generate a standard stream repork ¥ Include stream descriptions

------- #) Stream Class
H-C  Substreams

— Itemnz to be included in stream report

@ Costing Opt Flow basis — Fraction basis Stream format
"""" astn 1ans I l
-0 Strearr? Pr?ce " Mole TFF: JGEN_M =
H-H Units-Sets [~ Mass ™ Mass ¢ Standard [80 column)
------- Custom Units [~ Stdligvolume | | [T Stdligvolume | | ¢ wide (132 column)
----- # Report Options

V' Sort streams alphanumenicaly

H- ¥~ Componems V¥ Components with zero flow or fraction

- Propeties

Eﬂ""@ Flowsheast Include Stleamsl Exclude Streamsl Froperty Sets | Cormponent .&ttlibutesl

- Streams

H-34 Blocks Stream Mames | Eatch Operation | Supplemertary Stream |
------ £ Utilities

Figura 48. Pantalla de selecciéon de opciones para la presentacion de resultado de
corrientes
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Si se simula con 100, 150, 200, 250 y 300 kmol/h de agua, la fraccion molar de
metanol en el gas de salida se reduce hasta 1,4%, 0,5%, 0,2%, 395 ppm y 70 ppm,

respectivamente. Por tanto, el caudal necesario debe estar entre 250 y 300 kmol/h.

Acotando la soluciéon, podemos determinar su valor exacto usando
especificaciones de disefio. Dicha especificacion de disefio puede configurarse en el
propio modelo Radfrac, como ya se mostr6 anteriormente. No obstante, Radfrac es una
excepcion ya que es el inico modelo de Aspen Plus que tiene especificaciones de disefio
propias. Para cualquier otro equipo deben usarse especificaciones de disefio genéricas
que estan disponibles en Aspen Plus. En este caso, vamos a usar dichas especificaciones

de diseno genéricas en vez de las que dispone el modelo Radfrac.

3.3 Definiendo especificaciones de disefio genéricas en Aspen Plus

Para definir una especificacion de disefio genérica nos dirigimos a la carpeta del
navegador de Aspen Flowsheet Options—Design Specs y pulsamos New (Figura 49).
Nombramos la especificacion de disefio de manera que sea intuitivo saber cudl es el
proposito de la especificacion. En este caso, se ha elegido el nombre REC-MET, ya que
esta asociada a la recuperacion del metanol. Después pulsamos OK y aparecerd una
pantalla parecida a la Figura 50.

|@ Design Spec ;I I%jg I ;I :I:I ﬁ“A" j' 2' @ i

& Setup

M Components
4 PFroperies w
- Flowshaset
A
&
i |

— Object manager

Mame Statuz

Streams

Blacks Create new ID | x|

|tilities

.H.H.H.H.HH

£ PReactions Enter [D:
- Convergence '
i |

Flowsheeting Options |F|EE-MET|

: Design Spec
£ Calculator

-] Transfer ’TI e |
) Stream Library
{1 Balance

-] Measurement
-] Pres Relief e |
() Add Input
H-£1  Model Analysis Tools SRS |
H-] EO Configuration

[l T o P PO - PO,

Edit | [elete | [Eapy |

Hide | Heyeal | Easte |

il

fml

Figura 49. Creacion de una especificacion de diseio genérica

La especificacion de diseno se llama algunas veces controlador en el argot de
simulacion debido ya que se basa en la manipulacién de una variable para mantener
(controlar) otra en un valor fijo, pero todo ello dentro del marco de una simulaciéon en
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regimen permanente. Para definir la especificacion de disefio es necesario seguir tres
pasos, correspondientes a las tres pestafias asociadas a la especificacion de disefo
(Figura 50):

- Pestana Define: se define la variable que se desea controlar. En este caso, la
fraccion molar de metanol en el gas de salida del absorbedor.

- Pestafia Spec: se especifica el valor al que se fija la variable controlada. En
este caso, 100 ppm

- Pestana Vary: se especifica la variable manipulada y el rango de variacion.
En este caso, el caudal de agua introducido al absorbedor entre 250 y 300
kmol/h.

[z RECHET = B E [mercear =] &]=] <<|[an o e o e N e P |
H-GA Setup ;-;DelineliESpecliirVary | Fortranl Declarations | E0 Optiong I
] Components

& Properties
-3 Flowsheet Flowsheet variable| D efinition
' @ Streams Y

1 Blocks ‘I I
Utilities :
g Reacions Create new variable | x|

H-(4 Convergence
[—j_QJ Flowsheeting Options

| »

Enter wariable namne:

[_j_QJ Design Spec |METDUT
= REC-MET

o  Input
] Results Ok I Cancel I

(@ EOVariahles

@ ECQ Input
-] Calculatar New... | Exdit | Delete | Eapy |
- Transfer
() Stream Library MoveUpl MoveDownl Easte |
{1 Balance :

Figura 50. Creando la variable a controlar

Para definir la variable a controlar en la pestafia Define pulsamos en New y
nombramos dicha variable apropiadamente. En la Figura 50 se ha elegido el nombre de
METOUT. Después pulsamos el boton OK y aparecera una ventana (Figura 51-
izquierda) que debemos usar para apuntar a la variable que acabamos de crear. Para
facilitar la busqueda a la izquierda aparece la seccion Category, que nos permite
restringir la busqueda por tipos de variables. Ya que la fraccion de metanol es una
variable asociada a la corriente de gas a la salida (V-OUT), restringimos la busqueda a
variables asociadas a corrientes (Streams). A la derecha se afina el tipo de variable al

que se apunta usando diferentes campos:

- Type: Indica los tipos de variable disponibles, restringidos a la categoria
seleccionada. En este caso elegimos Mole-frac, para referirnos a fraccion
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molar. Debe recalcarse que en la parte inferior de dicha ventana aparece una
nota descriptiva cada vez que pasamos por encima de un tipo de variable
(Figura 51-izquierda).

- Stream: Elegimos la corriente a la cudl vamos a referir el tipo de variable
seleccionado. En este caso elegimos V-OUT.

- Substream: En nuestro caso dejamos siempre MIXED.

- Component: Elegimos el componente de la corriente seleccionada en
Streams al cual vamos a referir el tipo de variable seleccionada en 7Type. En
este caso, metanol.

Finalmente quedard una pantalla como el de la Figura 51-derecha, donde queda
claro que la variable MET-OUT hace referencia a la fraccion molar del metanol en la
corriente V-OUT. Una vez terminado, pulsamos Close y la variable ya definida

aparecera en una lista, con su definicion, como se observa en la Figura 52.

[®)/ariable Definition | x| variable Definition | %
— Select a variable category and reference i Select a variable category and reference
o [oMETOUT — Reference —————————————— " [ HETOUT — Reference —————————————
ariable name: I- - - ;I ariable name: IJ vl o MoleFrac B
Category————————— Stream-/ar - [ Categary | ooy W-OUT hd
I ole-Flow — —
Al Al Substream:  |MIXED hd
" Blocks M azs-Flow € Blocks Component m
Mass-Frac :
[ (% Sheams l Stvol-Flow & Streams
» Stdval-Frac
" Madel Utility ShreamMec € Model Utility
" Physical Property Parameters gﬂg??mp\[,%% " Physical Property Parameters
. Carnpattr-iar .
" Reactions / Compatt-ves = Reactions
/ PSD-ar
- PS50 | :
—EO input II Heal-D?Jct:y 1 ~EQ input
Open varable: / whork-Power Open variable:
Dessrintin: Heat-Temp R
escription: / Heat-T-End o Description:
/ Qe |
Tec hd
N> | Close | N> Close
l8ccess a component male fraction. etz you zelect the component (D,

Figura 51. Definiendo la variable a controlar, paso 2.

JDeﬁneli;‘ Spec I wary I Fortran I Declarations EO Options

Flawsheet wariable|Definition
METOUT tole-Frac Stream="-0UT Substream=M<ED Component=METHAMNOL
*
<1 i

Figura 52. Variable controlada ya definida
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Si pulsamos en la pestafia Spec aparecen 3 campos (Figura 53):

- Spec: especificamos qué variable queremos controlar. Para ello nos
apoyamos en la variable anteriormente definida en la pestaia Define.

- Target: valor de disefio al que fijamos la variable introducida en el campo
anterior

- Tolerance: méximo error absoluto permitido entre el valor fijado en Target y
el calculado en la simulacion.

Se recalca nuevamente que en la parte inferior de la ventana aparece una nota
explicativa de cada campo cada vez que se pulsa en uno de ellos (Figura 53). La Figura
54 muestra los campos rellenos para especificar que la fraccion molar de metanol sea de
100 ppm (debe especificarse en tanto por uno) con un error de 5 ppm (error absoluto del
5%, que es aceptable para el rango de concentracion en el que nos movemos).

+f Define wSpec |iiVary | Fortran Declaratiors ED Optiohs

Design specification expression:

Spec: ]

Taiget:

Tolerance:

/

'§|390|f|cal|0n. Constant, o Fortran expression in tems of Flowsheet vars on Define / Fortian sheets. Right-click to select
ariable List, then use drag-and-drop to copy variables defined on Define sheets.

Figura 53. Pestaiia para especificar el valor de la variable controlada

o Define JSpec |ii\~‘ar_l,l I Fortran | Declarations I EQ Options I

Desgign specification expressions
Spec: METOUT
Target: 0.0001
Tolerance: 0.000005

Figura 54. Valor de disefio
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Finalmente queda por especificar la variable manipulada en la pestana Vary. En
la Figura 55 se muestra como se especifica que la variable manipulada sea el caudal de
la corriente de agua (L-IN) con un rango de variacion entre 250 y 300 kmol/h, donde
sabemos que esta la solucion. En el campo Type de Manipulated Variable elegimos
Stream-Var. Este tipo de variable nos permite acceder a variables globales de la
corriente como temperatura, presion, caudales totales, etc. En Variable elegimos Mole-

flow que hace referencia al caudal molar total de la corriente.

Limite inferior y
superior de la variable
Definicion de la variable manipulada
manipulada \ i
J'Definel tpec J‘.'a[_-,- | Fartran | Declarations EQ Options

—Manipuldted varable———— [~ Manipulated wariable i

Type: Shreanfar vl Lower: | 250 /
Strean: LM vl Upper: |300

Substream: | MI<ED Step size:
Vaniable: $& [MOLEFLOW = I M aRimum step size:
Units: — Report labels
Line 1: Line 2: Lire 3 Lire 4:
Unidades a las -] !
—ED input

que se refiere el
limite superior e
inferior

Open waniable:

Drezcription:

Figura 55. Variable manipulada ya especificada

A Importante: en el campo Type existe un tipo de variable que es Mole-flow.

Este permite referirse al caudal de uno de los componentes de la corriente. Si se usase

este tipo de variable debe tenerse en cuenta que con la especificacion de disenio

cambiariamos el caudal de un componente en una corriente manteniendo los caudales

del resto de componentes constantes. En nuestro caso la corriente L-IN solo tiene un

componente, el agua, y usar el tipo de variable Stream-var y Mole-flow es indiferente.

Una vez que hemos definido completamente la especificacion de disefo

podemos ejecutar la simulacion.

A Importante: Antes de empezar la simulacion debe asegurarse que el valor
de la variable manipulada introducido en la simulacion esta dentro del rango definido
en la pestaria Vary, pues de otra manera aparecera un error al ejecutar la simulacion.

Esto es asi porque el algoritmo de convergencia parte del valor introducido en la
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simulacion para comenzar las iteraciones y por tanto, no puede estar fuera del rango

especificado.

En la Figura 56 se muestran las corrientes de entrada y salida del absorbedor
una vez que la simulacion ha convergido. Para conseguir 100 ppm de metanol en el gas
a la salida se necesitan 290,1 kmol/h de caudal de agua, recordando que este resultado
es valido para una torre con 15 platos. Si hubiésemos elegido mas platos en la torre el
caudal de agua necesario hubiera sido menor. Se deja en manos del lector comprobar
como varia el caudal de agua necesario en funcion del niimero de platos totales en la
torre.

Il Stream Resultz d I%jg I ;I «l*l ﬁ“ﬂesults 'Izl l_l|@| gl EI *lﬂl X|

E Streams Material | hfieat | e | il ErvEs | b iy es | FEfra) [Eunes | Bl Eurves:
E- Blocks
EE’I Bl
...... Fesults Summary u Foormat: Im Stieam Tablel
------ Frofiles
...... e T o | ) —
______ Transfer Cosfliciants Temperature C 28,0 a0.0 414 430
...... Dimensionless Numbers Fressure bar 1.000 1.000 1.000 1.000
...... (@ EOYariables apar Frac 0,000 1.000 1,000 0,000
------ Mole Flow kol (| 290,081 200,000 195,537 234544
""" Custom Stream Results Mass Flow kofhr 5225690 263,955 923,220 G
Bl Comvergence Slume Flow cum?hr 5258 5872411 5113.200 5908
-G Flowshesting Options
S-@ Design Spec Enthalpy  MMkealhr | 19,794 4314 4312 BENES
m EEC-MET tdole Flove kenol/hr
-3 Results Summary WATER 290,081 16,623 274 568
co 110,000 109,997 0,003
CH4 30,000 29,993 0.001
H2 40,000 39,933 0.001
METH&MNOL 20,000 0020 15,980
hole Frac
WATER 1.000 0079 0932
co 0,550 0563 11 PP
CH4 0,150 0153 4 PPM
H2 0,200 0.205 4 PPM
METHANOL 0,100 l 100 PP l 0,068

Figura 56. Resultados de la simulacion cumpliendo la especificacion de disefio

= Nota: Es posible desactivar una especificacion de disefio para que no se
ejecute en una simulacion. Para ello pulsamos con el boton derecho sobre la
especificacion de disenio y seleccionamos Desactivate (Figura 57). Aparecera una d en
color verde sobre la especificacion indicando que estd desactivada. Para activarla de

nuevo volvemos a pulsar con el boton derecho sobre ella y pulsamos Activate.
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Figura 57. Desactivacion de una especificacion de disefio
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