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OBJETIVO:

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

PROCEDIMIENTO:

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

Sistema isobutano — n-butano
Datos de equilibrio

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

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

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

Procedimiento 1

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

separador Flash (Separador Flash2).
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Posteriormente damos a ™| Next y le ponemos titulo al caso. Luego
seleccionamos los componentes en la siguiente pantalla:

| Aspen Plus - caso 1 a - [Components Specifications - Data Browser] [._]E]w
"] File Edit View Data Tools Run Plot Library Window Help BEIES
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For Help, press F1
0 B Caso 1 (bUENG) - Mic. B8] caso 1 - Microsoft Word [ Enunciado Casos il Adobe Reader - [051...

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

2 e ey
Find

Marne or Formula Advanced ]

nula y
— Find now
Campanent name or farmula
Cloze

[~ Match orly components beginning with this string
Mew saarch

Databank ‘

De esta forma afiadimos el isobutano y el n-butano a la lista de componentes.
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Una vez que tenemos seleccionados los componentes, dando a Next, nos aparece

la pantalla en la que nos indica los pardmetros binarios de interaccion.
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Una vez que tenemos seleccionados los componentes, dando a Next, nos aparece
la pantalla que permite seleccionar la base de calculo, que en este caso sera Peng-

Robinson.
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Aspen Plus - caso 1 a - [Properties Specifications - Data Browser]
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Input Complet

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

Material T @ e @ h ’
STREAMS Flash?  Flash3  Decanter  Sep Sep2

[Far Help, press F1 C:Y...g FoldershAspen Plus 11.1 Required Input Incomplete:

0 Caso 1 (BLUENO) - Mic. .. caso L - Microsoft word | (23 Enunciado Casos £l Adobe Reader - [051.., @ eLRLc™ @ e 131

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

] L

Required Properties Input Complete

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

=]

Cancel

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

Indicada la base de célculo y los componentes, ya podemos hacer uso de la
herramienta TOOLS——> Analisis ——> Property —— Binary.
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En este momento indicamos el tipo de grafico a realizar (en este caso P-xy) ya
que los datos bibliograficos de partida son datos de presion en funcion de la
composicion. La temperatura de trabajo es de 100,72°C.

| Aspen Plus - caso 1 a - [Binary Analysis]
:| File Edit Wiew Data Tools Run  Library  WWindow Help
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e el R[S | IEE=EEERE

Analysis type: Iny vl Walid phase;
e S— |Vapor-quwd 'l
Compaonent 1: 1S0BLU-01 = ~ Temperature _mm
Component 2 M-BUT-01 |~ R
100,72
— Compaosition »
Basis: Mole fraction |
Component: I1SOBU-1 =
Eomposition—' Range = l—
Lawwer: o
Upper: I — Property option:
Froperty method: LIMIFALC |~
= Points 41—5 Henry components: =
Chemistry | -
~ Increments SRy —
Simulation approach: =
Sawe &z Form Go Cancel
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Procedimiento 2

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

Muen/Spltterr  Separaters | fest Eachngens | Colmr | Mesctors | Frese Changens | Marpuisions | Sobde | User Models |
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Posteriormente damos a ™! Next y le ponemos titulo al caso. Luego
seleccionamos los componentes en la siguiente pantalla:
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| Aspen Plus - case 1 a - [Compenents Specifications - Data Browser] [-_]EJ&

- 8 x

T File Edit View Data Tools Run Plot Library Window Help
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Ci\...q Faldersiaspen Flus 11,1 Required Input Incorplets
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For Help, press F1
nicio B Caso 1 (bUENO) - Mic.,, | B] caso 1 - Microsaft word | (2 Enunciada Casos il Adobe Reader - [051 ..

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

[ = | sy
Find

Mame or Farmula Advanced ]

nula N
— Find row
Component name or formula
Close

[~ Match only components beginning with this sting
Mew search

Databank ‘

De esta forma afiadimos el isobutano y el n-butano a la lista de componentes.
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Una vez que tenemos seleccionados los componentes, dando a Next, nos aparece
la pantalla en la que nos indica los pardmetros binarios de interaccion.
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Posteriormente nos aparece la pantalla que permite seleccionar la base de calculo,
que en este caso serd Peng-Robinson.
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| Aspen Plus - caso 1 a - [Properties Specifications - Data Browser] u[ﬂ]ﬂ
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Volviendo a pulsar Next, el Aspen Plus, nos muestra la pantalla:

] L

Required Properties Input Complete

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

" Erter raw property data

Ok | Cancel

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

Posteriormente se indican las condiciones de la corriente de entrada. En primer
lugar indicamos la temperatura, suponemos una temperatura de 100,72 °C.
Posteriormente indicamos la fraccién de vapor, que pondremos 0, ya que con este valor
la corriente se encuentra en estado liquido. Después indicamos un caudal de alimento de
100 Kmol/h, y una composicion de isobutano (se repite el procedimiento para
composiciones de 0; 0,1; 0,2; 0,3; 0,4; 0,5;0,6;0,7;0,8;0,9;1).
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| Aspen Plus - caso 1 a - [Stream 1 (MATERIAL) Input - Data Browser] [;]@]ﬂ
"] Fle Edt View Data Took Run Plot Lbrary Window Help BEIES
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#-F9 Results Summary
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Tnput Complete
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Material 7 v v v ’
STREAMS Miver FSplt 55pit
[For Help, press F1 I+ .umentos|BegofialGopiCaso 1 Required Input Tncomplete
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Posteriormente se indican las condiciones existentes en el flash. Se indica una
temperatura de 100,72°C y una fraccion de vapor 1.

| Aspen Plus - caso 1 a - [Block B1 (Flash2) Input - Data Browser] [;]@]ﬂ
"] Fle Edt View Data Took Run Plot Lbrary Window Help BEIES
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#-F3 Results Summary
Lts you type the molar vapor fraction. 0.0 for bubble point, 1.0 for dew point. For subcooled iquid or superheated vapor use temperature and pressure speciications, See Help.
< m B
Fequired nput Incomplets
’T Mixers/Splitters | Separators |  HeatExchangers | Coluns | Reactors | Pressue Changers | Maripulators | Solids | User Models |
-
Material 7 v v v
STREAMS Mixer FSpit 55plc
[For Help, press F1 IC\....umentos|Begofia\SopiCaso 1 Required Input Incomplete
nicio B Caso 1 (bUENO) - Mic... | B8] caso 1 - Mirosoft word | £ Adobe Reader - [051.., [ Caso1 =) @@@! 23113

Luego damos a Next y le indicamos al programa que resuelva el caso planteado.
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Input
£ Heurves Required Input Complete
@ Dynamic
@) Block Optio 2 All required input is complete, You can run the simulation now, or you can enter more input. To enter mare input, select Cancel, then select the options
[ Resuts w5/ vouwank from the Data puldonn menu.
@ £Ovariable Run the: simulation now?
@ ECInput
ceptar ancelar
S ()
[0 streamRes
# -] Reactions
@ [ Convergence
# [ Flowshesting Options
#-C Modsl Analysis Tacls
+ -4 EO Configuration
#-3 Results Summary
Lsts you type the molar vapor fraction. 0.0 for bubble point, 1.0 for dew paint. For subcooled iquid or superheated vapor use temperatue and pressure speciications, 5= Help.
<] )
Input Complete
" Mizers/Splitters | Separators | Heat Exchangers | Columns | Reactors | Presswe Changers | Manipulators | Solids | User Madels |
Material 7 e M e ’
STREAMS Miser FSpit 55pit
For Help, press F1 7 aso 1 Required Input Complete:
B Caso 1 (BUENO) - Mic.., | B8] caso 1 - Microsoft word | £ Adobe Reader - [051,., [ Casol | il Aspen Plus -casa t e = Q‘,@@! 23116

Los resultados obtenidos son:

Presion de
rocio (bar)

Fraccion molar Presion de
i-butano burbuja (bar)

0

15,55

15,55

0,1

15,99

15,93

0,2

16,44

16,33

0,3

16,89

16,74

0,4

17,35

17,17

0,5

17,81

17,62

0,6

18,28

18,10

0,7

18,74

18,59

0,8

19,21

19,10

0,9

19,70

19,63

1

20,19

20,19

Posteriormente repetimos el procedimiento con otra base de calculo la ecuacion
de estado RK-SOAVE. En este caso utilizaremos el procedimiento de calculo 2. La
representacion grafica obtenida es la siguiente:
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P-xy for ISOBU-01/N-BUT-01
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Posteriormente repetimos el procedimiento con otra base de calculo un modelo
de coeficiente de Actividad: UNIFAC. En este caso los datos de equilibrio obtenidos

son.

Pressure bar
15 16 17 18 19 20 21 22

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

P-x 100.73 C

P-y 100.73C
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La ecuacion de estado que mas ajusta los datos obtenidos en simulacion, con los
datos bibliogréaficos es la ecucacion de Peng-Robinnson, aunque la bondad del ajuste de
la ecuacion de RK-Soave es aceptable.

En general para la mayoria de los hidrocarburos no polares, la ecuacién de
estado PENG-ROBINSON, suele dar buenos resultados, sobre todo a temperaturas y

presiones no muy elevadas (donde la idealidad del sistema es mayor).
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Caso 1B

OBJETIVO:

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

PROCEDIMIENTO:

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

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

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

X(C2)=0,707

T = 4,449C
P =15atm

Total Pressure latml

S E—— T
X(C2)=0,458

o 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Kilo, Yilo)
Iniversidad
ey Juan Carlos Vapor=liguid Equilibrium Diagram (lsothermal) at 4.44 °C

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

P-xy for ETHAN-01/PROPY-01

P-x 4.44C
Py 4.44C

Pressure bar

Liquid/Vapor Molefrac ETHAN-01
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Si consideramos la separacion de la corriente liquida y vapor a 4,44°C y presion
de 15 atmosferas, las composiciones de las corrientes obtenidas seran:

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

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

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

P-xy for ETHAN-01/PROPY-01

P-x 4.44C
Py 4.44C

Pressure bar

Liquid/Vapor Molefrac ETHAN-01

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

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

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

En tercer lugar se ha realizado la simulacion con el modelo de actividad
Uniquac. La gréafica de equilibrio se muestra a continuacion:
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o P-xy for ETHAN-01/PROPY-01
%] I I
P-x 4.44C

0 P-y 4.44C /ﬂ
g Q / /
) /
Qw e
—_ -
o / /

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

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

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

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

CONCLUSIONES

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

CasolC
OBJETIVO:

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

PROCEDIMIENTO:

Para poder ver la bondad de los distintos modelos termodinamicos, se disponen
de las gréaficas de equilibrio, que se muestra en la figura
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Sistema etano — butano Fthane(1) —Butane (2)
Envolvente fases CaHs Catho

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

| 2 P, 50 :
<) :
g 7 0 o i
H , =] H
é o / — 50 s _?_
5 [s] !
Bt @ :
& 1
E ==l o P Bt S R e LT
5 I ' ] '
Termperature (G} 2 :
o H
& :
P (bar) T(°C) | S TPRTCLPRRNS (7 SORSRRRN Ry ST SR PRSI SR
2,03 0,08 = i :
4,29 21,59 ° ! i
9,08 46,75 ' P i
19,23 75,82 . S i e S
40,70 106,60 i E 1
52,73 113,80 1 i
54,96 111,40 10 ! H
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
X1 (o), Y1({o)
Universidad
Rey Juan Carlos Yapor-|iquid Equilibrium Diagram (lsothermal) at 93.3 °C

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

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

o
S [ [
———Px 933C //
o0 ——— Py 933C
8 /
£3 e
ﬁ _— v
g //
‘4/

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

Como podemos apreciar, la grafica presenta una forma distinta a la esperada, ya
que, segun los datos tedricos, las envolventes se encuentran a presiones de unas 60 atm
mientras que segun la simulacién con el modelo de actividad Unifac se pueden llegar a
presiones de unos 90 bares.

Ademas, para presiones de 60, con el modelo Unifac obtenemos composiciones
de fraccion molar de etano superiores a 0,8, mientras que los datos tedricos no dan
valores de més de 0,7.
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o P-xy for ETHAN-01/N-BUT-01
© I I
—P-x 933C / /

o

Lo — P-y 93.3C / /
_Q / /|
oY /
o
o
20 L~
%)
g /

o

—

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Liquid/Vapor Molefrac ETHAN-01

En segundo lugar se ha realizado la simulacién con la ecuacién de estado Peng-
Robinson. La grafica de equilibrio se muestra a continuacion:

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

P-x 93.3C
P-y 93.3C

Pressure bar

Liquid/Vapor Molefrac ETHAN-01

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

CONCLUSIONES

La base de calculo que mejor ajusta los datos experimentales a los teéricos es la
ecuacion de estado Peng-Robinson.

17



