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Caso 6

OBJETIVO

El objetivo de es la recuperacion de etanol y n-hexano con una pureza superior
al 95%, de una corriente alimento constituida por una fraccion molar de etanol de 0.65 y
una de n-hexano de 0.35. Para ello disponemos de dos columna de destilacion que
pueden trabajar con una relacion de reflujo maxima de 10 y una presion entre 1 y 10
atm.

PROCEDIMIENTO:

En primer lugar realizaremos la simulacion de la primera corriente con una
ShortCut (DSTWU), con lo que podemos obtener datos para resolver la columna
RadFrac. Para facilitar el trabajo, consideramos la utilizacion de un duplicador
(Manipulators — > Dupl ) para poder utilizar una corriente, de las mismas
caracteristicas, como entrada a la columna DSTWU y Rad Frac.

DESTASHO

FEED15SHO RESIMSHO

B2

DUFPL

Posteriormente se indican los componentes que participan en la simulacion:
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Después indicamos el modelo termodinamico a utilizar. En este caso se ha
considerado adecuado un modelo de coeficiente de actividad Unifac, ya que tenemos un
componente polar, el etanol, y el modelo Peng Robinson no simula bien este tipo de
compuestos.

Para verificar que en esta mezcla existe un aze6tropo, se representa los datos de
equilibrio. (Tools — Anélisis — Property — Binary). Se indica el tipo de
gréfico T-xy y la presion a la que se quieren obtener los datos (se ha indicado una
presion de 1y 10 bar).
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Como se observa en la representacion el sistema etanol,n-hexano forma un
azeotropo. Para una presion de 10 atmdsferas la composicion del azedtropo es de una
fraccion molar de etanol de 0,5 y para 1 atmdsfera la composicion es de 0,337 de etanol.

La forma de separar los azedtropos, para este sistema, es utilizar una primera
columna a baja presion (1 atmdsferas) y posteriormente una columna a alta presion (10
atmosfera). De la columna de baja presion se obtiene, como producto de fondo, etanol
de gran pureza, y por cabeza se obtiene el azedtropo correspondiente. En la columna de
alta presion se obtiene, como producto de fondo, hexano de gran pureza, y por cabeza se
obtiene el azedtropo correspondiente.
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Para la primera columna, a baja presion, en la simulacion de la Shortcut
indicamos una relacion de reflujo inicial de 6 (inferior a la maxima fijada como 10).
Después indicamos la recuperacion del componente clave ligero (hexano) en un valor
muy alto (el mayor ndmero posible que permite el programa es 0,99999999) y el
componente clave pesado es el etanol. Para fijar la recuperacion debemos de realizar el

siguiente célculo:

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

»
>

Azedbtropo 35 Kmol hexano (Xp"=0,663)
X Kmol etanol (Xp°=0,337)
—>

65 Kmol etanol
35 Kmol hexano

»
>

(65-X) Kmol etanol

o Calculo del caudal de destilado

Aplicando la siguiente regla de tres:

35 Kmol hexano 0,663 }

¢ (destilado total) 1

Destilado total: 52,79 Kmol

o Calculo del caudal de etanol en el destilado

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

etanol en el destilado 17,79

- =0,274
etanol alimentado 65

pérdida de etanol por cabeza =
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Para la simulacion en Aspen, pondremos un valor superior a éste tedrico (por
ejemplo 0,3).
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Posteriormente indicamos las condiciones de la corriente de entrada (25°C, 1 atm,
fraccién molar de etanol 0,65 y fraccion molar de n-hexano 0,35).

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

Ds(@| S| tol| we|| il-r[s)|<[o] b ] »[0[u] =] @ = @
a2 G T Y S|alm|E = |a]| sl
| ot Bl BN GErE  a r

w3 Setup JSpecifinalinns] Flash Options } } ] EO Options: }
4 (¥ Components
4[] Properties Substieam name: | MIXED -
= Streams State variables Compasition
| 10 — |Tempe|atu|e j ‘MO\E'FIEC jl J
E (LT ol . 5 jv Component Value
EO Variables
-] DESTISHO Pressure - Dl SMEHHD 055
w1 FEEDISHO hm N-HEX-01 0.35
#-[] RESILSHO
=¥ EBlocks
#-M Bl Total flow Muole hd
=04 2 [ kenclehe -
(7] Reactions
® ] Conwergence
# -] Flowsheeting Options
£ Model Analysis Tools
-] ED Configuration
#-3  Resuls Summary
Total: |1
Lets you type the companent flow, fraction or concentration. See Help.

Input Complete

™ Mixers/Spliters | Separators | Heal Exchangers | Columns | Reactors | Pressue Changers | Manipulators | So
Material T M T e

STREAMS Mizer F5plit S5t

For Help, press F1

0 59 Caso 6 a0 é Caso & (BUENG) - Mic.., [N

Al resolver aparece un error, que indica que la relacion de reflujo minima
calculada es negativa. Esto quiere decir que la separacion es tan fécil, que sin reflujo
seria capaz de conseguirse. Aun asi, Aspen indica un valor de relacion de reflujo
minima de 0,1. Los resultados obtenidos son:
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Caso 6 1° Columna

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

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

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

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

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

| Aspen Plus - Caso 6 1° columna - [Block B1 (DSTWU) - Data Browser]
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Distillate temperature; 278112865 |
p [Bottam temperature: 77 9763243 '|=C §v|
Diztillate to feed fraction: 0,545
HETP:

Conocido el numero de pisos, la relacion destilado carga y el piso de

alimentacion podemos simular la separacion utilizando la columna Radfrac.
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Caso 6 1° Columna
Stream ID 1 DEST1RAD DEST1SHQ FEED1SHQ FEED2RAD RESI1RAD| RESI1LSHO
Temperature |C 25,0 58,2 57,8 25,0 25,0 78,3 78,0
Pressure bar 1,013 1,013 1,000 1,013 1,013 1,013 1,000
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
Mole Flow kmolhr 100,000 54,500 54,500 100,000 100,000 45,500 45,500
Mass Flow kg/hr 6010,688( 3914,547( 3914,547( 6010,688| 6010,688| 2096,141| 2096,141
Volume Flow | cumhr 8,354 5,938 5,934 8,354 8,354 2,965 2,963
Enthalpy MMkcal/hr -5,957 -2,864 -2,865 -5,957 -5,957 -2,938 -2,938
Mole Flow kmoVhr
ETHAN-01 65,000 19,500 19,500 65,000 65,000 45,500 45,500
N-HEX-01 35,000 35,000 35,000 35,000 35,000 trace trace
Mole Frac
ETHAN-01 0,650 0,358 0,358 0,650 0,650 1,000 1,000
N-HEX-01 0,350 0,642 0,642 0,350 0,350 trace 8 PPB

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

Una vez conseguido el etanol practicamente puro utilizaremos una columna a
alta presion para separar el n-hexano. En primer lugar colocamos una bomba para
aumentar la presion hasta un valor de 10 atmosferas. Posteriormente colocamos un
duplicador para facilitar la simulacion con la Shortcut y posteriormente con la RadFrac.
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Para simular la bomba simplemente es necesario indicar del equipo que se trata y
la presion de descarga.
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Para la simulacién de la Shortcut indicamos una relacién de reflujo inicial de 6
(inferior a la méaxima fijada como 10). Después indicamos la recuperacion del
componente clave ligero (etanol) en un valor muy alto (el mayor nimero posible que
permite el programa es 0,99999999) y el componente clave pesado es el n-hexano. Para
fijar la recuperacion debemos de realizar el siguiente calculo:
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Datos iniciales:- Composicion y caudal de la corriente de destilado de la 1° columna
- etanol en el residuo: 0 Kmol.

»
>

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

— >

19,50 Kmol etanol
35 Kmol hexano

»
>

(35-X) Kmol n-hexano

o Calculo del caudal de destilado

Aplicando la siguiente regla de tres:

19.5 Kmol etanol 0,5
¢, (destilado total) 1

Destilado total: 39 Kmol

o Calculo del caudal de n-hexano en el destilado

n-hexano en el destilado = Destilado - Xp° = 39-0,5= 19.5 Kmol

0 Célculo de la pérdida de n-hexano por cabeza

n - hexano en el destilado _ 19.5 — 0557

pérdida de etanol por cabeza = :
n - hexano alimentado 35

Para la simulacion en Aspen, pondremos un valor superior a éste tedrico (por
ejemplo 0,6).
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Al resolver aparece un error, que indica que la relacion de reflujo minima
calculada es negativa. Esto quiere decir que la separacion es tan fécil, que sin reflujo
seria capaz de conseguirse. Aun asi, Aspen indica un valor de relacion de reflujo
minima de 0,1. Los resultados obtenidos son:

Cas0 6 1°Columna

Stream ID BOMBA |DEST1RAIDEST1SHQ DEST2SHO FEED1SHQ FEED2RADFEED2SHO| RESIIRAD| RESIISHO | RESI2SHO
Temperature |C 25,0 59,4 58,2 57,8 1336 25,0 25,0 59,4 783 780 166,6
Pressure bar 1,013 10,133 1,013 1,000 10,133 1,013 1,013 10,133 1,013 1,000 10,133
Vapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
MoleFlow | kmol/hr 100,000 54,500 54,500 54,500 40,500| 100,000/ 100,000 54,500 45,500 45,500 14,000
Mass Flow | kghr 6010,688| 3914,547| 3914,547| 3914,547| 2708,067( 6010,688| 6010,688| 3914547 2096,141| 2096,141| 1206,480
Volume Flow | cum/hr 8,354 5,950 5,938 5,934 4,713 8,354 8,354 5,950 2,965 2,963 2,399
Enthalpy MM kealhr -5,957 -2,860 -2,864 -2,865 -2,082 -5,957 -5,957 -2,860 -2,938 -2,938 -0,553
Mole Flow kmol/hr

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

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

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

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

10
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HETF:

Conocido el numero de pisos, la relacion destilado carga y el piso de
alimentacion podemos simular la separacion utilizando la columna Radfrac.
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RESITRAD

11
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Caso 6 1° Cohmnma
Stream I 1 BOMES  |DESTIRAD (DESTISHO |DEST2RAD|DEST2SHO |FEEDIEAD |FEED1SHO |FEEDZRAD |[FEED2SHO |RESIIEADL |RESIISHO |RESREAD |RESLZEHO
Temmperahire E 50 594 582 T8 1336 1331 250 50 na 594 T3 780 166 6 165 8
Precoure b 1013 10,133 1013 1,000 10,133 10,000 101 1013 10,133 10,133 1013 1,000 10,133 10,000
Wapor Frac 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
Mol: Flowr lanolbr 100,000 54,500 54,500 54,500 40 403 40,500 100,000 100,000 54,500 54,500 45,500 43,500 14 007 14,000
Mass Flowr Lighr 6010688 | 3014547 IRL4 54T 014 54T| 2707506 | 2TOL06T|  G0L0683 | G0L0A623 ) 30L454T( 301454T(  2006,141( 2006141 1207,040) 1206480
Wobmne Floer | omntbr 3354 5850 598 5934 4,712 4,107 8354 8354 5850 5850 2965 2963 2401 2504
Erdhalpy Dibllicalthr -5 957 -3,860 -3 B4 -2 65 -2082 <3083 -5057 =557 -2.860 -3,860 e 2038 -0,553 -0,553
Mole Floar lanoLkr
ETHAH-01 65,000 19,500 19,500 19,500 19,500 19,500 65,000 65,000 19,500 19,500 45,500 45,500 trace trace
H-HEDE0L 35000 35,000 35,000 35,000 20993 21,000 35,000 35,000 35000 35,000 race race 14 007 14,000
Mole Frac
ETHAH-01 0,550 0358 0358 0358 0482 0481 050 0450 0358 0358 1,000 1,000 trace 14 FPE
H-HEDE0L 0350 0,542 0542 0542 0518 0,519 0350 0530 0542 0,542 race 2 I'PE 1,000 1,000
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ese Caso 6
Universidad Simulacion y Optimizacion de Procesos Quimicos
Rev Juan Carlos Trabajo realizado por: M2 Begofia Martinez Serrano

Los resultados obtenidos muestran como el n-hexano se obtiene practicamente
puro en el residuo y por cabeza se obtienen el azeotropo correspondiente a una presion
de 10 atm.

CONCLUSIONES:

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

1° Columna 2° Columna Recuperacion (%)
7 5 7
Relac_lon Presion N Relac!on Presion | N° Pisos | Etanol | n-hexano
reflujo Pisos reflujo
0,5 1 28 0,5 10 34 0,7 40,02
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