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Parte |. Presentacion
1.1 Introduccién

El disefio de procesos en la ingenieria quimica es una etapa fundamental en el
desarrollo de cualquier planta o industria quimica. Se trata de la creacién y
configuracion detallada de las operaciones y equipos necesarios para llevar a
cabo una transformacion fisica o quimica de la materia prima en productos finales
deseados.

Segun Warren D. Seider, et al. (2009) en su libro "Product & Process Design
Principles: Synthesis, Analysis, and Evaluation” (Principios de Disefio de
Productos y Procesos: Sintesis, Analisis y Evaluacion), el disefio de procesos se
define como:

"La sintesis, analisis y especificacion de los métodos de fabricacion para convertir
materias primas en productos deseados. La sintesis involucra la determinacién de
qué producto se debe fabricar y la seleccion de una ruta de proceso. El analisis
implica el desarrollo de flujogramas y balances de materiales y energia para
evaluar la factibilidad y el desempefo del proceso. La especificacion implica la
determinacion de tamafos de equipos, condiciones de operacion y configuracion
de las instalaciones."

El disefio de procesos en la ingenieria quimica abarca la planificaciény evaluacion
completa de todas las etapas necesarias para llevar a cabo una produccion
quimica eficiente y segura, desde la eleccion del producto final hasta la
especificacion de los equipos y condiciones de operacion requeridos.

Por otro lado, los simuladores de procesos juegan un papel crucial en la creacion y
formacién de nuevos procesos industriales, asi como en la comprension de estos
procesos por parte de los estudiantes. Estas herramientas computacionales
permiten modelar y simular virtualmente el comportamiento de un sistema de
procesos, lo que facilita la optimizacion, el analisis de viabilidad y la resolucion de
problemas antes de implementarlos en la realidad. También son una valiosa
herramienta educativa para que los estudiantes adquieran experiencia practica en
el disefio y operacion de procesos.

Segun Warren L. McCabe, Julian C. Smith y Peter Harriott (2005) en su libro "Unit
Operations of Chemical Engineering" (Operaciones Unitarias de Ingenieria
Quimica):"Los simuladores de procesos son programas de computadora que
resuelven ecuaciones matematicas que describen el comportamiento de los
sistemas de procesos quimicos. Los simuladores de procesos han tenido un
impacto profundo en la ensefianza de la ingenieria quimica, asi como en el
desarrollo y andlisis de nuevos procesos y en la mejora de los ya existentes."

En términos de creacion y formacion de nuevos procesos industriales, los
simuladores permiten a los ingenieros explorar diferentes configuraciones y
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condiciones de operacién sin incurrir en los altos costos asociados con los
experimentos a escala real. Esto agiliza el proceso de disefio y mejora la eficiencia
de la produccion. Ademas, el andlisis de los resultados de la simulacion ayuda a
identificar cuellos de botella, puntos débiles y oportunidades de mejora en el
proceso.

En cuanto a la ensefianza, los simuladores de procesos brindan a los estudiantes
un ambiente de aprendizaje interactivo y seguro, donde pueden experimentar con
distintas situaciones y evaluar el impacto de sus decisiones en el rendimiento del
proceso. Esto les permite desarrollar habilidades practicas y comprender como se
interrelacionan los diferentes aspectos de la ingenieria quimica en un contexto
realista.

Este manual esta disefiado para apoyar al estudiante en el aprendizaje del uso de
simuladores de procesos, especificamente Aspen Plus. El propésito es
proporcionar una guia detallada y estructurada que facilite el proceso de
aprendizaje y dominio de estas herramientas en el contexto de la ingenieria
quimica y procesos industriales. Este manual tiene varios objetivos y beneficios:

1. Facilitar la comprension: Las herramientas de simulacion son complejasy
tienen multiples caracteristicas. Se busca proporcionar explicaciones claras
y practicas que permiten a los estudiantes entender los conceptos
fundamentales y como aplicarlos en el software.

2. Guiar el aprendizaje paso a paso: Proporciona una secuencia logica de
pasos para realizar simulaciones, desde la creacion del modelo hasta la
interpretacion de los resultados. Esto evita confusiones y ayuda a los
estudiantes a seguir un proceso ordenado.

3. Promover la practica: El manual de simulacion ofrece la base general del
uso del software para que el estudiante pueda realizar ejercicios y
problemas, a su vez pueda practicar y generar experiencia en la utilizacion
de la herramienta. La practica constante es esencial para desarrollar
habilidades efectivas en el uso del software.

4. Fomentar la resolucion de problemas: Teniendo la base del uso de
software permite la resolucion de problemas practicos y desafiantes que
requieran el uso creativo y aplicado del software para resolver situaciones
especificas de ingenieria. Esto ayuda a los estudiantes a desarrollar su
capacidad para abordar problemas reales con herramientas virtuales.

5. Mejorar la confianza y autonomia: A medida que los estudiantes
progresan en el aprendizaje y ganan experiencia, un manual pretende
brindar confianza en su capacidad para utilizar la herramienta de simulacion
por si mismos y resolver problemas complejos de ingenieria.

6. Potenciar el autoaprendizaje: El manual de simulacion puede ser un
recurso de referencia Gtil para que los estudiantes continden aprendiendo y
perfeccionando sus habilidades incluso después de completar cursos
formales.

Manual de simulacién / Verano de la ciencia




XXVIII b/
| ]
DE
| |

Universidad de Guanajuato

Parte 2. Simulacion en Aspen Plus

2.1 Aspen Plus, conocimiento de la interfase.

& @ Escuela Aplicaciones Docume
Aspen Plus es una herramienta de simulacién
ampliamente utilizada en la industria quimica y de Mejor coincidencia
procesos. Su interfaz puede variar ligeramente
, ., Aspen Plus V11
segun la version, pero en general, presenta 1 - Jreind
elementos comunes.

Aplicaciones

Existen varias aplicaciones adicionales en el

paquete de como Aspen Batch, Aspen Plus (G Aspen Plus Dynamics V1 :
Dynamics, asegurese de seleccionar la correcta B¢ customize Aspen Plus V11 >
(ver Figura 2). © set Version - Aspen Plus V11 >
@aspentech Lﬂ PROII to Aspen Plus converter V11 >

Buscar en la escuela y en la web
Aspen Plus (5 a5Pen plus - Ver los resultados dela ,

escuela y de la web

Kl £ aspen plus download >
£ aspen plus v12 >
£ aspen plus v10 >
W; Figura 2. Seleccion de la aplicacion Aspen Plus V11.

Figura 1. Apertura de la interfase de Aspen Plus

Al iniciar el simulador aparece una ventana de inicio que nos mostrara el historial

de archivos guardados, asi como las opciones de un archivo nuevo (ver Figura 4),
seleccione la opcién de archivo nuevo y simulacién en blanco.

® - s .

Il
€ [ B 1y Do g @ W & A © =9 Start Using Aspen Plus

<No Document> - Aspen Plus V11 - aspenONE

What's Examples | Training Models Events Announcements All Community = Support Check for Live Sendto Help
New Content Center  Updates Chat  Support '\l
Exchange / 0O pen
~
./ Open Recent Models New

u New F‘ Esquema medificado 3 decantador.apw
-]
—i iulio 22 2023
— -
Esquema madificado 2.apw
Jjulio 22 2023

Figura 3. Seleccion de un archivo nuevo.
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@ New — (m] X

~ Preview

Blank and Recent Blank and Recent

My Templates... ] ]
Installed Templates
Blank Simulation Blank Batch

Air S ti
ir Separation Process

Chemical Processes
Electrolytes

Gas Processing

Recently Seledted lemplates

Metallurgy
Pharmaceutical
Polymers
Refinery

Solids

User

J

A

Coeme ] [l

Figura 4. Seleccién del tipo de simulacién.

Identificaremos algunas partes importantes de la interface de usuario (ver Figura
5):

® - o -Ne T b 45 Simulation 1 - Aspen Plus V11 - aspenONE — [u] X
Home View Customize Resources Search Excha |ge Eoe @ =
# Cut METCBAR =~ [ Setup Na" Chemistry & Methods Assistant  T2E NIST Mi Analysis 1 NI* l/ I‘ [ Input s
| - T X Pl s . N = [ -
53 Copy %‘ Unit Sets & Components & Customize ) Clean Parameters @ DECHEMA 3 Estimation @] History
Draw Next Run Reset Control Analysis

MERegressicn | ‘ 1

4 Paste 3 Methods Prop Sets | Structure e; Retrieve Parameters ‘ % DIPPR Panel ‘ Report

Properties

Al ltems {OSelection | Petroleum [Nonclwentional | Enterprise Database | Comments |

b g Setup 4
4 [E3 Components Select components
| Specifications
s Component ID Type Component name Alias

[ Molecular Structure
3 Assay/Blend
@ Light End Properties
[ Petro Characterization
2] Pseudocomponents
[@] Component Attributes
[ Henry Comps
[@] UNIFAC Groups
b g Polymers

b g Methods 2

al] EETTR—

Properties

[ Find ][ Elec Wizard ] [ SFE Assistant } [ User Defined } [ Reorder ] Re:

A4

(= ]
DE Simulation

kﬂ Safety Analysis

‘0 Energy Analysis 3

5 lwwo 0 @

Figura 5. Interfaz de Propiedades de Aspen Plus.
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1) La barra de menus: donde estan los principales comandos, asi mismo

2)

3)

4)

5)

algunos se activan dependiendo de la seleccion o espacio sobre el que se
esté trabajando.

El &arbol de menu: aqui se encuentran todas las opciones para modificarse
dependiendo de la parte del simulador o seleccién de equipo una diferente
carpeta estara seleccionada en dicho arbol, en muchas ocasiones es mas
sencillo moverse usando el arbol ya que todas las opciones se suelen
agrupar por operacion unitaria (equipo).

Acceso a la interfase: Aspen Plus tiene organizado la interfaz en areas
independientes la parte de termodinamica y la parte simulacién. Para
acceder a ellas lo hacemos a través de esta seccion. El contenido del arbol
también cambiara de acuerdo con la seccion sobre la que se esté
trabajando.

Pestafia activa: Todas las ventanas estan organizadas por pestafias y
apareceran en el principal cuerpo del programa, dependiendo de la hoja
activa, automaticamente aparecera seleccionada laruta correspondiente en
el arbol. También puede acceder al arbol y al seleccionar una ruta se
cambiara la pestafia existente por la ruta seleccionada, si desea que
aparezca en una nueva pestafia y no cambie la nueva, seleccione el boton
+ junto a las pestafias y estando ahi seleccione la ruta en el arbol.

Estado de la simulacién: Debemos identificar los indicadores de estado
(status), en la parte inferior izquierda sefialara si falta informacién al
archivo, si hubo errores o si la simulacion se realiz6 correctamente.
También observe que dentro del arbol aparecen medios circulos rojos,
esto indica que el llenado de la opcién correspondiente esta
incompleto.

En la barra de menu de inicio identificamos dos partes muy utiles al inicio de cada
simulacion definir el tipo de unidades (SI, ENG, MET, METCBAR) y el botén
siguiente (NEXT) (ver Figura 6) , este botdn resultara muy util para llevarnos a
través de toda la simulacién para guiarnos a través de todo el arbol para completar
la informacion faltante.

l Home Ecc igines u tch Dynamics Plant Data Equation Oriented View Customize Resources Modlify Format Search Exchange
METCBAR |- N_‘) Id ] Control Panel %) Model Summary | | Input S Pressure Relief IF £
ENG |#] Stream Summary ~ | History l*’_"Sensitivity g{} PRD Rating
Next Reset | Datasheets
MET &V Settings || Utility Costs [Z] Report | |2 Data Fit
Cligtooard METCBAR | Run Summary Analysis Safety Analysis

Sinfulation | S|

.

Capital: USD Utilities: USD/Year ®C,| Energy Savings: ____ MW (___ %) GC,

Exchangers - Unknown: 0 OK: 0 Risk: 0 @.

Figura 6. Barra de inicio.

En algunas ocasiones la busqueda de datos de operacion nos puede llevar a
buscar dichos datos en diferentes sistemas de unidades, Aspen nos proporciona la
opcidn de agregar un sistema de unidades personalizado.

Manual de simulacién / Verano de la ciencia




DE
LA

XXVIII \./
-
| ]
| ]
.

Universidad de Guanajuato

Main Flowsheet * - Unit Sets * ] +

Edit Input I View Results Reconcile I Reveal ]

Status

Description
English Engineering Units
Metric Engineering Units
User-defined units set

International System Units

Delete

Home Econc
New Copy I Paste | Export
# Cut METCBAR -
23 Copy * &2 Unit Sets Xaluls RIEE
5 ENG Input Complete
__4 Paste
MET Input Complete
Clipboar, Units
METCBAR Input Complete
Si Input Complete
(A% Create New ID X
Enter ID:
us-1

[ oK I [ Cancel ]

Main Flowsheet _..'{Jnit Sets - US-1 ] +

Copy from sl -
~Temperature related
Temperature K
Delta T K
ke Inverse temperature  7/K
Mass flow kg/sec -
Mole flow kmol/sec v | Pressure related
Volume flow cum/sec - Pressure N/sgm
Flow kg/sec - Delta P N/sgm
Flux cum/sqm-sec - Delta P / Height N/cum
Mass flux kg/sqm-s - Head Jfkg
Gas volume flow cum/sec v Inverse pressure  sqm/N

Figura 7. Creacion de un sistema de unidades personalizado.

Al iniciar el archivo nos solicitara en primer lugar ingresar los compuestos que
vamos a utilizar, escriba el nombre en inglés y con esto se complementara la
informacion (ver Figura 8 ), salvo el ID del compuesto, en este espacio se pueden
escribir los nombres de los compuestos como desee para identificarlos a lo largo

de toda la simulacion (no admite espacios).
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_“Components - Specifications * | +

Select components

@ Selection | Petroleum ]Nonconventional IEnterprise Database IComments

Component |D

Type

Component name Alias

{ Find ] [ Elec Wizard } [ SFE Assistant ] { User Defined } { Reorder }

Figura 8. Ingreso de compuestos

Es recomendable que al momento de buscar los compuestos a utilizar sea a
través de su CAS number. EI CAS number, también conocido como numero CAS
(Chemical Abstracts Service), es un identificador Gnico asignado a sustancias
guimicas y aleaciones para facilitar su identificacion y seguimiento en la literatura
cientifica y en las bases de datos quimicas. Fue creado y es administrado por la
American Chemical Society.

[®) Find Compounds

Compounds | Databanks

- 0 X'z

Search Criteria

) Begins with
Name or Alias: @ Contains
O Equals
Compound class: Al v

Molecular weight:  From To

Bailing point: From To s

Compounds found matching the specified criteria

Find Now

New Search

Help

Compound name  Alias Databank  Altenate name MW

BP<C> CASnumber Compound class

Close

[ Find Compounds - a X

Compounds | Databanks

-Pure component databanks and the search order

Available databanks: Selected databanks:
APESV110 ACIDGAS = APV110 PURE37
APV110 ASPENPCD APV110 AQUEOUS
APV110 BIODIESEL APV110 SOLIDS
APV110 COMBUST APV110 INORGANIC
APV110 ELECPURE APESV110 AP-EOS
APV110 EOS-LIT NISTV110 NIST-TRC

APV110 ETHYLENE
APV110 HYSYS
APV110 INITIATO

APV110 NRTL-SAC
APV110 PC-SAFT

APV110 POLYMER
APV110 POLYPCSF
APV110 PURE20
APV110 PURE22
APV110 PURE24
APV110 PURE25
APV110 PURE26
APV110 PURE27

Close

Figura 9. Busqueda de componentes. Figura 10. Banco de datos de componentes.

En caso de no encontrarse algin componente una primera opcién es
complementar en el dato de bancos seleccionando el banco de compuestos
adecuado como se ve en la figura 10.
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2.2 Seleccién del modelo termodinamico.
Unade las partes medulares del uso de simuladores es la adecuada seleccion del
modelo termodinamico que calculara (predecira) las propiedades y condiciones de
equilibrio de las mezclas en cuestion. Esta parte resulta vital para una buena
simulacion ya que todos los modelos presentan fortalezas y debilidades para cada
caso en particular, es por ello por lo que opta por un modelo u otro dependiendo
de las caracteristicas del problema. En la Tabla 1 se muestra un resumen de
algunos modelos comunes, con su rango de temperaturas y presiones (validos)
asi como sus aplicaciones!. Observe que por ello la selecciéon del modelo

termodinamico es una tarea que debe hacerse con el debido cuidado.

Modelo Rango Ty P Mezcla Aplicaciones Entalpia / Entropia
Grayson- -20 a 450 °C Hidrocarburos con H, y CH, Refinacion, Curl-Pitzer
Streed fraccionamiento Lee-Kessler
pesados
Chao- 29 a 250 °C Hidrocarburos con H, (max. Procesamiento de Curl-Pitzer
Seader 1 a 100 bar 20%) gases Lee-Kessler
Despropanizadora
Desbutonizadora
BK10 40 a 500 °C Nafta C; a C, BTX Destilacion al vacio  Lee-Lessler
0.1 a7bar Destilacion Rice
atmosférica
Columnas BTX
SRK <T, Hidrocarburos LNG Aceite y gas SRK
<P H,S5,C0,,N, Criogénicas
PR <0>T, Hidrocarburos polares, Aceite y gas PR
<0>P subcriticas y supercriticas Criogénicas
Wilson 20 a 200 °C No ideal VLE (equilibrio vapor- Orgénicos Ideal + calor latente
< 5 bar liquido), LLE (equilibrio liquido- Petroquimicos
liquido, dos fases liquidas)
NRTL 20 a 200 °C No ideal VLE (equilibrio vapor- Orgénicos Ideal + calor latente
< 5 bar liquido), LLE (equilibrio liquido- Petroquimicos
liquido, dos fases liquidas)
UNIQUAC 20 a 200 °C No ideal VLE (equilibrio vapor- Organicos Ideal + calor latente
<5 bar liquido), LLE (equilibrio liquido- Petroquimicos
liquido, dos fases liquidas)
UNIFAC 20 a 200 °C No ideal VLE (equilibrio vapor- Organicos Ideal + calor latente
<5 bar liquido), LLE (equilibrio liquido- Petroquimicos

liquido, dos fases liquidas)

Tabla 1. Modelos termodinamicos.

! Se recomienda la revisién de la siguiente presentacién que se encuentra disponible en linea:

http://www.cartagena99.com/recursos/fisica/apuntes/Metodos%20termodinamicos%20en%

20simuladores%20de%20proceso%2023Feb%20.pdf
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Otra forma de eleccién del modelo termodinamico es a través del arbol de
decisiones, en donde la eleccion del modelo dependera de los compuestos
presentes y rango de presion y temperatura del proceso a simular.

No electrolitico

Polar <E>
Electrolitico
< D> Electrolitico NRTL

Peng-Robinson,
Soave-Redlich-Kwong

Siguiente diagrama

Polaridad

No polar Grayson, BK10

Electrolitico

Real & pseudocomponente
BK10, Ideal

vacio

QOO

Presién
Si
NRTL, UNIQUAC

Si
?
i~ UNIFAC-LL
No
No UNIFAC, UNIFAC Lyngby
UNIFAC Dortmund
Si

EOS modificadas

!

P< 10 bar > NQ WILSON, NRTL, UNIQUAC

?

AN

Soave-Redlich

Polar
@ Liquido-Liquido P> 10 bar
@ Parametros de interaccion No Soave-Redlich-
EOS-LACM predictivas KWOng Polar
Presion

Figura 11. Diagrama de decision de modelos termodindmicos.
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Otro método para la eleccion del modelo termodindmico es a través del asistente
gue nos proporciona Aspen Plus. Seleccionamos en la esquina superior derecha el
logo de ayuda (Véase Fig. 12)

— o X
|Search Exchange ‘E a @ =
;: Input <
€] History .
Report Ana.|y5|5
Summary

Figura 12. Seleccion del manual de ayuda de Aspen Plus

[ Aspen Plus V11 Help = m] X
A =

Search Help el

B Content — Tiansiated by [§® Microsoft

Bi contents 5 incex a) (= [A RANSLATE 8| Lzoss

. Getting Started with Aspen Plus a

T — Methods Specifications Global Sheet |
Specifying Components

[l Physical Property Methods Use this sheet to specify the global property See Also

[l Physical Property Parameters and Data methods and models for your calculation. By ® Methods Specifications

[l Electrolyte Chemistry

default, the Aspen Physical Property System
Wl Property Sets Form Help

uses this information in all calculations. You Organic Phase

i Analyzing Properties

must: "
[l Estimating Property Parameters Select th hod (B Properties
® Select the primary property method (Base
[ Regressing Property Data 14 Vethod 1"Jh th: ::“y ot ( . ® Steam Tables
eth e Metho er fie roviaes
[l The NIST ThermoData Engine (TDE) 4 p ® Property Method

a filter on Base Method, because of the ; ;
[l Petroleum Assays and Pseudocompone Selection Assistant

large number of methods available in the

[ Properties Environment Forms Aspen Physical Property System. If your
B sewp choice of method does not appear for the default filter of COMMON, change to

i Aspen Properties Enterprise Database

Il components another appropriate filter choice, or ALL.

(L Methods ® |dentify any components to be treated as Henry's components

| Working with Methods

[1J Methods Specifications Form For electrolytes applications, you must specify the solution chemistry and the true

Overview or apparent component calculation approach.
|| Methods Specifications Glob:
L8 v You can modify the property method used for water in the free-water and organic =
B Aspen Plus V11 Help - a X
=
Search Help el
" - B Mi
B contents [ index a = (A RANSLATE| e
Translation Disclaimer
Wl Physical Property Methods ~

Il Physial Property Perameters and Data Property Method Selection Assistant

[ Electrolyte Chemistry

Il Property Sets Welcome to the Property Method selection assistant

. Analyzing Properties

[l Estimating Property Parameters The purpose of the assistant is to help you select the most appropriate property |
[l Regressing Property Data methods for use with Aspen Plus and Aspen Properties.

[l The NIST ThermoData Engine (TDE)

[l Petroleum Assays and Pseudocompone / The assistant will ask you a number of questions which it uses to suggest one or

As P erties Entel se Database
[l Aspen Properties Enterprise Database more property methods 0 use

L] Properties Environment Forms

Set . )
W sewp Start by selecting one of the following options:
Il Components

Methods .
w ® Specify process type |
1 Working with Methods |

o=Specifycormponentiype

Figura 13. Asistente de eleccion del modelo termodindmico.

El asistente resulta ser bastante intuitivo al momento de proponer por una serie de
elecciones por lo que es muy importante conocer el tipo de proceso que se esta
realizando, asi como sus componentes.
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En Aspen Plus una vez que se han ingresado los compuestos y se ha dado clic a
NEXT, aparecera una ventana como la que se muestra en la Figura 14, si deja el
apuntador del raton sobre el nombre le dard una descripcion ampliada del modelo
en cuestion.

_Methods - Specifications * | +
[ w Global | Flowsheet Sections ] Referenced I Comments
-Property methods & options ———————————— Mathod name
Method filter COMMON - - Methods Assistant...
Base method
Henry components | BK70 (= -7 Modify
CHAO-SEA EOS
- Petroleum calculatio cpa
~
~ Data set 15
Free-water method ELECNRTL o
Water solubility ENRTL-RK Wil @gtsmane
E— £
ectroio calcutatia, TV af | | Dataset =
- Bttt e i JAPWS-95 Liquid molar enthalpy
Chemistry ID
S IDEAL Liquid molar volume
V| Use ts
‘7 s€ true compoj NRTL Heat of mixing
= NRTL-SAC ) .
] PC-SAFT 4 Poynting correction
PENG-ROB Use liquid reference state enthalpy
POLYNRITL ;
PSRK
SOLIDS
v
cow

Figura 14. Seleccién del modelo termodindmico en Aspen Plus

Una vez que se ha seleccionado el modelo adecuado para su mezcla observe
como las secciones indicadas en rojo cambian a una paloma azul My el mensaje
del estado de la simulacion cambia a completo. Si el llenado estd completo y
damos clic en Next aparecera un mensaje como el mostrado en la Figura 9 en la
qgue nos indica que el llenado de las propiedades estd completo y si deseamos
correr.

Home View Customize Resources
v it

METCBAR ~ [& Setup Na Chemistry (\J" & Methods Assistant ,,“;!, NIST :‘ Analysis N@ } l‘ j
& Unit Sets & Components ¢ Customize D—/ 4. Clean Parameters &) DECHEMA  Jp Estimation :

3 = raw Next Run Reset Control
& Methods %44} Prop Sets Structure @) Retrieve Parameters \[; Regression Panel
Clipboard Units Navigate Tools | Data Source Run Mode Run
Properties ¢ Methods - Specifications - | +
All ltems X I @ Global IrFrlt;wsi';eet Sections IrRierferencedr | Comments ‘
g Setup - il -
4 g Components ‘ Property Tne«hods & options Méthod name
[@] Specifications e = EOMMON " | CHAO-SEA = [ Methods Assistant...
3 Molecular Structure Base method CHAO-SEA ¥ I
3 Assay/Blend [ Henry components e Modify
(Bl Light End proPénlej Petroleum calculation options ® Eropesties input Complete X
|J Petro Characterization
[] Pseudocomponents Free-water method | STEAM-TA ) Next step:
[@] Component Attributes Water solubility 3 =

|3 Henry Comps
[@] UNIFAC Groups

. : 9 Run Property Analysis / Setup
- Electrolyte calculation options
Modify required property specifications

(8 Polymers Chemistry ID -
4 g Methods | | Use true components ERT prODSIy Pat e
(@] Specifications Enter experimental data
[_& Selected Methods ‘ Go to Simulation environment
|_@ Parameters ‘
o [ OK ] \ Cancel
E NC Props |

Figura 15. Corrida de la simulacion.
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Una vez que ha calculado las propiedades el mensaje aparecera con resultados
disponibles y una ventana de “panel de control” aparecera con los mensajes
resultantes de la corrida realizada y ya podremos proceder a la seccién de
simulacion para armar el proceso de nuestro interés.

2.3 Construccién del proceso.

Una vez que se han establecido los compuestos y el modelo que predecird sus
propiedades podemos desplazarnos a la seccién de simulacién. En la Figura 10 se
muestra las nuevas opciones que aparecen. Observe como los menus y el arbol
han cambiado con respecto a la seccion de Propiedades, y aparece una nueva
barra en la parte inferior que contiene todos los modelos necesarios para simular
un proceso. Estos modelos se dibujaran en la ventana de diagrama principal (Main

B W - & N T = Simulation 1 - Aspen Plus V11 - aspenONE | Llowsheetu] - a8 x

I Home Economics Batch Dynamics Plant Data Equation Oriented View Customize Resources ‘ Modify ‘ Format Search Exchange kd o © 33

‘A Rotate IReconnect Join ¥ 3D lcons Temperature Mass Flow Rate . 13 GLOBAL @ View Parent Export

—Q
Display

= Flip Vertical % Insert IZ Align %Show Status™ Vapor Fraction Volume Flow Rate | Options ~ | (4 Lock Flowsheet Import 1

Ik Flip Horizontal Break "4 Reroute Stream Heat/Work Pressure Mole Flow Rate V| Show All 3 View Child Move Selection

Flowsheet Unit Operations Stream Results ] Section Hierarchy

Simulation < Capital: USD Utilities: USD/Year Energy Savings: MW %) Exchangers - Unknown: 0 OK: 0 Risk: 0 @.

b@ Main Flowsheet | + h

b Lo Setup

[ Property Sets

[ Analysis
b g Flowsheet

[ Streams

[ Blocks

[ Utilities

|1 Reactions
b g Convergence
1> [ Flowsheeting Options
[ Model Analysis Tools
> g EO Configuration 2 =

m

b [ Results Summary 2
natack
* Properties |
- 3 A

| Ig T ‘ flodel Palette

&j PEE ﬂ Mixers/Splitters Separators Exchangers Columns Reactors Pressure Changers Manipulators Solids Solids Separators Batch Models M 13

ety Analysis
‘Q’ Energy Analysis {1 - > - 4 - T) - 3
- IMATER\AL Mixer FSplit SSplit

FIBVERESINBRCEMPIEH | Check Status s © Y S

Figura 17. Interfaz de la seccion de simulacion.

-+ 0 X
ars Separators Exchangers Columns Reactors Pressure Changers Manipulators Solids Solids Separators Batch Models « »

0.8-0-8-0-

MATERIAL Flash2 Flash3 Decanter Sep Sep2

Figura 16. Editor de bloques
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Flowsheet)

Aqui hay una descripcién general de la interfaz y algunas de sus caracteristicas
principales:

1. Barra de menu: En la parte superior de la interfaz, encontraras la barra de

menU que contiene todas las opciones y comandos principales, como
"Archivo”, "Editar", "Ver", "Simular", "Herramientas" y mas.

Ventana de trabajo: El &rea principal de la interfaz es donde ocurre la
construccion del modelo y la simulacion. Aqui es donde se arrastran y se
colocan los bloques o elementos de proceso para crear el diagrama de flujo
de la planta.

Bloques de proceso: Aspen Plus proporciona una biblioteca de bloques de
proceso que representan diferentes unidades de proceso, como calderas,
intercambiadores de calor, reactores, separadores, etc. Estos bloques se
arrastran desde la biblioteca y se colocan en la ventana de trabajo para
disefar el proceso.

Editor de bloques (Véase fig. 16): Al seleccionar un bloque de proceso, se
abre un editor especifico que permite definir las propiedades vy
configuraciones del equipo o unidad de proceso seleccionado.

Ventana de resultados: Unavez que se completa la simulacién, se pueden
ver y analizar los resultados en la ventana de resultados. Aqui es donde se
muestran los graficos, tablas y datos de salida de la simulacion.
Explorador de proyectos: En la parte izquierda o derecha de la interfaz,
encontraras el explorador de proyectos que muestra la estructura del
modelo y los archivos relacionados.

Podemos usar (material, energia y trabajo) como se observa en la Figura 12, de
manera semejante cada equipo en cada pestafia posee una flecha que nos abrira
diferentes opciones (dibujos) para cada equipo.

MATERIAL
-y
= HEAT
i Oy |
| WORK Mixers/Splitters Separators Exchangers
“ D v
MATERIAL Flash2 Flash3 Decanter

Figura 18. Tipos de corrientes del simulador.
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2.4 Disefio de una columna de destilacion
De forma general veremos como disefiar una secuencia sin tener otro dato mas
que la naturaleza de la mezcla y las caracteristicas de la purificacion.

Se puede describir que el disefio de la secuencia consta de tres pasos
fundamentales:

a) Caélculo de la presion de operacion de la columna.
b) Céalculo del nUmero de etapas y etapa de alimentacién.
c) Disefo riguroso con especificaciones de disefio.

2.4.1 Calculo de la presion de operacion de la columna.

El primer paso es calcular la presion de operacion de las columnas, esto lo
haremos considerando el criterio de uso de agua de enfriamiento, ¢ qué implica
esto? Que si deseamos meter nuestra mezcla de vapor usando agua para
condensarla las condiciones deben ser suficientes para que dicha mezcla
condense totalmente a un rango de temperaturas adecuado. Este rango de
temperaturas obedece a la ley cero de la termodinamica debido a que es
necesario que el cuerpo caliente posea una temperatura mas alta que el cuerpo
frio. En este caso usando agua corriente sabemos que su temperatura debera
estar en un rango de 25°C, por lo tanto, la corriente caliente (vapor) debe estar a
un rango mayor a esta, por convencion se opta por considerar 50°C (120°F).

Esto quiere decir que necesitamos estimar la presién que se requiere para que el
flujo de destilado condense como liquido saturado con 50°C. Para ello
realizaremos un simple célculo en un tanque flash para dichas condiciones. Tome
en cuenta que el tanque flash que se use para calcular la presién de operaciéon
usa el flujo del destilado (no el de alimentacion del tren) por lo que necesitamos
realizar un balance de materia para determinar la posible mezcla del destilado.

Para iniciar la simulacién de un tanque flash en Aspen Plus, sigue estos pasos:

1. Crear un nuevo archivo de simulacién: Abre Aspen Plus y crea un nuevo
archivo de simulacion. Esto te proporcionara una pizarra en blanco donde
podras construir tu modelo.

2. Abrir la biblioteca de equipos: En la barra de menu, selecciona
"Herramientas" y luego "Bibliotecas de modelos". Asegurate de que la
biblioteca "Equipos de proceso" esté seleccionada.

3. Arrastrar el equipo "Tanque flash" a la ventana de trabajo: Desde la
biblioteca de equipos, busca el equipo "Tanque flash" o "Flash drum"y
arrastralo a la ventana de trabajo.
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FLASH2 U
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=1 ﬁ o
[n ] ers  Separators  Exchangers  Columns  Reactors  Pr
5
0.0=-8]
-

Flash2 Flash3 Decanter Sep Sep2

=

MATERIAL

-

Figura 19. Seleccion del tanque flash.

Para cancelar el ingreso de mas equipos solo teclee ESC o de clic en el
icono del puntero arriba de las corrientes (marcado en rojo en la Figura 20).
Los cuadros que lo rodean al flash sirven para aumentar y reducir el
tamafio, haga clic sobre los cuadros y sin soltar arrastre el ratdbn para
modificar el tamafo.

‘ Model Palette

Mixers/Splitters

=0

MATERIAL Flash2

Figura 20. Cambio de seleccion de elemento.

Observe también en la Figura 14 que apareci6 un nombre (B1l) dicho
nombre puede ser cambiado simplemente dando doble clic sobre el
nombre. Reasignar nombres puede ser muy Gtil cuando se esta trabajando
con un proceso completo.

Figura 21. Tanque flash

4. Configurar las propiedades del tanque flash: Al hacer doble clic en el
tanque flash en la ventana de trabajo, se abrira el editor de bloques
correspondiente. Aqui puedes configurar las propiedades y las condiciones
de operacion del tanque flash.
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5. Definir las corrientes de entrada: En el editor de bloques del tanque flash,

define las corrientes de entrada al tanque. Puedes especificar la
composicion, la temperatura, la presién y el flujo de cada corriente.

Para ingresar las corrientes hacemos clic sobre la opcién de corriente
material. Automaticamente se activaran las corrientes que pueden ser
marcadas en el equipo (ver Figura 22). Las corrientes en rojo indican que
son obligatorias y las corrientes en azul son opcionales. Si posicionamos el
puntero encima de estas corrientes sin hacer clic nos dara este tipo de
informacidn (si es obligatoria o no y si puede ser mas de una corriente).

B1

Figura 22. Corrientes activas.

En la Figura 23 se puede observar como luce una corriente correctamente
conectada. La parte que corresponde al equipo es una linea continua si
sale, o una flecha muy pequefia si entra, caso contrario para cuando la
salida o entrada se encuentran libre la flecha luce mucho mas grande.
También si desean verificar que sus conexiones sean correctas colocando
el apuntado encima de las conexiones se desplegara un mensaje indicado
el tipo de corriente.

Si durante el proceso de armado (dibujado) del proceso descubre que
alguna corriente esta mal conectada simplemente basta con dar clic en la
corriente, dar clic secundario y en el menu buscar la opcién “reconectar”
(Reconnect) en donde puede seleccionar como origen o destino
dependiendo de lo que requiera (ver Figura 24, 25). También con
finalidades estéticas puede rotar los equipos usando la opcién de “rotar
icono” (Rotatelcon) (ver Figura 26).

E1
» B1
B1
+ £ ;
>

Figura 23. Corrientes del tanque. Figura 24. Reconexion de la corriente.
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[S] Input.. - Aspen Plus V11 - asp...  — [m]
# [ Results... rch Exchange PSRN

@3 s

m Section | Hierarchy
Change Stream Class... s - - -
4 () Deactivate
2 [FeeSieny usbrvear QD | Energy b
4 2 Insert Block Sets - US-1 it
& Cut
5 43 Copy
Rename Stream
dsth o
Reconnect 4 Reconnect Destination
|= Align Blocks Reconnect Source
i 4 Reroute Stream '
Hide 3
! o
Stream Color and Style

T
Figura 25. Reconexion de la corriente.

IE Stream Class E“

b | Solids E Input..
| d Comp-Groups
) . E' Results...
P g Comp-Lists
b g Stream-Groups Stream Results
|1 Variable-Groups #4 Reconcile..

|§| Costing Options

Change Section...
b g Stream Price

H&L:E Move Selection...

4 | Unit Sets
E ENG () Deactivate
@1 MET N o
‘3 Properties Datasheets S —
H 42 Rotate Left % Cut
% L Rotate Right 23 Copy ters Separato
Ak Flip Horizontal Rename Block
A i
‘ = Flip Vertical TeEleE ke >

-

Exchange Icon

FEGUTEHIRPURRESIABIE® ~ chec e g

Figura 26. Rotacion icono.

6. Especificar las condiciones de equilibrio: Dependiendo del tipo de
tanque flash que desees simular (isobérico, isotérmico, etc.), debes
especificar las condiciones de equilibrio adecuadas en el editor de bloques.

En la Figura 19 y Figura 20 se puede apreciar el menu de opciones de la
alimentacion (renombrada Feed), dos grados de libertad nos permite
escoger entre las opciones de Temperatura, Presion y Fraccién de vapor
(0-1).
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Simulation

< Main Flowsheet Unit Sets - US-1

/§3 (MATERIAL) - Input | +

All ltems

4 g Streams

~ ) Specifications

|' [ @ Mixed } Cl Solid | NC Solid | Flash Options ] EO Options l Costing I Comments ]

v ) Component Attributes

P st
> Flash Type Temperature ~ Pressure ~  Composition w ) Particle Size Distribution
« B33 ~statwvarabiss Hole-How M Ll
E Input Temperature C Component Value
EI Results Pressure bar H20
¥ EO Variables )
- Vapor fraction
> g Blocks )
3 Utiliti Total flow basis Mole -
ilities
[ Reactions = Total flow rate kmol/hr
> & Convergence Solvent
> [ Flowsheeting Options
- 9 . P - Reference Temperature
> [ Model Analysis Tools
b B8 EO Confi i . Volume flow reference temperature
L& onfiguration - Tt
* Properties |
- . Model Palett
|D-[g Simulation ] oaeraete
%J Mixers/Splitters Separators Exchangers Columns Reactors Pressure Changers Manipulators |
Safety Analysis
G
‘@ Energy Analysis [ - = = D = = =
- MATERIAL Flash2 Flash3 Decanter Sep Sep2

FESTRERERES B | Chec Status |

Figura 27. Configuracion de entrada.

En cuanto a los componentes pueden ingresarse en varias opciones (ver
Figura 20) ya sea como flujos (Flow) y fracciones (Frac), si especifica como
fracciones debera escribir el flujo total en el lado izquierdo, si utiliza la
funcién de flujos no es necesario.

Main Flowsheet

Unit Sets - US-1

~83 (MATERIAL) - Input °

# ) Specifications

{ w Mixed } Cl Solid | NC Solid | Flash Options ] EO Options

Flash Type Temperature ~ Pressure -
~ State variables Pressure
Temperature Vapor Fraction
Pressure bar hd
Vapor fraction
Total flow basis Mole -
Total flow rate kmol/hr v
Solvent

Figura 28. Seleccion de los dos grados de libertad.
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‘ @ Mixed ‘ Cl Solid ' NC Solid | Flash Options l EO Options I Costing I Comments ]

~ | Specifications

Flash Type Temperature ~ Pressure ~ Composition
Mole-Flow kmc
State variables -
Temperature Lets you type the component flow, fraction or concentration. See Help.
Mole-Flow
Pressure bar A Stdvol-Flow
Vapor fraction Mass-Frac
Total flow basis Mole e Mole-Frac
Stdvol-Frac
Total flow rate kmol/hr A
Mass-Conc
Sislivz Mole-Conc
Reference Temperature

Volume flow reference temperature

c Total

Figura 29. Opciones para los flujos de alimentacion.

Una vez ingresada toda la informacion necesaria en la alimentacién se
marcarda la pestafiacomo azuly puede ir al llenado del tanque flash (usando
Next o el arbol). El llenado del tanque flash por tratarse de una etapa de
equilibrio posee la informacion semejante a la alimentacion (ver Figura 30).

41

B1 (Flash2) Main Flowsheet Unit Sets - US-1 =+

[@Specifications Flash Options lEntrainment IPSD ]Utility r‘ D

Flash specifications

Flash Type Temperature ¥ Vapor fraction ~
Temperature 120 F A
Pressure bar
Duty cal/sec
Vapor fraction 0.5
Valid phases

Vapor-Liquid hd

Figura 30. Configuracion del tanque flash.

7. Ejecutar la simulacién: Una vez que hayas configurado todas las
propiedades y condiciones necesarias, puedes ejecutar la simulacion
haciendo clic en el boton "Simular" en la barra de herramientas.

8. Ver los resultados: Después de que la simulacion se complete, puedes ver
los resultados en la ventana de resultados. Aqui encontraras informacion
sobre las corrientes de salida, las fracciones de fase, las temperaturas, las
presiones y otras variables relevantes para el tanque flash.
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Para consultar los resultados lo podemos hacer directamente sobre el arbol o
dando clic secundario sobre el equipo (0 corriente) de nuestro interés y

seleccionando la opcion Results (ver Figura 31).

v Lg dep
[ Property Sets
[ Analysis
5§ Flowsheet
[ Streams
4 [y FEED
@] Input
T3 Results
¥ E0 Variables
LaL
&Y d
% Blocks
4 [ FLASH
& Input
3 HCurves
& Dynamic
@] Block Dptions

b

b

& EO Madeling
@ Results

[ Stream Results
M Summary

.
[3 Uilities
[ Reactiohe

I+ [ Convergence
I [ Flawsheeting Opticns

L Properties

[@] Input..

[ Results—

- . Stream Results..

iR |Recor

Change Sectian..

L%, Maove Selection.

@ Deactivate

Cast

7 Simukation PModel Palette

] safety Analysis

4 Energy Analysic —{b |,
Wisterisl

& Cut
Miers,Splitters Separators Exchangers Col 43 Capy

0-6

Flash2 Flash3

tenarme Block

F El:
S E -
Decanter =

Exchange koon

-

Results Available | Check Status |

Hide

Figura 31. Revision de resultados.

Los resultados del tanque flash se muestran en la Figura 32 y la Figura 33,
observe la informacion que da sobre el tanque flash. En la pestafia de Phase
Equilibrium se mostraran las composiciones de equilibrio liquido vapor y su
constante de equilibrio de
acuerdo al modelo usado.

Main Flowsheet FLASH (Flash2) - Input Control Panel FLASH (Flash2) - Results - | +

Figura 32.

[ Summary | Balance | Phase Equilibrium | Utility Usage | & Status |
Outlet temperature 120| C M

Outlet pressure 890965 bar -

Vapor fraction (Mole) 0.5

Vapor fraction (Mass) 0474034

Heat duty 00002428071 calisec v

Met duty 0.000242901  cal/sec -

1st liquid / Total liquid 1

Pressure drop 4.25415e-07  bar h

Resultados tanque flash
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Main Flowsheet

| FLASH (Flash2) - Input

| Control Panel

'FLASH (Flash2) - Results - |

Summary IBalance |PhaseEquiIibrium Utility Usage [QStatus |

Component B X Y K
b NC4 0.4 0.265806 0.534194 2.00976
NC3 0.2 0.201268 0.198732 0.987428
NCE 0.4 0.532926 0.267074 0501158

Figura 33. Resultados tanque flash (fase de equilibrio).

En la Figura 34 se muestran los resultados de las corrientes del tanque flash
(Stream Results), tomese su tiempo y observe toda la informacion que ofrece al
respecto, note ademas que datos adicionales se pueden obtener expandiendo las
opciones internas.

|’:"‘” Items | "l Main Flowsheet FLASH (Flash2) - Input Control Panel FLASH (Flash2) - Stream Results (Boundary) -« +
I g Setup el h
2 Property Sets I Material | Vol.% Curves | Wt. % Curves | Petroleum | Polymers | Solids
[ Analysis )
b G Flowsheet Units FEED min -y .
4 g Streams Description
4 [i3FEED
Binput From FLASH FLASH
Results To FLASH
O Variables Stream Class CONVEN CONVEN CONVEN
b Ll
b BgV a Maximum Relative Error
4 % Blocks Cost Flow $/hr
4 LigFLASH — MIXED Substream
(B]input oh Liquid Ph el
£3 HCurves ase iquid Phase 'apor Phase
(@] Dynamic Temperature C 120 120 120
Block Options Pressure bar 890965 890965 890965
v g EOQ Modeling .
B Resuls Molar Vapor Fraction 05 0 1
|3 Stream Results Molar Liquid Fraction 0.5 1 0
o Summary L Molar Selid Fraction 0 0 0
4 Um't"_{s Mass Vapor Fraction 0474034 0 1
[ Reactions
b B8 Convergence Mass Liquid Fraction 0.525966 1 0
I 1 Flowshegting Options ; Mass Solid Fraction 0 0 0
T Molar Enthalpy cal/mol -34886.5 -38566 -31207.1
T N
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2.4.1.1 Métodos cortos.

Establecida la presion de operacion podemos realizar los métodos cortos en
Aspen (Winn/Underwood/Gilliland), para ello escogeremos una columna DSTWU
en la pestafia de columnas.

La Figura 35 muestra la pestafia de configuracion de la primera columna DSTWU
(el resto seran analogas). El primer paso sera seleccionar entre el numero de
etapas o la relacion de reflujo, como no se tienen ninguno de los dos datos, y en
realidad es lo que deseamos obtener seleccionamos la opcion de Reflux ratio,
pero ingresaremos el valor de 1.33 con signo negativo. El signo negativo sera
interpretado como tantas veces el reflujo minimo. El valor de 1.33 es un valor
heuristico que se toma de manera general, pero el valor 6ptimo de la relacion del
reflujo minimo (RRmin) es especifico para cada problema. El siguiente paso es la
seleccién de los componentes clave ligeroy pesado para cada columna, indicando
las recuperaciones en domo Finalmente indicamos la presién del domo de la
columna de acuerdo con los calculos previos con el flash. La caida de presién por
heuristica es de 10 psia.

B15 (DSTWU) Main Flowsheet DEST-1 (RadFrac) DEST-1 (RadFrac) - Results

@ Specifications | Calculation Options [ Convergence [ Comments

Column specifications Pressure
Number of stages C Condenser 1 bar -
© Reflux ratio -1.33 Reboiler 1.66 bar A
Key component recoveries Condenser spedifications
Light key 9 Total condenser
Comp  MTHF - Partial condenser with all
vapor distillate
Recov 0.71
Partial condenser with vapor
Ty and liquid distillate
Comp AGUA - Distillate vapor fraction 0
Recov 0.1723

Figura 35. Configuracion de la columna DSTWU.
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Main Flowsheet B2 (DSTWU) - Results 1 (MATERIAL) B4 (DST'

Reflux Ratio Profile | & Status

| Summary [Balance

» | Minimum reflux ratio 1.04025
Actual reflux ratio 1.38353 *_
Minimum number of stages 8.79831
MNumber of actual stages 17.0264
Feed stage 9.0657
Mumber of actual stages above feed 8.0657
Rebailer heating required 362371 calfsec
Condenser cooling required 126869 cal/sec
Distillate temperature 50,0026 C e
Bottom temperature 126515 C
Distillate to feed fraction 0.250004
HETP

Figura 36. Resultados de la columna DSTWU.

Ya tenemos todos los datos necesarios para ingresar en el modelo riguroso:
numero total de etapas, etapa de alimentacién y presion de operacién. Aunque la
relacion de reflujo la podemos tomar también recuerde que este serd modificado
con fines de alcanzar las purezas indicadas en el problema.

2.4.1.2 Método riguroso.

Ya tenemos todos los datos necesarios para ingresar en el modelo riguroso:
numero total de etapas, etapa de alimentacién y presion de operacién. Aunque la
relacion de reflujo la podemos tomar también recuerde que este sera modificado
con fines de alcanzar las purezas indicadas en el problema. Ingresamos ahora los
equipos con columnas RadFrac y reasignamos nombres para facilitar el manejo de
informacion y las especificaciones de disefio.

Ingresamos todos los datos que obtenemos para las columnas RadFrac, en el
caso del reflujo damos arbitrariamente el valor de 5 (ver Figura 37) ya que este
valor se modificard al ingresar especificaciones de disefio.
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Main Flowsheet B3 (DSTWU) - Results 1 (MATERIAL) B4 (DSTWU) - Results coL1 Specifications - S

& Configuration | g Streams |GPressure |(9Condenser |6Reboiler 3-Phase |Camments |

Setup options

Calculation type Equilibrium -
Number of stages 18 3
Condenser Total -
Reboiler Kettle -
Valid phases Vapor-Liquid -
Convergence Standard -

Operating specifications

Distillate rate * Mole - 40 kmol/hr h
Reflux ratio * Mole -
Free water reflux ratio 0

Design and specify column internals |

Figura 37. Configuracion de la columna RadFrac.

Main Flowsheet B3 [DSTWL) - Results 1 (MATERIAL) B4 (DSTWL - Results oLt Specifications - Setup -
| & Configuration | & 5treams | & Pressure | & Condenser | & Reboiler | i-Phaze | Comments

View Top  Bottam -

-Top stage / Condenser pressure

Stage 1/ Condenser pressure 4.59 atm -

-5Stage 2 pressure (optional)

@) Stage 2 pressure bar -

() Condenser pressure drop bar

-Pressuredrop for rest of column (optional)

() Stage pressure drop bar

@ Column pressure drop 0.3 atm A

Figura 38. Configuracion de la presion de la columna RadFrac.

Una vez completado la presiéon aparece completa la simulaciéon y podremos
correrla, los resultados que ofrece una columna RadFrac son:

a) Datos del condensador y Rehervidor (Figura 39)
b) Datos de los perfilesde T, P, L, V, etc., en mol o masa (Figura 41)
c) Datos de las composiciones Liquido y Vapor (Figura 40)

d) Dato de todas las corrientes (Figura 42).
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" Main Flowsheet -~ COL Specifications - 5etup | Control Panel - ' COL (RadFrac) - Results - |

|5ummary | Balance | spiit Fraction | Feboiler | utilities | Stage Uriities | @ status |

Base  [MEENNN -
Condenzer / Tep stage performance
Hame Value Units -
Terperature 48.9509 F

Subcocled termperature

Heat duty -2.84355-06  Btufhr

Subcooled duty -
Distillate rare 1402 lbmolhr

FReflux rate 2816 Ilbmolihr

Reflux ratio 20

Free water distillate rate | 4
Free water reflux ratio -

~Rebailer/ Bottom stage performance

Mame Value Units
Temperature 292307 F
Heat duty 3.52777e+06 Biu/hr
Bottors rate 2094 lbrmol/hr
Bailup rate 240137 lomolhr
Boilup retic 6.01244

Bottoms to feed ratio

Figura 39. Resultados del domo y el fondo de la columna.

Main Flowsh | COL Specifications - Setup | Control Panel - COL (RadFrac) - Profiles -

| TPFQ | Compositions | K-Values | Hydraulics | Reactions | Efficiencies | Properties | Key

View Liquid ~ Basis -

Stage NC4 NC5 NC6 NC8 e
1 0.950543 00394574 7.22755¢-09 7.08237e-21
2 0.874444 0.125555 743597¢-08 644202¢-19
3 0.680408 0319591 5.91366e-07 433099%-17
4 0412418 0587579 3.2762e-06 1.89411e-15
5 0.203863 0.796124 1.28453e-05 543903e-14
6 0097541 0902418 4.1046e-05 1.21352e-12
7 00538295 0946051 000011978 241639e-11
8 00373834 0962279 0.000337171 459263e-10

9 00314016 0967663 0.000935462 855505¢-09 |
10 00292491 0968174 000257692 1.5767e-07
1 00284443 0964498 000705445 287758e-06
12 00280243 0952818 00191055 5.1739¢-05
13 00275211 0923612 00480315 0.000835659
14 00263272 0849931 0.11129 0012446
15 0022297 0637401 020115 0139152

Figura 40. Resultados de los perfiles de composicion RadFrac.
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\”ET»;»W . |-} Viain Flowsheet > | COL Specifications - Setup » | Control Panel - COL (RadFrad) - Prafiles » | +
[ Aralysis TPFQ | Compositions | K-Values | Hydraulics | Reactiors | Efficiencizs | Properties | Key Components | Thermal Analysis | Hydrmulic Analysis | Bubble Dew Points
I+ [ Flowsheet m
[ @Stream; View All ~ Basis Mole
4 ByF —| Wole T T T T T T T T T =
Input Temperature Mass Fit duty Liquid from [Molg) ~ Vaper from (Mole)  Liquid feed Vapor feed Mixed feed  Liquid preduct Vapor product Liguid Vapor enthalpy  Liquic—
Resuls Stage (Mole) (Mole) (Mole) (Mole) (Mole) enthalpy [
EO Variables F = psia = Btu/hr = lbmol/hr ~  lbmaolfhr ~ lbmolhr =  Ibmoal/hr =~ lbmelthr = lbmol/hr = lbmelthr = Btu/lbmel ~  Btuflbmel = Ibmoely
v Cghee 1 189509 20 284255+ 568 0 0 0 0 1408 0 547847 550063
‘L g:i 2 531004 201724 0 2713217 295.68 0 0 0 0 ] 656229 551679 2
) BgNGT 3 529634 203448 ] 250452 287297 ] 0 0 0 ] 574753 -55684.7 29
o g Blocks 4 79.751 205172 [} 248,621 273532 [} ] 0 ] ] -59868.2 -56942.9 24
4oL 5 96,9650 206807 0 246,175 262701 0 0 0 0 ] 715207 587748 24
4 [0 Specifications
3] setup £ [ 107.7 208621 [ 247.583 260235 [ ] 0 ] ] 722538 602357 B
[@] Specification Summa T 112.893 210345 o 248,78 261663 o 0 0 0 ] 72519 -60984.5 3
g 5“‘9” Specification: 3 11523 212069 ] 249,415 262.86 ] ] 0 ] ] 726036 1287 24
ary
Efficiencies 9 116416 213793 0 248713 263495 0 0 0 0 ] 726255 -61394.1 24
Properties 10 117.203 215517 ] 249792 263792 ] ] 0 ] ] 726321 614275 24
Reacticns 1 117.842 217241 [ 249.568 263873 [ 0 [} 19.53 ] 726579 -61438.1 2
Block Options |
User Subroutines 12 11803 21.8966 0 239,144 263648 ] 0 0 0 ] 727483 -61452.1 2
+ [ Configuration 13 120636 22,069 [ 226,442 262754 [ 0 0 0 ] 73012 614935 2
[ Column Intemals in 124527 222418 0 215.527 260052 0 0 0 0 ] 738045 615055 2
b Rate-Based Modelin,
L g analysis ? 15 138,608 224138 [ 0069 249137 963612 196214 0 ] ] 782711 -51860.2
» [g Convargence 16 145,206 225862 0 307.082 244.97 ] 0 0 0 ] 790175 -62597.7 3(
b g Dynamics 17 155,864 227586 [ 303.726 242368 o 0 0 0 1] -80020.5 -63376 Ele
» [ EO Modeling
3 Resuls 138 167,386 22931 ] 0257 239006 ] ] 0 ] ] 810344 -64430
F Profiles 19 178465 231034 [ 304.342 23785 [ ] 0 ] ] 217701 -65644.2 30
[ Stream Results 20 186811 232759 0 07.26 239622 0 0 0 0 ] 221796 666923
4 Summary
e < 21 192,087 234483 o 308.708 24254 o 0 0 0 ] 823725 673922 o
[ T —
= u . a4 [ | y r
Figura 42. Resultados perfiles a Ty P.
Al Ite"g; - Main Flowsheet -~ COL Specifications - Setup - | Control Panel - 'COL (RadFrac) - Stream Results (Boundary) - | +
b NC5 +
b [ NC6 I Material | Heat | Load | Vol.% Curves | Wt, % Curves | Petroleum | Polymers | Solids
b B@NCT
4 |5 Blocks ot - NC4 ~ NG5 ~ NCB ~ NC7 -
4 EgcoL —
r . . escnpuon
4 g Specifications e
(] Setup From coL coL coL coL
[@] Specification Summa To coL
~1 Design Specifications —
I3 Design Specffications Stream Class CONVEN CONVEN CONVEN CONVEN CONVEN
3 Vary
[@] Efficiencies Maximum Relative Error
(@] Properties Cost Flow $/hr
(G Reactions — MIXED Substream
[@] Block Options
[@] User Subroutines Phase Liquid Phase Liquid Phase Liquid Phase Vapor Phase Liquid Phase
I g Configuration Temperature F 150 48.9509 117.942 201.634 293307
&3 Column Intemals Pressure psia 25 20 217241 241379 25
I L@ Rate-Based Modeling
b £ Analysis Molar Vapor Fraction 0 0 0 1 0
b Convergence Meolar Liquid Fraction 1 1 1 0 1
rg q
P g Dynamics ) Molar Sclid Fraction 0 0 0 0 0
b g EO Modeling L
E Results Mass Vapor Fraction 0 0 1] 1 0
m Profiles Mass Liquid Fraction 1 1 1 ] 1
| i Stream Resuits Mass Solid Fraction 0 0 0 0 0
 Summary
£ Utilities Meolar Enthalpy Btu/lbmol -85353.9 -64784.7 -72657.9 -68180.7 -02336.7
(1 Reactions Mass Enthalpy Btu/lb -940.341 -1104.09 -1011.24 -779.685 -814.2903
i L@ Convergence Molar Entropy Btu/lomol-R -155.105 -108.641 -126.994 -128.627 -181.388
» [ Flowsheeting Options
. Mass Entro Btu/lb-R -1.70878 -1.85151 -1.76748 -1.47092 -1.59961
b [ Model Analysis Tools 24
b C@ EO Configuration Molar Density lbmel/cuft 0428856 0631677 0519015 000357798 0325467

Figura 41. Resultados corrientes RadFrac.
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2.4.2 Especificaciéon de disefio

Para lograr una pureza del 99% en alguno de los componentes deberemos acudir
al valor de reflujo para modificarlo. Para evitar hacer esta tarea a mano podemos
usar las especificaciones de disefio. Las especificaciones de disefio deben de
usarse con prudencia, siempre es recomendable que primero se haga un analisis
a mano para ver si en efecto la variable influye en el objetivo que busco. De ser
asi trataremos también que el valor esté lo mas cercano posible para reducir el
rango de busqueday por ende el esfuerzo numeérico.

Las especificaciones de disefio (Design Specs) pueden ser echas para cualquier
elemento dentro de la simulacion, sin embargo, RadFrac para mayor practicidad
trae incluidas internamente especificaciones de disefio propias de las columnas lo
cual lo hace méas

facil de establecer.

Antes de comenzar a introducir la especificacion de disefio debemos tener en
claro (1) ¢qué deseamos obtener? (en este caso la pureza), (2) ¢con qué valor
objetivo? (0.99), (3) ¢en donde esta? (corriente de destilado) y por tratarse de
pureza en este caso, (3a) ¢de quién? Después establecer (5) ¢ a través de cual
variable vamos a obtener el objetivo? (pureza), para este caso a través del reflujo.

En la Figura 43 se muestra como ingresar la especificacion de disefio dentro de
las opciones del bloque. Ingresamos una nueva para generar unaventanacomo la
mostrada en la Figura 44 donde seleccionamos la opcion deseada (Mole purity).

Simulation < B6 Specifications Design Specifications D
All Items v Design Specifications 1 Results
g B4 ’
[&B5 New ‘ i
4 [[HB6 :
4 | g Specifications ID Active
E Setup
@] Specification Surr <

[_J Design Specificat
L Vary

@] Efficiencies

@ Properties

@] Reactions

Figura 43, Especificacion de disefio dentro del arbol de bloque.
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IOSpecifications Components | Feed/Product Streams | Options | Results

Description

Design specification

Type E

o Mole purity ] Mole fraction of a group of components in a
Specification —| Mass purity product, internal, or decanter stream.

Target StdVol purity
Mole recovery

Mass recovery
StdVol recovery
Mole flow

Mass flow

StdVol flow

Mole ratio

Mass ratio

StdVol ratio

Stage temperature
Property value
Property difference
Property ratio

Mole distillate flow v

Figura 44. Configuracion de la especificacion de disefio.

| @ Specifications | & Componznts | & Feed/Praduct Streams |Options | Results

~Product streams

FONDOS | DEST |

4

EEIE

~Feed/Product streams as base streams

Figura 45. Seleccion de la corriente de la que se desea alcanzar la pureza.

La ventana quedara especificada como para 99% (ver Figura 46). Se seleccionael
compuesto de interés seleccionando y luego dando clic en el boton de la flecha
(ver Figura 45), finalmente se especifica la corriente donde se desea obtener dicha
pureza (ver Figura 47).

| @ Specifications |OCnrnponents i w Feed/Product Streams lOpiinns | Results

Description  Mole purity, 0.99, PRODUCT

Design specification
Type Mole purity -

Specification

Target 0.99
Stream type
@ Product _ Internal _ Decanter

Figura 46. Configuracion de la especificacion de disefio.
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IQs‘pecificilticnrls & Components |'.]Feed!ﬂmdu(t5:tmams |0p‘tinn5 | Resutt

Components Base cormnponents

Hvailable components Selected companents Auailable components Selected components
TOL HCE ToL
FENDL NCE

k—-—; FENGL

I

W
v

[ == |

»
.-‘I

Figura 47. Seleccion del componente deseado.

Posteriormente nos desplazamos a la carpeta inferior (ver Figura 48) donde
ingresaremos unanueva Vary e ingresaremos la opcién de Reflux ratio. El llenado
gqueda como muestra la Figura 49.

L DEST_EXT . —I @ Specifications | Components | Results
4 | Specifications
@] Setup /scription
[@] Specification Summary
4 |.g Design Specifications /| [ Adjusted variabl
Jn ‘—/ ‘ Type E
4 |lug Vary Distillate vapor fraction -
=k ) -Upper and lower bound| p.cee ove
[&] Efficiencies Lower bound Bottoms rate
[@] Properties Upper bound Distillate to feed ratio
[@] Reactions Bottoms to feed ratio
[@] Block Options -Optional Reflux rate
@ User Subroutines ‘ Maximum step size Boilup rate
b [.g Configuration | Reflux ratio I Reflux ratio (liquid ref
(.4 Column Internals Boilup ratio ex:AIudes free water fo
» & Rate-B:ased Modeling Condenser duty ‘{;::;:‘::t?:‘:i ;;(;r;LF
b g Analysis 3 Reboiler duty
I g Convergence 1 Free water reflux ratio
b ¢ Dynamics Liquid sidestream rate
b [ EO Modeling Vapor sidestream rate
[ 7] Results External duty
[T] Profiles Feed rate
(] Stream Results Inlet heat stream duty ™~
¥ Summary

Figura 48. Seleccion de la variable a modificar.

@ Specifications ICompon&ntS Results

Description  Reflux ratio, 0.1, 5.

-Adjusted variable
Type Reflux ratio -

-Upper and lower bounds

Lower bound 0.1

L 3

Upper bound

-Optional

Maximum step size

Figura 49. Llenado de variable.
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Una vez completado el llenado podemos correrlo y la pestafia de resultados en
Vary se activara mostrando el resultado final (ver Figura 50). Observe previamente
que la seleccion de reflujo se hizo entre 0.1 y 5 porque sabemos que el valor se

debe de encontrar entre ese rango

4 |J% DEST-EXT
4 | Specifications

@] Setup
@] Specification Summary
4 | Design Specifications
i

4 |2 Vary
a1

G| Efficiencies

@ | Properties

/ @ Specifications | Components [RESLIN:; |

Type

-

MOLAR REFLUX RATIO

Lower bound 0.1
Upper bound 5

I Final value

438378 |

Figura 50. Resultados en Vary.

Para verificar que la especificacion de disefio cumplié sus objetivos nos vamos a
los resultados del RadFrac y vemos los perfiles de composiciones (ver Figura 51).

4 [ DEST-EXT
4 | Specifications
@] Setup
@] Specification Summary
4 | Design Specifications
&l
4 [og Vary
vl
@ | Efficiencies
@] Properties
@ | Reactions
@ Block Options
@] User Subroutines
g Configuration
[ Column Intemals

|_¢j Rate-Based Modeling

v

L Analysis

(& Convergence
Loy Dynamics

Lg% EO Modeling
[ Results

[ Profiles

[ Stream Results
wd Summary

|TPFO Compositions | K-Values | Hydraulics | Reactions | Ffficiencies

View Liquid ~  Basis -
Stage TOL NCE FENOL =
1 0009599393 0.99 8.23201e-09
2 D0259325 0.974067 5.802742-07
3 0.0582226 0940745 3.28404=-05
4 0.127061 0871181 000175783
5 0.239528 0691025 0.0694479
[ 0.124986 0.284384 0.58015
7 0166773 0.24279 0584428
) 0.197117 0215194 0587680
9 0.223657 01863589 0.589354 i
10 0.245459 0163404 0591047
11 0263224 014686815 0.589361
12 0.286013 0.13593 0.578057
13 0352515 0134291 0512504
14 0.300762 00043996 0.514238

Figura 51. Verificacion de la pureza establecida.

Como se mencion6 se pueden realizar especificaciones de disefio en otros
equipos de manera general. En este caso buscaremos la opcion en el arbol de
Flowsheeting Options (ver Figura 52) en la parte inferior del arbol. Al crear una

nueva especificacion de disefio se abre una ventana como la mostrada en la
Figura 52. En esencia la estructura es la misma que la especificacion de disefio
escrita al interior del RadFrac.

Simulation

All Items

& Convergence
4 g Flowsheeting Options
1 Design Specs
[ Calculator
[ Transfer
@] Stream Library
|1 Balance

[ Measurement

< B6 Specifications Design Specifications
v Design Specifications | Results
New Edit
ID Active

Ml

Figura 52. Disefio de Especificaciones de disefio.
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S e ¢ ~ Design Specs * | Main Flowsheet DEST-1 (RadFrac) = S
All ltems "
| Flowsheeting Options 5 New | Copy I Paste I Export I Edit Input I View Res
|1 Design Specs ‘ ) .
£3 Caleulator Name Hide Active Status
[ Transfer |! f =
[@] stream Library @ Create New ID X
|1 Balance
. Enter ID:
|1 Measurement
[ Pres Relief DS-1
[C]Add Input
Model Analysis Tools
) EO Configuration
' Results Summary
Z' Run Status b
Figura 53. Creacion del Design specs
SRl Efr ¢ . DS-1 < | Main Flowsheet DEST-1 (RadFrac) DEST-1 (RadFrac) - Results S1
All Items " w Define Declarations I EO Options I Comments
f Flowsheeting Options A | Sampled v 2 Bes from form to the grid below)
L Design Specs Variable Definition
4 |4y DS-1
E Input P
rE RESUItS_ | Edit selected variable
g EO Variables Variable 1 Fataranea
@ |EO Input
» - Category " Type
v Summary )
|1 Calculator il
|1 Transfer © Blocks
[@] Stream Library B © Streams
| Balance )
L-_] © Model Utility
1 Measurement - _
> m N ) Property Parameters
— () Reactions
. Properties

Figura 54. Estructura del llenado de una especificacion de disefio.

De acuerdo con la Figura 54, el llenado de la especificacion lo podemos definir
como:

a) Define: ¢ Qué quiero especificar?

b) Category: ¢Donde esta esa variable?
c) Spec: ¢Qué valor debe tener?

d) Vary: ¢Qué variable se debe mover?
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2.4 Guardado del archivo.

Para guardar el archivo vaya a File y seleccione en guardar como la opcion de
“Aspen Plus Document’(ver Figura 55). Es importante seleccionar esta opcion
porque nos permite guardar todos los archivos (incluidas las otras opciones
mostradas en “guardar como”. La ventaja adicional del archivo tipo documento es
gue se guarda un historial de corridas en las simulaciones, esto puede ser muy util
cuando se trabaja con archivos donde el proceso es muy grande y posee muchas
corrientes de recirculacién. Para verificar que selecciona el tipo de archivo correcto
verifique la extension del archivo como apw (ver Figura 56).

® = | Simulation 1 - Aspen Plus V11 - asp...  —

Hor Eco Bati Dyr | Plar Equ Viev Cus Res Search Exchange |

Compound File
@ Exchange 7=y Save the file as an Aspen Plus
= Compound File.
ol Save
B Aspen Plus Document
— o= Save the file as an Aspen Plus
> Open " Document File.
" Close
Aspen Plus Backup
& Recent Save the .ﬁle as an Aspen Plus
Backup File.
| New
Template
" Import m Save the file as a Template that can be
used as a basis for future simulations.
+| Export
% ' Version Compare

Figura 55. Guardado del archivo.

File name: | SInVEICTN] B

Save as type: Aspen Plus Documents (*.apw) ~

Hide Folders Cancel

Figura 56. Tipo de archivo (apw).

Una “mala” caracteristica acerca de Aspen es que no permite la apertura de
archivos de

diferentes versiones entre ellos (aun para una version anterior a una mas
actualizada). Para poder compartir archivos entre las versiones comparta el
archivo con extension bkp

(backup file), este archivo se puede abrir entre version y mostrara los resultados
de la simulacién, pero no guarda ninguna corrida anterior por lo que si se desea
obtener un dato nuevo a través de modificar algtn valor la simulacién tendra que
correrse de nuevo de manera completa.
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