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Contribucién académica:

Si partimos de la pregunta: ¢Cual es el lenguaje mas importante en el mundo que ha
impactado tanto en el siglo XX como en el XXI y sigue trascendiendo en nuestras vidas dia
a dia?

¢El esperanto ?, ¢ El Inglés ?, ¢ El Chino Mandarin, ?, ¢ El Ruso?

Definitivamente los “Lenguajes de Programacion” son la “Llave Maestra” del desarrollo
tecnoldgico y la interaccion entre las organizaciones y los seres vivos.

No podriamos entender la vida de todos los dias sin la programacioén del celular, el
refrigerador, el automovil, la domética en casa, la televisién, la plancha, la lavadora, la salud,
la escuela, el quiréfano, robots industriales, lineas de produccién acceso a bases de datos,
la bio-informatica , los viajes espaciales, la poesia, las pinturas y libros hechos con
inteligencia artificial y podriamos seguir con esa cotidianidad y asi ir descubriendo que se
esta inmerso en un mundo que se mueve con algo tan sutil y permanente como es "LA
PROGRAMACION”

Estas herramientas actuales y emergentes seguiran debatiéndose entre lenguajes de
programacion cada vez mas potentes y mas simples, paradojicamente.

Dentro de la ciencia de la Programacién se encuentra la materia de SIMULACION DE
PROCESOS siendo esta una herramienta que permite emular el comportamiento real
mediante un modelo matematico o no.

Esto es valioso porque permite predecir situaciones o eventos que serian "costosos” o
inviables reproducirlos en la vida real, permitiendo tomar las decisiones adecuadas con
menos incertidumbre., lo ideal seria acceder a laboratorio solo para comprobar que el
“‘Modelo Matematico”, o; cualquier otro modelo propuesto, es verdadero o bien corregirlo
para mejorar su grado de aproximacion a la solucién, o minimizar el grado de desviacion.
Esto redunda en optimizar la canalizacion de recursos al "experimentar" solo el conjunto de
experimentos viables, Unicamente aquellos con las mejores condiciones de éxito.

En la "Linea de produccion” nos permite conocer las caracteristicas del producto antes de
que entre una “gota" de materia prima, por ejemplo, en la industria Automotriz el automovil
es ‘modelado y simulado tanto de forma mecanica, como aerodinamica, eléctrica y
econdmica permitiendo predecir su comportamiento sin haberlo construido.

En Ingenieria Quimica “Predecir’ las mejores variables de operacion permite al operario
hacer los ajustes necesarios antes de que entre una gota de materia prima.

ANTECEDENTES

Analisis de la contribucion de la(s) asignatura(s) de los objetivos educacionales del programa
educativo al que pertenece la asignatura. (minimo una cuartilla):



El “Software Libre" tras décadas de desarrollo tanto técnica como filoséficamente ha logrado
conjuntar a las mentes mas brillante del planeta para realizar su labor altruista de compartir
el conocimiento y difundirlo en esas, sus cinco libertades.

Los paises del "Primer mundo" en su gran mayoria no compran software lo desarrollan,
actualmente se tienen las herramientas suficientes para el desarrollo de aplicaciones con
un alto contenido visual y de conocimiento teérico-practico, producto tanto de la experiencia
docente, como la practica de campo e industrial la cual puede ser traducido en aplicaciones
de alto contenido tecnico-cientifico como parte de su valor agregado al desarrollo tanto del
conocimiento como a la tecnologia.

Es en este punto es donde el desarrollo y actualizacion de la materia de Simulacion de
Procesos Quimicos dentro de la carrera de Ingenieria Quimica, cobra relevancia, al
incorporarse herramientas de Ultima generacion al programa de estudio dandole un enfoque
practico y aplicativo en la vida. profesional del estudiante y pensando que estas
herramientas le permitiran el emprendimiento de sus propias ideas y desarrollos.

Si se observa las perspectivas de trabajo para un Ingeniero Quimico como Desarrollador de
Sistemas de Informacion en los procesos quimicos, o productivos en general, no se tiene
competencia operativa. es un area casi olvidada, pero fundamental para el desarrollo de
una empresa o para crear su propio emprendimiento en beneficio del pais.

CAMBIO DE PARADIGMAS.

En la carrera de Ingenieria Quimica ha pasado por la etapa de encontrar “Soluciones
Unicas”, es decir la altura de una columna, el area de un intercambiador, el volumen de un
reactor es decir ha encontrado la “SOLUCION UNICA”

Romper el paradigma consiste en encontrar “METODOS” que nos permiten encontrar
ESCENARIOS DE SOLUCION” con el método aprendido y si en vez de encontrar arreglos
de nameros se presenta “VISUALMENTE”, las respuestas serian mucho mas atractivas y
dindmicas

La propuesta para este trabajo consta en aplicar la Triada “Software Libre-Programacién-
Visualizaciéon” Aplicado en Ingenieria Quimica, en la materia de “Simulacién de Procesos”
Esta propuesta abona al perfil de egreso del programa educativo de ingenieria
Quimica contribuyendo la materia de Simulacién de Procesos al disponer de una
herramienta de alta productividad de caracter libre y gratuita a su disponibilidad
en cualquier momento en apoyo permanente a su desempeno profesional. o
como emprendedor independiente

CONOCIMIENTOS PREVIOS.

Asignatura Simulacién de Procesos
Clave oficial de la asignatura IQD-1023
Programa educativo al que impacta Ingenieria Quimica




La materia de “Simulaciéon de Procesos" se imparte en los ultimos semestres de la carrera
de Ingenieria Quimica, los alumnos disponen del “Bagaje" necesario para emprender el
camino hacia la "Ingenieria” sin embargo su conocimiento es “Parcial" es decir solo conocen
equipos aislados, en el mejor de los casos "experimentos Unicos" con variables
absolutamente controladas, es muy complejo para ellos, en este nivel de aprendizaje,
manejar escenarios productivos con mas de un equipo de proceso y mas de dos

componentes.

Tabla 1 Temario de la materia de Simulacion de Procesos

Tema y subtemas

Complementos
Educacionales

Herramienta
tecnoldgica

Tema 1 Fundamentos de

Simulacion
1.1 Conceptos Basicos
1.2 Balances Simples

1.3 Balances simultdneos de masa
y calor

1.4 Algoritmos de soluciéon de
modelos en Ingenieria Quimica:

Método: Modular-Secuencial

Método: Orientado a Ecuaciones

Estudio de casos

Aprendizaje basado en
problemas

Proyecto Integrador

Infografias

Secuencias
Didacticas

Presentaciones

Cuestionarios de
evaluacion

Tema 2: Simulacién Modular

2.1 Desarrollo de moddulos de
simulacién para la soluciéon de
modelos en Ingenieria Quimica

2.2 Construccion de un simulador

Estudios de Casos

Aprendizaje basado en
problemas

Posters

Presentaciones

Cuestionarios de

usando los moédulos vistos. Proyecto integrador evaluacion
2.3 Interpretacion de resultados
Tema 3: Simulacion comercial Estudio de casos Infografias

Presentaciones




31 Manejo de un simulador | Aprendizaje basadoen | Cuestionarios de
comercial problemas evaluacion

3.2 Solucién de casos de estudio | Proyecto integrador
de diseno, analisis y optimizacién
de procesos en Ingenieria Quimica

3.3 Interpretaciéon de resultados

Este proyecto se basa principalmente en encontrar “Métodos” que permitan dar
soluciones a problemas de ingenieria, la mayoria de los libros o articulos
publicados muestran problemas complejos de ingenieria, pero es dificil
encontrar los métodos de solucidon, es comun encontrar la solucion sin decir el
meéetodo o forma de como hacerlo, en este documento encontraras los
diferentes métodos para encontrar soluciones a problemas complejos.

1.- Fundamentos de Simulacioén.

1.1 Conceptos basicos.

La simulacion de procesos se podria resumir como “Una aproximacion a la
realidad” que intenta establecer relaciones biunivocas entre el mundo real y
los modelos matematicos que lo sustentan.

La aproximacion se da al comparar la solucion del modelo matematico con los
resultados reales, experimentales, esa convergencia permite establecer con
mejor claridad el conocimiento de los diferentes tipos de fenbmenos que estan
involucrados y su impacto en el proceso global.

Los modelos matematicos en ingenieria quimica emanan de los balances de
materia y energia, y los atributos especificos de cada substancia involucrada y
su rol en el proceso de transformacion tanto fisico, quimico, fisico, bioldgico,
eléctrico, cantidad de movimiento (momentum), entre otros, tomando en
consideracion el tiempo o sin él.



0.500:5

Fig 1.1. Simulacién del comportamiento de un horno giratorio

Los diagramas de flujo de un proceso reflejan la manera en que fluye la
informacion contenida en una transformacion quimica en general contiene las
entradas, salidas y reflujos de un equipo a otro.

Los diagramas de proceso se emplean para interpretar y analizar la viabilidad
técnico-econodmica, asi como el estado del arte de la transformacion Fisico-
Quimica-Bioldgica.

Analizar el proceso de transformacion se basa en un modelo matematico cuyos
atributos son las variables de proceso, como son temperatura, presion, caudal,
composiciones, areas superficiales, geometrias entre otras muchas, las etapas
son las siguientes:

1.-Definicion del Problema a Simular.

: . Precisar el grado
Definir el OBJETIVO. Diagrama de Flujo —» | de exactitud de la
entradas y salidas convergencia.

Fig 1.2. Definicion del problema a simular



2.-Distinguir los factores y fenomenos controlantes del proceso.

Es fundamental tener una estrategia de inicio, es comun comenzar por los
equipos y procesos criticos, asi como identificar los fendmenos, principalmente
termodinamicos, que limitan y condicionan el proceso y a su vez los
mecanismos limitantes del proceso critico, e iniciar la simulacion a partir de ese
elemento.

3.- Evaluar los datos obtenidos en la experimentacion y determinar su
reproductibilidad y exactitud

4.- Construir el modelo matematico, basado en principios termodinamicos,
transferencia de calor, masa, cantidad de movimiento y propiedades
especificas de los componentes involucrados.

5.- Corroborar que el modelo matematico propuesto se aproxima con mayor
exactitud a los datos experimentales, tomando en cuenta los balances de
conservacion de la materia, energia y cantidad de movimiento

6. Verificar la consistencia del modelo tomando en cuenta las restricciones del
proceso como son los sistemas de control o de operacion.

La simulacion se puede clasificar por medio de su funcionalidad, por ejemplo.
1.- Por el tipo de proceso.

Procesos continuos, como en refinacion y petroquimica, batch, industria
farmacéutica.

2.- Por su aplicacion especifica.
Simuladores de proceso para la reformacion catalitica, produccion de
amoniaco, metanol, etano-etileno entre otros

3.-Por su complejidad
Simulaciones  basadas  nanotecnologia, estructuras  moleculares,
caracterizacion de ADN, hemato-dinamica, dinamicas geoldgicas vuelos
espaciales, entre otros



4.- Por su aplicacion.
Simuladores de proceso basados en estado estacionario, dindmico, de
transporte, bioquimicos, alimentos, termodindmicos

5.- Multifisicos asociados a su geometria, toma en consideracion la
competencia de diferentes fenomenologias dentro de un proceso y cada uno
de ellos asociado a la geometria del equipo.

6.- Por el tipo de industria a la que apoyan.

Biotecnologia, farmacéutica, alimenticia, bebidas, polimeros, energia, medio
ambiente, mineria, metalurgia investigacion y desarrollo, semiconductores...

En casi todos los casos la simulacién comprende la solucién de las ecuaciones
de balance de materia, energia y cantidad de movimiento tanto en estado
estacionario como dinamico y el dimensionamiento se lleva a cabo para logara
la eficiencia operativa y la obtencion de costos de los equipos que conforman
el proceso.

Para lograr este objetivo es necesario hacer un analisis detallado de los
meétodos para encontrar las diferentes soluciones numéricas y visuales de
ecuaciones algebraicas o diferenciales al modelo del proceso, operaciones
unitarias y fendmenos de transporte, estimacion de propiedades fisicoquimicas
entre otras.

Simuladores de proceso.
Se podrian clasificar como.

1.- Simuladores de uso general los cuales pueden tener incluido los modelos
de cada equipo de proceso ademas de disponer de una variedad de
operaciones unitarias que se interrelacionan entre si para abarcar todo el
proceso de produccion.

2.- Simuladores de uso especifico, desarrollados para un equipo especifico o
bien una operacion unitaria especifica, algunas veces en un rango especifico
de operacion.

3.- Simuladores en estado dinamico, sus propiedades varian con el tiempo, y
por lo contrario los de estado estacionario, no varian con el tiempo



4.- La gran mayoria de los simuladores dispone de una base de datos de
propiedades termodindmicas de componentes, asi como sus calculos de
propiedades

Los simuladores de proceso también se pueden clasificar segun el modelo
matematico que emplean por ejemplo los simuladores orientados a
ecuaciones, secuenciales modulares, se llaman asi por ser mddulos
independientes apoyados por la operacion unitaria especifica de cada equipo,
o bien los hibridos que combinan estas dos caracteristicas simultaneamente

Simuladores orientados a ecuaciones

Los equipos se calculan en funcion de las ecuaciones que lo representan y lo
modelan

La solucion del sistema se obtiene resolviendo simultdneamente el conjunto de
ecuaciones lineales o no lineales o ecuaciones diferenciales que provienen de
los balances de materia, energia y cantidad de movimiento incluyendo sus
propiedades termodinamicas

Siendo:

dx , -
= = f(ingus, E, Geometria, R)

donde:

in_out = Variable de entrada o salida

E =variables, temperatura, presion, concentracion, etc.

Geometria = Altura, Volumen, Diametro, area de intercambio de calor, etc.
R = Variables Fisico-Quimicas, como entalpias, valores de K, etc.

Simuladores modulares secuenciales



En este caso los simuladores modulares-secuenciales son modelados por
medio de modelos especificos para cada equipo y la informacion fluye en el
sentido del diagrama de flujo especifico de la planta, topologia del proceso, es
decir cada reactor, evaporador, columna, separador se modelan de forma
aislada y luego se integran uno a uno, hasta completar la planta.

En todos los casos se parte del balance de masa, energia, cantidad de
movimiento y propiedades termodinamicas dando como resultado un sistema
de ecuaciones lineales o0 no o bien un sistema de ecuaciones diferenciales. La
secuencia de calculo es uno-a-uno equipo por equipo.

Los reciclos se resuelven de manera independiente hasta lograr la
convergencia y posteriormente se integran al proceso general. El elemento
basico de modelado corresponde a la operacidn unitaria especifica del equipo
fundamentada en los balances de masa, energia y cantidad de movimiento.

Es necesario disponer de un bagaje de conocimientos de fendmenos de
transporte, termodinamica y operaciones unitarias para poder validar los
resultados obtenidos por el simulador

1.2 Balances Simples.

La mayoria de los problemas de balance de materiales, que incluyen masa,
energia y cantidad de movimiento generalmente dan por resultado un arreglo
de un sistema de ecuaciones lineales o no lineales, de NXM dimensiones,
Python dispone de un método relativamente muy simple para resolver y
visualizar soluciones numéricas para arreglos matriciales de complejos a muy
complejos.
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EJEMPLO:

Una empresa licorera tiene una columna de destilacion fraccionada en donde
| corriente inicial de 100 Kg esta compuesta por etanol, metanol y agua en
proporciones de 10 %, 30 % y 60 % respectivamente, con el objetivo de obtener
los productos destilados 1,2 y la corriente de fondo, en proporciones diferentes

de salida.

En base a lo anterior tome la informacion de la figura 1.3

Metanol 30 Y
: ----60%-

| F'ig' 1.3 Eje'm'plro de u'n'balan'ce' Simprle'

Solucién Tradicional:

BALANCE DE ETANOL BALANCE DE METANOL

C =C 1+C ! c-2 5-3 C 3+C ; C-H

vl tlagtlg =gttt g
c, Cy 2C, 3C, 3C, 21C,
W0=20*t5*25 30=0*T0 * 50

Se Multiplica todo por 100.

Se establece el sistema de Ecuaciones Lineales:

11

DESTILADO 1

BALANCE DE AGUA



oSGyt =10
20 2757725747

S 4Gyt 2iC, = 30
202710 ° 50 YT

4 1 1
ECZ +EC3 +§C4 = 60

Respuesta:

6 .
AC 100

_ 2 =gﬁ =—-=133333kg.
/250

9
AC:
Caz_ﬂ_@=25=25glq_

]
/250

3 i
AC 125
Com—ta ﬁ = —— = 41,667 Kg.

5
A %fase 3

Python dispone de la libreria Scipy que tiene el modulo para solucionar
sistemas de ecuaciones lineales linalg.

Siendo: from scipy import linalg
El resolvedor solo contiene dos argumentos:

A Matriz de Coeficientes
b Matriz de igualdad

Siendo:

Solucion=np.linalg.solve(A,b)

12



Como se muestra en el codigo siguiente:

12 (@author: BORJA b aorlst,3) HRed G

13 Solucionar:Sistema Ecuaciones Lineales W Varete B s Fise

14 1/2002 + 1/5C3 +2/25C4= 10 s .

15 3/2002 + 3/10C3 + 21/50C4= 30

16 4/5C2 + 3/10C3 + 21/50C4= 60 In [41]: runfile('C:/Users/SONY/Desktop/

17 " -| | PERSONAL-288623/SCRIPTS/MATRICES-PYTHON-29-83/Ejemplol-

N . . Matrices.py', wdir="C:/Users/SONY/Desktop/

18 import numpy as np #Libreria PERSONAL- 289623/ SCRIPTS/MATRICES-PYTHON-29-03')
A19 from scipy import linalg #libreria Ecuaciones Lineales | La solucion del sistema LINEAL ES

20 A=np.array([[1/20,1/5,2/25],(3/20,3/10,21/50],[4/5,1/2,1/2]]) | [33-33333333 &5. 4166666667

21 #Matriz de Coeficientes In [42]: |

22 b=np.array([10,30,60]) #hatriz de solucion

23 sol=np.linalg.solve(A,b) #Resolvedor Lineal

24

25 print("La solucion del sistema LINEAL ES ",s01)

b1

Fig 1.4 Solucion numérica a ecuaciones lineales

Las soluciones son idénticas.

Se puede representar visualmente el comportamiento de la solucién de tres
ecuaciones lineales como, por ejemplo:

Encontrar la solucion visual de un sistema de ecuaciones Lineales con Python.
4X + 4Y + 6Z= 22
3X +8Y +57=27

-X+Y +22=20
Caodigo explicado:

13



29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49

@author: Borija

Representar visualmente

4X + 4Y + 6= 22

3X + 8Y + 57= 27|

-X + Y + 27= 20

import numpy as np

import matplotlib.pyplot as plt

from matplotlib import cm #mapa de colores

from mpl_toolkits.mplot3d import Axes3D #Generacion graficas 3D
A=np.array([[4,4,6],[3,8,5],[-1,1,208]1]) #Matriz de Coeficientes
b=np.array([22,27,20]) #Matriz de Igualdad
sol=np.linalg.solve(A,b) #Solucionador

print('EL VALOR DE LA SOLUCION del sistema LINEAL ES',sol)

x=np.linspace(@,10,10) #Transformado Lineas en planos, X
y=np.linspace(@,10,10) #Transformado Lineas en planos Y
X,Y¥=np.meshgrid(x,y) #Ecuacion Parametrica X,Y

#meshgrid: Mallado 3D

71=(22-2*X-4*Y) /6 #En funcion de dos varibles
22=(27-3*X-8*X) /5 #En funcion de dos varibles
Z3=(2+X-Y)/2 #En funcion de dos varibles
#GRAFICAS

#mapas de colores
#https://mtplotlib.org/examples/colormaps refeence. html
fig=plt.figure()

#Graficando una superficie
ax=fig.add _subplot(111,projection="3d")
ax.plot_surface(X,Y,Z1,alpha=8.5,cmap=cm.Accent,rstride=100,cstride=100)
ax.plot_surface(X,Y,Z2,alpha=8.5,cmap=cm.Paired, rstride=1060,cstride=100)
ax.plot _surface(X,Y,Z3,alpha=06.5,cmap=cm.Pastell,rstride=100,cstride=100)
#Colocabdo La solucion con una marca y color

.plot((solf[@],),(sol[1],),(s0ol[2],),1w=2,c="k',marker="0",markersize=20,

markeredgecolor="b",

markerfacecolor="white")

a

x

#Nombre ejes

ax.set xlabel('EJE X');ax.set ylabel('EJE Y');ax.set zlabel('EJE Z")
plt.show()

Fig 1.5 Codigo explicado a una solucion grafica y numeérica a un sistema de

ecuaciones lineales

Representacion visual:

14
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In [24]: runfile('C:/Users/SONY/Desktop/
PERSONAL-280623/SCRIPTS/MATRICES-PYTHON-29-03/
solnecnlineaalesgraficos.py', wdir="C:/Users/
SONY/Desktop/PERSONAL-280623/SCRIPTS/MATRICES-
PYTHON-29-03")

EL VALOR DE LA SOLUCION del sistema LINEAL ES
[2. 2. 1.]

In [25]:

Fig 1.6 Representacion visual a un sistema de ecuaciones lineales

1.3 Balances simultdneos de masa y calor.

Los balances de materia y energia se utilizan para contabilizar los flujos de
materia y energia de un proceso industrial y sus limites de bateria y su impacto
entre los procesos colindantes. permiten conocer los flujos masicos de todas
las corrientes del proceso, y sus requerimientos energéticos

La ecuacion general del balance de materia y energia se podria resumir en la
figura 1.7 en la que la materia/energia que entra al sistema es igual a la
materia/energia que sale mas lo que se genera mas lo que se acumula menos
lo que se consume

Entrada
Materia/Energia
(Que entra)

lid Generacion
S?I a i * Materia/Energia
. Materia/Energia (Que se produce
(Que sale)

en el sistema)

Acumulacién C0|.'|sume )
* Materia/Energia = Materia/Energia
(Que se acumula en (Que se consume

el sistema) en el sistema)

Fig 1.7 Balance general materia y energia

Los diferentes tipos de energia en cualquier balance son. trabajo, calor,
energia cinética, energia potencial, energia interna y entalpia.

15



Trabajo:

El trabajo hecho o realizado por el sistema sobre los alrededores es positivo,
Para una fuerza mecanica, el trabajo se hace cuando dicha fuerza actia a
través de una distancia, o bien como producto del cambio de presion o de
volumen:

estado 2

W = Fdx

estado 1

Donde F es la fuerza y x la distancia.

estado 2
W = Pdv

estado 1

Donde P es la presion y V es el volumen.
Calor

Desde un punto de vista termodinamico la cantidad de calor (Q) que
intercambia una sustancia de masa “m”, es proporcional a la variacion de

temperatura “At”, la constante que lo asocia para ser una igualdad se llama
capacidad calorifica, (Cp), siendo.

Q= m*Cp*At.
Energia cinética

La energia que posee un sistema debido a su velocidad relativa con respecto
a los alrededores.

1
E. = E‘mv2

Donde m es la masa y v es su velocidad relativa

16



Energia potencial

La energia debida a su posicion fisica con respecto a un estado de referencia
E, = mgh

Donde m es la masa g es la gravedad y h su altura relativa

Energia Interna

Es la suma de las energias molecular, atbmica y subatémica debidas a su
movimiento, siempre se calcula con respecto a un estado de referencia de
Presién, Temperatura o Composicion.

Entalpia

La cantidad de energia que un cuerpo absorbe o libera a su entorno a presion
constante, puede ser entalpia de formacion, de descomposicion, de
combustidon, de neutralizacion, de cambio de fase, de disolucidon entre otras
propiedades.

La diferencia de calor o cambio de entalpia que se da en una reaccion se
obtiene mediante:

AHr = 2n*AH (productos) - Zn*AH (reactivos)

SiIAH>0 significa que ha suministrado calor al sistema.
SiAH<O0 significa que el sistema desprende calor

Si la variacion de entalpia tiene un valor negativo, significa que el proceso es
exotérmico, es decir libera energia.

Si el proceso es endotérmico se caracteriza porque absorbe energia y poseera
un valor de entalpia positivo.

AH = AE + PAV

JAH =lmCpAt
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CASO DE ESTUDIO.

Para la plata Cp=23,43 + 0,00628T [J/°K_mol], calculese AH si se calientan 3 moles de plata
desde 25°C hasta su punto de fusion de 961°C bajo una presion de 1 atmdsfera.
Dybos: . H-=79294 1)
Co= zs:lq:s*o 00628 T [ /‘Kwﬂ i
=
T=25°C29K  ol€ablpia H= M, P\
Ty = %1 C=1234%

P=Aatmsde. SAH v(“CPClT PP)
BM = j3(2343¥000628T)c\
M. 3{23»)371 F0OUe2sT T]

Au 3[2343(125“1—2‘18 batmezs (1231 2‘1821

Fig 1.8 Calculo de la entalpia manualmente

En Python se obtiene:

@author: BORJA )
nun In [11]: runfile('C:/Users/S

PYTHON-29-03/untitledl.py’,

5
6
. % . . ) i
: ; from sympy import #Matematicas simbolicas SCRIPTS/MATRICES-PYTHON-29-8
S

T=symbols("T") #Variable a integrar " E1 valor de la entalpia es
TO=298 #°K 79299.2678400000 [Joules]
10 Tf=1234 #°K
11 R=8.314 #L/mol °K In [12]:

12 c=-2.164e-06 *T**2
13 b =0.00628*T

14  a=23.43

15 m= 3

17 Q=m*(a+b)
L\ 19 AH=integrate((Q),(T,T0,Tf))#Limites Integral 5

20 print("El valor de la entalpia es\n"
21 ,AH,"[Joules]")

18



Fig 1.9 Codigo explicado para el calculo de la entalpia

También se puede resolver la integral definida por medio scipy con la
libreria integrate

LIBRERIAS: from scipy import integrate
SINTAXIS: v, err = integrate.quad(f, a, b)
Donde:

V: Solucion

err: error

integrate: Solucionador

f: La funcién

#Meétodos para la funcién de integracion dada una funcién objetivo.

# quad Método de propdsito general.

# dblquad Propdsito general para doble integracion.

# tplquad Propdsito general triple integracion.

# fixed_quad Integracion de una func(x) usando el método de la

cuadratura de Gauss

Se pueden presentar dos opciones principales en la que se solicita resolver
una integral definida la primera de ellas es por medio de una funcion y la
segunda por medio datos de entrada.

Se da el cédigo explicado para cada una de ellas.
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1.- Funcién conocida

5 @author: BORJA In [16]: runfile('C:/Users/SONY/Desktop/PERSONAL-.

g "n PYTHON-29-83/untitled2.py', wdir="C:/Users/SONY/D¢
SCRIPTS/MATRICES-PYTHON-29-03")

/ La solucion de la integral es: 79299.26783999999

g from scipy import integrate y el error es 8.883987299188518e-10

9 def f(T):

10 return m*(a+b*T) In [a7}:

11 Te=298 #°K

12 Tf=1234 #°K

13 #R=8.314 #L/mol°K

14 ¢=-2.164e-06

15 b =0.00628

16 a=23.43

17 m=3

18 v, err = integrate.quad(f, Te, Tf)
19 print ("La solucion de la integral es:"
20 , vV, "\ny el error es" , err)

Figura 1.10 Solucién numérica a una integral por medio de una
funcion conocida

2.- Datos de entrada
Integrar: sqrt(x) que expresa la relacion entre temperatura y calor.

Existen 100 datos asociados a esta funcion, en este caso la funcion no es f

(X) = x, pero si el correspondiente a (xi, yi).

20



5 (@author: BORJA —

6 Help Variable Explorer Plots Files

7 O console 174 X §
8 from scipy import integrate #Integracion MATRICES-PYTHON-29-83")

9 import numpy as np #Manejo de arreglos La solucion de la integral es:

10 import matplotlib.pyplot as plt #Graficacion 1885.0331850950106

11 def f(Temperatura): #Funcion

12 return np.sqrt(Temperatura) W Figure - b
13 Temperatura = np.linspace(@, 200, 100) #Vector X A€ Q=N

14 Calor = f(Temperatura) #Vector funcion de 0 a 200°

15 v3 = integrate.trapz(Calor, Temperatura) #Metodo del Trapecio Relacion Temperarura y Calor entre 0 a 200°K

16 print ("La solucion de la integral es:\n" , v3 ) #Impresion Solucion "

17  plt.plot(Temperatura,Calor)

18 plt.xlabel("Temperatura [°K]") 121

19 plt.ylabel(“Calor [Joules] ")

20 plt.title("Relacion Temperarura y Calor entre © a 200°K") 107

21 T,

22 g

23 % 6

24 v

25 “

26 N

27

28 0

29 0 25 0 5 10 15 10 15 200
39 Temperatura [*K]

Figura 1.11 Solucién explicada a una integral por medio de datos de entrada

1.3 Balances simultaneos de masay calor

Llevar a cabo balances simultaneos de “Energia y Materia” es una de las
actividades importantes para un Ingeniero Quimico, tanto a nivel equipo
como a nivel de todo un proceso de transformacion esta actividad permite
conocer al detalle los flujos entrantes y salientes cuantificables de cada uno
de los equipos que conforman el proceso.

Los balances tanto de energia como de materia permiten conocer las
necesidades de cada uno de los equipos, asi como lo que se entrega fuera
del limite de bateria, permite discernir los requerimientos energéticos dentro
y fuera del proceso de transformacion, asi como detectar las deficiencias en
la produccién.

Los balances de “Energia y Materia” cuando existe una reaccién quimica se
debe tomar en cuenta la generacién o consumo de energético dé cada uno
de los compuestos que intervienen en el proceso por unidad de tiempo ya
sea como materia prima o0 como producto considerando su masa, entalpia y
el calor que intercambia con el entorno.

Tomando en cuenta si esa reaccion es exotérmica o endotérmica.
21



En sentido general podemos plantear, para una reaccion tipica

aA + bB +cC ----> dD +eE

El calor de la reaccion sera la diferencia de las entalpias de la
materia prima menos la entalpia de los productos.

AH oReaccion =AH o(Productos) - AH 0(Reactivos)

Si se deriva y se pone en funcién de los Calores Especificos, ACp

d(AH)Reaccion p— d(AH)Productos - d(AH)Reactivos

dT dT dT
Pero:
d(AH) =Cp
dT
Siendo:
d(AH) = Cp(Productos) - Cp(ReaCtivos)
dT

O bien:

[dAH = J[Cp(Productos) - [Cp(Reactivos) ] dT

Tomando en cuenta la reaccion:

Ht- AHto = (T
AbT- AHto = [ [dCp(D) + eCp(E) — aCp(4) — bCp(B) — cCp(C)]
Y la entalpia total seria:
AHt = AH+o + fTTO[ACp dT]

22



En Python se tiene un resolvedor de ecuaciones diferenciales ordinarias
(EDO) llamado, ODEINT que pertenece a una gran libreria llamada SciPy en
la que se encuentran algoritmos fundamentales para el computo cientifico en
Python.

@ @ Fundamental algorithms for scientific computing in Python
ciPy

SciPy 1.11.3 released! 2030927

FUNDAMENTAL ALGORITHMS BROADLY APPLICABLE FOUNDATIONAL

SciPy provides algorithms for optimization, The algorithms and data structures Extends NumPy providing additional tools
integration, interpolation, eigenvalue provided by SciPy are broadly applicable for array computing and provides
problems, algebraic equations, differential across domains. specialized data structures, such as sparse
equations, statistics and many other matrices and k-dimensional trees.
PERFORMANT EASY TO USE OPEN SOURCE

SciPy wraps highly-optimized SciPy’s high level syntax makes it Distributed under a liberal BSD license,
implementations written in low-level accessible and productive for SciPy is developed and maintained
languages like Fortran, C, and C++. Enjoy programmers from any background or publicly on GitHub by a vibrant,

Fig 1.12 Péagina de inicio de SciPy, Computo cientifico
Dentro de esta libreria se encuentra el método “ODEINT” que es un resolvedor
de Ecuaciones Diferenciales Ordinarias (ODE’s) con la siguiente sintaxis:

“‘ODEINT” Es una funcidbn que integra numeéricamente un sistema de
ecuaciones diferenciales ordinarias dado un valor inicial;

dy / dt = f(t, y)

y(t0) = y0
t variable independiente en 1-D, generalmente tiempo,
y(t) funcion (estado) valorada por un vector
y funcion f (t, y) valorada como un vector el cual determina las

soluciones a las ecuaciones diferenciales.

El objetivo es encontrar y(t) que satisfaga aproximadamente las ecuaciones
diferenciales, dado un valor inicial y(t0)=yO0.
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Sintaxis: scipy.integrate.solve_ivp
Parametros:

(fun, t_span, y0, method='RK45’t_eval=None, dense_output=False,
events=None, vectorized=False, args=None **options)

fun: Funcién que define los sistemas de ecuaciones diferencial. fun(t,y)

t_span: Es el intervalo de integracién (t0,tf), el resolvedor inicia con t=t0
y lo integra mientras busca t=tf

y0: Estado inicial

method="RK45"' Meétodo de integracion predeterminado Runge-Kutta de
orden 5

RK23 Runge-Kutta orden 3

DOP853 Método Runge-Kutta de orden 8,

Python implementa el algoritmo original escrito en fortran.

Entre otros meétodos de solucidn y otros parametros

Ejemplo:

@author: BORJA

#Ecuaciones diferenciales Ordinarias (odeint)

Primer Orden de una Ecuacion Diferencial Ordinaria:
dx/dy=f(y,t)

##LIBRERIAS

Numpy,Scipy y Matplotlib

from scipy.integrate import odeint

24



SINTAXIS ODEINT

Requiere tres entradas

y = odeint(funcion, y0, t)

odeint solucionador de ODE's (dy/dt)
func La funcion a resolver

yO Valor inicial de Y

t espacio donde vive la derivada
EJEMPLO:

#SOLUCIONAR dy(t)/dt=-ky(t)
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25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
49
41
42
43

#0author: BORJA
import numpy as np
from scipy.integrate import odeint
import matplotlib.pyplot as plt
#Funcion que retorna dy/dt
def RXA(y,t):

k=0.3

dydt=-k*y

return dydt

#condiciones iniciales

yo=15
k=0.3
t=np.linspace(0,20,100)  #Puntos en el tiempo
y=odeint(RXA,y0,t) #solucionador ODEINT

#graficando resultados

plt.plot(t,y)

plt.xlabel( 'TIEMPO")

plt.ylabel('y(t)")
plt.title("dy(t)/dt=-ky(t), Y=15, K=0.3")

) @ ipynb_checkpoints 26/06/2023 03:01 p. m,
) (V19 28/06/2073 0301 n.m

4. Figure 1 - 0 X

AedIHQ=VA

dy[t)/dt=-kyt), Y0=15, K=03

T T T T T T T T T
00 25 50 75 100 L5 150 175 200
TIEMPO

T YT S S VI [ FEE TRV T RS VIV IS SwY

SCRIPTS/EDO")

In [31]:

Fig 1.13 Codigo explicado de la solucidon numérica y visual de una ecuacion

diferencial ordinaria
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Solucion visual con tres diferentes constantes de velocidad:

5 @author: BORJA

6 """ ##con diferentes argumentos de K _

7 numpy np Solucion de: dydt=-k*y con k1=0.1,k2=0.5 y k3=0.7
8 scipy.integrate odeint 1 - Ejé
9 matplotlib.pyplot as plt e
10 k=0.3

11 RXKIK2K3(y,t,k):
12 dydt=-k*y

#Funcion que retorna dy/dt

1
1
1
1
41
0.4 1
p|
|
1

13 dydt .

14 y@=.5 #condiciones iniciales =

15 t=np.linspace(0,20,50) #Vector en el tiempo 02

16 k=0.1

17 yl=odeint(RXK1K2K3,y0,t,args=(k,)) #solucionador ODE's para yl

18  k=0.5 o

19 y2=odeint(RXK1K2K3,y0,t,args=(k,)) #solucionador ODE's para y2

20 k=0.7 w0l

21 y3=odeint(RXK1K2K3,y0,t,args=(k,)) #solucionador ODE's para y3 e s me s B0 s o
22 #GRAFICANDO TIEMPO
23 plt.plot(t,yl, 'r-',1linewidth=2,1abel="k1=0.1")

24 plt.plot(t,y2,'b--',linewidth=2,1label="k2=0.5") D omaei x

25 plt.plot(t,y3,'g:",linewidth=2,1label="k3=0.7")

26 plt.xlabel('TIEMPO") In [42]:

27 plt.ylabel('y(t)")

IPython Console History

Fig 1.14 Codigo explicado a una EDO con tres constantes de velocidad
diferentes

EJEMPLO: Solucionar dos EDO’'s de A-—-> B

@author: BORJA

SOLUCIONAR:

Ecuacion de Primer Orden

Para la concentracion de A en el tiempo
velocidad de reaccion esta dado por:
Parte 1:

Grafigue CA,y CB VS tiempo

Parte 2:

27

A--->B
A0=1.0

dCA/dt=-KCa ; dCB/dt=KCa



CALCULE LA COMPOSICION DEL PRODUCTO

CB(t) solucionando

dCB/dt=KCA

25 #@author: BORJA
26 import numpy as np _
27 from scipy.integrate import odeint #Librerig ODE's Reaccion: _ A—>B
28 import matplotlib.pyplot as plt  #Libreria Graficacion Sl g EZ T T -
29 (e=0 #lector de Condiciones iniciales /~’
30 def RXab(C,t): #Funcion de Ca y Ch y t 1501 /
31 Ca = C[0] #/ector"C" en posicion @ esta Ca ‘/'
A 32 Cb = C[1] #ector"C" en posicion I esta Cb 1251 !
33 ka= 2.9 #Constante Velocidad para Ka z /
34 Kb= 3.5 #Constante Velocidad para Kb %1.00— t !
35 dAdt=-ka * Ca #Expresiones de velocidad 5 il
36 dBdt=Kb * Ca Gors U
37 return [dAdt, dBdt] 8 1
38 #  return [dAdt] o] 14
39 print(RXab([0.1,0.5],0.5)) 5 Y
40 t=np.linspace(9,5,100) #lector Tiempo 0] |
41 Ce=[1,9] #Condiciones iniciales para Ca y Cb | \
42 C=odeint(RXab,(0,t) #Solucionador para las dos ODE's ool |
43 #GRAFICACION------------ T T ] T : T
44 plt.plot(t,C[:,8], r--*',linewidth=2.0) TIEMPO Seg
45 plt.plot(t,C[:,1],'b-.",linewidth=2.0) .
46 plt.xlabel('TIEMPO Seg') PERSONAL-280623/SCRIPTS/EDO")
47 plt.ylabel('CONCENTRACION') [-0.2, 0.35000000000000003 ]
48  plt.title("Reaccion: A--->B )
49 plt.legend(['Ca','Cb']) In [105]:
Fig 1.15 Caodigo explicado de la solucion de A > B
EJEMPLO: SIENDO: A+B--->C+D

Resuelva numérica y visualmente

dA/dt =-K1CACB
dB/dt =-K1CACB-k2CBCC
dC/dt =+K1CACB-K2CBCC

dD/dt =+K2CBCC

A,B,C,D [mol/L]
condiciones Iniciales:

AO=1
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C0=0
D0=0

K1=1L/mol*s
K2=1.5L/mol*s

RESUELVA:

1.- Variacion de la concentracion de A, B, Cy D

con respecto al tiempo en

un intervalo de solucion de 0.2 seg y solucione con un tiempo final t= 3Seg

2.-Grafique

la SELECTIVIDAD (S=C/(C+D)) con respecto al

considerando que en el tiempo t0 la selectividad es uno, S=1

tiempo

3.- Grafique A, B, C, Dy S como una funcién del tiempo en la misma grafica.

0~ oy Vv

11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22

#@author: BORJA

import numpy as np

from scipy.integrate import odeint
import matplotlib.pyplot as plt

def rxn (Z,t):#Z es un vector que contiene Ca,Cb,Cc,Cd

K1=1.0 #Constantes de Reaccion 1
K2=1.5 #Constantes de Reaccion 2
r1=K1*Z[0]*Z[1] #Expresiones de velocidad en 1
r2=K2*Z[1]*Z[2] #Expresiones de velocidaden 2

dAdt=-r1 #Expresiones de Velocidad Reaccion
dBdt=-rl1-r2
dCdt=rl-r2
dDdt=r2
return (dAdt,dBdt,dCdt,dDdt)
t = np.arange(0,3,0.2) #Vector tiempo
print(t)
70 =[1,1,0,0]#Condiciones iniciales Ca,Cb y Cc, Cd
Conc=odeint(rxn,Z0,t) #Resolvedor de las ODE's

29
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23 #Extraccion de los resultados en Conc AEIPQENV

24 cA = Conc[:,0] #Soluciones para Ca

25 ¢B = Conc[:,1] #Soluciones para Cb ., —

26 ¢C = Conc[:,2] #Soluciones para Cc ' —o

27 ¢D = Conc[:,3] #Soluciones para Cd AN S
28 #Selectividad \

29 S =np.empty(len(cC))

30 for 1 in range(len(cC)):

31 if abs(cC[i]+cD[i]>1le-10):

32 S[i] = cC[i] / (cC[i]+cD[i])
33 else: 0
34 S[i] = 1.0 .
35 #GRAFICANDO oy ¢
36 plt.plot(t,cA, 'r:',label="cA") R .
37 plt.plot(t,cB, 'b-", label="c8') [0. 0.20.40.60.81, 1.21.41.6182
38 plt.plot(t,cc, Iy-. ',1abe1='cC') 2.2 2.4 2.6 2.8]
39 plt.plot(t,cD, g.",label="cD")

40 plt.plot(t,S,'r.-',label="Selectividad") In [120]:

. ik

41 plt.ylabel('concentracion') w051 H{szo 2 3
¢2. plt.xlabel( tienpo ) [0. 020406081, 121416182
43 plt.legend(loc="best") 2.2 2.4 2,6 2.8]

44 plt.show()

45 #plt.savefig('RXNabcd.png') In [110]:

Fig 1.16 Codigo explicado de la solucionde A+ B > C+ D
1.4 Algoritmos de solucién de modelos en Ingenieria Quimica.

Los modelos matematicos en ingenieria quimica tienen como objetivo
representar mediante ecuaciones matematicas el comportamiento de un
proceso de trasformacion, generalmente mediante un conjunto de variables,
preferentemente valores termodindmicos y constantes especificas,
parametros, que representan el comportamiento de un proceso de
transformacion.

Estos modelos matematicos tienden a representar lo mas cercanos posibles el
comportamiento real de un proceso, basado en principios elementales de la
conservacion de la masa, la energia y la cantidad de movimiento. Acotados por
medio de la experimentacion y la identificacion los mecanismos predominantes
ajustandolos tedrica o empiricamente.
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Un modelo se construye para conocer o predecir el comportamiento o
propiedades de un objeto de estudio real.

Los modelos matematicos son utiles al permitir estudiar y analizar un objeto o
sistema sin disponer de el fisicamente y permite tomar decisiones con un
menor grado de incertidumbre.

En ingenieria quimica es de suma importancia la identificacion tanto a nivel
proceso industrial como a nivel laboratorio los factores y mecanismos que
limitan o controlan el proceso de transformacion, esto permite simplificar las
etapas de inicio del modelado matematico.

Un modelo matematico es un proceso cognitivo para interpretar el mundo real-

- -7 Mundo -7
Mayor Precision Real Datos/Informacion
Prediccion Modelo
Comportamiento | < matematico
Mejor Modelo.

Fig 1.17 Modelo matematico
Ejemplos de modelos:

De reaccidn quimica, de difusion de masa, conduccién de calor, Transferencia
de masa, Evaporacion, Mezcla Turbulenta, Flujo de Fluidos.

Realmente todo nuestro conocimiento esta fundamentado en un” supuesto”,
hasta que se demuestre lo contrario.

Ese supuesto nos permite conocer y predecir la naturaleza en su mas intima
expresion, salvo lo contrario.

Ejemplos:
Se tiene un intercambiador de calor de tubos concéntricos en contracorriente
y sin cambio de fase.

Los siguientes modelos matematicos describen aproximadamente el
comportamiento del intercambiador de calor.
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dTCaliente

dx
dTFrio

dx

= 0.03(TCaliente — TFrio)

= —0.04(TCaliente — TFrio)
Se pide:
Visualizar a lo largo de los tubos su perfil de temperatura:

Temperatura Salida Fluido Caliente: TCaliente
Temperatura Salida Fluido Frio: TFrio

Si el intercambiador de calor tiene una longitud de tres metros y la Temperatura
del Fluido Caliente a la entrada es: T =100°C Yy la del Fluido Frio inicial es de

T=

19
11
12
13
14
15
16
17
13
19
20
2
2
3
2
25
26
27
23
2
0

—_

[P T UC I UL I )
[

=

20°C

from scipy.integrate import odeint
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt

def £(Temp_,x):
t_cal,t_frio=Temp_
dtbdx=0.03*(t_frio-t_cal)
dtsdx=-0.04*(t_frio-t_cal)
return np.array([dtbdx,dtsdx])

X0=0

Xn=3
longitud=np.linspace(x8,15,xn)
£=[20,160]
Solucion_edo=odeint(f,te, longitud)
plt.plot(Solucion_edo)

import plotly.express as px
fig=px.scatter(x=longitud,y=Solucion_edo[:,0])
fig.add_scatter(x=longitud,y=Solucion_edo[:,1])
plt.xlabel("LONGITUD")

plt.ylabel (" TENPERATURA")

plt.title("Diferencial de Temperatura Caliente/Frio ")
fig.show()

Aéd Q= A

Diferencial de Temperatura Caliente/Frio

100

90+

804

)
=
.

TEMPERATURA
o
=

50

40+

301

20+

T
0.0 05 10 13 20 25 30
LONGITUD

Fig 1.18 Codigo explicado y visualizacion de la variacion de Temperatura en
un intercambiador de calor
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Tema 2: Simulacion Modular

2.1 Desarrollo de médulos de simulacién para la solucion de modelos en
Ingenieria Quimica

Python dispone de herramientas que permiten crear “médulos de simulacion”
para resolver modelos matematicos.

1.- Visualizacion de reacciones complejas.
Ejemplos:

En el interior de un reactor el cloro (CI2), gas, reacciona con el
benceno (C6H6), liquido a 75 °C, llevandose a cabo las siguientes reacciones:

CeHe+Cl2—CsHsCI+HCI (1)
CsHsCl+Clo—CsH4Cl+HCI (2)
CeHaCl2+Cl2—CsH3Clz+HCI (3)

Visualizar el comportamiento de las reacciones en diferentes escenarios con
la siguiente informacion.

#Constantes de velocidad de reacciéon

kl= 1.4 mol/L/s
k2= 2.8 mol/L/s
k3= 3.3 mol/L/s

#Concentraciones iniciales de reactivos y productos

Benceno Inicial 1,0 g/L
Reaccion 1 0.1 g/L
Reaccion 2 0.2 g/L
Reaccion 3 0.3 g/L

Solucion Visual y numérica
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6  #@BORJIA"""
7 from scipy.integrate import odeint . Figuee 1 - b
g import numpy as np A L
9 import matplotlib.pyplot as plt LA 4’ Q il
10
11 def (CONV,t):
1 X1, X2, X3, X4=CON CLORACION BENZENO: C6HE+CI2-C6H5Cl+CEHACI+C6H3+3HC
13 ki=1.4 Lol =+ coHerC2-> _
14 k2=2.8 = —>CBH5CI+HC] //
—>CEHACHHCI '
15 k3=3.3 —+ ->CEH3CHHLI /‘/
16 dxldt=-k1*x1 12 7
17 dx2dt=k1*x1-k2*x2 7
18 dx3dt=k2*xa-k3hx3 7
19 dxddt=k3*x3 Y /
20 return np.array([dxldt,dx2dt,dx3dt,dxddt]) 2 \ /
21 te=e g ' /
S ,
_ 5 0.8 ¥ /
2 tn= £ \ y
23 tiempo_R=np.linspace(t®,tn) g N/
2% Xe=[1,6.1,8.2,8.3) gm. N/
25 Vector_Sol=odeint(f,Xe,tiempo_R) R
26 "
) e ae / h
27 plt.plot(tiempo_R,Vector_Sol[:,@], r--*',linewidth=2.8) 04y ‘\x
28  plt.plot(tiempo_R,Vector_Sol[:,1],'b-.",linewidth=2.8) / .
29 plt.plot(tiempo_R,Vector_Sol[:,2],'y--",linewidth=2.8) Al -H‘.*
30 plt.plot(tiempo_R,Vector_Sol[:,3], 'g-.",linewidth=2.8) 02 ~# "‘:tfﬁtﬁ:’
2 / I m““m.,.,
32 plt.xlabel('TIEMPO Seg') 00,
33 plt.ylabel(’ CONCENTRACION') 000 025 050 075 100 125 150 175 2.0
34 plt.legend([ ' CEHE+C12-->", "--->COHECI+HCL", " --->COHACT+HCT ", ' -->COH3CI+HCL '] TIENPO Seg
35  plt.title("CLORACION BENZENO: C6H6+C12-C6HSCL+CEHACI+CAH3+3HCL")

36 plt.show()

Fig 2.1 Caodigo explicado y visualizacion de una reaccion quimica compleja

Ejemplo:

El tanque 1 contiene 50 galones de solucion salina en la que estan disueltas
25 libras de sal; el tanque 2 contiene 50 galones de agua pura, el tanque 3
contiene una solucién amoniacal ; se bombea liquido hacia y desde los tanques
en las cantidades indicadas.

Calcular el cambio de la masa de sal disuelta en cada tanque, con respecto al
tiempo.

para el tanque 1 se tiene:

dx1dt=-2/25*x1 + x2/50 + x3/70
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para el tanque 2 se tiene:
dx2dt=2/25*x1- 2/25*x2 + x3/80
para el tanque 3 se tiene:

dx3dt=1/18*x1 - 2/17*x2 + x3/90

@author‘: BORJA @ benzenodecndif py

nnn & IMTCDCARDIADADE AL

%, Figure 1 - 0o X

from scipy.integrate import odeint
import numpy as np Aed)bQEN
9 import matplotlib.pyplot as plt

o ~1 O un

11 def 'F(C_,t): Diluciones en Tanque 1,2y 3

12 x1,x2,x3=C e
13 dxldt=-2/25*x1+x2/50 +x3/70 e
14 dx2dt=2/25*x1-2/25*x2+x3/80 2
15 dx3dt=1/18*x1-2/17*x2+x3/90

16 return np.array([dx1dt,dx2dt,dx3dt])
17 te =0

18 (0 =[25,8,0.1]

19 t1 =50

20 tiempo =np.linspace (t0,t1)

21

22 solucion = odeint(f,Co,tiempo )

23 print(solucion)

24 plt.plot(solucion)

25 import plotly.express as px

26

27 plt.xlabel("TIEMPO [Seg]")

28 plt.ylabel("TANQUE 1,2 y 3") -20

29 plt.legend(['Tanque 1", 'Tanque 2", 'Tanque 3']) 0 20 0 P %
30 plt.title("Diluciones en Tanque 1,2 y 3") TIEMPO [Seg]

104

TANQUE 1.2 ¥ 3

=

Fig 2.2 Diluciones en tres tanques de una solucion salina
Correlaciones Lineales y No-lineales.
Todo Ingeniero Quimico y estudiante de la carrera debe disponer de
herramientas que le permitan parametrizar el comportamiento de sus variables
en condiciones de operacion y fuera de ella.

Tres de las correlaciones mas utilizadas en ingenieria estan disponibles en las
librerias: SciPy, Pandas y Pingouin.
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SciPy proporciona funciones para minimizar (0 maximizar) funciones, Incluye
solucionadores de problemas no lineales, programacion lineal, minimos
cuadrados lineales como no lineales, busqueda de raices y ajuste de curvas.

Pandas es una biblioteca de Python dedicada a la manipulacion y el
analisis de datos es potente, flexible y facil de usar

Ajuste de Curvas:

Para una interpolacioén lineal 1D solo se necesitan dos conjuntos de datos para
interpolar, X ,Y y un tercer conjunto, Xnew de puntos para evaluar la
interpolacion:

Los datos pueden ser incorporados no solo como un arreglo Python, también
pueden ser incorporados desde excel, o bien como un archivo plano, o en
tiempo “Real” desde Arduino por ejemplo.

INGENIERIA QUIMICA APLICADA IV MC ESMERALDA VIDAL ROBLES
PROBLEMAS

1. Las presiones de vapor del hexano y del heptano a distintas temperaturas son las siguientes:
T°C P6, mmHg P7, mm Hg

69 760 295
70 780 302
75 915 348
80 1020 426
85 1225 498
90 1405 588
95 1577 675
99.2 1765 760

Tomado de: https://esmeraldavidal.files.wordpress.com/2012/01/bloque-1-flash.pdf
Fig 2.3 Interpolacion lineal usando Pandas
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https://esmeraldavidal.files.wordpress.com/2012/01/bloque-1-flash.pdf

24 %, Figure 1 - O
21 A€r Q=D
22 import numpy as np

23 x = np.array([69.,70.,75.,80.,85.,99.,95.,99.2]) o O BELHEAAG

24y = np.array([760.,780.,915.,1020.,1225.,1405.,1577.,1765.]) o
25 o datos

26 nmn

27 import pandas as pd 1600

28 x=pd.read_csv('Datos_experimentales T°C data.csv')-Archivo plano
29 y=pd.read_excel('Datos_experimentales PmmHg_data.x1sx')-Excel

3@ "

31

32 xnew = np.linspace(69, 99, num=99)

33 ynew = np.interp(xnew, X, V)

34

35 import matplotlib.pyplot as plt 10001
36 plt.plot(xnew, ynew, '-', label='interpolacion lineal ')
37 plt.plot(x, y, 'o', label="datos")

38 plt.title('PRESION DE VAPOR DEL HEXANO')

1400 4

1200 4

PRESION mm Hg

800+

39 plt.xlabel('TEMPERATURA °C") e S
46 plt.ylabel('PRESION mm Hg") TEMPERATURS *C
41 plt.legend(loc="best") T

Fig 2.4 Interpolacién Lineal usando Pandas desde Excel

Ajuste por polinomios.

Sintaxis:
z= numpy.polyfit(x, y, deg, ... cov=False)[source]
Parametros:
X: Variable Independiente )
y: Variable Dependiente (y[iD)
deg: Grado del polinomio
rcondfloat, opcional. Error relativo valor predeterminado es: 2e-16 .
cov=False Determina la Covarianza si es True, Verdadero.
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Tabla 3-11b. CAPACIDADES CALORIFICAS MEDIAS
¢, en unidades molares consistentes. Temperatura de referencia: 25 °C

T,°C CH, C,;H; C;Hg n-C,H,, C,H, C;H; C,Hg
26.85 8.445 12.611 17.608 23.351 10.432 15.305 20.522
50 8.595 12.950 18.188 24.070 10.720 15.736 21.167
100 8.902 13.701 19.409 25.63 1 11.340 16.676 22.548
150 9219 14.464 20.614 27.174 11.949 17.612 23.897
200 9.551 15.225 21.790 28.674 12.540 18.530 25.200
250 9.895 15.973 22.925 30.130 13,110 19.421 26.452
300 10.243 16.704 24.017 31.527 13.657 20.281 27.649
350 10.594 17.413 25.062 32.864 14.180 21.107 28.790
400 10.942 18.099 26.063 34.143 14.681 21.899 29.878
450 11.286 18.759 27.018 35.364 15,159 22.657 30.915
500 11.624 19.396 27.932 36.530 15.616 23.382 31.902
550 11.954 20.007 28.804 37.642 16.052 24.075 32.843
600 12.276 20.595 29613 38.704 16.469 24.738 33.740
650 12.590 21.160 30.433 39.718 16.868 25.372 34.597
700 12.894 21.703 31.195 40.688 17.249 25.979 35.414
750 13.190 22.225 31.924 41.615 17.614 26.560 36.196
800 13.476 22.727 32.622 42.503 17.965 27.116 36.943
850 13.754 23.209 33.292 43.354 18.300 27.650 37,660
300 14.022 23.673 33.933 44,169 18.623 28.161 38.346
950 14.283 24.120 34.550 44 951 18.932 28.653 39.004
1000 14.535 24.551 35.142 45.702 19.230 29.126 39.637
1050 14.79 24.967 35.711 46.424 19.517 29.580 40.244
1100 15.015 25.367 36.260 47,119 19.793 30.017 40.829
1150 15.244 25.754 36.788 47788 20.059 30.438 41.392
1200 15.466 26.127 37,297 48.432 20.316 30.844 41.934
Tomado de:

https://www.modeladoeningenieria.edu.ar/images/Integracionlll/Material-
ext/20102BT24022421824010402121073.pdf

Fig 2.5 Informacion de las capacidades calorificas de diferentes compuestos
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@author: BORJA
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt

X = np.array([26.85,50.0,100.0,150.9,200.9, 250.0,360.8, 350.0,
490.8,450.0,500.9,550.0,600.,650.0,700..,750.9,
809.0,850.0,980..0,950.0,1000..0, 1050..0, 1108..0,1150.0,1206..6))

y = np.array([8.445,8.595,8.902,9.219,9.551,9.895,10. 243, 10.594, 10942, 11.286,
11.624,11.954,12.276,12.599,12.894,13.199,13.476,13.754,14.022,
14.283,14.535,14.79,15..815,15.244, 15.466]

TC=np. linspace(26,1200,1000)

polinomio=np.polyfit(x,y,3)
print('Los valores de los coeficientes son\n',polinomio)

plt.scatter(x, y,label="DATOS T°c --- (p')

plt.plot(TC, np.polyval(polinomio,TC), ":r',label="INTERPOLACION CUBICA')
olt..xlabel("TENPERATURA °C')

plt.ylabel('Capacidad calorifica media')

plt.legend()

plt. title("Cp DEL METANO')

plt.grid()

plt. shou()

Cp DEL METANO
o DATOST'C~Cp 0
[}
15 J = INTERPOLACION CUBICA *
K
4
o
141 .
L)
A
L]
131 ¥
v..
4"“

121 ¥

Capacidad calorifica media

T T T T T T
0 200 0 600 800 1000 1200
TEMPERATURA °C

Los valores de los coeficientes son
[-1.10681462¢-09 8.3811365%-67
6.58481876e-03  8.,24080423e+00]

In [139]:

Fig 2.6 Ajuste de la Capacidad Calorifica por medio de polinomios
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@author: BORJA

import numpy as np

from scipy import interpolate

import matplotlib.pyplot as plt

from matplotlib import cm

from matplotlib.ticker import LinearLocator, FormatStrFormatter

x=np.array([300,350,400,450,500])

y=np.array([150,200,250,360])

z=np.array([[3673.3,3174.7,3277.5,3381.7,3487.6],
[3672.1,3173.8,3276.7,3381.1,3487.0],
[3670.9,3172.8,3275.9,3386.4,3486.5],
[3969.7,3171.9,3275.2,3379.8, 3486.8]])

f=interpolate.interp2d(x,y,z, 'cubic")

71=F(426,190)

print(zi)

X, Y = np.meshgrid(x, y)

fig = plt.figure()

ax = fig.add_subplot(111, projection = '3d")

ax.view _init(1e,35)
ax.set_xlabel('Temperatura (K)')
ax.set_ylabel('Presion (kPa)')
ax.set_zlabel('Entalpia (ki/Kg")
ax.set_title('Entalpia de vapor sobrecalentado')
surf=ax.plot_surface(X, Y, z, cmap=cm.coolwarm,
linewidth=0, antialiased=False)
ax.set_zlim(3000, 3500)
ax.zaxis.set_major_locator(LinearLocator(10))
ax.zaxis.set_major_formatter(FormatStrFormatter('%.0f"))
fig.colorbar(surf, shrink=.3, aspect=7)

MY 7 VLSl O

Entalpia de vapor sobrecalentado

3400

3300

3200

Fig 2.7 Interpolacion lineal en grafico de 3D Temperatura-Presion-Entalpia
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@author: BORIA MY 7y Ml O

nuwn

import numpy as np
from scipy.optimize import curve_fit
import matplotlib.pyplot as plt

Crecimiento de microorganismos

Ww oo ~] o w

19

11 x = np.array([[15,16,24,13,21,16,22,18,20,16],\

12 [70,65,71,64,84,86,72,84,71,75]])

13z = np.array([156,157,177,145,197,184,172,187,157,169])
14 def f(x,a,b,c):

15 return a+b*x[@]+c*x[1]

16 param,_=curve_fit(f,x,z)

17 print(param)

oIUSIWID2UD
—
]
S

18 X=x[e,:] -

19 Y=x[1,:]

20 fig = plt.figure() = R

21 ax = fig.add_subplot(11l, projection = '3d") 1401

22

23 60

24 ax.view_init(15,60) 4&6570

25 ax.scatter(X, Y, 1) %P

26 ax.set_xlabel('Temperatura') % 3035 o 1B 1 1
27 ax.set_ylabel('Humedad") B perature

28 ax.set_zlabel('Crecimiento')

29  plt.title('Crecimiento de microorganismos')
30 X = np.arange(13,24,0.5)

31 Y = np.arange(6@, 85, 0.5)

32 X, Y = np.meshgrid(X, Y)

33 Z=f(np.array([X,Y]),*param)

34 surf = ax.plot_surface(X, Y, Z,cmap=plt.cm.coolwarm, linewidth=1  1p [251]:

35 nlt.show() —

Fig 2.8 Interpolacion en 3D Temperatura-Humedad-Crecimiento Microbiano

2.2 Construccion de un simulador usando los modulos vistos.

Python dispone de librerias que permiten crear aplicaciones en entorno tipo
“ventanas” de una manera simple y sencilla denominada “Tkinter”.

“Tkinter”, permite la creacion de ‘“interfaz grafica de usuario, (GUI)
denominados “Frames”, los cuales son, tipo de ventanas, marcos,
formularios, cada uno de ellos contienen una serie de atributos vy
funcionalidades que establecen una visualizacion, posicionamiento y control
del objeto denominados “widgets” o objetos definidos por el usuario. El
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conjunto de widgets permite disefar aplicaciones con un alto grado de
profesionalismo.

El widget es un programa disefiado para facilitar el acceso a las funciones mas
usadas de una aplicacion informatica cuya taxonomia son entre otros tipos
marcos, (Frame), etiquetas, (Label), texto, (Text), botones, (Button), listas,
(Listbox), barra de opciones,( Scrollbar), y la creacion de menu con opciones
definidas por el usuario entre otras particularidades.

Ejemplo:
Incorporando un objeto tipo ventana

@author: BORJA

0O N Oy U

from tkinter import *
9 Gui = Tk()
108 mainloop()

Fig 2.9 Visualizacion de un “Objeto” denominado “Ventana”

Propiedades o Atributos:

text =

42



Es una propiedad para los widgets como Label o Button entre otros, cuya
finalidad es la incluir un texto dentro del widget, este texto puede contener
saltos de lineas en caso de ser necesario y también se puede utilizar una
variable para indicar la cadena de texto a usar.

Incorporando un objeto tipo ventana mas “text”

@author: BORJA

from tkinter import *

import tkinter as tk

texto = tk.Entry(font=("Algerian",15),

10 width=20).place(x=60,y=8)
11 tk.mainloop()

O 0~ v

§ « N

Hola mundo !}

Fig 2.10 Incorporando un objeto “ventana” con edicion
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@author: BORJA fu - 0 X

fron tkinter import * CONDICIONES OPERACION
import tkinter as tk WSOV 94 Atm

formu=Tk()

ventana = Frame(fornu, width=300,height=220) e 120 fC

ventana. pack()
titulo = tk, Label (text="CONDICIONES OPERACION", font=("Arial",18),
fg="black", bg="aliceblue").place(x=5,y=8)

GUARDAR

1b1 = tk.Label( text="PRESION",fg="black", bg="ivory").place(x=18,y=50)
textol = tk.Entry(font=("Algerian",15), width=10).place(x=99,y=50)

1b2 = tk.Label( text="TEMPERATURA",fg="black", bg="ivory").place(x=5,y=99)
texto? = tk.Entry(font=("Algerian",15), width=10).place(x=90,y=90)

boton = tk.Button(text="GUARDAR").place(width=60,x=15,y=149)

tk.mainloop()

Fig 2.11 Incorporando un objeto con informacion de operacion
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"' W LVIuILivnesuEupE duviLpy

from tkinter import * f SIMULACION DE PROCESOS QUIMICOS - O
import tkinter as tk

ventana =Tk()
ventana.title("SIMULACION DE PROCESOS QUIMICOS")

ventana. geometry('500x700")
ventana.configure(background="dark turquoise')

image=tk.PhotoImage(file="amigos10.gif")

image=image.subsample(2,2)
Label=tk.Label(image=image)

Label.place(x=0,y=0,relwidth=1,0,relheight=1.0)

Label.pack()
ventana.mainloop()

Fig 2.12 Incorporando una imagen dentro del objeto ventana

Widgets varios:

Deslizadores verticales y horizontales con la ejecucion de la funcion en el boton
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:
5 @author: Borja fa S0
""" b Console 1/A X
. 7 from tkinter inport * hola aqui estoy
. 8 from tkinter import ttk 25j
9 def show_values():
10 print ("hola aqui estoy") .
11 T
.12 ventana = Tk() wl
13
14w = Scale(ventana, from =0, to=42)
15 w.pack()

16w = Scale(ventana, from =0, t0=200, orient=HORIZONTAL).pack()
.17 Button(ventana, text='De Clik Aqui', command=show values()).pack()
.18 mainloop()

Fig 2.13 Deslizadores horizontales y verticales

Varios:
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@author: Borja

from tkinter import *
def Ver(value):
print(value)

ventana = Tk()
scl = Scale(ventana,

from =-50, to=50, tickinterval=10,
length=400, resolution=19, showvalue=NO,
orient="horizontal’, command=Ver,
label="SIMULACION DE PROCES0S")
scl.pack(expand=YES, fill=Y)

def VerValor():
print('Valor actual:’, scl.get())

btn = Button(ventana,

text="Valor del Slider", command=VerValor)

btn.pack()

ventana.mainloop()

ALL str 3

ALLOW THREADG int 1

{ « - 0 X
SIMULACION DE PROCESOS

L

0 -4 -3 -2 -0 0 W 20 33D 40 0

Valor del Slider
Frwair=s C:/us UESKTOp/PERSUNA

DESLIZADORES')
T1e

20

Valor actual: 20

Fig 2.14 Ventanas con mensajes:
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@author: BORJA
from tkinter import *
from tkinter import messagebox
ventana=Tk()
ventana.title('SIMULACION DE PROCESOS')
ventana.geometry('356x200")
def clicked():
messagebox.showinfo('ERROR DE CALCULO!!!",
'divides entre cero')
boton=Button(ventana,text="da click',command=clicked)
boton.grid(column=0,row=0)
ventana.mainloop()

§ SIMULACION DE PROCESOS - O X

da click |

# ERROR DE CALCULOM X

o divides entre cero

Fig 2.15 Creando mensajes interactivos con el usuario
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CREANDO MENUS INTERACTIVOS.

W oo ~JI1 O wun

10
1
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13
14
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1
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2]
28
29

(author :BORJA
from tkinter import *

from tkinter import messagebox
def abrir():

messagebox. showinfo(title="CLICK EN ABRIR",message="HICISTE ABRIR")

ventAbrir=Tk()
ventAbrir. geometry("406x400+100+100" )
ventAbrir.title("GENERASTE UNA NUEVA VENTANA")
ventAbrir.mainloop()
ventana = Tk()
ventana. geometry("600x600+6+0")
ventana.title("SIMULACION DE PROCESOS QUINICOS")

barraMenu=Menu(ventana)

mnuArchivo=Menu (barraMenu)
mnuEdicion=Menu(barraMenu)
mnuArchivo. add_command
mnuArchivo. add_command

mnuArchivo. add_command
mnuArchivo. add_command

label="Objetivo")
label="Mision")
label="Fundamentos")

P ————

Fig 2.16 Creando Mendus interactivos con el usuario

label="Alumnos Participantes”,command=abrir)

49

’ SIMULACION DE PROCESOS QUIMICOS

- 0 X

Proyecto: Obtencion de Hidrogeno Verde  Datos Experimentales

Alumnos Participantes

Objetivo
Mision
Fundamentos

Salir

In [38]: run
PERSONAL-28¢
DESLIZADORES
Users/SONY/D
SCRIPTS/TKIN



29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
49
41
1Y)
43
4
45
46
47

mnuArchivo.add_command(label="Fundamentos") ' . .
SIMULACION DE PROCESOS QUIICOS - 0 X

mnuArchivo. add_sepa r\ator() Proyecto: Obtencion de Hidrogena Verde  Datos Experimentales

: e 180 Bitacora de Trabajo
mnuArchivo.add_command(label="Salir",command=ventana.destroy) ——

(omportamiento-Variables

. ) ) Analisis Tecnico-Economico
mnuEdicion.add_command(label="Bitacora de Trabajo") T
mnuEdicion.add_command(label="Comportamiento-Variables")
mnuEdicion.add_command(label="Analisis Tecnico-Economico")

(

mnuEdicion.add command(label="Validacion-Experimental")

barraMenu.add cascade(label="Proyecto: Obtencion de Hidrogeno Verde
menu=mnuArchivo)

barraMenu.add_cascade(label="Datos Experinentales”,menu=mnuEdicion) T Users/SONY/Deski

SCRIPTS/TKINTER
ventana.config(menuzbarratlenu)

ventana.mainloop()

Fig 2.17 Creando Menus interactivos con el usuario |l

Objeto Combo-Box

\O CO ~] O un

10

12
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14
15

@author: BORJA

import tkinter.ttk as ttk
combobx=ttk.Combobox(values=["Entalpia", "Cp","Presion”,"Temperatura","Viscocidad"])

combobx. set("Propiedades Termodinamicas") { Simicin deProcesc o
combobx. configure(width=25) o 8

combobx. pack() et
combobx.master.title("Simulacion de Procesos") P

combobx.mainloop() Tevon

Fig 2.18 Creando un objeto tipo Combo-Box
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Barra de progreso

8

9
19
11
12
13
14
15
16

import tkinter.ttk as ttk
Barra_progreso=ttk.Progressbar()
Barra_progreso.start(18) { pocesando Aigoritmo = O X
Barra_progreso.pack(fill="x") T
Barra_progreso.master.title('Procesando Algoritmo")
Barra_progreso.mainloop()

Fig 2.19 Creando una barra de progreso

Editor-Ventana para texto:

WO 0O =] O owun

.10
11
12
13
14
15

@author: BORJA —

nnn { Simulacion de Procesos - 0 X

from tkinter impor\t % LA5 CONDICIONES DE OPERACION SON:

from tkinter import scrolledtext TENPERATURR: 245 °c
editor=Tk() PRESION: 34 Lb/pL2
editor.title("Simulacion de Procesos")
editor.geometry('360x200")
texto=scrolledtext.ScrolledText(editor,wid ] ,
texto.grid(column=0, row=0) In [9]:
texto.mainloop() TKINTER/

Fig 2.20 Creando una ventana como editor
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Lista de Verificacion.

5 (@author: BORJA -
TRIEL IKLNITER/UES
6 PERSONAL-28
7 from tkinter import * -
g from tkinter.ttk import * - In [17]: ru
S TKINTER/DES
10 check =T|(() { Material en Produccion - O X 8
11 check.title("Material en Produccion") EReacthABECO'“m”“A |
12 check.geometry('360x200") Do i 5
13 chk_state=BooleanVar() §

14 chk_state.set(True)

15 chk=Checkbutton(check,text="Columna 1A")
16  chk.grid(column=20,row=30)

17  chk=Checkbutton(check,text="Reactivo AAB") -

[ ¥ I el

T ENFYIimE &=

18 chk.grid(column=0,row=40) In [20]: ru
19 chk=Checkbutton(check,text="Reactivo AAC") - | TKINTER/DES
20 chk.grid(column=0,row=60) PERSONAL-28

21 check.mainloop() Tn 1211 ru

Fig 2.21 Creando una lista de verificacion
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2.3 Interpretacion de resultados.

Basado en los codigos anteriores el alumno serd capaz de reinterpretarlo,
manipularlo y construir su propia aplicacion, adecuada a sus propias
necesidades o de la empresa todo esto con codigo abierto.

Ejemplos:

f Sintesis de Biocarbon para Adsorcion de Contaminantes Emergentes en el Agua
Inicio  Nuestro Proceso 10 Autores Variables y Ecuaciones Sensores Validaciones Simulacion Industrial

Presentacion

Introduccion
Objetivos

J

*"ucqion de
Biocarbon N para |

la Remoaqh de
Co nta mma/ntes A

Fig 2.22 Elaboracion de una “Aplicacion” basada en “menus” para la
producciéon de Bio-Carbén
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? Sintesis de Biocarbén para Adsorcion de Contaminantes Emergentes en el Agua

Inicio Nuestro Proceso 10 Autores  Variables y Ecuaciones Sensores Validaciones Simulacion Industrial
| Explicacién de las Graficas

Cédigo de las Variables en Python
Grafica de las Variables en Python
Ecuaciones Diferenciales 1

Ecuaciones Diferenciales 2
-

Pro” ,,ucqflon de
Biocarbon para |

la Remoaqh de
Co ntammantes S
Emergentes &

Fig 2.23 Elaboracion de una “Aplicacion” basada en “menus” para la
produccion de Bio-Carbén, mostrando las variables y ecuaciones
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' EVALUACION Y COMPARACION DE LAS CARACTERISTICAS FISICAS DE UN MATERIAL DE CONSTRUCCION POLIMERIZADO CONTRA UN MATERIAL DE CONSTRUCCION CONVENCIONAL.

MENU DEL PROYECTO DE SIMULACION.

SEP SES TecNM

INSTITUTO TECNOLOGICO DE TOLUCA

Ingenieria Quimica

Departamento de Ingenieria Quimica

Asignatura:
Simulacion de Procesos

Proyecto:
Fabricacion de tabiques a base de PETfundidoy cemento

Fig 2.24 proyecto “Fabricacién de tabiques de PET fundido y cemento”, con
botones
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Sensor De ASensor de Modulo Sensor
Temperatura Y viscosidad De
Humedad Dht22 Modelo: Temperatura

Fig 2.25 Sensores dentro de la aplicacion para adquirir informacion en tiempo
“Real,’
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{ CLEANNG COSVETCS

Proyecto  Informacion General Productos  Contacto

[
b BENVENIDOS 13 app de CLEANNING COSMENCS
Normtiidad
Diagrama del proceso leche
Diagrama del proceso basamo
Diagrama del proceso espuma 6P SES TeolM
Vanable deleche )
Vanable de balsamo
Virible de espuma I INSTITUTO TECNOLOGICO DE TOLUCA
Sensor de nivel T0LUCA. INGENIERA QUIMICA
Sensor de presion
S dehume SIMULACION OF PROCESOS QUIMICOS
Ventsa compettiva
Equipo creatvo “DESMAQUILLANTE NATURAL FACE CLEAN"

lnbaneanbar

Fig 2.26 Despliegue de diferentes vertientes del proyecto “Desmaquillante
natural FaceClean”
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Tema 3: Simulaciéon comercial.

3.1 Manejo de un simulador comercial.

Una vision global de las diferentes fuentes para el modelado y simulacion

para la destilacion.

Resources for Distillation Modeling and Simulation

Here we provide some generic links to other sites related to the modeling of distillation columns and separation processes as well as pages
discussing thermodynamic and physical property data, etc. that might be helpful in solving your separation processes at hand. If you have
suggestions for additions or if certain links have become invalid, please e-mail us.

Process Engineering and Simulation Software

Cape-Open Organisation

ASPEN Plus, HYSYS, Aspentech
ChemCad, ChemStations

COCO, Amsterchem

DESIGN II, WinSim

gProms, Process Engineering Systems
PRON, SimSci (AVEVA)

ProMax, Bryan Research & Engineering
ProSimPlus, ProSim

Symmetry (formerly VMGsim), Schiumberger
UniSim, Honeywell

Column Internals Vendors
ACS

Envimac

Jintai

Hat

Koch-Glitsch

Lantec

Separation Technology

Fractionation Research, Inc.

Separations Research Program

EFCE Working Party on Fluid Separations (Distillation and Absorption)
Frank Wijn distillation pages (from archive)

Japan Society of Industrial Machinery (JSIM) manufacturers list on
Environmental Equipment

Google Index of ChemSep.Org.on Efficiency’

Google Patent search on 'tray efficiency’

Google Scholar search on 'nonequilibrium distilation’

Books/Tutorials

Separation Process Principles by Seader and Henley
PhD Dissertations under Ross Taylor

The Art of Distillation by John French

Wikipedia: Distillation

Thermodynamics
Data and Property Calculation Websites - Mansoori
DEGHEMA Detherm / Dortmund Data Bank (for example data)

Fig 3.1 Vision global de simuladores comerciales de modelado y simulaciéon
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Bases de Datos:

Databases

Here you willfind a collection of our datahases on mass transfer tests and physical properties. These databases, in text or XML format, can be
loaded in ChemSep to generate automated reports. All data originates from published results in jourals, magazines, and conference
presentations and was abstracted using Scanlt.

Distillation Test Data (How to - tutorial , book) Vapor-Liquid Equilibria Data (How to - Tutorial , book)
Structured Packings Binary VLE
Random Packing
Diffusivity Data
Absorption Test Data Binary Liquid Diffusivities
- Under construction - Infinite dilution diffusivities from Ind.Eng.Chem.Res. 41 p. 3326-3328
LL Extraction Test Data Viscosity Data
- Under construction - - Under construction -

This page is under construction. Submissions are welcome.

Fig 3.2 Bases de datos comerciales y de libre acceso

Propuesta de uno de los Simuladores de procesos con software libre para la
materia de simulacion de procesos de la carrera de Ingenieria Quimica

1.- COCO

url para descargar y licencia de uso

https://www.cocosimulator.org/index.html
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@Cape open 1o cape open
simulation environment

What is COCO Sample Flowsheets Change Log License Compliancy testing Help Support

Downloads Links Contributors

What is COCO?

COCO (CAPE-OPEN to CAPE-OPEN) is a free-of-charge CAPE-OPEN compliant steady-state simulation environment
consisting of the following components:

@ COFE - the CAPE-OPEN Flowsheet Environment is an intuitive graphical user interface to chemical flowsheeting.
COFE has sequential solution algorithm using automatic tear streams. COFE displays properties of streams, deals with
unit-conversion and provides plotting facilities.

Fig 3.3 Pagina principal del software libre “COCQO”

Es un simulador secuencial gratuito, y libre de estado estacionario,
desarrollado por la empresa Amsterchem. Incluye un entorno para diagramas
de flujo de proceso, operaciones unitarias, paquete de cinética de reacciones
y un paquete termodinamico.

Dado que ha sido disefiado con estandares abiertos CAPE-OPEN, permite
interoperabilidad con otras aplicaciones tales como HTRI y Prosim.

Dentro del ejecutable se incluye también un simulador de procesos de
separacion (destilacion, extraccion, absorcion) llamado ChemSep, en su
version light (maximo de 150 etapas de equilibrio y 10 componentes),
comprende un amplio espectro de compuestos quimicos, asi como una gama
de reacciones en diferentes tipos de reactores

Comprende cuatro aplicaciones ligadas entre ellas que son TEA, COFE, CORN
y COUS o bien COSCOUS.

TEA, Termodinamica Aplicada a la Ingenieria, (Thermodinamics Applied to
Engineering), es una base de datos que contiene en su version gratuita mas
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de 4000 componentes y mas de 500 métodos para el calculo de propiedades
fisicoquimicas de los compuestos quimicos.

COFE, Permite la generacion de diagramas de procesos quimicos, asi como
sus corrientes de flujo, definir equipos de proceso y la termodinamica suficiente
para el calculo de las propiedades fisico quimicas de sus componentes.

CORN. En él se pueden modelar diferentes tipos de reactores como por
ejemplo reactores de conversion, de equilibrio, de conversion fija, de Gibbs
CSTR, PFR entre otros.

Solo permite simulaciones en estado estacionario, y no realiza evaluaciones
economicas.

Se puede descargar de:

www.cocosimulator.org/index_download.html

Tutoriales:

http://www.chemsep.org/book/contents.html

ejemplos:

http://www.chemsep.org/book/docs/book2.pdf#page=11

Una somera descripcion mediante imagenes de las pantallas principales:

Se puede iniciar con COFE, por ejemplo, adicionando los componentes y de
ahi invocar a ChemSep, como se observa.
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http://www.chemsep.org/book/docs/book2.pdf#page=11

c COFE - [Flowsheet1] - 0 X

E File Edit Insert Flowsheet Plot View Add-ins Window Help -8 X
Dzl =8 ) @2 defut PP 8 QRN SEES

X

- dg Settings Stream Types Flowsheet Options Appearance Stream Display Order IUnit Display Qrder
Froperty Packages Reaction Packages Cormpounds Propeties Phase Info
Thermo-systems and property packages:

Add
Femove
f% Select Package or Packa.. O X Edit
Show: CAPE-OPEN 1.1 v Fienarme
% ChemSep Property Package Manager Feplace
% 0ATS Property Package Manager (CAPE-OPEN 1.1) | I
i1y OATS Praperty Package Manager (CAPE-OPEN 1.1, > e
% TEA (CAPE-OPEN 1.1)
&g Water
Description: < 3
. Ahout Select Cancel

Fig 3.4 Pantallas de inicio con “cofe” y la invocacion a “ChemSep”
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@ COFE - [Flowsheet1]

B File Edit Insert Flowsheet Plot View Add-ins Window Help

NEEE BB i b 2 detu

e sl GEF AR SgEaa

@ rlowsheet1

o < o %]

emSep Column

{ Flash

*l Log /™ 1warning

Fig 3.5 Definiendo la columna de destilacion a utilizar.
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@ COFE - [Flowsheet1]

E File Edit Insert Flowsheet Plot View Add-ins Window Help

DEEHaE =8 0 b o defaur - 2P OF AN SEES

e Flowsheet1
-.[B) Flowsheet

----- &g, Settings

Fig 3.6 Configurando las corrientes del proceso
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W LUrLE - [FIOWSNEETIZ [ 1]]

‘[P] File Edit Flowsheet Streams Plot View Window Help - 8Xx
H - | n
DEHE BE [ ) @ rrancl & LAafN S@a5S
‘ name 1 unit A
@ Flovisheet1 v Stream
|8 Flowshest name 1
L description
..4&g Settings
type default
» Connections |
fram <FEED STREAM:
o ChenSep Column ~ Flash 2-feed
v Overall |
pressure 1 har
temperature 50 i
male fraction [Benzene] 0.33333333
male fraction [Toluene] 0.33333333
male fraction [O-xylene] 0.33333333
floe 150 knal / h
bl 0.092138423 kg /mal
+ Compound flows
Benzene a0 kmal f h
Toluene 50 kenal /b
O-eylene 50 kmol /h
+ Phase Fractions |
molar phaseFraction [Liguid] 1
+ Liguid composition |
male fraction [Benzene] 0.33333333
maole fraction [Taoluene] 0.33333333
mole fraction [O-glene] 0.33333333
w» Overall properties
wolurmne 0.0001085695 m® { mal
enthalowv —33692 852 J/mal A4
Ready CAP NUM

Fig 3.7 Capturando las condiciones de operacion de la alimentacion.
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{ ChemSep (TM) - PEUEBAZ sep
File Edit Solve Analysis Databanks Tools Help

O || B |t [l x 32| [T | € |&| ||| ES| © || e
RS Tile  Title |

e E‘Dmpnlnents Enter Simulation Information [optional)

-~ M Operation

EI - Properties FileM ame: PRUEBAZ sep last saved by SC

- X Thermodynamics )
- Physical properties Title:
: -« Reactions [F'FELIE BAZ2
- M Feeds
= ¥ Specifications
2 Analysis
= @ Results
- Tables
- Rating
I itz
Solve ophions
Faths

Comments;

Fig 3.8 Pantalla de inicio en el que se observa el titulo, una descripcion del
proyecto y la secuencia de incorporacion de informacion.

Titulo: titulo del proyecto

Componentes: Que substancias participan en el proceso

Operacion. De que tipo de proceso se trata

Propiedades: Es decir como se calcularan las propiedades de los

componentes en base a la termodinamica, propiedades fisicas, o si se trata de
un proceso con reaccion quimica

Feeds: Alimentaciones al proceso, basado en un diagrama
Specifications: Caracteristicas especiales del proceso

Analysis: Tipo de andlisis a desarrollar

Results: Como se presentaran los resultados

Units: Unidades de trabajo

Solve options: Opciones de solucién

Paths: Diferentes rutas en las que se almacenaran los

diferentes tipos de respuestas
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{ ChemSep (TM) - PRUEBA2.sep

File Edit Solve Analysis Databanks Tools Help
O] || B || e [ 1 [is] T || [ ] E0| B 5] © |~
—~f Title X Components |
= 4 Components -
- X Operalion Select Components
E}'i E;c;zesmes Component databank: |c:\p(ogarn files\chemsepl8vad1\pedy* ped = Browss L
= X Specifications ) Sort
o Bnalysis Find |
- X Pressuies
- X Heaters/Coclers
- X Efficiencies Components in Databank: P Add Selected components for simulation:
iy *’"ﬁf:‘“‘“ specs Name - —I \dentfier & Trb(K) Fie
Remove
é‘::l;_z Argon [chemsepl] M
- McCabe-Thiele Bromine [chemsep'] Substitute
Ratin Carbon tetrachloride [chemsep] ichastidiboula
- Units g Carbon monoxide [chemsepl]
. Carbon dioxide [chemsepl]
~ Solve options Carbon disullide [ch 1]
- Paths arbon disulfide [chemsep
Phosgene [chemsepl]
Trichloroacetyl chloride [chemsep1]
Hydrogen chlaride [chemsep1] <& Down
Chlorine [chemsep1]
Hydrogen iodide [chemsep1] Add New
Hydrogen [chemsepl] Q
‘w/ater [chemsepl] E——
Hydrogen sulfide [chemsep1] #I
Ammaonia [chemsepl]
Meon [chemsepl] v aw
< > <
[V Separate Apparent and True species
Changed | Not converged C:A\Users\SONY\DesktophCOCO-05122023%PRUEBAZ sep

Fig 3.9 Incorporaciéon de los componentes participantes en el proceso.
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|=[6[ D |24 | [Lx[bt]\7] - || €[E

of Title e Elperalinnl
«f Companents

B[ O [ ~| |

Select Type of Simulation

+f Propetties " Flash
—+f Thermodynamics @+ Equilibrium column
o Physical properties 9
—+f Reactions

+f Feeds

«f Specifications Configuration
-~ Analpsis
__:((P'esiwes Operation: |Simple Distillation j
~wf Heaters/Coolers
n yEfli ciencies Condenser: |Tutal [Liquid product] j

4;;; Elﬂumn specs Reboailer: IF'artiaI [Liquid product] ;l

- Tables
-~ Graphs |14
- McCabe-Thiele
- Rating
- FUG
Units
Solve options
Paths

Feed1

o

Fig 3.10 En la opcién “Operation” se selecciona el tipo de simulacion, por
ejemplo, si es tipo “Flash”, Columna de equilibrio o fuera del equilibrio.

La configuracion consta en definir el tipo de operacién, caracteristicas del
condensador y del re-hervidor, asi como el nimero de platos y el plato de
alimentacion

68




File Edit Solve Analysis Databanks Tools Help

0| (G| D [ [ [Lx |w2[LT| = ||| | ED| BB ES| © | [ =

é--w/Til\e + Themodynamics I +f Physical propeltiesl 4 Heactinnsl
‘/ Components Select Thermodynamic Models
- Operation Enthalpy / Exergy —
-+ Propetties eniy's law components
T K-value [DECHEMA ] | Reference state [Vapour v+ =] [25.C D)
| loff Physical properties
. of Reactions Ideal gas law Heat of farmation | Excluded 'I
o Feeds
S+ Specifications Activity coefficient |UNIFAC VI Surroundings T ,ﬁ [C]
- ef Analysis . . .
—of Pressures Wapour pressure |Anl0|ne vI Heat Capacity IG | T comrelation 'I
-+ Heaters/Coolers .
 Efficiencies Enthalpy |Idea| VI Heat Capacity L | Male fraction a VI
. oy Column specs
-+ Results Select Thermodynamic Model parameters (when required)
-~ Tables UNIFAC | UNIFAC GIPs |
- Giraphs
- McCabe-Thiele
~ Rating
FUG Sub-Group |Main-Group |R-i i
FoUnits ool CCH TUOR 291000
-~ Solve options ACH ACH 0531300  0.400000
- Paths ACCH3  |ACCHZ  |1.26630  0.968000

Fig 3.11 Definicion de la “Termodinamica”
En la figura 3.11 Se define la “Termodinamica” con la que se resolvera el
proceso como por ejemplo el valor de la Constante de equilibrio, los métodos
para calcular los coeficientes de actividad, la presion de vapor, la entalpia, el
calor de formacion, la capacidad calorifica entre otros.

El calculo de las propiedades fisicas o el tipo de recciones involucradas.
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{ ChemSep (TM) - Tetraclorurodecarbono_benceno.sep

File Edit Solve Analysis Databanks Tools Help

0| |G| B |2 de | [Lx|8]LT || ] € B EBIES| © | [

- Tite v Fe&dsl

j g"p’:ﬁ;“‘* ~Feed Steanls) Specifications

5+ Propettes

: ./ Thermodynamics Insert | Remove | Molar flows

-+ Physical propetties

-+ Reactions Feed 1 |

- m Name |Feed]

=+ Speciications Stage g
5 ;lﬂﬂ'vsis Twophase feed Spit
¥ Fressures State Tp
5""&2;.“."3;;”’”"'3 Pressure [atm] 1.00000
¥ Elhciencies Vapour fraction [+

~/ Column specs Temperature [C] 25,0000

E"/ Resuts Flownates (kmol/sl

a""';ab:: Carbon tetrachloride 500000
- Lraphs Toluene
é"“’F"'CFﬂbe'T“de Totalflowrate 100.000
 Rating

- -FUG

- Units

Solve options

- Paths

Fig 3.12 Captura de los requerimientos de la alimentacion.
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File Edit Solve Analysis Databanks Tools Help

0| || D |2 4o | [Lx |02\ T | = 7] €| S| EBI|ES| © |~ |

\f Title e And_wisl e P(essuresl v Healers/Coolersl + Efficiencies ¥ Column 313&3]

 Companens ~Column Product Speciicaions
Condenser duty name Iﬂcondenser

\/ Operation
=+ Properties
~| = |0.390000 8]

" Thermodynamics
‘onf” Physical properties
.+ Reactions
f Feeds
E|~.f'r Specifications
L Analsis
o Pressures
~of Heaters/Caolers
.. Efficiencies
: .o Column specs
E|~.f'r Results

" Tables
- Graphs
- McCabe-Thiele
.- Rating
| L FUG
- Units
Solve options
- Paths

Top product name Top

IM ole fraction of a component

Top specification

Reboiler duty name

Bottom product name IBollom

Bottom specification

Iﬂrehoiler

v| = |0.930000 8]

IM ole fraction of a component

-]

| Toluene

Product Guesses (optional}

[T Use guesses for initalization Reset

=

|Add variable to monitor

Fig 3.13 Definicion de las caracteristicas del re-hervidor y del condensador

File Edit Solve Analysis Databanks Tools Help
|| @ ¥ Checkinput
W b Check and solve  Alt+S o . i
T D ke A o | e | WeCabo | R FUs |
—f Operation
B+ Properties ) Select table: | Streams | ML I Edit I Copy I Font I Print I
-~ Thermodynamics
-~ Physical properties
-~ Reactions Stream Feedl Top Bottom
+f Feeds
= ificati Stage 8 1 14
= '._/E‘isf;lllcrﬂ?m Pressure (atm) 1.00000 1.00000 1.00000
halysis Vapour fraction (-) 0. 000000 0. 000000 0. 000000
o Pressures Tl:ﬂlpc;atur&c IEC)_I) 25. 0000 76.9363 109.766
- Heaters/Caolers Enthalpy (1/kmo -3.526E+07 -2.527E+07 -2.308E+07
‘f Efficiencies Entropy (3/kmol/K) -88061.7 -69863.3 -57073.3
‘s Column specs Total molar flow (kmol/s) 100. 000 50. 0000 50. 0000
= Total mass flow (kg/s) 12298.0 7660. 31 4637.74
" Tabl Vapour std.vol.flow (m3/s)
Ga ':ls Liquid std.vol.flow (m3/s) 10.1035 4.81060 5.29291
- Graphs
i Thi Mole flows (kmol/s)
j~ McCabe-Thicle Carbon tetrachloride 50.0000 49.5000  0.500000
ELalgng Toluene 50. 0000 0.500000 49.5000
Units Mole fractions_(-)
. Carbon tetrachloride 0.500000 0.990000 0.01000000
gOl‘:? options Toluene 0.500000 0.01000000 0. 990000
Mass flows (kag/s)
Carbon tetrachloride 7691.15 7614. 24 76.9115
Toluene 4606. 90 46.0690 4560. 83
Mass fractions_(-)
Carbon tetrachloride 0.625396 0.9939386 0.0165838
Toluene 0.374804 0.00601399 0.983416
Combined feed and product

Fig 3.14 Una vez definidas las especificaciones se corre el proceso
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Se corre el proceso y se observan y validan los resultados tanto en forma
numerica como grafica.

PERFILES DE COMPOSICION EN FASE LIQUDA

ChemSep

x1=0.486364 y1=T.16732

Stage

83— —

¥
x1=0.93908

Fig 3.15 Representacion grafica de los resultados
La figura 3.14 muestra la relacion entre el nUmero de platos y la composiciéon
de los componentes.

Un grafica importante es la de McCabe-Thiele que genera la aplicacion.

72



W Carbon tetrachloridef C arbon tetrachloride+ T oluene )

WcCabe-Thiele diagram Carbon tetrachioride - Toluene

0 J

J \

Click eft + drag = Mark and Zoom; Click right for sel

) 02

04 06
X Carbon tetrachioride/(Carbon tetrachloride+Toluene)

Fig 3.16 Grafica de McCabe-Thiele
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File Edit Solve Analysis Databanks Tools Help

0|6 D |2 de [ |[x |at]|T| & ||| O EB|ES| © |~

~ Tite Tables | Graphs | McCabe Thiele Rating | FUG |
j g;:rp;i::nts Use auto button to update

EI  Propetties Quick column rating

oof” Themodynamics Reference IDestiIacinnTetraclon Insert | Auto | Vendor toolsl

f Physical properties

—+f Reactions Default intemals Sieve 2t s Remave | A5 Desig | Copy |

of Feeds —System factors—

Bl Speciications Default system factor L & Kach Caction 1 2 |
oo Bnalysis . " Norton Start stage 0 g
~of Pressures Deafult fraction of flood ID'?5 " Specified | |End stage 7 13
- Heaters/Coclers “Efficiencies— |Intemal tupe Sieve 2t Sieve 2ft
: 5 Efficiencies Default efficiency I‘I (" DussTaylo | [Sbstemlactor 1 1
- oy Column specs . Flood fraction 075 0.75
it 08 | @ Tradional
B Resuls Bl i) 120" | | Method slope equilbrium i{ McCabe-Thie McCabe Thie
- Tables ‘ o - Maldistibution | |E fficiency estimated 072 0.79
. L Madstibuion ) 8| & omas | [WET eqtimaled m _[0833 0759
Max #/bed |35 " Lockett FPL/Maldistribution 1 1
Area fraction 1 1
Reboiler res. times (5] I'ID Product |180 Flows parameter 0.04 0071
Capacity factor [m/s] 0.079 0.073
- Solve options [~ Show details Diameter section [m 73.04 8262
.- Paths Design stage 7 3
Height section [m] 48 48
Ernpty [m3] 0 0
Diameter [rm] f262
Height [m] 1851

Fig 3.17 Tabla Resumen del proceso de Destilacion mdltiple.
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3.2 Solucion de casos de estudio de disefio, analisis y optimizacion de

procesos en Ingenieria Quimica.
CASOS DE ESTUDIO:

Tomado de:

Perry’s Chemical Engineering Handbook 7 ma Ed Chap 13 Example 3

Tabla 3.2 Informacion para el calculo de la columna

Variable Numero Valores
Numero de etapas 1 8
Plato de alimentacion 1 1 1
Composicion Flujo Alimentacion1| C=6 |0,0,0,0,0,250 Lbmol/hr
Presion alimentacion 1 1 400 psia
Temperatura alimentacion 1 1 80 °F
Plato alimentacion 2 1 4
Composicion Flujo Alimentacion2| C=6 | 13,3,4,5,5,135 Ibmol/hr
Presién alimentacion 2 1 400 psia
Temperatura alimentacion 2 1 80 °F
Plato alimentacion 3 1 8
Composicion Flujo Alimentacion3| C=6 | 360,40,25,15,15,10
Ibomol/hr
Presion alimentacion 3 1 400 psia
Temperatura alimentacion 3 1 80 °F
Presién cada etapa N=8 | P=400 psia, j=1,2,3...8
Calor Alimentacion etapa N=8 | Q=0,=1,2,..8
Q7= 150,000 Btu/hr
Total 44
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SIMULATION OF DISTILLATION PROCESSES  13-25

Total condenser

V,=175 lb-molh G, 5
C, 146
nC, 229
— > iC; 37
Saturated liquid reflux nCs 27
D =489 Ib-mol/h 48.9
Feed: saturated liquid 6
at 120 psia »
C; 5 P =120 psia = 827 kPa
Cy 15
nC, 25
iCs 20
nC; 35
100
C; 0
-Cy 04
| nC, 21
Cs 16.3
nC; 323
51.1

FIG. 13-34 Specifications and calculated product stream flows for butane-pentane splitter. Flows
are in pound-moles per hour.

Fig 3.18 Definicion de las corrientes del Caso de estudio
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Perry Ejemplo 3

p=120 psia

Vowna= 175 Ibmol/h
D = 48.9 Ibmol'h

6 PR'76
— -2

100 Ibmol/h
5Cs
15iCy4
25iCa
25nCy
25iCs
35nCs

c-101

Fig 3.19 Diagrama construido con Chemsep/COFE.
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@ COFE - [Perry_ex_03-MBorja:3 [11]

E| File Edit Flowsheet Streams FPlot View Window Help

NEEHEg BR Gy & defaun oo o[B8 B LG PE‘W EjEfI'IICl|03

| name 1 unit
@ Perry_ex_03-MBorja b Stream
B Flowsheet » Connections p=120 psia
;' %3 + Overall
& setings pressure 120 psi
temperature 180.4976 F
mass fraction [propane] 0.033849659 Wema= 175 [bmeal'h
mass fraction [isobutene] 013384881 D = 48.0 ibmolh
mass fraction [n-butane] 0.22308136
mass fraction [isopentans]  0.22153461 & FRTE
mess fraction [-pentane] 0. 38768556 —n_"' _______
flow 100 lomalf b 100 Bmolh
MY 65.13655 I/ Iomaol 9Gy
151G,
propane 5 Imol /b gg In'?(;; 0
isobutane 15 lbmol f b 25iC5 . -
n-butane 25 Ibrnol /b 35nCe
isopentana 20 lbrmol /b |
r-pentane 35 lbmol /b —E—P
+ Phase Fractions 101
» Liquid composition .
» Overall properties
¥ Liquid properties
I ——

Fig 3.20 Incorporacion de datos de alimentacion en Chemsep/COFE.

3 4 5 6 7 - ) 10 1
- . . - . . . . - : name 1 2 3 unit
(@ e| | v Stream
SIMULATION OF DISTILLATIC| -E| [name L 2 2
E descipion
Total condenser type default default default
V,=175 Ibmolh C;, 5 R Connedtion
iC, 148 fram <FEED STREAHN> c-101/TopProdust  c-101/BottonProduct
n-C4 22'9 to c-101/Feedl{split}_stageé <PRODUCT STREAM>  <PRODUCT STREAMN>
4 .
i-Cs 37 ~ Overall
Saturated liquid reflux nCy 27 pressure 120 115.55957 115.55957 psi
D =48.9 Ib-molh 48.9 temperature 180.4976 144.21083 229 16147 F
mass fraction [propane] 0.033849659 0.077150078 2.7011450-05
Feed: saturated liquid 6 mass fraction [isobutane] 0.13384881 0.29704071 0.0063770226
at 120 psia mass fraction [n-butane] 0.22308136 0.47370464 0.027315517
mass fraciion [isopentane] 0.22153461 0.081764259 0.33071145
C, 5 P = 120 psia = 827 kPa mass fraciion [n-pentane] 038768556 0.070340307 0635569
iCy 15 flow 100 48.900029 51.099971 lbmal / h
nC, 25 b 55.13655 58.416959 71.566651 b/ 1bmal
G5 20 ~ Compound flows
nCs 35 propane 3 19977598 0.0022401207 |bmal/h
100 isobutane 15 14.598762 040123841  Jomal/h
Cy 0 n-butane 25 23.281324 1.7186758 lbmal / h
G, 04 isopentane 20 3.2372425 16.762758 Ibmol / h
"!‘%4 1§13 n-pentens 35 2.7849409 32.215059 Ibmol / h
i- §
I'I-Cs 323 « Phase Fractions
s 511 mass phaseFracion [Liquid] T T T
r Liquid composition
FIG. 13-34 Specifications and calculated product stream flows for butane-pentane splitter. Flows
arein pound-moles per hour « 5| [volume 000012405636 0.00011268584 000013639633 e mol

Fig 3.21 Captura de informacion de acuerdo a los datos del problema.
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Perry E}(amp|e 3 Mame Staus  Edit Balance Pors  Streams Info
Parameter Value Unit ~
. GUlArgUments fepld
p=120 psia UseCOSEThermo “es
UseCOSEDitusionCoefficients Mo
UsePerurbedDerivativesOnly Mo
Vang= 175 Ipmoln UsePerurbed_ddx Mo
D = 48.9 Ibmol/h SuppressWarnings “Yes
RelativePerurbationTemperature 0.0m K
elativePerurbationPressure . a
5 PRT6 RelativePerurl P 0.001 P
* n o PerturbationComposition 0.00m
100 Ibmol/h OutletFlash Auto
12 iCC:I34 UseOnhykWaluesAndEnthal pyFromCOSE MNao
25iCa RestanDataAwailable “es
gg :"CC“ OmitStageFromParthlame MNa
35 nC}. WilsonEstimate Mo
LogPropertyCalls MNa
EnergyForts Mo
c-101 Allowed temperature difference 12 K
i:| File Edit Flowsheet Plot View Window Help 8 X
D= d i Ay 2 detau . &y &
L]
———— Temperatura de Rocio IsoPentano en la corriente # "1"
@ Perry_ex_03-MBorja i i i "
Flowsheet ——+—— Temperatura de Burbuja del isoButano en la Corriente # "1
1,23
; Compeosition Plot isobutane,
.. &g, Settings
00
L
=]
—
@
I
=]
-
@
b
[(F]
(=R
=
(3}
[
150
- T
o 05
< N Fraccion Mol del Isobutano

Fig 3.23 Resultados gréaficos
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@ COFE - [Perry_ex_03-MBorja:4 [Composition Plot n-pentane/propane]] — ] x

i;' File Edit Flowsheet Plot View Window Help -8 X
0O = - ag d » P defaut v SEama
800 - . .
————Punto de Burbuja -Presion n-Pentano en corriente # 3
@____rg;‘f;;lﬁ't”“”a ————Punto de Rocio -Presion Propano en corriente # 3
1,23 700
= Composition Plot i
-{.] Composition Plot n
--8F Settings
600

]

D
/

Presion /psi

100

T
o 0.5

Fraccion Mol Propano

Fig 3.24 Diagramas de equilibrio por corriente de proceso

OPTIMIZACION DE LA COLUMNA:

En tabla de resultados se verifican las condiciones iniciales de la alimentacion,
en el re-hervidor y en el domo de los componentes claves, propano e iso-
pentano.
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File Edit Solve Analysis Databanks Tools Help

0| || > [ 4 | o [ [1a2]LT | £ 7] €| GOI| GBI ES| © | | |

"f Title + And}m'sl = Pressun:s] v HealerstualersI + Efficiencies ¥ Column specs I
:: ?;E:;ms —Column Product Specifications

E] "f Properties Top product name ITOP Condenser duty name IQOOHdEﬂSEI

" Thermodynamics

Top specification | Mole hraction of & component | = |0.07000000

'f Feeds |sopentane v
E] -J' Specifications I J

Bottom product name IBc-ttorn Rebailer duty name IQI&bDiIEI

- Paths

Add variable tomonitor v |

RR

Fig 3.25 Especificaciones de la columna.
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Bottom specification IMale fraction of a component d = ||1|]1 000000 [
IN-butane j
~Product Guesses (optional]
Solve options I~ Use guesses for initalization Reset |



File Edit Solve Analysis Databanks Tools Help

0| (@] B |24 | [Lx |18t (LT || £ ||| EOIEB|ES| © | e

o Titl Tables | Graphs | McCabe-Thieke | Rating| FUG |
-+ Components
-+ Dperation
&+ Properties ‘ Select table: | Streams > ox | Edit | Copy | Fortt |
-~ Thermodynamics |
-+ Physical properties
-~/ Reactions Stream ALIMENTACI Top Bottom
.‘f Feeds
. icat Stage 13 1 27
o {f’}’ci'“"'.’"s Pressure (bar) 7.50000  7.50000 7.50000
-~ Analsis vapour fraction (-) 0.000000  0.000000  0.000000
~nf Pressures Temger_;atur&e IEC)'IJ 50.0000 52.0972 106.183
- Hesters/Coolers Enthalpy (J/kmo 4.4687E+06 4.6225E+06 1.6473E+07
¥ Effciencies Entropy (3/kmol/K) 56979.9  -55939.2  -35263.3
- nf Column specs Total molar flow (kmol/h) 100. 000 39.8322 60.1678
Em Total mass flow (kg/s) 1.82880 0.625341 1.20346
T v Vapour std.vol.flow (m3/s)
éablp:f Liquid std.vol.flow (m3/s) 0.00302462 0.00110336 0.00192126
- laraphs
Th Mole flows (kmol/h)
i~ McCabe-Thicle Propane 5. 00000 5.00000 4.8205E-08
Rating Isobutane 15. 0000 14,9896 0.0103653
C e FUG N-butane 20.0000 19,3983 0.601678
o Units Isopentane 25.0000 0.398322 24,6017
. N-pentane 35.0000 0.0458830 34.9541
- Solve options
‘- Paths Mole fractions (-)
Propane 0. 0500000 0.125527 8.0118E-10
Isobutane 0.150000 0.376320 1.7227E-04
N-butane 0. 200000 0.487002 0.01000000
Isopentane 0.250000 0.01000000 0.4088584
N-pentane 0.350000 0.00115191 0.580944
Mass flows (kg/s)
Propane 0.0612445 0.0612445 5.9046E-10
Isobutane 0.242175 0.242008 1.6734E-04
N-butane 0.322900 0.313186 0.00971409
Isopentane 0.501034 0.00798292 0.493051
N-pentane 0.701449 9,1955E-04 0.700529
Mass fractions (-)
Propane 0.0334888 0.0979378 4.9063E-10
Isobutane 0.132423 0.387001 1.3905E-04
N-butane 0.176564 0.500825 0.00807179
Isopentane 0.273969 0.0127657 0.409694

Fig 3.26 Resumen por componente-corriente
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 Physical propeties
+ Reactions
 Feeds
- Specifications
 Analysis
f Pressues
+ Heaters/Coolers
+ Efficiencies
+f Column specs
B Resuts
Tables
McCabe-Thiele
Rating
FUG
Units
Solve options
Paths

+ Physical properties
' Reactions
 Feeds
[ Speciicatons
 Analysis
+f Pressures
+ Heaters/Coolers
o Efficiencies
' Column specs
= Resuls
Tables

Stage

PERFIL DE TEMPERATURAS

ChemSep
T T T T
5 —
10 —
q
D ]
15 —
20¢ —
—e—Propane
—&—Isobutane
—+—N-butane
25 —>—|sopentane—
; ] | | " | —¥—N-pentane
0.0 0.2 F0.4CCION MOL DEL LIQ10.60 08 1.0

Fig 3.27 Perfil de temperaturas por componente.

e | Sy

" User selected key components

Lgpkey  [Noume o] _Comde

[~ Lumped

Heavykey  |N-pentane *| " Show seltings

Y N-butano/(N-butano+N-pentano

DIAGRAMA McCabe-Thiele N-butano - N-pentano

1.0 |

08—

06—

|

Click left + drag = Mark and Zoom; Click rig

04 06
X N-butano/(N-butano+N-pentano

08

Fig 3.28 Diagrama McCabe-Thiele multicomponente
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-~ Physical properties

-+ Reactions Default intemals Sieve 2it bt Remove | | Copy |

~/ Feeds System factors
v E;(pecifications Default system factor |‘I i :&lnch Section 1 2
o Analysis ) orton Start stage 13
o Pressures Deafult fraction of flood ||1?5 " Specified End siace 12 %
o Helatlersp'ltcolers Efficiencies Internal type Sieve 21t Sieve 2ft
- 5 Efl:menmes Default efficiency |'| ¢ Duss-Taylor | (Svstemfactor 1 1
- olumn specs L Flood fraction 0.7s 075
! it | & Traditional
=+ Resuls Default height liq. feed (m) |0.8 racfiona Method slope equilibriur lif McCabe-Thie McCabe-T hie
- Tables i o Maldistribution Efficiency estimated 0.71 0.8s5
- Graphs Lia. Maldstibution (]~ [8 & Klemas HETS estimated(m] __|0.845 0.706
- McCabe-Thiele Maw tt/bed |35 " Lockeit FPL/Maldistribution 1 1
- Rating Area fraction 1 1
. ~FUG Rebailer res. times (s) |'|D Product |‘IBI] Flow parameter 0.102 0.271
- Units Capacity factor [m/s]___|0.055 0.033
Solve options [ Show details Diameter section [m 0.63 093
" Paths Design stage 3 26
Height section [m] 9 96
Ernpty [m3] 0 0
Diameter(m] |03
Height [m] 19.92
Simple column costing
ACCR [1 .-’_','eal] 0.32 EDD_V | Shell TIC [k
. 8015 Intemals TIC [k$] 12
Uptime (hrs/year] Condenser TIC [k$) 116
Materials 1 | Carbon Steel | |Reboier TIC (kg 145
Cw/ OPEX [k$/wr 5
MES Index (§) [1600 LPS OPEX [k$ /] 130
Fuel price ($/GJ) |12 (1 bbl ail = 6.1 GJ) T otal &nnual. Cost (k$Ayr] | 245

Fig 3.29 Resumen de atributos resultado de la corrida
Se observa las dimensiones del diametro y la altura de la columna, Plato de
alimentacion, eficiencia, composiciones en el domo y en el rehervidor, Costo
anual total, costo del condensador, del re-boiler entre otros muchos.
Se toman estos datos como referencia para hacer diferentes corridas y lograr

qgue el Costo Anual total sea minimo con las mejores condiciones de
alimentacion, temperatura, conservando la condicién de salida

OPTIMIZACION
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Tabla 3.3 Resumen por corriente:

Corriente 1 2 3 Unit
Pressure 120 120 120 psi
Temperature | 180.498 144.211 229.161 °F

Flow rate 100 48.9 51.1 lomol / h

Mole frac | 0.05 0.102204 | 4.3838e-05
propane

Mole frac | 0.15 0.298543 |0.00785203
isobutane

Mole frac n-|0.25 0.4761 0.0336336
butane

Mole frac | 0.20 0.0662012 | 0.328038
isopentane

Mole frac n-|0.35 0.0569517 | 0.630432
pentane

Comparacion de resultados:

Stream ALIMENTACION Top Bottom Stream ALIMENTACION Top Bottom
Stage 13 1 27 Stage 13 1 20
Pressure (bar) 7.5 7.5 7.5 Pressure (bar) 7.5 7.5 7.5
Vapour fraction (-) 0 0 0 Vapour fraction (-) 0 0 0
Temperature (C) 50 52.0972 106.183 Temperature (C) 50 52.0861 106.112
Enthalpy (J/kmol) 4.47E+06 4.62E+06 1.65E+07 Enthalpy (I/kmol) 4.47E+06 4.62E+06 1.65E+07
Entropy (I/kmol/K) -56979.9 -55939.2 -35263.3 Entropy (J/kmol/K) -56979.9 -55956.4 -35254
Total molar flow (kmol/h) 100 39.8322 60.1678 Total molar flow (kmol/h) 100 39.7727 60.2273
Total mass flow (kg/s) 1.8288 0.625341 1.20346 Total mass flow (kg/s) 1.8288 0.624337 1.20447

Vapour std.vol.flow (m3/s)

Vapour std.vol.flow (m3/s)

Liquid std.vol.flow (m3/s) 0.00302462 0.00110336 0.00192126 Liquid std.vol.flow (m3/s) 0.00302462 0.00110162 0.001923
Mole flows (kmol/h) Mole flows (kmol/h)

Propane 5 5 4.82E-08 Propane 5 4.99995 5.12E-05
Isobutane 15 14.9896 0.0103653 Isobutane 15 14.9418 0.0581948
N-butane 20 19.3983 0.601678 N-butane 20 19.3977 0.602273
Isopentane 25 0.398322 24.6017 Isopentane 25 0.397727 24.6023

N-pentane 35 0.045883 34.9541 N-pentane 35 0.0354346 34.9646

Shell TIC (kS) 72 Shell TIC (kS) 79

Internals TIC (kS) 4 Internals TIC (kS) 11

Condenser TIC (kS) 116 Condenser TIC (kS) 140

Reboiler TIC (kS) 145 Reboiler TIC (kS) 167

CW OPEX (kS/yr) 5 CW OPEX (k$/yr) 7

LPS OPEX (kS/yr) 130 LPS OPEX (kS/yr) 161

Total Annual.Cost (k$/yr) 243 Total Annual.Cost (k$/yr) 295

Fig 3.30 Comparacion Economico-Operativo entre dos condiciones diferentes
de proceso.
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Conclusidnes:

Las concentraciones obtenidas de n-Pentano y n-Butano mejoran la propuesta
de solucién que presenta el “Perry’s Chemical Engineering Handbook 7 ma Ed
Chap 13 Example 3”

Se observa un menor Costo Anual Total y sus condiciones de proceso, esta
optimizacion tiende a ser un referente para lograr las mejores condiciones de
operacion al menor costo posible tanto técnica como econdmicamente
hablando.

Ejemplo 13.5 Temperaturas de la etapa de célculo del absorbente y tasas de
flujo y composiciones de vapor y liquido entre etapas para las especificaciones
del absorbente mostradas en la figura. Se observa que se utiliza una segunda
alimentacion de aceite del absorbente ademas del absorbente principal.

CASOS DE ESTUDIO:
Tomado de:
Perry’s Chemical Engineering Handbook 7 ma Ed Chap 13 Example 5

Calcular las temperaturas de cada etapa del absorbedor y las tasas de flujo y
composiciones de vapor y liquido entre etapas para las especificaciones del
absorbedor mostradas en la figura 3.31

Observe que se utiliza una segunda alimentacion de aceite al absorbedor
ademas del absorbente principal.
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Lean oil C, 304
BO°F, 400 psia .~ C; 10.7
250 lb-mol/h 1 Ca 0.2
n-C, 0.0

n-Cg 0.0

Qil 0.0

Secondary oil
807F, 400 psia

C, 13 g 4
Co 3 P = 400 psia
Cy 4 throughout
I'I-Cd_ 4
n'(::_, 5
oil 135
- 150,000 Btu/h
Rich gas el N R R
5'*3”';- 4503;3'3 8 Rich oil
1 ———— c 69.3
C2 40 — C. 32.3
Cs 25 Cc, 28.8
n-Ca 15 * n-C; 19.0
n-Cs 10 n-Cs 15.0
Qil 385

Fig 3.31 atributos del caso de estudio para el absorbedor multicomponente.

Tabla 3.4 Resumen de especificaciones para el caso de estudio

Variable Numero Valores
Numero de etapas 1 8
Plato de alimentacion 1 1 1
Composicion Flujo Alimentacion1| C=6 |0,0,0,0,0,250 Lbmol/hr
Presion alimentacion 1 1 400 psia
Temperatura alimentacion 1 1 80 °F
Plato alimentacion 2 1 4
Composicion Flujo Alimentacion2| C=6 | 13,3,4,5,5,135 Ibmol/hr
Presion alimentacion 2 1 400 psia
Temperatura alimentacion 2 1 80 °F




Plato alimentacién 3 1 8

Composicion Flujo Alimentacion3| C=6 | 360,40,25,15,15,10
Ibmol/hr

Presion alimentacion 3 1 400 psia

Temperatura alimentacion 3 1 80 °F

Presién cada etapa =8 | P=400 psia, j=1,2,3...8
Calor Alimentacion etapa =8 |Q=0,=12,.8

Q7= 150,000 Btu/hr

Total 44

El método de solucion simultanea resolvio este ejemplo en cuatro iteraciones
utilizando la ecuacion de estado Peng-Robinson para estimar los valores de K,
asi como las desviaciones de entalpia.

En el libro “Perry's Chemical Engineering Handbook 7Th ed p. 13-47", se
resolvié este problema usando el método SRW. (Soave-Redlich-Kwong),
dando los siguientes resultados

Tabla 3. 5 resumen del flujo calculado del producto

Flujo Molar n- Aceite Gas Rico Gas Aceite
Dodecano | inicial residual | producido
LbMol/h

Metano 0.0 13.0 360.0 303.7 69.3
Etano 0.0 3.0 40.0 10.7 32.3
Propano 0.0 4.0 25.0 0.2 28.8
n-Butano 0.0 4.0 15.0 0.0 19.0
n-Pentano 0.0 5.0 10.0 0.0 15.0
n- 250.0 135.0 0.0 0.0 385.0
Dodecano

Total flujo 250.0 164.0 450.0 314.6 549.4
Molar
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La energia extraida de la etapa 7 tiene el efecto de aumentar ligeramente la
absorcion de las especies mas volatiles en el petréleo rico

El perfil de temperatura muestra un aumento de temperatura hacia el fondo de
la columna que es tipico en el proceso de absorcién de gas.

El fondo de la columna es donde tiene lugar la mayor parte de la absorcion y
el aumento de temperatura es una medida del calor de absorcion.

El perfil de flujo de liquido muestra un cambio gradual debido a la alimentacion
de aceite secundario en el punto medio de la columna

Perry Ejemplo 13 #5 ABSORBEDOR

p=400 psia |

/ 1‘\ Absorvedor ABS-2023

250 Ibmol/h C12
80 °F

164 Ibmol/h
13 Cq
3C

s 150,000 Btu/hr

5Cs ..—E.—
ﬁﬂa_.-__ﬁ__-_

450 Ibmol/h \/

360 C+

40 Cz c-101

25 Cs

15 C4

10Cs
90 °F

CONDICIONES DE OPERACION

Fig 3.32 Diagrama construido para el caso de estudio del Absorbedor

Se construye el diagrama y se establecen los flujos de alimentacion de cada
una de las corrientes, asi como las condiciones de operacion utilizando el
software comercial ChemSep, se debe observar que el absorbedor contiene
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tres alimentaciones con tres diferentes flujos y el aceite homogeneizador es el

dodecano, es decir con 12 carbonos.

Lean oil
BOYF, 400 p=ia

250 IB-molh

t‘lﬂﬂﬂnﬂﬂr‘ﬂ oill
80°F, 400 psia

Gy 13 4
Tz 2 P =
Cy 4 throwu
n-C, 4
n-Cg 5
20l 135
- i
Rich gas il
90°F, 400 psia a
L=1 3650
Ce 40 t
Cq 25
n=C, 18
n=Cg 10

250 Ibmalh Giz
80 °F

164 bl
13 Ga
]

40

4C

5C

135 Cyp

450 |errolh
W
40 Sz
25¢
15C4
10 Qe
90 °F

I

Absorvedor ABS-2023

150,000 Btu/hr

|u 101

2

CONDICIONES DE OPERACION

Fig 3.33 comparacion entre el modelo propuesto y el caso de estudio

View Window Help

name 1 2 3 4 5 unit
|| = Stream

name 1 2 3 4 5

description

type default default default default default

> Connections

+ Overall

pressure 400 400 400 H-d H-R psi

temperature 80 80 89 Hoh Nk F

male fraction [methane] 0 0.0793 0.8 H-a H-&

mole fraction [ethane] 0 0.0183 0.0889 Hod Hod

male fraction [propane] 0 0.0244 0. 0556 H- % Nk

mole fraction [n-butane] 0 0.0244 0.0333 H-A Hok

mole fraction [n-pentane] 0 0.0305 0.0222 Hod Hod

mole fraction [n-dodecans] 1 0.823 I Hrd Hrd

flw 250 164 450 H-d H-d larnal f

bty 170 147 21.5 H- A HAR b/ lbmal

Fig 3.34 Despliegue de los datos incorporados, por corriente.
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Se establecen las condiciones operativas para cada una de las corrientes de
alimentacion, las corrientes 4 y 5 sin calcular.

View Window Help

defauit nr s n P8 B LA 4
J name & unit
|| » Stream

 Connections

« Data

warl —150000 BTL /h
temperaturelow &0 F
temperatureHigh 0 F

Fig 3.35 Condiciones operativas

La corriente 6 con sus -150,000 Btu/hr

Algunas graficas del proceso.
uk o ket [ G S L

)

=—+—aPresion Punto de Burbuja, Cormriente ™1™ (owverall cornpc:sili{:njl

| /
) /

Presion / psi
"

T T
w 20 0 4 3

Temperatura / °F

CAF HUR
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Fig 3.36 Relacion de Temperatura-Presion en la corriente 1

v ——=——Temperatura Punto de Burbuja Corriente # 3 -ETANO-
————Temperatura Punto de Rocio Corriente # 3 -PROPANO-

e

o

=2

[\

2

£

@

'_

Fraccion IVIéI del Etano
Fig 3.37 Fraccion mol del etano/propano-Temperatura en la corriente 3

RESULTADOS:
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4007 ————Temperatura Punto de Burbuja corriente # 5 -METANO-
ZNTemperatura Punto de Rocio corriente 5 -N-Pentano-
300
200
1001
0-
-200- .
0 0.5 1

Fraccion Mol Metano

Fig 3.38 Resultados de la primera corrida con los datos propuestos.
Observa columna 4 y 5.

name 1 2 3 4 5 unit
b Stream
+ Connections
+ Overall
pressure 400 400 400 399 99942 39999942 psi
temperature a0 a0 g9 85 . 6EGEH 93 . 36609 F
mole fraction [methane] ] 0.0792682 0.8 0.96520812 0.12578621
rale fraction [sthans] ] 00182927 0. 088889 0.034090381 0. 058759043
mole fraction [propane) ] 0.02433903 0.0555556 0.00064859451 0.052440279
mole fraction [n-butane] ] 0.02433903 0.0333334 8.3607493e-06 0.0345596344
rale fraction [n-pentane] ] 0.0304878 0.0222223  1.4811223e-07 0027316609
mole fraction [n-dodecane] 1 0823171 ] 4 4396743e-05 0.70110151
flio 250 1e4 450 314 .88417 549 11601 larmal f h
Bl 170 338 14673193 21 497904 16 G46592 129 5033 I/ Ibmal
r Compound flows
+ Phase Fractions
molar phaseFraction [Wapor] F-& Hoh 1 1 H-4
1 1 Hok HA 1

molar phaseFraction [Liquid]

L e b L Tt e

93



Fig 3.39 Tabla resumen de la corrida

CONCLUSIONES:

Se observa que en las corrientes 4 y 5 las fracciones molares se asemejan a
los resultados que presentados en el Perry’s Chemical Engineering

Handbook 7 ma Ed Chap 13 Example 5.

pressure 100 100 100 399.99942 399.99942 psi
temperature 80 80 89 85.65558 93.36609 F
mole fraction [methane) 0 0.0792682 0.8 0.96520812 0.12578621
mole fraction [ethane] 0 0.0182927 0.088889  0.034090381 0.058759043
mole fraction [propane] 0 0.0243903 0.0555556  0.00064859451  0.052440279
male fraction [n-butane) 0 0.0243303 0.0333334  8.3607493=—06  0.034596344
mole fraction [n-pentane] 0 0.0304878 D.0222223 1.4811223=-07 0.027316609
mole fraction [n-dodecane] 1 0.823171 0 4.4396743e-05  0.70110151
flow 250 164 450 314.88417 549.11601 lbmol / h
MY 170.338  146.73193  21.497904 16 546592 129.5033 Ib / lbmal
Mole lows, b mol’h  Lean oil wil Richgas Leangas  Richoil
Methane 0.0 13.0 00 A03.7 593
Fthame 0.0 3.0 4000 10.7 323
Propane 0.0 4.0 250 0.2 288
n-Butane 0.0 4.0 150 0.0 19.0
n-Pentane 0.0 5.0 1000 0.0 15.0
mn-Dodecane 250.0 135.0 00 0.0 3850
Total melar flow 250.0 164.0 45010 314.6 5404

Fig 3.40 Comparacion de resultados entre el Caso de estudio y el desarrollado

Observe que la referencia esta en Ib/mol y los resultados estan en fraccion mol,

es decir, por ejemplo. METANO 69.3/549.4 =0.1261 en fraccién mol que es
el equivalente al resultado en la corriente 5 del METANO.
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CASO DE ESTUDIO:

Separar el azebétropo metanol y acetona a la temperatura minima utilizando
la sensibilidad a la presion y la composicion azeotropica de la mezcla

Para lograr la diferencia de presiones se operan dos columnas
simultaneamente a diferentes presiones.

adaptado de Luyben et al. Ind.Eng.Chem.Res. (2008) 47 pags. 2696-2707.

Resumen.

Dos de los métodos mas comunes para separar un azeoétropo binario
homogéneo son la destilacion por cambio de presion y la destilacion extractiva.

El primero es eficaz si la composicién del azebétropo cambia significativamente
con la presion.
El dltimo método es eficaz si se puede encontrar un disolvente adecuado.

Este articulo compara el disefio en estado estacionario y el control dinamico
de estos dos métodos cuando se aplican al sistema binario acetona-metanol.

El azedtropo de punto de ebullicibn minimo a 1 atm contiene 77,6 % en moles
de acetona a 328 K. A 10 atm, la composicion azeotropica es 37,5 % en moles
de acetona a 408 K, por lo que la separacion por cambio de presién es factible.
La destilacion extractiva también es factible utilizando agua como disolvente.
Ambos sistemas requieren dos columnas de destilacion.

Las purezas de ambos productos se fijan en 99,5% en moles.

Los resultados muestran que el sistema de destilacion extractiva tiene un costo
total anual un 15% menor.

Sin embargo, se introduce un tercer componente (agua) que aparece como
trazas de impurezas tanto en los productos de acetona como en metanol.

También es mucho mas dificil alcanzar purezas mas altas en el sistema de

destilacion extractiva que en el sistema de cambio de presion debido a las
limitaciones del equilibrio ternario vapor-liquido.
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Los controles dinAmicos de los dos procesos alternativos son bastante
similares.

También se desarrollan disefios de estado estacionario y estructuras de control
para los dos métodos cuando las columnas estan integradas térmicamente.

La integracion del calor es sencilla en el sistema de oscilacion de presion
porque la temperatura del condensador en la columna de alta presion es 60 °K
mayor que la temperatura base en la columna de baja presion.

En el sistema de destilacion extractiva, la presion en la segunda columna de

recuperacion de disolvente debe aumentarse de 1 a 5 atm para proporcionar
la fuerza impulsora diferencial de temperatura necesaria para la extracciéon
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Pressure Swing Distillation of Acetone-Methanol
Ind.Eng.Chem.Res. (200B) 47 pp. 2696-2707

Recycle !
< 187 kmol/; 54°C
5.8 MW
) 10 bar
1har N 32 mw Xa=0.73

2 RR=2.36 2\,

%a=0.75 RR=3.11

51°C
C1

c2
mﬁ‘lﬁkmoh’h | 37
“ w=0.5; 43°C
" s 41
» 458 kmolh &
52 |
61
+12.8 MW
+7.4 MW
’,F'/ = =1
xm=0.995: 61°C e ceto

Copyright {c) 2012 ChemSep.org

x2=0.994; 140°C]

Fig 3.41 Diagrama de proceso presentado en el articulo.
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187 kmolh; 54°C

RECIRCULACION e

5.8 MW
1 bar -13.2 MW 10 bar
x4=0.75 x=0.75
510C
[ 2__
RR=2.36 RR=3.11
COL1
540 kmol/h COL2
ALIMENTACION -1 COMPRESOR
SN 41
x1=0.5: 43°C a1 o Al
458 kmolrh
+7.4 MW
| __92 _ +12.8 MW
‘ s IACETONASS

Fig 3.42 Diagrama de proceso construido con ChemSep/COFE.
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name ALIMENTACION RECIRCULACION FLUJO 5 6 METANOL  ACETONA  unit
F Stream

I+ Connections

+ QOverall

pressure 1 H & H & Wk Wk W& Wk atm
temperature azn Ho& Ho& Wk Wi W Wod K

maole fraction [Methanol] 0.5 Ho4 Ho4 H-& Ho& Ho& Hrod

maole fraction [Acetone] 0.5 Hoa Hoa Hod Hod H-d Hed

flow 540 Hoh Hoh Hoh Hoh Hoa Hoh kmal / h
Rl 0.045061001  H-oa Hod Hod Hod Hed Hod kg /mal
+ Compound flows

hethancol 270 HAd Hod Hrd Hod Hod Hod kol /b
Acetone 270 Hrd Hrd Hod Heod Heod N kmol /b
+ Phase Fractions

maolar phaseFraction [Vapor] Hody

molar phaseFraction [Liguid] 1

+ Wapor composition

male fraction [Methanol] ok

mole fraction [Acetone] Hody

+ Liguid composition

male fraction [Methanal] 0.5

maole fraction [Acetone] 0.5

« Overall properties

enthalpy —-31705. 685 J7mol
enthalpyF —240025 .68 J{mal
wiolume 5.8036123=-05 m# ¢ ol
bubbleFointTemperature 329.2473 K
bubbleFointPressure 0.7014262 s
dewPainfTemperature 330.25516 K
dewPFointPressure 0.66077541 =

- Lo |
activity[Methanal] 0.58678757 -

activity[Acetone] 0.5849247 _

P " 4 4marara

Fig 3.43 Composicion y atributos por corriente antes de la corrida inicial
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Fig 3.44 Resultados después de varias corridas.

name ALIMENTACION RECIRCULACION FLUIO 5 6 METANOL ACETONA unit
¥ Stream

 Cannections

« Overall

pressure 1 1 1 10 9.9995065 1 9.9995065 atrr
temperatre 120 33047758 328 24921 328 87255 40727841 337 61855 41645694 K

male fraction [Methanal] 0.5 060229093 0.28 0.28 0.60229093 0.995 0.006

male fraction [Acetone] 0.5 0.39770907 0.78 0.78 0.39770907 0.008 0.994

flow 540 187 19361 457 4666 457 4666 187 19361 269.727 270.273 kmal /h
bty 0.045061001 0.042397548 0. 051570501 0051570501 0.042397549 0.03217219 0.057823774  kg/mal
+ Compound flows

Methanal 270 112 74501 114 36665 114 36665 112 74501 268 37837 1.621638 kmol /h
Acetone 270 74448596 34309995 34309995 74448596 1.348635 26865136 kmol /h
w Phase Fractions

malar phaseFraction [Vapaor] Hrd 0.3347889 [ 22 a ] 0

malar phaseFraction [Liquid] 1 0.6652101 1 1 1 1 1

= Vapor composition

mole fraction [Methanal] ok 0. 51715157 0. 23855604 Hok 060734937 0.98767512 0.01133001%

mole fraction [Acetone] Hrh 0.48284843 0. 76144396 Hod 0. 39265063 0.012324881 0.38866939

« Liquid composition

mole fraction [Methanal] 0.5 0. 64514025 0.25 0.25 060229093 0,995 0.00&

male fraction [Acetone] 0.5 0. 35485975 0.75 0.78 039770907 0.008 0.994

« Overall properties

enthalpy —-31705.685 -20303.679 -28921.6 —28838. 82 -20303.679 —-33579.87% -13079.789 J¢mol
snthalpyF -240025 68 -227113 87 -240931.6 -240848 82 -227113.87 -234593 68 -228691.23 Jimal
volume 5. 8036123s-05 00091147057 6 8081278=-05 6. 814912s-05 6. 43466205 4 2607861=-05 9.2160303e-05 1m*/ mal
hubblePainTemperatura 329 2473 330 05338 328 24321 409 83374 407 27841 337 61855 116 45694 4
bubhlePointFressure 0.7014262 1.0160338 1 10226597 99995065 1 99995065 atm
dewPaoin{Temperature 330.25516 331 67408 328 27218 41127241 40728372 337 72861 416 58155 K
dewPointPrassure 0 66077541 095372986 039916828 10219398 99982494 0.99560592 3.9741742 atm

I~ Vapor properties

= Liquid properties

activity[Methanol] 0. 53678757 0. 69878964 0. 35441667 0. 35422993 065734919 0.99501627 0.0097370016 -
activitfAcetonel 0.5849247 0. 45801425 0.77310891 0.77304786 0.47781562 0.0092420707 0.99401619

Si observamos con atencién la composicién a la salida del rehervidor de la
primera columna la composicién en fraccion mol del metanol es 0.9876 y en

el reherbidor de la segunda columna la acetona es de 0.9886 que concuerda
parcialmente con lo reportado en el articulo mencionado en el epigrafe.
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0.7

) ’//’//)//,7‘;”;—;—'\—‘\\«
0.65 /
0.6 /
0.55 / /
0.5 / —=—— Presion Punto de Burbuja METANOL columna de "ALIMENTACION"
——+——Presion Punto de Rocio ACETONA columna de "ALIMENTACION"

0 05 1
Fraccion Mol Acetona

Presion / atm

0.45

Fig 3.45 Obsérvese el “Azedtropo” en la parte superior de la grafica.

Analisis de Resultados.

Derivado de las graficas y las composiones a la entrada y salida de cada una
de las columnas para separar un compuesto que contiene un azeotropo es
muy importante verificar la sensibilidad paramétrica en el manejo del juego de
presiones para lograrlo separar y sirva como un detonante para mejorar la
eficiencia energética
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CASOS DE ESTUDIO: Obtencion del Dietiléter a partir de metanol.

Carlos Chica Pérez, Proyecto de fin de carrera de Ingenieria Quimica, Facultad
de Ciencias, Ingenieria Quimica, “Disefio de un reactor catalitico para la
obtencion de dimetil Eter, (DME), a partir de metanol”.

La tesis se refiere a la obtencion de Dimetil Eter, (DME), a partir del metanol,
sin embargo, la simulacion que se presenta se basa en esta tesis para la
obtencion del DietilEter, (DEE), a partir del etanol.

Tanto el DME como el DEE son productos potencialmente importantes como
futuros substitutos de los combustibles fésiles.

Caorriente de recirculacion

el proceso 73
P o o
.\_Q_"‘; Aurmento de
|/ la presion
Metanol Aumento de Mezcla alimentacion/
la presian corriente reflujo
Condensador :'
Precalentamiento DME
5.3 alimentacian
Condensador
C =i 7
Enfriamiento
-~ carriente de
salida reactor Calderin [ '—I.Q
[} Reactor =
Columna g =
Destilacion 1 =
] -4 Calderin
Columna =2 O
Destilacion 2 Agua residual

Fig 3.46 Diagrama del Proceso para la obtencion del Dimetileter, (DME), a
partir de Metanol

Tanto el DME como el DEE puede ser un substituto del Gas Licuado (Propano-
Butano), como combustible para automdéviles, debido a su nimero de cetanos
y su reduccién de emisiones, derivado que es un gas limpio, facil de transportar
y licuar.

Se obtiene a partir de la deshidrogenacion catalitica tanto del Metanol como de
Etanol y obteniendo como residuo agua.
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El etanol se transforma en DEE y agua ademas del reactor se emplean dos
columnas de destilacion para separar los productos del reactor el etanol que
no reacciona y se recicla.

! ) Corriente de recirculacian
Alimentacion

-
del proceso g
N =] Aumento de
la presion
Metanol  Aumento de Mezcla alimentacion/
la presian corriente reflujo
Condensador 0
Precalentamiento DME
de alimentacion
Condensador
C ol
Enfriamiento
corriente de
salida reactor
< Reactor
Colurmna
Destilacian 1
(- Calderin
Columna =2 O
Destilacion 2 Agua residual

Fig 3.47 Diagrama del Proceso para la obtencion del Dimetiléter a partir de
Metanol
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| AGUA.

Fig 3.48 Diagrama del proceso propuesto para la obtencion del Dietileneter a
partir de Etanol

Incorporacion de la informacion.
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name 1 unit

e FlowsheetingWithCOCOandChemSep b_Stream
Bl Flowsheet b Connections

+ Overall
pressure 1 atm
temperature 40 C
mole fraction [Ethanol] 0.85
mole fraction [Diethyl ether] 0
mole fraction [Water] 0.15
flovw 20 malfs
b 41,8609 g/ mal
+ Compound flows
Ethanal 17 mal /s
Dietteyl ether 0 mal /s

Water | 3 maol /5

« Phase Fractions

malar phaseFraction [Liguid] 1

+ Liquid composition

male fraction [Ethanaol] 0.a%

mole fraction [Diethyl ether] 0

male fraction Mater] 0.1%

+ Overall properties

enthalpy —410k1.859 J/mal
enthalpyF —277041 . 4% J/mal
wolume 5.1226222e-05% ré/ ol
bubbleFointTemperature 78.307035 C
bubbleFointFrassure 0. 16798339 atm
dewPoinfTemperature 78.36756 T
dewPointFressure 0.16647827 atm

+ Liguid properties

Fig 3.49 informacion incorporada del proceso de obtencion del DDE
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Reactor:

name 1 2 unit
F Stream
r Connections
w+ Overall
pressure 1 1 atm
termperature 40 40 °C
rmole fraction [Ethanal] 0.85 Flowsheet configuration: %
mole fraction [Diethyl ether] ]
R Stream Types Flowsheet Options Appearance Stream Display Order Unit Digplay Order
e ST 5 ’ Property Packages Feaction Packages Compounds Froperiies Phase Info
flow 20 Feaction packages:
My 41.8603 T& Ethanol2Ethy! ) = '
> coopon e @ e
= Phase Fractions General Compounds  Peactions
maolar phaseFraction [Liquid] 1
— — Feaction: Feaction properties:
+ Liguid composition Corversion
mole fraction [Ethanol] 0.8%
T S 0 Stoichiom... Compound
rmole fraction [Diethyl ether] = Ethanal
male fraction [iater] 0.15 1 Diethyl ether
w Overall properties 1 Water
enthalpy —41061.859
enthalpy™ —277041 46
wolurne 5. 1226222
bubblePointT emperature 78.307035
0.16798889
S EREH S [JEquilibrium Reaction [ ]Heterogeneous
dewPointTemperature 7836756 -
Rate: molfs/m?®
dewPaintFressure 0.16647827 .
Equilibriurm constant:
F Liquid properties
a prap Equilibrium basis: Iolarity ~
Description: Reaction Heat of reaction: HiE Jfmal
‘ Create ” Rename ” Delete ‘ Phaze: ~
| Help H Load H Store ‘ | OK | | Cancel

Fig 3.50 Valores estequiométricos de la reaccion.

name 1 2 unit
b Stream

r C

< Overall
pressure T T =m
tempersture 40 10 oy

mole fraction [Ethanol] 0.85 Flowsheet configuration: %

mols fraction [Disthy! ether] 0

Stream Types Flowshest Options Appearance Stream Display Order UnitDisplay Grder

mole fraction [Water] s Property Packages Reaction Packages Cornpounds Prapetties Phase Info
flow 2Y Thermo-systems and property packages:

e et & MyPackage @ TEA Property package definition X

+ Phase Fractions Package Mode Configure  Help i
malar phaseFraction [Liguic] 1 Name: |Ob(em:|cm de DEE ‘ 1
~ Liquid composition Description: |Reamun catalitica para |a obtencion de DEE a parir de Etano| ‘ L
mole fracion [Ethanol] [

mole fraction [Diethyl ether] 0 Modelset  [UNIFACVLE |
mole fraction [Water] 0.15 Compounds:

< Overall properties E“h;“;yu“gmw Add
enthalpy —1061.659 Wetor e
enthalpyF -277041 45

volume 5.1226222¢

bubblePointTemperature 78.307035

bubbleFointFressure 0.16798889

dewPoinTemperature 78.36756

dewPointPressure 0.16647827

v Liquid properties

Description: For use

in

Fig 3.51 Modelo Termodinamico para el calculo de propiedades
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Corriente 1y 2

5 File Edit Flowsheet Streams

Plot View Window Help

e FlowsheetingWithCOCOandChemSep
.8 Flowsheet

Fig 3.52 Informacion incorporada en las corrientes 1y 2

+w Phase Fractions

name 1 2 unit
» Stream

» Connections

w Overall

pressure 1 1 atm
temperature 40 40 C
mole fraction [Ethanol] 0.35 0.41514483

male fraction [Diethyl ether] 0 0.20758034

maole fraction [Water] 0.15 0.37727484

flow 20 40 651355 mol /s
[ 41 8609 41.308391 g/ mol

b liouid nronerties

‘RECIRCULACION

molar phaseFraction [Liguid] 1 1

« Liquid composition

mole fraction [Ethanol] 0.85 0.41514483

mole fraction [Disthyl ether] o 0.20758034

maole fraction [water] 0.15 0.37727484

« Owverall properties

enthalpy —41061 859 38678775 Jfmal
enthalpyF —277041 . 46 —279770.39 J/mol
walume 5 1226222e—05 5.18506442-05 [/ mal
bubbleFointTemperature 78307035 55.292478 iE
bubblePointPrassure 0. 16738889 056189262 atrn
dewPoinfTemperature T8 38756 78.839754 G
dewPointFressure 0.16647827 0.15599928 atm

~ETANOL

HEZCLADOR

—B-

......... - REACTOR -

IR  COLUMNA DE DESTILAGION #1
Stream 1 2 3 4 5 6 Unit
Pressure 1 1 1 1 1 1 atm

- | Temperature 40 40 34.4066 80.1336 78.4185 97.4827 °C
Flow rate 20 40.6514 8.44637 32.205 206514 11,5536 mal / sy
Maole frac Ethanol 0.85 0.415145 0.00097475 | 0.523769 0.811201 0.01
Mole frac Diethyl ether| 0 0.20758 0.999022 1e-05 1.66946e-05| 8.22449e-20
Maole frac Water 0.15 0.377275 3.70587e-06( 0.476221 0.188783 0.99

_AGUA .

Fig 3.53 Resumen de la mejor corrida con sus resultados por corriente
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Algunas Graficas.

Fraccion Mol Dietil eter

[ Punto de Burbuja Temperatura, Corriente "1
Punto de Rocio Temperatura, Corriente "1"
T

Temperatura/ °G

Fig 3.54 Temperatura-Fraccion Mol del DEE
Analisis de resultados.

Corriendo la Aplicacién se observa que la obtencion del DEE en el reactor es
arriba del 0.20758 Frac/mol y la del agua es de 0.3772 Frac/mol sin embargo
a la salida por el domo de la primera columna la concentracion del DEE es del
0.999 Frac/mol y la del agua es muy pequeiia en la columna # 2 sucede lo
contrario la composicion del agua es 0.99 Frac/mol y la del agua es infima.

Se observa que las composiciones obtenidas son mejores que las propuestas

por el trabajo de Tesis sin embargo son necesario la evaluacién Técnica -
Econdmica de los dos procesos

Es necesario ajustarla relacién de Recirculacion debido a que es un parametro
muy sensible en el proceso.
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