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Significado

Coeficiente de flujo, gases
Coeficiente de flujo, liquidos
Controlador indicador
Controlador indicador de flujo
Controlador indicador de nivel
Energia de activacion
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Kilogramo
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Estado dinamico

Estado estacionario

Hysys

Integrador

Paquete termodindmico

GLOSARIO

Permite interactuar con los parametros que influyen
en la simulacién, evaluando posibles hipotesis del
proceso, permitiendo variaciones y comprobaciéon de

resultados.

Permite analizar el entorno de una simulacion por
medio de diagramas o0 datos estadisticos que

proporciona el programa.

Un software desarrollado por AspenTech, un agente
de ensayos para la simulacién, optimizacion, disefio

y operacion de procesos.

Es una herramienta de Hysys para controlar el
tiempo, la aceleracion y otros parametros de la

simulacion dinamica.

Son desarrollos mateméticos que por medio de un
software permiten evaluar el comportamiento
termodindmico de una sustancia pura o de una
mezcla bajo condiciones dadas como temperatura o

presion.
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PFD
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Simulacioén

Son modificaciones que se realizan a las variables de
la simulacion para comprobar comportamientos y
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Es un diagrama de proceso, process flowsheet
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de retroalimentacion permiten regular las variables
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Herramienta de ingenieria, basada en un software
para interactuar con un modelo que define todas las
caracteristicas de un proceso que permite la

manipulacion de variables.
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RESUMEN

Se dara a conocer una de las herramientas importantes en la ingenieria de
procesos los simuladores; existen distintos simuladores de acuerdo al proceso
gue se requiere evaluar; para el presente estudio se utilizé el simulador Hysys

V8.0 por medio del proceso de produccién de propilenglicol.

Se establecid un modelo el cual involucra los pardmetros que definen el
proceso; se ejemplificé el proceso en estado estable analizando la simulacion
por medio de una generacion de reportes y un estudio de caso. Para el estado
estable se definié un diagrama de proceso, PFD, el cual incluye valvulas como

una configuracion previa al estado dinamico.

Se representd cada paso de la configuracion del modelo a estado
dinamico, dando a conocer el uso de controladores PID, los cuales se utilizaron
para controlar el flujo de alimentacion, la temperatura del reactor y el nivel de
liquido en el reactor; los controladores involucran 3 variables: variable del

proceso (PV), variable manipulable (OP) y set point (SP).

Los controladores actlan para mantener el valor de SP en un valor
establecido de referencia. Para observar el comportamiento de las variables en
el tiempo se colocaron monitores o ‘strip chart’ y se comprobé que la
configuracion del proceso en estado dinamico era correcta dado que en el
tiempo las variables no presentaron modificaciones; para poner a prueba la
configuracion se realizaron perturbaciones al sistema analizadas por diagramas
que proporciona el simulador. El uso del simulador comprobd ser una

herramienta Gtil para el estudio de procesos industriales.
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OBJETIVOS

General

Representar el modelo de produccion de propilenglicol; simular el proceso
en estado estacionario y dindmico para ejemplificar el uso del software Hysys
Vv8.0.

Especificos

1. Analizar, definir y representar el modelo de la produccion de
propilenglicol.

2. Simular y ejemplificar cada operacion del proceso de produccion de

propilenglicol en estado estacionario con el simulador Hysys V8.0.

3. Simular y ejemplificar cada operacion del proceso de produccién de

propilenglicol en estado dinamico con el simulador Hysys V8.0.

4. Ejemplificar el uso del sistema dinamico por medio de perturbaciones.
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INTRODUCCION

El uso de simuladores ha simplificado el tiempo y uso de insumos para
realizar pruebas sobre hipotesis planteadas en la industria de procesos, su
aplicacion es una practica y tecnologia moderna. Los simuladores mas
conocidos son: Hysys, Pro Il, Aspen Plus y Chemcad. Existen empresas que
prestan servicios para realizar simulaciones para distintos procesos industriales,
lo que hace al uso y aplicacion de simuladores una parte competitiva en

conocimiento de software.

Los simuladores contienen paquetes que permiten desarrollar modelos
con distintas alternativas de aplicacion. Los simuladores se clasifican segun el
tipo de estudio que se desea realizar; existen simuladores en estado
estacionario (las propiedades no varian con el tiempo) y en estado dinamico
(las propiedades varian con el tiempo). Los requerimientos industriales han
creado simuladores de uso especifico, propiamente elaborados para una
operacion especifica, y los de uso general, en su estructura contienen varias

operaciones unitarias que se relacionan para simular un proceso.

En distintas universidades a nivel mundial se imparten catedras para el
aprendizaje y aplicacibn de simuladores; Guatemala es un pais cuyas
universidades no cuentan con una catedra en el pensum de estudios sobre el
manejo de software de simulacion; por lo tanto; se requiere iniciar con una

alternativa para motivar el aprendizaje.
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El presente trabajo tiene como finalidad motivar el aprendizaje de un
software de simulacién; para este estudio es Hysys V8.0. Se aplicara al proceso
de produccion de propilenglicol por medio de la definicion de un modelo y

ejemplificando el desarrollo de la simulacion del proceso en estado dinamico.

El proceso de propilenglicol es una reaccion exotérmica, la cual incluye en
sus equipos principalmente un reactor; la aplicacion en el software se establece
en modo estacionario para luego demostrar la aplicacion en estado dinamico; el
estado dinamico permite analizar las variables en el tiempo, por lo que se
aplicaran perturbaciones (modificacion de variables) al sistema; estas

variaciones se analizaran por medio de graficas que el software proporciona.
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1. ANTECEDENTES

En el afio 2010 se realiz6 una guia para la asignatura con el nombre
Integracion IV de la Universidad Tecnolégica Nacional, de la Facultad
Regional Rosario en el area Informatica Aplicada a la Ingenieria Quimica
para realizar la simulacion estacionaria y dindmica de un proceso
guimico, trabajo de modelacion y simulacion con el software Hysys. La
guia consiste en la simulacion en modo estatico para la produccién de
Etilen Glycol por reaccién de 6xido de etileno y agua, la simulacion en
modo dinamico para la produccion de propilenglicol; la guia contiene las
corrientes de alimentacion, la descripcion de las reacciones quimicas,
datos cinéticos, el uso de controladores PID y la explicacion del uso del

software.

En el afio 2007, Luis Emilio Vilegas Vivar realizO un trabajo en
conformidad a los requisitos para obtener el titulo de ingeniero civil
guimico, en la Universidad de Magallanes Chile con el titulo Simulacién
en hysys de los procesos productivos en enap magallanes. En el trabajo
de graduacion se realiz6 un manual para simular procesos productivos
de ENAP Magallanes; la simulacion completa de la planta Cullen y
Posesidn; se compararon los valores normales de operacion de cada
planta con el resultado que entrega Hysys; se concluye que las
similitudes son adecuadas; las simulaciones se realizaron en estado

estacionario.

En el afio 2015, Omar Martinez Trillos y Romel Rolando Porras Amaya

realizaron un trabajo de grado para obtener el titulo de ingeniero en



control, en la Universidad Distrital Francisco José De Caldas, con el titulo
Simulacién de sistemas de control en procesos del sector oil & gas a
través del software aspen hysys y conexion a rockwell automation con el
estandar de comunicacion opc. El trabajo de graduacidén consiste en
cuatro procesos reales, comunes del sector Oil & Gas: separacion de
hidrocarburos, blending de gasolina, reactor de propilenglicol y columna

de destilacion utilizando el software de simulacion Aspen hysys.

Existen distintas universidades a nivel internacional que imparten el curso
o catedra de simulaciones haciendo uso del software Hysys; a

continuacion,, se enumeran algunas:

o) La Universidad Nacional del Centro del Pert imparte la catedra

“Analisis y simulacién de procesos”.

o La Universidad Nacional Experimental Politécnica de la Fuerza
Armada Nacional Boliviana, imparte la catedra con el nombre

“Simulacion de procesos”.

o La Universidad Tecnoldgica Nacional perteneciente a la Republica

Argentina imparte la catedra con el nombre “Integracion IV”.

o Universidad Nacional de Colombia, sede Bogota imparte la
catedra “Andlisis y simulacion de procesos en estado estable y

dinamico”.



2. MARCO TEORICO

Constantemente en las industrias existen distintos procesos de los cuales
surgen preguntas significativas que requieren experimentar para evaluar un
comportamiento, estimar soluciones o planificar proyectos; las pruebas resultan
ser costosas por el tiempo o el uso de insumos; una alternativa para responder
cuestionamientos es la creacibn de modelos para ser representados en

simuladores.

2.1. Simuladores

Son dispositivos de aprendizaje; una practica moderna por medio de la
aplicacion de un software para modelar parte de la réplica de los fenémenos de
la realidad; su propoésito es la comprobacién de hipétesis y la experimentacion
de conocimientos en un entorno interactivo que permite modificar parametros y

ver la reaccion de un sistema ante un cambio producido.

Los simuladores se aplican al disefio de equipos, comprobar
configuraciones de la planta, restricciones establecidas, propiedades
termodinamicas de las sustancias, desarrollo de protocolos, célculo de costos,

considerar iniciativas para mejorar procesos y otras.

Han facilitado el funcionamiento de procesos industriales; se pueden
clasificar en simuladores en estado estacionario en los cuales las propiedades
de reactivos, productos o mezclas no varian con el tiempo; también,

simuladores en estado dinamico, en estos las propiedades varian con el tiempo.



Existen simuladores de uso especifico elaborados para una operacion
unitaria o rango de operaciéon especifica, y los simuladores de uso general,
estructurados con varias operaciones unitarias que pueden relacionarse entre si

para la simulacién de un proceso.

El uso de simuladores se ha convertido en una herramienta indispensable
para la solucién adecuada de problemas en procesos, permitiendo andlisis de
operacion y para el disefio de plantas o equipos. Se realiza en distintas areas
para probar la factibilidad técnica y econdmica tomando en cuenta decisiones
procedentes de distintas alternativas o condiciones de operacion.

2.2. Simular

“Al proceso de experimentar con el modelo, esto es, cambiar parametros,
modificar esquemas, etc., se le denomina simular. Un dispositivo que permita

simular se denomina simulador”.}

2.3. Modelo

Es una representacion, abstraccion, construccion intelectual o descripcion
de la realidad que contiene las caracteristicas bajo las cuales se plantea la
formulacion de un problema o un proceso establecido, describiendo los
objetivos a estudiar, las variables de interés, definiendo el sistema y los
resultados esperados al experimentar variaciones en un proceso. Un modelo
permite desarrollar un sistema para entender la realidad y en consecuencia

poder modificarla.

! VILLEGAS VIVAR, Luis Emilio. Simulacién en hysis de los procesos productivos en enap
magallanes. p. 12.



2.4. Ventajas del uso de software de simulacién

A continuacion, se detallan algunas ventajas del uso de software de

simulacion:

o La simulacion interfiere en sistemas del mundo real.

o Es un proceso relativamente eficiente y flexible.

o Hace posible analizar y sintetizar una compleja y extensa situacion real.

o Permite al diseflador experimentar rapidamente varias configuraciones
de planta.

o Permite la experimentacion en condiciones que podrian ser peligrosas en

el sistema real.

o Reduce el tiempo de disefio de una planta.

o Evaluacion de alternativas de proceso para reducir el consumo de
energia.

o Analisis de nuevos procesos para huevos productos.

2.5. Desventajas del uso de software de simulacién

A continuacién, se detallan algunas desventajas del uso de software de

simulacion:

o El modelo se debe realizar con conocimiento preciso y cuidadoso ya que
la simulacion trabaja con base en este.
o Se requiere gran cantidad de corridas para encontrar Soluciones

optimas.



2.6.

2.7.

Ejemplos de simuladores de uso general

Hysys: simulacion para estado estacionario y para régimen dinamico;
interpreta interactivamente los comandos segun se introducen en el
programa; por lo tanto, no necesita un botdn de ejecucion; entre sus
caracteristicas estan: interfaz grafica de facil uso, modelos

termodinamicos comunes y flowsheet comunes.

Pro 1l: es un simulador en estado estacionario, permite el disefio y
analisis de procesos para mejorarlos. Disefiado para balances de masay
calculos de balance energético para distintos procesos quimicos, en
especial, petréleo, gas natural e industrias de polimeros.

Aspen Plus: es un sistema avanzado para procesos de ingenieria;
permite la regresion de datos experimentales, disefio experimental de los
diagramas de flujo usando modelos de los equipos simplificados, realizar
balances de materia y energia y dimensionar piezas clave de los

equipos.

Chemcad: incluye base de datos de componentes quimicos, métodos
termodindmicos y unidades que permiten la operacion en estado
estacionario 0 procesos quimicos desde escala laboratorio a escala

industrial.

Hysys

HYSYS es una herramienta desarrollada por AspenTech; es una

alternativa completa para el modelado de procesos utilizados por los principales

productores mundiales y empresas de ingenieria para la simulacion,

optimizacién, disefio y operaciones de procesos.



Es un programa computacional, un agente de ensayos para la simulacion
de procesos quimicos por medio de la aplicacion de herramientas mateméticas
para el planeamiento y formulacion de modelos que representan de manera

simple procesos quimicos industriales.

Trabaja con sistemas operativos de Windows, con facilidad de armar
diagramas de flujo de procesos en ventanas PFD process flowsheet diagram
ingresando datos como presion, temperatura, composiciones, flujos vy
especificaciones técnicas de equipos; cuenta con gran variedad de datos de
componentes quimicos, modelos termodinamicos y a su vez indica cuando una
simulaciéon no puede ser modelada; da la posibilidad de seleccionar distintos

paquetes termodinamicos.

2.8. Paquetes termodinamicos de Hysys

Representa el comportamiento de las fases presentes (sélido, liquido y
gaseo0s0); Hysys contiene una gran variedad de paquetes termodinamicos,
entre ellos, ecuacién de estado, modelos de coeficientes de actividad, modelos

semiempiricos, modelos de presion de vapor y modelos especiales.
2.9. Ingreso al uso del programa

El programa Hysys demanda que el usuario conozca claramente las
caracteristicas y los datos que estan involucrados en el proceso; esto sera de
gran ayuda para simplificar el uso del programa y aprovechar correctamente las

herramientas del simulador.

Para ingresar se debe dar doble clic sobre el icono de Hysys.



Figura 1.

Vista de la ventana principal, Hysys V8.0

<No Document > - Aspen HYSYS VB.0 - aspenONE

Suppart
nter

Ces

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

2.10. Algoritmo para realizar una simulacién en estado estable

Este algoritmo no es una regla para el uso de Hysys; sin embargo, es una

propuesta para dar a conocer el programa, facilitar el uso, conocer como

desarrollar una simulacién, las opciones principales con las que cuenta y las

herramientas de apoyo. Existen mas opciones dentro de Hysys de las que se

describiran a continuacién, las cuales se aplican de acuerdo al criterio del

proceso a utilizar.

Para fines del presente trabajo de investigacion, se tomo0 en cuenta este

algoritmo para el desarrollo del proceso de produccion de propilenglicol.

A continuacion, se detalla el algoritmo de 7 pasos basicos para realizar

una simulacion.



. Crear un caso nuevo

o Seleccién de componentes

o Seleccion del paquete termodinamico

o Construccion del PFD

o Agregar condiciones a cada corriente

o Agregar condiciones de operacion de equipos
o Generacion de reportes

2.10.1. Crear un caso nuevo

Crear un caso nuevo activara las herramientas necesarias para poder

llevar a cabo una simulacion.

Para crear un caso se ingresa a ‘file’, ‘new’ y ‘case’.

Figura 2. Creacién de caso nuevo en Hysys V8.0
AW
) mew o[ e [

- New (Ctrl + N)
i Open L Create a new case.

_T Close Case  » —"Lﬂ‘ Celumn
: %ﬁjt] Reformer
H ave

s
| %_ Hydrocracker
. Save As

Gﬁ CatCracker
| Export 3 i
’% Petroleum Distillation
Al ot Manager
—&
1) Print 5
o
EH‘;::] Print Setup

About

Options | Exit

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.



Al crear un caso nuevo, la venta principal estara compuesta por:

o Barra de titulo (1)

o Cinta de opciones (2)

o Panel de navegacion (3)

o Panel de simulacion (4)

o Botones de entorno (5)

o Ventana de mensajes de estado del objeto (6)

o Ventana de mensajes de seguimiento (7)
Figura 3. Componentes de la ventana principal, Hysys V8.0
EH F Untitled - Aspen HYSYS V8.0 - aspenONE 1 - g

View  Custormize  Get Started & @
i 4 Methods Assistant ] Map Components
3 Update Properties

Components Refining

< | Componentuists » | +

List Name

" Properties

=5 Simulation 5 <0 x

§Y Energy Analysis

FEEIE

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

2.10.2.  Seleccion de componentes

La base de datos de Hysys contiene méas de 1 500 componentes y mas de
1 600 sistemas binarios. Si dentro de la biblioteca de Hysys no se encuentra un

componente, existe el método para la creacion de componentes hipotéticos.
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Para agregar componentes, se selecciona del panel de navegacion o de la
cinta de opciones ‘Home’, ‘Component List’; en el panel de simulacion se

selecciona ‘Add’, al momento de seleccionar el componente presiona

nuevamente ‘Add’.

Hysys da la opcion de utilizar los filtros por tipo de familia, ingresando
férmulas o el nombre del componente (nombres en inglés) y configurar sus

propiedades. El panel de navegacion afirmara con un check list que los datos

ingresados estan correctamente definidos.

Figura 4. Seleccién de componentes en Hysys V8.0

AR - Untitled - Aspen HYSYS V8.0 - aspenONE - g
Home  View  Customize  GetStarted @
% Cut %) T [ Methods Assistant ] Map Components | [ Hypothetical Manager Lb A & Associate Fluid Package j
'3Co e [ Update Properties “H % Convert ! LU [ Definitions~ %
Petroleum ol Convert to Asp
sts 3 Remove Duplicates Manager Refining Assay ] Options Propertie:
Components Refining Hypotheticals il Options
Pt < _ Componentlist-1 - |+ =
i . Correctamente
Source Databank: HYSYS L Select: Pure Components M Filter: \AH Families
definidos —
Component Type Group Search for: Searchby: | Full Name/Synonym
n-Butane Pure Component
n-Pentane Pure Component Simulation Name Full Name / Synonym Formula
P ‘ ¢l cHi| ]
c2 C2He
=3 C3He
i-C4 C4H10
Beplag ‘ i-Cs C5H12
<3 CEH4
(arg CTH16
Bemess ‘ e CaH1g
<3 CoH20
cio C10H22
il CliH24
"_ Properties n-C12 2 C12H26 ~
=T Messages < I
69 Energy Analysis Required Info : Fluid Packages -~ Select property package
100% © @

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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2.10.3.  Seleccién del paquete termodinamico

En el panel de navegacion se selecciona la carpeta ‘Fluid Packages’, en el
panel de simulacion se selecciona ‘Add’ y se selecciona el paquete

termodinamico requerido.

Figura 5. Seleccién del paquete termodinamico

= H B M Untitled - Aspen HYSYS V8.0 - aspenONE - a
Home  View  Customize Get Started 5 ©
& Cut | T & Methods Assistant [ Map Components L/‘ [ Hypothetical Manager Lt ) & Associate Fluid Package =
E3Copy~ - = A Re 3 A Convert 3 I Definitions~ =
Component _ Fluid eurn ail Convertto Asp PVT Laboratory
(4 Paste Lists ackages A User Properties % Remove Duplicates Manager Refining Assay (2] Options Properties | Measurements
Cliphoard Navigate Hypotheticals ail Options PVT Data
Properties < Basis-1 |+ =
Al ems PackageType: — Hysys Component Lt Selection | Companent List - 1 [HYSYS Databanks] -] View |
Property Package Selection Options Parameters
Enthalpy Property Package EOS
Density Costald
Modify Tc, P for H2, He Modify Tc, P for H2, He
Indexed Viscosity HYSYS Viscosity
Peng-Robinson Options HYSYS
5 User Propeties Cubic EOS Analytical Method
Default
o HYSVS Method L
Thermal Conductivity API 12A3.2-1 Method

T properties propery o | EditPropertes |

—{- Simulation Messages -

69 Energy Analysis

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Si el paquete termodindmico esta correctamente especificado, dentro del

panel de simulacion la barra de estado indicara un ‘OK’.

2.10.3.1. Asistente de métodos

Hysys contiene un asistente de métodos para seleccionar el paguete

termodinamico apropiado en caso de desconocer el adecuado.
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Para abrir el asistente, en la cinta de opciones se selecciona ‘Home’,
‘Navigate’ y ‘Methods Assistant’.

Figura 6. Ventana de asistente de métodos

L Assistant - Property package selection = F

Welcome to the property package selection
assistant.

The purpose of the assistant is to help you select
the most appropriate property packages for use
with Aspen HYSYS.

The assistant will ask you a number of questions
which it uses to suggest one or more property

packages to use.

Click 'Next' to begin.

| About... || Report... | =

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Para iniciar el proceso se procede a dar clic en el botdn ‘siguiente’, donde
apareceran distintas opciones respecto al proceso que se desea simular; al final

el asistente dara recomendaciones sobre el paguete termodindmico adecuado.
2.10.3.2. Métodos de seleccion
Existen otras herramientas creadas por autores para la seleccién de
paguetes termodinamicos, es importante tener seguridad sobre cual se usara ya

que sera quien defina la simulacion. Es posible utilizar distintos paquetes

termodinamicos para una misma simulacion.
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A continuacion, se presenta un diagrama resumen de los paquetes

termodinamicos contenidos en Hysys y su descripcion.

Figura 7. Paguetes termodinamicos en Hysys
Paquetes
termodinamicos

| | | | II M dl| d | |

Ecuaciones] |Modelos de Modelo odelo ae . .
de estado actividad semiempirico presion de Miscelaneos

vapor

. . Chao . .

—~| GCEO’s |j= Chien Null Seader | Antoine = Amine Pkg
Kabadi Extended Grayson ASME
Danner NRTL Streed Braun K10 Steam

Lee-Kesler General Esso

| Plocker |IT] NRTL —| Tabular —NBS Steam

a Peng || -

Robinson Margules NBWR
oLl

| PRSV - NRTL N Electrolytes

- SRK |H UNIQUAC

= Sour PR |l Van Laar

= Sour SRK |*=~ Wilson

|| Sudkevitch
Joffe

Fuente: elaboracion propia.
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Figura 8. Seleccion de paquete termodinamico, autor Eric C. Carlson

Liquido/Liquido NRTL, UN,IQUAC
Y sus varianzas
Pardmetros (ij)
disponibles No Wilson, NRTL,
Liquido/Liquido UN:/(;II:J:«r](;;/Ssus
Presiones <10
bar
Liquido/Liquido UNIFAC LLE
Parametros (ij)
no disponibles
No electrolito No UNIFACy sus
Liquido/Liquido extensiones
Pardmetros (ij) PR, SRK, con WS
disponibles o con MHV2
Presiones >10
bar
Parametros (ij) PSRK, PR, RKS
no disponibles con MHV2
Electrolito NRTL o Pizer
Compuestos
———
——
PR, RKS, LKP
Todos no polar Presion/ no vaciol Cs, GS, Braun
K10
Pseudoreal
. Braun K10 o
Vacio .
ideal
Fuente: elaboracion propia.
Figura 9. Seleccidn de paquete termodinamico, fase vapor, autor Eric
C. Carlson
Grado de Wilson, NRTL, UNIQUAC
polimerizacion, 0 UNIFAC con especial
hexameros EOS para hexameros
Fase vapor
Wilson, NRTL, UNIQUAC
Grado de o UNIFAC con Hayden
Wilson, NRTL, UNIQUAC polimerizacion, dimeros O’Connell o Nothnagel
INIFAC EOS
Wilson, NRTL, UNIQUAC
Sin fase vapor O UNIFAC con gas ideal
o RKEOS

Fuente: elaboracion propia.
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2.10.3.2.1. Ecuaciones de estado

Para aplicaciones en gas, petréleo y petroguimica, en su mayoria, fluidos

de base hidrocarburo.

Tabla I. Ecuaciones de estado y su aplicacion
Ecuacion Aplicacion
GCEO’s Esta opcion de modelo permite definir e implementar una

ecuacion de estado generalizada cubica de los parametros,
incluyendo las reglas de mezclado y de traslacién de volumen.

Kabadi Danner | Es una modificacion de la ecuacion de estado de Soave-Redlich-
Kwon (SRK) original, mejorada para calculos de equilibrio vapor-
liquido  (VLE), sistemas de hidrocarburos  acuosos,
particularmente en el rango diluido.

Lee-Kesler Este modelo es el método general de mayor precision para

Plocker substancias no polares y mezclas de las mismas.
Peng Ideal para célculos de EVL, para célculos de densidad de liquido
Robinson en sistemas de hidrocarburos. Se incluyen varias modificaciones y

mejoras efectuadas con el fin de extender su rango de
aplicabilidad y precisién de prediccién para algunos sistemas no
ideales.

PRSV Peng-Robinson Stryek Vera es una modificacion en dos planos de
la EOS Peng Robinson para extender su aplicabilidad a sistemas
moderados de no idealidad.

SRK En muchos casos la ecuacion de estado de Soave-Redlich y
Kwong provee resultados comparables a los de PR, pero su rango
de aplicabilidad es mucho mas limitado. Este método no es nada
confiable para sistemas no ideales.

Sour PR Combina la ecuacién de estado PR con el modelo acido de API
Wilson para manejo de sistemas acido acuosos.
Sour SRK Combina la ecuacion de estado SRK con el modelo acido de API

Wilson para manejo de sistemas acido acuosos.

Sudkevithc Es una modificacion de la ecuacion de estado de SRK, para
Joffe desarrollar mejores predicciones del comportamiento de equilibrio
vapor-liguido de los sistemas de hidrocarburos halogenados.

Fuente: elaboracion propia.
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2.10.3.2.2. Modelos de actividad

Las ecuaciones de estado han comprobado ser muy confiables para la

prediccidon de propiedades termodinamicas de la mayoria de fluidos a base de

hidrocarburos en un amplio rango de condiciones de operacién, pero esta

limitada principalmente a componentes no polares o levemente polares. Los

sistemas no ideales son mejor simulados por modelos de actividad.

Tabla Il. Modelos de actividad y su aplicacién
Ecuacion Aplicacion
Chien Null Provee un marco de trabajo consistente para aplicar modelos de

actividad existentes en una base binaria por binaria para sistemas
binarios. Permite seleccionar el mejor modelo de actividad para
cada par del caso en simulacion.

Extended NRTL

La variacion del modelo NRTL (non random two liquids), permite
ingresar valores de parametros Aij, Bij, Cij y Alp2ij utilizados en la
definiciébn de coeficientes de actividad. Se aplica este modelo a
sistemas que: tengan un amplio rango de punto de ebullicion
entre componentes, requiera de soluciones simultaneas de EVL y
ELL y cuando se tenga amplios rangos de puntos de ebullicion o
de concentracion entre componentes.

General NRTL

Esta variacién del modelo NRTL (non random two liquids), permite
seleccionar el formato de ecuacién para los pardmetros t y a. Se
aplica este modelo a sistemas con un amplio rango de punto de
ebullicion entre componentes, requiera de soluciones simultaneas
de EVL y ELL y cuando se tenga amplios rangos de puntos de
ebullicion o de concentracién entre componentes.

Margules Esta fue la primera representacion desarrollada del exceso de
energia de Gibbs. Esta ecuacion no tiene ninguna base teorica,
pero es muy Util para estimados rapidos e interpolacién de datos.

NRTL Esta es una extension de la ecuacion de Wilson. Utiliza mecanica

estadistica y la teoria de celda liquida para representar la
estructura liquida. Es capaz de representar el comportamiento de
fases de sistemas de equilibrio vapor-liquido, liquido-liquido y
vapor-liquido-liquido (EVL, ELL, EVLL).
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Continuacién de la tabla Il.

UNIQUAC Utiliza mecanica estadistica y la teoria pseudoquimica de
Guggenheim para representar la estructura liquida. Esta
ecuacion es capaz de representar sistemas de equilibrio VL, LL
y VLL con mayor precision que el modelo NRTL; ademas sin la
necesidad de usar el factor de distribucion aleatoria.

Van Laar Esta ecuacion se ajusta a varios sistemas bastante bien,
especialmente, a la distribucion de componentes de equilibrio
de LL. Se la puede usar en sistemas que exhiben desviaciones
negativas o positivas de la Ley de Raoult. Sin embargo, no
predice maximos o minimos en los coeficientes de actividad.
Por lo tanto, tiene pobres resultados con sistemas de HC
halogenados y alcoholes.

Wilson Es la primera ecuacion de coeficiente de actividad en usar el
modelo de composicion local para derivar una expresion del
Exceso de Energia de Gibbs. Ofrece un enfoque
termodindmico muy consistente para la prediccion de
comportamiento de fase de sistemas multicomponentes de
data regresiva de equilibrio binario. Sin embargo, este modelo
no se puede aplicar en sistemas de dos fases liquidas.

Fuente: elaboracion propia.

2.10.3.2.3. Modelos semiempiricos

Son métodos antiguos, Grayson Streed es una extensién de Chao Seader

con énfasis especial en el hidrégeno.

Tabla lll. Modelos semi-empiricos y su aplicacion

Ecuacion Aplicacion

Chao Seader | Para hidrocarburos pesados en procesos para presiones
menores 1500 psia y rangos de temperatura de 0 a 500

farenheit.
Grayson Recomendado para uso en sistemas de Hidrocarburos con
streed alto contenido de hidrogeno.

Fuente: elaboracion propia.
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2.10.3.2.4. Modelos de presion de vapor

Modelos de presion de vapor o también valores de K; se pueden utilizar
para mezclas ideales o bajas presiones. Las mezclas de soluciones ideales
incluyen los sistemas de hidrocarburos y mezclas de acetonas con alcoholes,
en las cuales el comportamiento de la fase liquida es aproximadamente ideal.
Estos modelos se pueden también utilizar como aproximaciones iniciales para

sistemas no ideales.

Tabla IV. Modelos de presion de vapor y su aplicacién

Ecuacion Aplicacion

Este modelo es aplicable para sistemas a presiones bajas

Antoine :
gue se comporten idealmente.

Es estrictamente aplicado en sistemas de hidrocarburos
pesados a bajas presiones. El modelo emplea el método de
Braun K10 convergencia de presion de Braun, donde dado el punto de
ebullicibn normal de un componente, el valor de K se
determina a la temperatura del sistema y a 10 psia.

Este modelo es estrictamente aplicado en sistemas de
hidrocarburos a bajas presiones. El modelo emplea una
modificacion del modelo de presion de vapor Maxwell-
Bonnel.

Esso Tabular

Fuente: elaboracion propia.

2.10.3.2.5. Miscelaneos

Contienen paquetes de propiedades que son Unicos y que se ajustan a los

descritos anteriormente.
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Tabla V. Modelos miscelaneos y su aplicacion

Ecuacion

Aplicacién

Amine Pkg

Contiene modelos termodinamicos desarrollados por D.B.
Robinson y asociados para la planta e simulacién de aminas
de su propiedad, denominada AMSIM. Se puede usar este
paquete de propiedades para simulaciones de plantas de
amina con HYSYS.

ASME Steam

Estd restringido a sistemas de un componente,
especificamente agua. Utiliza tablas de vapor de la ASME
(American Society of Mechanical Engineers) del afio 1967.

NBS Steam

Estd restringido a sistemas de un componente,
especificamente agua. Utiliza tablas de vapor de la NBS
(National Boiler Society) del afio 1984.

MBWR

Es una modificacién de la version original de la ecuacion
Benedict-Webb-Rubin. Esta ecuacion de 32 términos de
modelo de estado es aplicable solo para un set de
componentes especificos y de condiciones de operacion
especificas.

OLlI
Electrolytes

Desarrollado por OKI Systems Inc. Se utiliza para prediccion
de propiedades de sistemas acuosos incluyendo reacciones
de fase y quimicas.

Fuente: elaboracion propia.

2.10.3.3. Simulacién con reaccidén

En el panel de navegacion (figura 10) se encuentra la opcion ‘Reactions’,

en el panel de simulacion se selecciona la opcién ‘Add’ y dependiendo del tipo

de reaccion, se selecciona entre las siguientes opciones.

Para ingresar datos que especifiquen la reaccion, dar doble clic sobre

‘Rxn-1’ (figura 11); con un clic se puede modificar el nombre.
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Figura 10. Ventana para seleccion de reacciones

~Reactant Source

@ Hysys
) AspenProperties

Conversion

Equilibritim
Heterogeneous Catalytic
Kinetic

Simple Rate

Add Reaction

Fuente: elaboracidn propia, utilizando Hysys V8.0.

Figura 11. Ventana para ingresar datos de la reaccion
~Set Info
.
Set Type Conversion
[ Ranking... ” Advanced... ]
Active Reactions Type Configured Operations Attached
Rxn-1| Conversion x
Add Reaction ]'| [ Delete Reaction l [ Copy Reaction ]

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Para agregar la reaccion al paquete de fluidos, se selecciona ‘Add to FP’,

con esto la reaccion quedara correctamente especificada.

Figura 12. Configuracién de lareaccion a paquete de fluidos

Set Info

R T Add to FP

Set Type Kinetic
Detach from FP |
Solver Method Auto Selected '|
Advanced... |
Active Reactions Type Configured Operations Attached
Rxn-1 Kinetic

Add Reaction |'| [ Delete Reaction | [ Copy Reaction

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

2.10.4. Construccion del PFD

Para construir correctamente el PFD se necesita tener definido el modelo,

conocer el equipo, corrientes de materia y energia.

En los botones de entorno se selecciona ‘Simulation’, automaticamente

abrird una nueva ventana ‘Palette’.
La ventana ‘Palette’ se puede ubicar arrastrandola al centro del Panel de

simulacién, otra manera de obtenerla es dirigiéndose a la cinta de opciones, se

selecciona View ‘Model Palette’.
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Figura 13. Ubicacion de la venta Palette

nperature J\_ mt-, Move into Subflowsheet | [} Hide Object™
View
zzure Parent L,/Ignore '|Tab|e‘«’i5ibi|it}f

1Label = Hierarchy Display Options I}

ﬂ |
el
%}

Upslmam Refining

Custom Dynamics

Commen Columns

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Las corrientes de materia requieren la especificacién del flujo y algunas
variables que permitan la estimacion de sus propiedades fisicas vy
termodinamicas. Las corrientes de energia representan unidades energéticas,
como en intercambiadores de calor, bombas y otras. La corriente de materia se
representa en la ventana ‘Palette’ de color azul y las corrientes de energia en
rojo.
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Figura 14. Ventana Palette

Instalacion de una M) palette - O

secuencia de operacion  —{5 g .x -—

Corrientes de materia —-E] D —

Upstream Refining

Instalacion de varios flujos o

de un solo tipo

Corrientes de energia

Herramientas ————F o DImeme
Common Columns

et
bd

& 098

O

n(A

[

@%b@gmmm

) el

EERNEEE =

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

2.10.5. Agregar condiciones a cada corriente

Para agregar condiciones a cada corriente, se selecciona del panel de
navegacion ‘Streams’, en subcarpetas apareceran los nombres de las corrientes
de materia y energia que se eligieron anteriormente. Al dar clic se podra
desplegar las opciones para ingresar datos, en color azul apareceran los datos

ingresados y en negro los calculados.
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Dentro del panel de simulaciébn apareceran avisos sobre datos que se
necesitan agregar para definir correctamente una corriente; esto se puede
verificar en la barra de estado que indicara que datos haran falta para completar

las condiciones; por ejemplo; composicion, temperatura o presion.

Figura 15. Avisos de la barra de estado

Mormalized Vields| | Heat Fow [id/h] <empty>
Liq Vol Flow @5td Cond [m3/h] <empty>
Fluid Package Basis-1
Utility Type

Unknown Compositions

Delete | Define from Other Stream... * | » |

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Si una corriente esta definida correctamente la barra de estado indica ‘Ok’
y la carpeta correspondiente en el panel de navegacion se encuentra con un
check list azul. Para cambiar unidades se selecciona en la cinta de opciones

‘Home’, ‘Units’.

La informacion para definir una corriente de materia es: temperatura,
presion, tasa de flujo, composiciones y fraccion de vapor de la corriente; estos
datos se pueden importar de otras corrientes con la opcién ‘Define from Other

Stream’.
2.10.6.  Agregar condiciones de operacidon de equipos
Para agregar condiciones a los equipos, se selecciona del panel de

navegacion ‘UnitOps’, en subcarpetas nos apareceran los nombres de los

equipos. Al dar doble click se desplegaran las opciones para identificar
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correctamente las condiciones del equipo, como cada corriente de entrada,
salida, presion y ‘Rating’.

Figura 16. Condiciones para equipos

Design | Rating | Worksheet | Dynamics

Design

Connections Name VLV-100
Parameters

User Variables

Notes

Inlet Outlet

Fluid Package

Basis-1

[ vuce | | -

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

2.10.7. Generacién de reportes

Para generar reportes, en el panel de navegacion se selecciona ‘Worbook’
o de la cinta de opciones se selecciona ‘Home’, ‘Summaries’, ‘Worbook’.

Aparecera un cuadro en resumen de las corrientes y equipos seleccionados.

2.10.8. Estudios de caso

Nos permite analizar la informaciéon por medio de gréficas que pueden
involucran a las distintas variables, el estudio de caso no devolvera a su estado
original su simulacion después de realizarla, por lo cual antes de ejecutarla es
recomendable hacer un registro y guardar una copia original. En la cinta de
opciones ‘Home',’Analysis‘,'Case Studies‘y ‘Add'.
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Figura 17. Seleccion de ‘Case Studies’

_Lf‘ 7C Case Studies | Z'Stream Analysis™ -7 Depressuring
#E-' |2 Data Fits sEquipment Design ™ Ly, Flare System
Activated o
Analysis [\~ Optimizer  [BModel Analysis~

Analysis

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Figura 18. Ventana para realizar un caso de estudio

Setup | Results | Plots | Failed States

| Object Variable Independent Include

State Input Type | Mested - [T] Reset after Run

Mumber of States [T] Step Downward

Independent Variable Low Bound High Bound Step Size

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

2.10.9. Estado dinamico

Es un tipo de modelo para representar sistemas cuyo estado varia con el

tiempo.
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Ayuda a mejorar el disefio, optimizacion, evaluacién de seguridad,
rendimiento, transiciones entre las condiciones de funcionamiento, arranque,
condiciones de apagado y operacion de procesos; los factores como carga,
medio ambiente, mal intercambio de calor y degradacion catalitica afectan las
condiciones de un proceso estable y dado que las plantas de produccion nunca
estan en estado estacionario; los sistemas de procesos son mejor estudiados

usando simulaciéon dinamica.

Se puede estudiar el funcionamiento de una planta en una situacion real
por medio de la especificacion de los equipos para conocer su funcionamiento y
optimizar el disefio de control sin afectar la seguridad de la planta
proporcionando una vision del sistema de proceso cuando no es posible con

modelado de estado estacionario.

El modelo dinamico utiliza un conjunto de ecuaciones diferentes para
demostrar los cambios a través del tiempo; las ecuaciones de materia, energia
y composicion incluyen un término adicional ‘acumulacion’ este término es una

diferenciacion con respecto al tiempo.

El modo dinamico se activa al afiadir un nuevo PFD, previamente se debe
guardar el proceso en estado estacionario. En estado dinAmico es necesario
configurar lazos de control o controladores los cuales controlan el flujo de la
corriente de alimento, el nivel de liquido o la presion en el tanque manipulando
véalvulas.

Hysys tiene un paquete de simulacion dinamica con la capacidad de

ofrecer caracteristicas para un publico amplio:

° Exactitud

° Facilidad de uso

28



. Velocidad

. Disefio detallado
. Realismo
. Personalizacion

Existe una nomenclatura basica para el uso del sistema dinamico, el cual

se presenta a continuacion.

Tabla VI. Nomenclatura basica utilizada en el sistema dinamico por los

controladores

Ecuacidn Aplicacién
PV Variable del proceso, corresponde a la variable
controlable.
OP Salida (output) o variable manipulable, encargada de
mantener a PV en su valor de set point (SP).
Parametro Cuando el valor de la variable de salida aumenta, la
operacional directo | apertura de la valvula también aumenta.
Parametro Cuando el valor de la variable de salida aumenta, la
operacional inverso | apertura de la valvula debe disminuir.

Tuning Sintoniza los controladores, le da valores a los
pardmetros como ganancia, tiempo integral y tiempo
derivativo.

Tiempo muerto El tiempo muerto en la simulacién, define un periodo
en el cual no existe una respuesta positiva por parte
de las variables del sistema; por ejemplo, que no
exista reaccién en un tiempo determinado, lo cual es
un indicador de que se deben manipular variables
para disminuir estos periodos o mejorarlos.

Fuente: elaboracion propia.

Los lazos de control se activan mediante controladores conocidos como

PID, siendo los mas utilizados en la industria de procesos.
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Los controladores PID utilizan letras para la identificacion de instrumentos;
la primera letra indica la variable medida, variable del proceso.

Tabla VIl.  Letras de identificacion para controladores

Significado Letra

Flujo

Nivel

Presion

Temperatura

Peso

Tiempo

Humedad

> Z| X S| Al Ol M

Concentracion

Fuente: elaboracion propia.

La segunda letra es un modificador o funcién del dispositivo, T (transmisor,
E (sensor) e | (indicador). La tercera letra es la funcion del dispositivo o

modificador, C (control).
Viene determinado por tres parametros: proporcional o ganancia, integral y
derivativo. Dependiendo de la modalidad del controlador alguno de estos

valores puede ser 0.

El control proporciona o ganancia: es el control principal y su funcién es crear

una respuesta en la salida proporcional al error.

El control integral: se encarga de eliminar el error residual que da el control

proporcional reduciéndolo a 0.
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Control derivativo: se utiliza para eliminar las sobre-oscilaciones
generando una correccion en la sefial de control proporcional al error, anticipa

para estabilizar rapidamente.

De la paleta de objeto se selecciona ‘Dynamics’ y ‘PID Controller’

Figura 19. Controlador PID

Common Columns
Upstream Refining

Custom Dynarnics

-D]Er_}

H

09

=
=
2

56 &5es[0] @
S8 ®

i o]

(] B

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Para definir un controlador PID en Hysys es necesario contar con los
valores de ‘Tuning Parameters’, ‘Range’ e importante conocer el tipo de

pardmetro operacional, ‘Operational Parameters’.
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Figura 20.

Ventana de controlador PID, pardmetros

1C-101

Connections | Parameters | Monitor | Stripchart | User Variables | Notes |

Parameters

Configuration
Advanced
Autotuner

IMC Design
Scheduling
Alarms

PV Conditioning
Signal Processing
FeedForward
Madel Testing
Initialization

(=% o =

-Operational Parameters

Action: @ Reverse 7 Direct

SP Mode: Loca Remote

Made Off
Execution Internal
sp <emptys
PV <empty>
oP <empty>

-Range

-Tuning Parameters

-Algarithm Type ——

Ke 1.00
Ti <empty>
Td <empty>

‘|L

-Algorithm Subtype

‘ |PID Velocity Form

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Hysys dependiendo de la funcién del controlador PID.

Los valores de ‘Tuning Parameters’ se encuentran en manuales de Aspen

Tabla VIIl.  Valores para ‘Tuning Parameters’
Sistema Kc Ti(minutes) Td (minutes)
Flujo 0,1 0,2 0
Nivel 2 10 0
Presion 2 2 0
Temperatura 1 20 0

Fuente: elaboracion propia.
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Los valores de Pv maximo y Pv minimo que solicita ‘Tuning se
seleccionan dependiendo del valor en estado estacionario de la variable de
proceso, con el objetivo de mantener el valor de PV entre el rango. Hysys

completa el resto de las especificaciones.
2.10.10. Reactor CSTR

Es un reactor continuo de mezcla perfecta o también llamado de

retromezcla (backmix), se emplea sobre todo para reacciones en fase liquida.

Normalmente, se opera en estado estacionario (es decir, las condiciones
no cambian con el tiempo)? y se asume que produce mezcla perfecta (agitacién
continua), no hay dependencia del tiempo, o de la posicion en la temperatura, la
concentracion o la velocidad de reaccion dentro del CSTR; en este reactor
todas las variables son iguales en todos los puntos de su interior por lo que las

variables de salida se toman iguales a aquellas en el interior del reactor.

Figura 21. Reactor CSTR en Hysys V8.0

(= [[=>]

Upstream Refining
Custom Dynamics

aATse;
g
e
© O i
<l

| Continuously Stirred Tank Reactor h

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

> FOGLER, H. Scott. Elementos de ingenieria de las reacciones quimicas. p. 13.
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2.10.11. Propilenglicol

Es un compuesto organico, incoloro e inodoro. Es un anticongelante en
aviones, vehiculos e industria, ecolégicamente amigable y no toxico para
mascotas. En la mayoria de los casos es un disolvente eficaz, sus aplicaciones
se presentan en productos farmacéuticos, alimentos, alimentos para mascotas,

cosmeéticos, tratamientos de aguas o como emulsificante para pinturas.
2.10.11.1. Propiedades
Propiedades base:

o Peso molecular: 76,10 g/mol
o Punto de ebullicion: 187,4 °C
o Densidad ideal del liquido: 1 040 kg/m3

Propiedades en puntos criticos:

o Temperatura: 351,9 °C

o Presion: 6070 kPa

o Volumen: 0,2370 m3/ kg mol
o Excentricidad: 1,107

Figura 22. Estructura de propilenglicol

HO™ Y

OH

Fuente: elaboracion propia.

34



2.10.11.2. Produccion de propilenglicol
“Es producido por la hidrataciéon del 6xido de propileno en un proceso
similar que para la produccion de etilenglicol por hidratacion de Oxido de
etileno”.® El propilenglicol constituye aproximadamente el 25 % de los
principales derivados del 6xido de propileno.

2.10.11.3. Reaccién general

La reaccién de hidratacion del éxido de propileno es exotérmica, se
representa de la siguiente manera:

CH;CHCH,0 + H,0 » CH;CHOHCH,OH

2.10.11.4. Diagrama de bloques
Los flujos de entrada correspondientes al proceso son: oxido de propileno
y agua, los cuales se integran a un reactor, CSTR. El proceso cuenta con

venteo en caso que la presion del reactor se eleve y exceda determinado limite.

Figura 23. Proceso de produccién de propilenglicol

Vapor
Oxido R

—» Producto

Agua —>

Reactor
CSTR

Fuente: elaboracion propia.

® SPEIGHT, James G. Chemical process and design handbook. p. 2437.
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2.10.11.5. Diagrama de flujo de proceso (PFD)

El siguiente diagrama de flujo es el que se tomara de guia para ser

representado en el simulador Hysys en estado dinamico.

Figura 24. Diagrama de flujo del proceso de propilenglicol
']
IC-100 TRF-1
Vapor VLV-102 V1
Agua\ vi100 A > =
L A
—D—»E%——P—I CSTR-100 LIC-102
Oxido VLV-101 1
Producto VLV-103 P1
FIC-101

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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3. DISENO METODOLOGICO

Detalle de la metodologia para el estudio y la obtencion de resultados.

3.1. Variables
3.1.1. Variables involucradas en el proceso
Tabla 1X. Variables del modelo de produccion de propilenglicol
Nam. | Variable Descripcion Controlable/ Dependiente /
no controlable | independiente

1. Kg/h Flujo masico del agua C D
2. Kg/h Flujo masico del éxido C D
3. A Factor de frecuencia NC I
4, E Energia de activacion NC I
5. °Cc Temperatura de corrientes de

C D

entrada

6. °’Cc Temperatura del reactor C D
7. m3 Volumen del reactor NC I
8. bar Presidn de corrientes de entrada C D
9. bar Presién méxima de valvulas C D
10. bar Presién del reactor C D
11. plg Diametro de tuberia NC I
12. Cv Coeficiente de flujo NC I
13. % Porcentaje de apertura de valvulas C D
14. °’c Temperatura del reactor C D
15. m® Nivel del reactor C D
16. Pv Variable del proceso NC I
17. Kc Ganancia NC I
18. Ti Tiempo integral NC I
19. Td Tiempo derivativo NC I

Fuente: elaboracion propia.
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3.2. Delimitacion del campo de estudio

Se representd el modelo de produccion de propilenglicol y se ejemplifico
cada operacion en estado estable y dinamico con el simulador Hysys V8.0. La
investigacion se realizé utilizando un equipo de computo bajo la supervision del

ingeniero quimico Williams Guillermo Alvarez Mejia.

3.3. Recursos humanos disponibles

o Investigador: Sucely Marylena Zapeta Panjoj
o Asesor: Ing. Quimico Williams Guillermo Alvarez Mejia.
o Asesor/revisor: Ing. Quimico Victor Manuel Monzén Valdez.

3.4. Recursos materiales disponibles

A continuacion, se listan los materiales de apoyo para realizar la

investigacion.

o Referencias bibliograficas
o Libros
o Manuales
o Paginas web
o Papers
o Publicaciones
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3.5. Técnica cualitativa o cuantitativa

El desarrollo del proyecto fue de caracter cualitativo; se analizé y definié
un modelo ejemplificando la aplicacion del simulador Hysys V8.0 para el
proceso de produccion de propilenglicol. Se realizé la simulacion en estado
estable realizando configuraciones previas para el estudio del estado dinamico.
Se represento el estado dinamico dando a conocer la configuracion y el uso de
controladores PID, se analiz6 su aplicacion por medio de perturbaciones o

modificaciones al sistema.

3.6. Recoleccidon y ordenamiento de la informacion

A continuacion, se establece el modelo para la simulacién de produccion

de propilenglicol.

3.6.1. Representacion del modelo de produccién de

propilenglicol

Inicialmente, se alimentan 500 kg/h de agua que se mezclan dentro del
reactor con una segunda corriente (6xido) que contiene 1 085 kg/h de 6xido de
propileno y 1 050 kg/h de metano. El metanol se coloca en la mezcla con el fin
de mejorar la solubilidad entre el 6xido de propileno y le agua. Dicha mezcla
ingresa a un reactor CSTR (reactor) y alli se lleva a cabo la reaccion de
hidrolisis de 6éxido de propileno. Por la parte inferior del reactor se retiran los

productos de reaccion en fase liquida.

o Reaccion y estequiometria.

C3HgO + H,0 — C3HgO,
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Los componentes que hacen parte de la reaccion son el 6xido de
propileno, agua, metanol y propilenglicol (1,2-propanodiol). ElI modelo
termodinamico correspondiente es NRTL. El reactivo limitante es el 6xido de
propileno. La reaccion cinética se considera de primer orden respecto a la
concentracion de oxido de propileno; la base de la reaccion es liquido
combinado y las unidades son kgmol/m? para la concentracién, kgmol/h-m? para
la velocidad de reaccién y °K para la temperatura. La reaccion es irreversible.
La energia de activacion debe ir en kJ/Kgmol para la consistencia de la

ecuacion cinética.

o Reaccion cinética
(7r)
K = Ae\rT (Ec.1)
K =1,7X101 + e (222)
RT
Tabla X. Condiciones para las corrientes de entrada
Agua Oxido

Corriente (H20) Oxido de propileno Metanol
(CsHeO) (CH40)

Temperatura (C) 24 24 24

Presion (bar) 6 6 6

Tasa de flujo 500 1085 1 050
(kg/h)
Composicion 1 - -

Fuente: elaboracion propia.
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Tabla XI.

Configuracién de valvulas Universal Gas Sizing, Lineal

Vélvula VLV-100 VLV-101 VLV-102 VLV-103
Estimacion Cv Cv Cv Cg
Porcentaje de apertura 50 % 50 % 50 % 50 %
Presion maxima (bar) 3 3 1 1
Didmetro (plg) 1 1 15 1,5

Fuente: elaboracion propia.

Tabla XIl.  Condiciones para configurar el reactor CSTR
Parametro Especificaciéon
Temperatura (C) Adiabatico
Volumen (m°) 1,14
Presion (bar) 3

Fuente: elaboracion propia.

Para configurar el estado estable a estado dindmico es necesario
establecer controladores PID. A continuacion, se presenta una tabla con datos
para configurar cada uno de los controladores que seran necesarios instalar en

el PFD previo a iniciar la simulacion dinamica.

La estrategia de control del reactor puede establecerse a través de tres

grados de libertad representados en las tres valvulas de control (V1, V2 'y V3).
La valvula VLV-100 se utiliza para el control de temperatura en el reactor;

el flujo de agua alimentado se encarga de absorber el calor generado en la

reaccion y, por tanto, tiene un efecto directo sobre la temperatura. Ademas, la
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temperatura tiene una interaccion directa con la concentracion y de esa manera

se controla al mismo tiempo el avance de la reaccion.

Tabla Xlll. Parametros de configuracién para controladores
Vélvula IC-100 FIC-101 LIC-102
Elemento de | Salida de tiempo Flujo mésico, Porcentaje de nivel
entrada muerto (PV, corriente oxidol | de liquido del reactor
tiempo muerto) (F Oxido1) (Niv Reactor)
Elemento de VLV-100 VLV-101 VLV-102
salida
PV minimo 70 1 500 kg/h 0
PV maximo 140 2 800 kg/h 100
Accion Directa Inversa Directa
Kc 1 0.1 2
Ti (min) 20 0.2 10

Fuente: elaboracion propia.

La valvula VLV-101 controla el flujo de alimentacion de 6xido de propileno,
puesto que es el reactante limitante y de esta manera se garantiza el flujo de

produccién deseado de propilenglicol.
La valvula VLV-102 se utiliza para controlar el nivel de liquido en el reactor

por razones de seguridad y porque el nivel es una variable que no se

autorregula.
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3.6.2. Ejemplo de la simulacién del proceso de producciéon de
propilenglicol en estado estacionario

Para simular y ejemplificar cada operacion del proceso de produccion de
propilenglicol en estado estacionario se utilizo el algoritmo de 7 pasos descrito

en el marco tedrico.

3.6.2.1. Caso nuevo y seleccion de componentes
Figura 25. Seleccidon de componentes
All ltems [ —————
4 [£% Component Lists
B9 CompanentList— 1 Component Type Group
‘ Fluid Packages H20 Pure Compeonent
ggpetroleumnssays 12-C3diol Pure Compeonent
& il Manager Methanol Pure Compeonent
[£% Reactions 12C30xide Pure Component [ jiald |

& Component Maps
@ User Properties

Replace |
Remove |

_ Properties

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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3.6.2.2.

Figura 26.

Seleccion del paquete termodinamico

Seleccion del paquete termodinamico

All ltems =

4 [£% Component Lists
& Component List - 1
4 |53 Fluid Packages
[ Basis-1
[g Petroleurn Assays
& Oil Manager
[£% Reactions
[& Component Maps
& User Properties

Package Type:

SetUp | Binary Coeffs | StabTest | Phase Order | Tabular | MNotes |

-Property Package Selection

Clean Fuels Pkg
Esso Tabular
Extended NRTL
GCEDS

General NRTL
Glycol Package
Grayson Streed
Kabadi-Danner
Lee-Kesler-Plocker
Margules
MEBWR

NBS Steam
NRTL
OL|_Electrolyte
Peng-Robinson
PR-Twu

PREV

HYSYS

Component List Selection

- Activity Model Specifications

Vapour Model Ideal
Density Method Costald
UNIFAC Estimation Temp 25.0000C
Use Poynting Correction ¥

Mo Pararneters required for the selected Property Package.

Fuente: elaboracidn propia, utilizando Hysys V8.0.

Para calcular parametros se ubica en la pestafia ‘Binary Coeffs’ y se

selecciona ‘unknowns only’.

Figura 27. Configuracion para el céalculo de componentes

Binary Coeffs | StabTest | Phase Order | Tabular | Notes |

- Activity Model Interaction

- Coeff Estimation
.CneffMatnxTnV\ew © Ajj © Bj © Alphaij / Cij e —
©) UNIFAC LLE
H20 12-C3diol Methanal 12C30xide © Immiscible
H20 1229.000 -48670 1262.000 Individual Pair
12-Cadiol -946.100 37.580 1925.000
Unknowns Only
Methanol 610400 -28.340 824,800
12C30xide | 1637.000 -283.900 -61.180 AL Binaries
R= 198721
cal/gmol K

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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3.6.2.3. Seleccion e introduccion de datos para la

reaccion involucrada

En el panel de navegacion, se selecciona ‘Reactions’.

Figura 28. Seleccidn de reaccion cinética
~ Reactions = =
Reactant Source
Q) Hysys

_) AspenProperties

Conversion

Equilibrium
Heterogensous Catalytic
Kinetic

Simple Rate

Add Reaction

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Con la ecuacion No. 1 se especifica la reaccion cinética.

Figura 29. Especificacion de pardmetros para la reaccion cinética

o
12C30wide

1k

“*Add Comp™

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Figura 30. Adicién de la reaccion al paquete de fluidos

~5et Info
| Not Attached to FP [ Adawore ]
Set Type Kinetic
| DetachfromFP |
Solver Method | Auto Selected -|
[ Advanced... l
Active Reactions Type Configured Operations Attached
Raxn-1 Kinetic v
Fuente: elaboracidn propia, utilizando Hysys V8.0.
Figura 31. Reaccidén correctamente especificada
Pmperlie-s < ge‘l-1 [ReadiunSe'l}x]+
All lterns =
~Set Info
4 [(F Component Lists _
& Component List - 1 Set Type Kinetic
4 [(FFluid Packages
£3 Basis-1 SolverMethod | Auto Selected -
£ Petroleum Assays
£ Oil Manager
4 [[F Reactions
b L@ Set-1 Active Reactions Type Configured
C& Component Maps Rsen-1 Kinetic J
@ User Properties
| - ! . !
Ay Properties ’ Add Reaction ]'| [ Delete Reaction l [ Copy Reaction

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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3.6.2.4. Construccién de PFD

Figura 32. Construccion del PFD

LUTTITION LU

-~ P b€
Agua v v-100 7

CSTR-100 N
—

. —
i VLV-102
Oxido VLV-101 Producto

[_]ﬁ[_ﬂ_]

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

3.6.2.5. Condiciones para cada corriente de

entrada

Con los datos de la tabla X se ingresa la informacién correspondiente a

cada corriente.

Material Stream: Agua \EIE
Worksheet | Attachments | Dynamics |
Worksheet Stream Name Agua Aq
Conditions Vapour / Phase Fraction 0.0000
Properties Temperature [C] 24.00
Composition Pressure [kPa] 600.0
E‘L&IGES F:e‘ﬂ Molar Flow [kgmole/h] 2775
etroleum Assay
Py Mass Flow [ka/h] 500.0
UserVariables | | Std Ideal Lig Vol Flaw [m3/h] 05010
Notes Molar Enthalpy [klfkgmole] -2.850e+005
Cost Parameters | | Molar Entropy [k)/kgmole-C] 6302
Normalized Yields | peat Flow [i/h] -7.909-+006
Liq Vol Flow @Std Cond [m3/h] 04927
Fluid Package Basis-1
Utility Type
4 m 3

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Figura 34. Condiciones de la corriente de 6xido

Material Stream: Oxido = B
Worksheet | Attachments | Cynamics |
Worksheet Mass Flows Liquid [
Conditions H20 0.0000
EFGF‘E“'?Sf 12-C3diol 0.0000
D‘_’l"gkpgs't";‘” 4 || Methanol 1050.0000
o as ree 12C30xide 1085.0000
Petroleum Assay
K Value
User Variables
Motes
Cost Parameters
Mormalized Yields
| m r
Total 2135.00000 kg/h
[ Edit... ] [ View Properties... ] [ Basis...

Fuente: elaboracidn propia, utilizando Hysys V8.0.

3.6.2.6. Agregar condiciones de operacion a

equipos

Con los datos de las tablas Xl y XII se configura cada valvula y equipo; el
orden para la configuracion fue VLV-100, VLV-101, CSTR, VLV-102 y VLV-103.

Como ejemplo se configura la valvula VLV-100; el proceso para todas las

valvulas es el mismo.
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Figura 35. Configuraciéon de condiciones de entrada para las valvulas

Valve: VLV-100 =N =
Design | Rating | Worksheet | Dynamics |
Design
Connections Name VLV-100
Parameters
User Variables
Notes
_—
Inlet Outlet
[ Agua o [a '|
Fluid Package
Basis-1 v
I, | oo

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Figura 36. Configuracion de diametro de valvulas
Valve: VLV-100 [E=NE=R
Design | Rating |Worksheet | Dynamics |
Rating
. Base Elevation Relative to Ground Level 0.0000 m
Sizing
Nozzles
K ~MNozzle Parameters
Options
Flow Limits Agua A1
Diameter [m] 2.540e-002 2.540e-002
Elevation (Base) [m] Q.0000 @.0000
Elevation (Ground) [m] 0.0000 0.0000

Elevation (% Height) [32]

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Los coeficientes de flujo se estiman dependiendo del estado del fluido en
la valvula, Cv para liquidos y Cg para gases.

Figura 37. Estimacién de coeficientes de flujo

Valve: VLV-100 =
Design | Rating |Worksheet | Dynamics |
Rating ~Valve Manufacturers — [ Sizing Conditions —@-c t—— - User Input
Si :
izing Universal Gas Sizing - Inlet Pressure [kPa] 600.0
Mozzles : Molecular Weight 1802
Options
Flow Limits Valve Opening [%] 50.00
Delta P [kPa] 300.0
Flow Rate [kg/h] 500.0

-Sizing Methods ———@-Ev———(O-cg———
~Valve Operating Characteristics

@ Linear

© Quick Opening 1 25.0

() Equal Percentage Km 0.9000

© User Table Cv [USGPM(BOF, 1psi)] 0.6651
Cg 16,628

I
Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Figura 38. Configuracién de corrientes de entrada al reactor

Cont. Stirred Tank Reactor: CSTR-100 (=R (e
Design | Reactions | Rating | Worksheet | Dynamics |
Design MName CSTR-100
Connections
Parameters

User Variables

Inlets
Notes

Al Vapour Outlet
o1 | vapor -

<< Stream >>

_—
-« -
Energy (Optional) < Liquid Outlet
| -] | Producto -

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Figura 39. Configuracion del volumen para el reactor CSTR

Cont. Stirred Tank Reactor: CSTR-100 =R (ISR F<=
Design | Reactions | Rating | Worksheet | Dynamics |
Design
Connections
Parameters
User Variables
Motes Z=
[C] Single Phase
Delta P 0.0000 kPa Volume
1.140 m3
Liguid Volume %
>
50.00 %
- =
= Liquid Volume
oy
0.5700 m3
Duty  0.0000 k)/h
=

Fuente: elaboracién propia, utilizando Hysys V8.0.

Figura 40. Seleccion de lareaccion para el reactor CSTR

Cont. Stirred Tank Reactor: CSTR-100 - Set-1 [r= =S

Design | Reactions | Rating | ‘Worksheet | Dynamics |

Reactions - Reaction Information
Details Reaction Set Set-1 - Reaction | Rxn-1 -
Results
Specifics @ Stoichiometry ") Basis
i~ Stoichiometry
Component Mole Wt Stoich Coeff
H20 18.015 -1.000
12C30xide 58.080 -1.000
12-C3diol 76.096 1.000
“=Add Comp™
Balance Error 0.00000
Reaction Heat (25 C) -9.0e+04 kl/kgmole

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Previamente a realizar un estudio de caso, se guard6 un registro de la
simulacion y se utiliz6 una copia.

Figura 41. Ventana con datos para estudio de caso
Setup | Results I Plots | Failed States
Object Variable Independent Include
Agua Mass Flow Yes I
CSTR-100 Vessel Temperature Mo Il
CSTR-100 Liquid Mele Fraction (12-C3dicl) Mo ¥
Add | [ Remove | [ Bt |
State Input Type |Nested - [T] Reset after Run
Number of States 6 [] Step Downward
Independent Variable Low Bound High Bound Step Size
Agua - Mass Flow 300.0 6000 1000

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

El diagrama generado se presenta en la seccién de resultados.

3.6.3. Ejemplo de la simulacién del proceso de produccién de

propilenglicol en estado dindmico

Para iniciar la simulacion dinamica, en la cinta de opciones se selecciona

‘Dynamics’, ‘Dynamics Mode’ y aparecera una ventana para confirmar la
configuracion a estado dinamico.
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Figura 42. Ingreso al estado dindmico

The dynamics assistant identified iterns which need attention,
Would you like to resohve these in steady state first and not switch to
dynamics?

Fuente: elaboracién propia, utilizando Hysys V8.0.

Figura 43. Asistente dinamico

Dynamics Assistant EET

General | Streams I Pressure Flow Specs I Unknown Sizes | Tray sections I Other I User ltems |

The assistant has identified the following items for consideration.
If you are using non-unifarm tray , you may lose the information by chosing "Make Change”.

Make changes
Disable stream flow specifications o
Enable stream pressure specifications v
[ About... ] [ Preferences... ] Save steady state case
[ Analyze Again ] I Make Changes I Cancel

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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El asistente dinamico confirmard que el sistema en estado estacionario
esta correctamente especificado para ser simulado en estado dindmico; se

selecciona ‘Make Changes’ y se finaliza el asistente ‘Finish’.

Figura 44. Finalizacion del asistente dinamico
Dynamics Assistant == = T
[ All changes were made, There are no remaining problems. |
Make changes
[ About... | [ Preferences... [T] Save steady state case
(e E——

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Figura 45.
controladores PID

o

Custem

IC-100
. Vapor VLV-103 W1
—'_”bﬂ_—i’— TRF-1
Aiayivqpe A )
Z IC-102
= ? D q ' CSTR-100
Oxido o1
VLV-101 6 Producto VLV-102 P1
IC-101
Fuente: elaboracién propia, utilizando Hysys V8.0.
Figura 46. Configuracién de funcién de transferencia (tiempo muerto)
Tiempo muerto IEI@
Connections | Parameters | Stripchart | User Variables | T
Name Tiempo muerto
- Process Variable Source (Optional)
Variable: =
v | | |8
G(s)
-OP Target
|
op ot [ ]
Variable: | |
m 3

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Para la funcion de transferencia (tiempo muerto) Unicamente se selecciona

la temperatura del reactor (vessel temperature) como variable de proceso PV.

Figura 47. Seleccion de la temperatura del reactor como PV

Flowsheet Object Variable Variable Specifics I 0K I
.

Case (Main) Al || Vapour Mass
Agua Vapour Mass Flow
CSTR-100 Vapour Molar Flow .
Object Filt
FeederBlock Agua Vapour Mole Fraction Ject Hiter
FeederBlock_Oxido Vapour Moles @ Al
Liguido Vapour Volume © Streams
o1 Vapour Volume Flow © UnitOps
Oxido 2|| | Vessel Diameter e
ProductBiack Producto Vessel Geometry (Cylindri =S
Product@iock V1 Vessel Length or Height ) ColumnCps
RoTIT G Producto Vessel Mole Frac © Custom
Vi Vessel Pressure
@ Flowsheet Vaper Vessel Pressure - dynamic
) Case VLV-100 Vessel Pressure Drop
© Basis viv-101 | | Vessel Temperature B

O Utility Viv-102 MEE n v

Vaistle Decrpton: Vel Temperature

Fuente: elaboracidn propia, utilizando Hysys V8.0.

En el bloque del controlador (IC-100), se configura como variable de

proceso PV, ‘PV Value’ del tiempo muerto.

Figura 48. Seleccion de la temperatura del reactor como PV

‘
%

Flowsheet Object Variable Variable Specifics < 1
Case (Main) Al * | | Lag2 Tau -
Agua Lead? Gain
CSTR-100 Lead? Tau
Object Filt
FeederBlock Agua Lead2 Gain sl
FeederBlock_Oxido Lead? Tau @ Al
FiC-101 OP Offset (% of Range) © Streams
Lc-102 =|| | oP Steady State Value © UnitOps
o1 0P Value B
Gxido Output Maximunm gleals
1 Output Minimunm L © ColumnOps
e ProductBlock PT Output Noise © Custom
ProductBlack V1 Properties
© Flowsheet Producta PV Offset (% of Range)
© Case Tiempo muerto PV Value
© Basis vi Ramp Duration
Vapor - | | Ramp Magnizude .

© Utility

Veiole Dscpion: P Vaue

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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La variable ‘Output Target Object’ se conecta con la VLV-100 que ajusta el

flujo de agua.

. . .. .
Figura 49. Configuracién de conexiones del controlador IC-100
1c-100 l=l=fs
Connections | Parameters | Menitor | Stripchart | User Variables | Notes |
Name IC-100
Process Variable Source
[seaer. |
Variable; [PV Value |
PV apP
%
Remote Setpoint A -Output Target Object
Object:  VLV-100 Select OP... |
Select ASP.. | Optional
= Variable:  [Actuator Desired Position |

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Para el tiempo muerto se activa la opcién ‘Delay’, en la pestafia
‘Parameters’, ‘Delay’, alli se digita un tiempo muerto de 1 segundo,
posteriormente se ajustan los valores de ‘Ranges PV y OP’ como se muestra en

la figura 50.
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Figura 50. Activacion de la opcion ‘Delay’ en tiempo muerto

Tiempo Muerto [=x[E=R
Connections | Parameters ‘ Stripchart | User Variables |
Parameters - Active Transfer Functions
Configuration
Integrator [T Integrator O Lag1 ] Lead 1
Del;
L:ay Delay [ Lag2 ] Lead 2
g
::Order [l2nd Order [ Ramp [] Rste Limiter
Ramp
Rate Limiter -Delay P: s
K (Gain) 1.000
T (Dead Time) 0.017 Minutes
History Buffer is Not Full (0 of 50)

L UtkeewnPVMinmem
Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Figura 51. Ajuste de pardmetros en tiempo muerto

Tiempo muerto =] o]
Connections | Parameters | Stripchart | User Variables I
Parameters -QOperational P; s
Configuration PV 1253C
Integrator op <empty>
Delay Output Variable Type Temperature
Lag PV Offset (% of PV Span) 0.00 %
Lead OP Offset (% of OP Span) 0.00 %
2nd Order
Ramp
Rate Limiter =

ColdInitOP  <empty>

~Ranges
Minimum Maximum
PV 70.000 C 140.000 €
QP 70.000 140.000

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Con los datos de la tabla Xlll se configura cada uno de los controladores,

es recomendable iniciar con los valores ‘Tuning Parameters’ y ‘Range’.
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Figura 52. Configuracion de pardmetros de controlador 1C-100

Ic-100 (=8 HoR =)
Connections | Parameters | Monitor | Stripchart | User Variables | Notes | =
Parameters ~Operational Parameters
Configuration Action: ) Reverse @ Direct
Advanced 5P Mode: Local Remote
Autatuner Mod o
IMC Design = an
Scheduling Execution Internal
Alarms SP 1253C
PV Conditioning B 12530
Signal Processing op 50.00 %
FeedForward E|
Mo.de.\ Te_stmg ~Range
Initialization
PV Minimum 70.0000 C
PV Maximum 140.0000 C
-Tuning Parameters - Algorithm Type —
Ke 1.00 ‘ [Fvsvs -
Ti 20.0 —
Td <empty> -Algorithm Subtype ——————————————
— | PID Velocity Form -

Fuente: elaboracién propia, utilizando Hysys V8.0.

Figura 53. Configuracién de conexiones de controlador FIC-101

FIC-101 [E=RE=E 5

Connections | Parameters | Monitor | Stripchart I User Variables | Notes | M

MName FIC-101

i~ Process Variable Source

Object [0 |

Variable:  Mass Flow |
PV =
—_—
-Remote Setpoint ——————— -Qutput Target Object
1
1 Object: ﬁw—m Select OP...
Select RSP.. Optional | |

| sp Variable: LActuator Desired Position |

'

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Figura 54. Configuracion de conexiones de controlador LIC-102

Lic-102 =N Ech ==

‘Connections ‘ Parameters | Monitar I Stripchart | User Variables I Notes | =

MNarne | LIC-102 |

- Process Variable Source

Object: [csTR-100 | Select PV..,

|Liquw'd Percent Level |

Variable:

-Remote Setpoint ————————————— -Output Target Object
Object: WLV-102 Select OP...

Select RSP... Opticnal

| sp Variable: Wtuator Desired Position ‘

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Para observar los valores de set point (SP), la variable de proceso (PV) y
porcentaje de apertura de la valvula de control (OP) durante la simulacion
dinamica, en la cinta de opciones se ingresa a ‘Dynamics’, ‘Face Plates’ y se

seleccionan cada uno.

Figura 55. Configuracion de conexiones de controlador LIC-102
| Face Plates = B
-Flowsheets ————— - Logical Operations —
Case (Main) IC-100
f_ Type...
i
Tiempo Muerto
Find... ] [ Cancel

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Antes de iniciar la simulacion dinamica, se agrega un ‘strip chart’ para
cada controlador. En cada ‘face plate’ se selecciona ‘tuning’, ‘Stripchart’,
‘Variable Set’, ‘'SP, PV, OP only’, ‘Create Stripchart’ y ‘Display’, para realizar

configuraciones se da click derecho sobre el monitor y se selecciona ‘Graph

control’.
Figura 56. ‘strip chart’ de controladores
iOIC-100-DU1 ||| B (eS|
E
2
£
Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
Figura 57. Diagrama previo a correr simulacién dinamica en el tiempo

1c-100 a

Beec Int Spr L

Al

PV: 1253 C 1C-100|

OP: 50.00 % Tiempo v v
o __-|[ Twng || Agua T AT b RV RVAT:
FIC-101 < |

==
LIC-102

Beec It Spr L
Al

OM_ET_ J CSTR-100
PV: 2135 kg/h VLV-101 6
OP: 50.00 % a

Auto ~|| Tuning FIC-101
5] IC-100-DL1 [= | = ] || 21 FIC-101-DL1 [= | = S| |20 uc-102-DL1 [= [ = ==

Producto P1

VLV-102

LIC-102 | |

Brec Int  Sp L
Y

PV: 50 % g

OP: 50.00 %

‘Aum ¥||_ Tuning - S — = = = e = = = o

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Cada ‘face plate’ se coloca en automéatico ‘Auto’. Para transcurrir el tiempo
la simulacion dindmica, en la cinta de opciones se selecciona ‘Dynamics’ e
‘Integrator’. Para ejemplificar, se coloca en el integrador un tiempo final de 30
minutos ‘End time’ y una aceleracion de 0,05 para observar detenidamente el

proceso, el integrador se inicia ‘start’.

Figura 58. Integrador

Integrator E|

General | Execution | Options | Heat loss

Integration Control

@ Automatic Manual

Integration Time

Units minutes
Current Time 0.0000000
Acceleration 5.0e-002
End Time 30.00000
Real time r

Display Interval 1.0000
Real time factor 0.03

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

3.6.4. Perturbaciones al sistema

Para realizar perturbaciones al sistema, se modifican valores en las

corrientes de entrada.

Dando doble clik sobre la corriente de agua, en la pestaiia ‘Worksheet’,

‘Conditions’, se modifica el valor a 50°C y el integrador contintia hasta 60 min.
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Figura 59. Modificacion de la temperatura en la corriente de agua

Material Stream: Agua EE
Worksheet | Attachments | Cynamics |
Worksheet Stream MName Agua Vg

Conditions Vapeour / Phase Fraction 0.0:000
Properties Temperature [C] 50.00
Compasition Pressure [kPa] 600.0
Ol & Gas Feed 10121 Flow [kgmole/h] 27.75
ﬁ;ﬁ”m ASS3Y || \tass Flow [ka/h] 500.0
User Variables Std Ideal Lig Vol Flow [m3/h] 0.5010
Motes Molar Enthalpy [k)/kgmale] -2.830e+005
Cost Parameters | | Molar Entropy [k)/kgmole-C] 12.68
Mormalized Yields | yest Flow [kifh] -7.8542+006

Liq Vol Flow @5td Cond [m3/h] 04927

Fluid Package Basis-1

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Para la corriente de 6xido, se modifica la temperatura a 60 °C y el

integrador continta hasta 90 min.
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4. RESULTADOS

4.1. Representacion del modelo de produccion de propilenglicol

Figura 60. Diagrama de produccion de propilenglicol en estado

estacionario

=< - —
Agua A1 - <] V1

VLV-100 ’ Vapror v-103

—b—’bﬁ——’— CSTR-100 Products D j )

o P1
Oxido O1
VLV-101 VLV-102
Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
4.2. Generacion de reportes y estudio de caso de produccion de

propilenglicol en estado estacionario
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Figura 61. Generacion de reportes del estado estable del proceso de

produccion de propilenglicol

Mame Agua Ondido Producto Al
Comp Mele Frac (H20) 1.000 0.0000 01861 1.000
Comp Mele Frac (Methanol) 0.0000 0.6369 0.3240 0.0000
Comp Mele Frac (12-C3diol) 0.0000 0.0000 0.5099 0,0000
Comp Mele Frac (12C30xide) 0.0000 0.3631 5.893e-009 0.0000
Name o Vapor P1 Vi
Comp Mole Frac (H20] 0.0000 0.1265 0.1661 0.1265
Comp Mole Frac (Methanel) 0.6369 0.8572 0.3240 0.8572
Comp Mole Frac (12-C3diol) 0.0000 1.629e-002 0.5009 1.62%e-002
Comp Mole Frac (12C30xide) 0.3631 5.334e-008 5.893e-009 5.334e-008

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

Figura 62. Estudio de caso de produccion de propilenglicol

Case Study 1
1250 0.6000

1200

i [H=— CSTR-100[- Vessel Tempergture 05000
D ] s —&— CSTR-100|- Liguid Male Fragtion (12-C3dial) e

1100 \\ \ 04000
1050

CSTR-100 - Vessel Temperature (C)
(l0IpED-Z L) UonIeld 3|0 PINDIT - 00L-HLED

- 03000

1000 \$
95.00 \ 02000
20.00

. \G\"“"Q—-—-—-_._._L L 01000
E5.00 e

] ]
E0.00 T T T T T T 0.000

0.000 1000 2000 3000 4000 5000 6000

Agua - Mass Flow (kg/h)

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.

66



4.3. Resultados de la simulacion en estado dinamico
Figura 63. PFD después de 30 minutos de simulacién
IC-100 % |
Exec: Int  Spr L J
Al
PV: 125.3C 1C-100 r.
OP: 40.99 % -
O oo —— P vivaos V]
FIC-101 x|
Exec Int  Spr L — _,.i]__,.,_l CSTR-100 LIC-102
PV: 2135 kg,r'h Oxdo VLV-101 C11_)6__
: Product P1
T a 1 IC-100-DL1 [l -5 Sl |51 FIC-101-DL1 o | E@-|Sl]| |37 uc-102-DL1 (= |[& |[ = |
Exec: Int  Spr L
o T 3 =
PV: 50 % 3 ; :
OP: 50.00 % B = =
= - l
Fuente: elaboracién propia, utilizando Hysys V8.0.
Figura 64. ‘Strip chart’ de controlador 1C-100
= 1C-100-DL1 =
g 60.00
5
; 40.00
10.00 -5.000 0.0000 5.000 Vinutes 10.00 15.00 2000 2500

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Figura 65.

‘Strip chart’ de controlador FIC-101

0 FIC-101-DL1 =R
g 80.00
5
L 50.00 (%)
é 40.00
e 10.00 4. 0. 5. 10.00 15.00 20.00 2500
Minutes
Fuente: elaboracidn propia, utilizando Hysys V8.0.
Figura 66. ‘Strip chart’ de controlador LIC-102

- LIC-102-DL1 (=& | =]

g 60.00

5

& 00.%)

§ 40.00

-10.00 -5 0. 5. Winutes 10.00 15.00 . 2000 .......... 2500 ................

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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4.4. Resultados de realizar perturbaciones al sistema dindmico

Figura 67. PFD después de 60 minutos de simulacién, perturbacion de

la temperatura en la corriente de agua

1C-100 B

Exec Int  Sp: L ‘
v
PV: 126.8 C 1C-10
OP:5530% Y Tiempo Vapor V1

Agua V100 VLV-103

FIC-101 a
Exec Int  Sp: L - CSTR-100 LIC-102
PV: 2135 I(g;h e Viv-101 (:11—)6—
: Product: P1
OP:50.76 % FIC-101 roducto VLV-102
Auto || Tuning

5] IC-100-DL1 [ -E ]Sl | [ 31 FIC-101-DL1 [ )rE@-|mesal | [T Lic-102-DL1 [= (= [ ]

LIC-102 x|

Exec: Int  Spr L
]

z
PV: 50.04 % H ‘ H
OP:4788 % B i B
— . P § [ .

Fuente: elaboracidn propia, utilizando Hysys V8.0.

Figura 68. ‘Strip chart’ de controlador 1C-100

T 1C-100-DL1 = || | S|

100.

80.0

s521 ()

1C-100 - OP (%)

[

Minutes

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Figura 69. ‘Strip chart’ de controlador FIC-101

o FIC-101-DL1 =N =R
100.00
g 60.00
]
- 50.78 (%)
E 40.00
15.00 20.00 25.00 30.00 35.00 Minutes 40.00 45.00 50.00 55.00
Fuente: elaboracidn propia, utilizando Hysys V8.0.
Figura 70. ‘Strip chart’ de controlador LIC-102
G LIC-102-DL1 (=& =]
€
&
o B
- . . . e oo N

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Figura 71. Composicion de la corriente de salida de la corriente de

productos

Material Stream: P1 E

Worksheet | Attachments | Dynamics |

Worksheet Mole Fractions Vapour P

0.1899
Methanol 0.3094
12-C3diol 0.5007
12C30xide 0.0000

Conditions HZ0
Properties
Compasition

Qil & Gas Feed
Petroleurn Assay
K Value

User Variables
Notes

Cost Parameters
Normalized Yields

Total 1.00000

[ View Properties... l [ Basis... l

[ Delete l [ Define from Other Stream... ] [ 4= [ = l

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Figura 72. PFD después de 90 minutos de simulacion, perturbaciéon de

la temperatura en la corriente de 6xido

1C-100 a

Exec: Int  Spr L

' ,|
PV:1318C IC-10
OP: T77.29 % Tiempo v Vi

Adua v 100

FIC-101 x|

Exec: Int  Sp: L

] —'—’D’%—"’—I CSTR-100
PV: 2126 kg/h L | e
OP: 5591 % Producto
i
5] IC-100-DL1 [ |[ -2 (3] || 5] FIC-101-DL1 [=-| &[] | |21 LIC-102-DL1 [= [ = [ 2]

LIC-102

P1

LIC-102 = |
Exec: Int  Sp: L
Y e — | ] = 3
PV: 50.25 % q E T — H
OP: 42556 % B ¢ :
S — || s e s gy | 6
Fuente: elaboracién propia, utilizando Hysys V8.0.
Figura 73. ‘Strip chart’ de controlador 1C-100
o] 1C-100-DL1 E=N =N |
&0, -
[ B
—
-
g 80,01 —
5 F
60.00 66.00 T0.00 Mi“lﬁ:; £0.00 85.00

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Figura 74. ‘Strip chart’ de controlador FIC-101

] FIC-101-DL1 e |- fum]
100.00
80.00
g 60.00
o L 55.92 (%)
° ]
é 40.00
w
2000
—— 135 (kg
.3:;500 40.00 4500 50.00 5500 60.00 85.00 T0.00 75.00 80.00 8500
Minutes
Fuente: elaboracién propia, utilizando Hysys V8.0.
Figura 75. ‘Strip chart’ de controlador LIC-102
E LIC-102-DL1 [= &= |
80.00
g 80.00
5
(\" 00 (%
g 40.00 I — L4248 (%)
2000
0.00
60.00 85.00 70.00 75.00 20.00 85.00
Minutes -

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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Figura 76. Composicion de la corriente de salida, productos

Material Stream: P1 E

Worksheet | Attachments | Dynamics |

Worksheet

Conditicns HZ0
Properties
Compaosition

Oil & Gas Feed
Petroleumn Assay
K Value

User Variables
Motes

Cost Parameters
Mormalized Yields

Mole Fractions Vapour P

0.2823
Methancl 0.2677
12-C3diol 04556
12C30xide 0.0000

Total 1.00000

[ View Properties... l [ Basis... l

[ Delete ] [ Define from Other Stream... ] [ 4= ’ = ]

Fuente: elaboracion propia, utilizando Hysys V8.0.
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5. INTERPRETACION DE RESULTADOS

Se definid el modelo de la produccién de propilenglicol, el cual integra
todos los parametros que intervienen en el proceso y las configuraciones de
equipos. Con el modelo establecido se realiz6 la simulacién con el uso

programa Hysys V8.0.

Se detall6 cada paso de la simulacién en estado estacionario, con el
objetivo de dar a conocer y ejemplificar el uso del programa. Como resultado,
se construyé un PFD representado en la figura 60, este diagrama incluye las
dos corrientes de entrada: valvulas y reactor CSTR. Las valvulas se incluyen
con el fin de tener un buen control del sistema previo a la configuracion del

sistema dinamico.

En la figura 61 se presenta el resultado de la generacién de reportes del
estado estable, dando como resultado una composicion de 0,5099 de
propilenglicol a las condiciones establecidas en el modelo. La temperatura es
de gran importancia en el efecto que tiene para la conversién de 6xido de
propileno dado que es una reaccidn exotérmica; para demostrarlo se realiz6 un
estudio de caso, figura 62; se puede confirmar que a menores flujos de agua la

conversion de propilenglicol es mayor.
Se detallo la configuracion de la simulacion a estado dinamico, definiendo

3 controladores PID en las valvulas de control: IC-100, FIC-101, LIC-102 y un

tiempo muerto.
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El controlador FIC-101 se utiliz6 para controlar el flujo de alimentacion del
reactivo limitante, 6xido de propileno; el controlador IC-100 para controlar la
temperatura del reactor por medio del flujo de agua; el controlador LIC-102 para
controlar el nivel de liquido del reactor como medida de seguridad. Cada
controlador fue configurado con rangos maximos y minimos permitidos para

cada variable.

Para poner a prueba la simulacion dinAmica y la correcta instalacion de los
controladores, se corrid el integrador hasta un tiempo de 30 minutos, figura 62.
Se confirma que la simulacion dinamica se encuentra correctamente
especificada ya que durante el tiempo establecido ‘End Time’, los valores de
SP, PV y OP para cada controlador no varian, razén por la que los ‘strip chart’
de los controladores PID describen un comportamiento constante, figuras 64, 65
y 66.

Las perturbaciones al sistema se realizaron para poner a prueba el
modelo; la primera perturbacién se realiz6 en el flujo de entrada del agua; se
configuré la temperatura del flujo de agua de 24°C a 50°C y se corri6 el
integrador hasta 60 minutos; el resultado se presenta en la figura 67, donde se
observa que los valores SP, PV y OP para cada controlador varian y los ‘strip
chart’ de los controladores presentan variaciones. Los ‘strip chart’ para los
controladores muestran la variable PV en color verde, OP en azul y SP en rojo.

El ‘strip chart’ del controlador 1C-100, figura 68, muestra el aumento de la
variable de proceso por la modificacion establecida (PV), temperatura; dado que
es un parametro operacional directo se observa el aumento del porcentaje de
apertura de la valvula hasta un 53,30 % (OP), ambas variables actian para

mantener el valor del Set Point en el valor establecido, esto se pudo notar al
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observar que la linea roja no tuvo una gran variacion, a mayor flujo de agua se

controld la temperatura.

El ‘strip chart’ del controlador FIC-101, figura 69, mostré un pequefio
aumento de la apertura de la valvula hasta un valor de 50,76 %; sin embargo, el
valor de la variable de proceso que corresponde al flujo mésico de 6xido de

propileno tuvo una pequefa variacion; sin embargo, se estabilizo al minuto 41,5.

El ‘strip chart’ del controlador LIC-102, figura 70, respecto al porcentaje de
nivel del reactor, para la variable (OP) la valvula disminuyo su porcentaje hasta
47,88 % un parametro operacional directo; lo que indica una salida menor de
producto, se puede observar en la figura 71 que la composicién de

propilenglicol disminuyé a 0,5007.

Se realiz6 una segunda perturbacion en la corriente de entrada de éxido,
modificando su temperatura de 24 °C a 60 °C, en la figura 74 se puede observar
que los controladores tuvieron variaciones. Observando la figura 75, para el
‘strip chart’ del controlador IC-100, la apertura de la valvula modificé su valor
hasta un 77,29 %, lo que indicé un aumento en el flujo de entrada de agua,

dado que la temperatura del reactor aumenté.

El controlador FIC-101, figura 74, tuvo una pequefia variacion en el flujo
de entrada (PV), corriente de 6xido, la apertura de la valvula aument6 a un valor
de 55,91 %.

El ‘strip chart’ del controlador LIC-102, figura 75, mostré una diminucion en
la apertura de la valvula hasta 42,56 % indicando que la corriente de salida
disminuyo; en la figura 78 se puede comprobar que la composicion del

propilenglicol es menor, 0,4556.
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Las perturbaciones al sistema demostraron la funcién de los controladores
al momento de interactuar con las variables del sistema, que proporcionan un
equilibrio bajo los rangos establecidos de las variables; sin embargo, para este
estudio no presentan soluciones Optimas dado que los resultados muestran

concentraciones menores del producto.
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6. LOGROS OBTENIDOS

Se dio a conocer una de las herramientas importantes desarrollada con
el objetivo de simular procesos industriales; es importante aplicar para la

formacion como profesionales de la ingenieria.

Se dieron a conocer las herramientas basicas y un algoritmo para iniciar

con la interaccion del simulador Hysys V8.0.

Se ejemplifico la aplicacion del uso del simulador Hysys V8.0 que parte
de la definicibn de un modelo del proceso de produccién de
propilenglicol; se dio a conocer paso a paso como simular en estado

estacionario y dinamico.
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CONCLUSIONES

Se analizé y definié el modelo de la produccién de propilenglicol; se
detalla cada variable y parametro que influyen en la simulacion en estado

estacionario y dinamica.

Se simulé y ejemplificé cada operacion de la simulacion en estado
estacionario; se analizaron los resultados por medio de una generacion
de reportes y un estudio de caso del proceso de produccion de
propilenglicol.

Se simulé y ejemplificd la transicion a estado dinamico del proceso de
produccién de propilenglicol; se dio a conocer el uso de controladores
PID en el diagrama (PFD).

Se ejemplificd el sistema dindmico realizando perturbaciones en la
temperatura de las corrientes de entrada; se analizaron las variables

PV,OP y SP, verificando la correcta instalacion de los controladores.

Se dio a conocer por medio de un proceso industrial de produccién de

propilenglicol el modelado, simulacién y uso del simulador Hysys V8.0.
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RECOMENDACIONES

Analizar el modelo empleado en este estudio para demostrar las
aplicaciones del tiempo muerto y las variaciones que se producen en los

controladores PID.

Dar seguimiento al estudio de modelos y simulaciones que puedan
ejemplificar la aplicacion de procesos industriales que involucren

corrientes de energia.
Estudiar y aplicar los conocimientos adquiridos en los distintos cursos

que involucran procesos para utilizar los simuladores como una

herramienta de céalculo.
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Apéndice 1.

APEND

ICE

Tabla de requisitos académicos

Carrera Area Tema genérico| Tema especifico Especificacion Problema a resolver Objetivo general
N . L . bl Quimica 3 I-bl Balances de reacciones I
P Quimica Quimica inorganica .
— = Analizar la
DI Quimica 4 I-DI Soluciones I produccién de
Reacciones de sustitucion, propller'lgllcol por
eliminacion y adicion medio de la
hidratacion de Representar el
) C i6n de . A
> Operaciones| Balance de masa y Balance general de q ma::rs\'?;aecéz:ci:nih 9X1d0 de modelo de
Unitarias energia (IQ-1) materia y de energia entalpia prop]leno y agua L
L - ’ produccién de
- — definir . ] .
g Flujo de flujidos Variables que describen || ] Propiedades, régimeny | propiedades, propilenglicol, definir
icenciatura - j i P :
en ingenieria | () el flujo de fluidos flujo parametros y los balances de
quimica Transferencia de Transferencia de calor 'i T tura de fluid I condiciones para materia, simular el
— calor (1Q-3) en fluidos Smperatura de Tuidos representar un

it

Transferencia de
masa (IQ-4)

il

Principio de
transferencia de masa

it

Mezclas

Area de

especializacion

Procesos quimicos
industriales

f
—
1

it

Conocimiento de
procesos industriales

Solucion de problemas de
procesos a nivel industrial|

L] Disefio de equipo

>

Area de

fisicoquimica

L)

Cinética de procesos
quimicos

Variables de control,
funcion de instrumentos y
diagramas de
instrumentacion y
proceso.

Area de ciencias iz . B
o Programacion de Manejo de sistemas
basicas y
. computadoras 1 operativos
complementarias

Reactores CSTR

modelo con los
respectivos
balances para
cada operacion
en un reactor
CSTR,
ejemplificar y
simular el
proceso con el
software Aspen
Hysys en estado
dinamico.

proceso en estado
dindmico y
ejemplificar el uso
del software Hysys
Vv8.0.

Fuente: elaboracion propia.
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Apéndice 2. Diagrama de ishikawa

Recursos

. Condiciones
materiales

Conocimiento del proceso

de produccion de APLICACION DEL

Equipo de computo propilenglicol SOFTWARE

v HYSYS V8.0 EN
ESTADO
p DINAMICO PARA

Simulacion \
LA SIMULACION
Definicién de un Impresion y DEL PROCESO DE
encuadernacion PRODUCCION DE

modelo
> PROPILENGLICOL

/

Factor
Metodo .
econdémico

Fuente: elaboracion propia.
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