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Seleccion de un paquete de estimacion de propiedades

* Seleccionar un “paquete” de estimacion de propiedades
corresponde a elegir el conjunto de ecuaciones e hipotesis con las
gue se van a calcular las propiedades.

* En general se los identifica mediante un nombre “simbdlico” (Peng
Robinson, NRTL, UNIQUAC, Raoult Law, etc.) pero en su interior se
contemplan muchas decisiones respecto al calculo.

* Cada paquete tiene opciones por defecto que deben ser revisadas
por el usuario para asegurarse la correcta representacion
fisicoquimica de las mezclas intervinientes.




Ejemplo |: Seleccion de un paquete de estimacion de propiedades

* Laimagen corresponde a la seleccion del paquete NRTL en el
simulador Aspen HYSYS.

Property Package Selection Activity Model Specifications / EOS de fase Va por
Clean Fuels Pkg . Vapour Model Ideal .
cPa Density Method Costad «—— Modelo para la densidad

Esso Tabular . ) ’ .
Evtended NRTL UMIFAC Estimation Temp 298.1500 K de |a fase ||qu|da

GCEDS Use Poynting Correction T
General NRTL )
Gycol Package Poynting si 0 ho

E'r;-:;j?:g;;ﬁﬂ Mo Pararneters required for the selected Property Package.

Kobodi-Danner
Lee-Kesler-Plocker
MEWR . ., .
e iTambién se deben revisar los
Peng-Robinson o« . . . 7 . .
o coeficientes de interaccion binaria!
Sour PR

Sour 5RK *

 En el HELP del simulador se puede encontrar que ecuaciones se
utilizan para cada propiedad.




Ejemplo Il: Seleccidon de un paquete de estimacion de propiedades

* Laimagen corresponde a la seleccion del paquete Peng Robinson
en el simulador Aspen Plus.

Methods - Specifications « | +

| & Global IFI:::wsheetSectiu:uns |F‘.eferenced |C|:|rr'|r'r1er|ts |

Property methods & options Method name
i III'I.TIII".f I [ .
Method fiter COMMON PENG-ROB = | Methods Assistant...
Base method PENG-ROB -
Henry components Modify
05 CPRS
Petroleum calculation options o HHLTI
Free-water method STEAM-TA - ||| Dt =t 15
o Liquid gamma
Water =olubility 3 - Pl p /.
N / Entalpia de la fase liquida
Electrolyte calculation options Liquid molar enthalpy | HLMX106

Chemistry ID -

Liquid molar volume | VLMX20
+| Use true components Heat of mixing \
Densidad de la fase liquida

Poynting correction

Use liquid reference state enthalpy




Ejemplo Il: Seleccidon de un paquete de estimacion de propiedades

e El simulador ASPEN PLUS tiene un listado detallado de que modelo
utiliza para cada propiedad.

Selected Methods - PENG-ROB +

| & Routes |@Models |Cumments |

Base property method -

Routes

Property filter All = Property type Major property -

F

Property Route ID

- i Create |
PHIVMX PHIVIMX38
PHILMX PHILMI104 o Edit |

HVxX24
HLMX106 E|
GVMX30
GIMX106
SVMx24
SLMX98
WWMX24
VIMX20
MUVMX0Z
MULMX03
K\Mxo1
KLMX01

DVMX02

Ol A%




Ejemplo lll: Seleccion de un paquete de estimacion de propiedades

* Laimagen corresponde a la seleccion del paquete SRK en el
simulador DWSIM.

Settings X |

Compuestos TE 3| Reacciones Balances de masay energia Sistema de Unidades Comportamiento Propiedades del objeto  Informacién

Paquetes de propiedades disponibles Paquetes de propiedades agregados

Tipo Agr.'e Mombre (haga clic para Tipo -@

Configurar
_gar Soave-Redlich-Kwong (SR... Soave-Redlich-Ewong (SRE) —g
|.' Black il

.] CAPE-OPEM Copiar
|.' Chao-5eader Ve
|.' CoolProp Baorrar

CoolProp (Incompressible Fluids)
CoolProp (Incompressible Mixtures)
m Extended CoolProp
|.I GERG-2008
|.' Grayson-Streed

In IAPWS-08 Seawater

|.' Ideal Solution [Aqueous Electrolytes)
Lee-Kesler-Plocker

I.I Maodified UMIFAC [Dortmund)

I.I Modified UNIFAC [MIST)

|'I MRTL

Im PC-SAFT (with Association Support) (MNET Code]

.' FPeng-Robinson (PR}

L

|.' Peng-Robinson / Lee-Kesler [PR/LK]

|.' Peng-Robinson 1978 [PR7E)

" Penag-Robinson 1978 [PR78] Advanced




Ejemplo IlI: Seleccidon de un paguete de estimacion de propiedades

* Opciones por defecto en el paquete.

Configure Property Package (Soave-Redlich-Kwong (5RK) (1)) [Soave-Redlich-Kwong (SRK)] n

Configuracidén de cilculo de equilibrio  Configuracion de calculo de propiedades ; Sélidos forzados Anulaciones de propiedad 1t

Density/Viscosity/Fugadity Enthalpy/Entropy/Cp Especffico del modelo  Flujos de materiales

Densidad de fase liquida

Meétodao de calculo Rackett + Experimental Data (if available] e
Datos experimentales correctos para altas presiones
Utilice el coeficiente de traduccion de volumen de Peneloux [solo PR/SRE EQS)

Viscosidad en fase liquida
Método de calculo Letsou-5tiel = Experimental Data (if available) -

Regla de mezcla kMolar Average e
Datos experimentales correctos para altas presiones

Calculo de fugacidad

Fase liquida: use factor de correccion de Poynting

Fase liquida: use las constantes de Henry [si estan disponibles)

Fase de vapor ideal




Ejemplo IV: Seleccion de un paquete de estimacion de propiedades

* Laimagen corresponde a los paquetes disponibles en el simulador
para destilacion ChemSep.

X Thermodynamics lvf Physical prnpertiesl v Fleactinr‘m]

Select Thermodynamic bModels

K. -walue |

=

E nthalpy

R aoult's law

EOS

Gamma-Phi
DECHEMA,
Chan-5Seader
Palpnommial k.
Liquid-Liguid [garmmal)
Prausznitz

Wilzon

Relative walatility
Liquid-Liquid [phi]

Enthalpy / E=ergy

Feference state |R-"a|:n:|ur j |295.1 (K]

Heat of formation | Excluded j

Surroundings T 238.150 [K)

Heat Capacity [G | T comrelation -

Heat Capacity L tale fraction & |




Eleccion del paquete de propiedades fisicoquimicas

Aplicacion Margules Van Laar Wilson NRTL UNIQUAC
Sistemas binarios Aplicable Aplicable Aplicable | Aplicable Aplicable
Sistemas de Multiple Apllga0|on Apl|9a0|on Aplicable | Aplicable Aplicable
componentes limitada limitada
Sistemas azeotrdpicos Aplicable Aplicable Aplicable | Aplicable Aplicable
Equilibrio Liquido-Liquido |  Aplicable Aplicable Aﬁ’#ﬁg&'g” Aplicable | Aplicable
Sistemas diluidos Cuestionable | Cuestionable | Aplicable | Aplicable | Aplicable
.S'S.t emas 2l5 EeEeieE Cuestionable | Cuestionable | Aplicable | Aplicable Aplicable
individual
Polimeros No Aplica No Aplica No Aplica | No Aplica Aplicable
Extrapolacion Cuestionable | Cuestionable Bueno Bueno Bueno




Eleccion del paquete de

propiedades fisicoquimicas

K] dispon <f%ij<NRTL4JWQUAC
P <10 Ba WLSON-NRTL-UNGUAC
> Kij no dsp

&<UNIF AC ELL
UNIFAC

{Elect-NRTL

No dlectr  /
N
Pdar # tana ;—
" ~CSAFT-PHSCT
S 5%%95 Pol-MHYV 2
Ki| no dsportie CPSRK-RKSMHY 2
Flectrolit
¥ tanaio
Redl S
No Pda

P> 13m

L_ SAFT-PHSCT
= tamario EQK-PR-SPK-LK

Pseudo <>WZ@

<Chao S-Greyson

<BK 10- Ideal




Eleccion del paquete de propiedades fisicoquimicas

Classify the components in your process:
gases, non-polar, associating, solvating,

electrolyte.

{

Try Peng-Robinson,
<§ll gases, or nonpolar? Lo S;{yK, Alg;l.
No
Yes Try NRTL, Pitzer, or Bro-
Elcomolyes? mley, whichever has all

BIP’s.

l No

Try NRTL, UNIQUAC,

Any gases (e.g. NH3, NQBIP’s all known?»Y& FH, Wilson, or Van Laar,

C02)? or P>10bars? N whichever has all BIP’s.
o
Y
° Try UNIFAC. If possible,
estimate BIP’s for missing
components only.
Yes
Any polymers? Try SAFT, ESD.
No
Yes
P < 10 bars? Try Henry’s Law.
No
Try ESD, SAFT, MHV2,

Wong-Sandler.

Figure D.1 Flow chart 0 select the best thermodynamic model. The abbreviation BIP is used to mean
binary interaction parameters.




Don’t Gamble With Physical Properties For Simulation

Non-electolyte

» See figure 2

Pol
olar @
Electol Electolyte NRTL
<*! > e » or Pitzer
’
y Real
B » Peng-Robinson,

Redlich-Kwong- Soave,
Lee-Kesler-Plocker

All Nonpaolar
o Rt * (Chao-Sasader,
Grayson-Streed or

Pseudo & Braun X-10
Real

Vacuum
Braun K-10 or ideal

Polarity

Electolytes

Real or A ]
Pseudocomponents @ ressure

Source: (7

W Figure I. The first steps for selecting physical property methods,




Don’t Gamble With Physical Properties For Simulation

YeS . NRTL UNIQUAC,
and Their Variances
Yes
N WILSON, NRTL, UNIQUAC,
P < 50 bar 0 and Thesr Variances
{See also ‘“””""‘—"\.es UNIFAC LLE
Figure 3)

No @
~ Polar P? _
Nun-electrnlpt‘eso No UNIFAC and its

L0 Extensions

Yes

* Schwartentruber-Renon,
PR or RKS with WS,
. PR or RKS with MHV2
> 10 gar
——_®

No PSRK,

» PR ar AKS with MHY2

Pressure @ Liquid/Liquid
Interaction Parameters
Availabie

W Figure 2. Proceeding for polar and nonelectrolyte compoaents.

S

Source: (N




Don’t Gamble With Physical Properties For Simulation

Wilson, NRTL, UNIQUAC,
Hexamers _ ar UNIFAC with special £OS
for hexamers
Yes ;
DF?
Wilson F Y i Wilson, NRTL, UNIQUAC,
NRTL et S UNIFAC with Hayden O Connell
UNIQUAC or Nothnage! E0S
UNIFAC
No Wilson, NRTL, UNIQUAC,
= or UNIFAC* with ideal Gas
or AX EQS
Vapor Phase Association
Degrees of Polymerization
|
*UNIFAC and its Extensions '
t
Source: {7}

W Figure 3. Options for vapor-phase calculations with activity-coefficient models.




Integrated Design and Simulation of Chemical Processes

Yes

UNIQUAC
NRTL, etc.

Electrolyte NRTL

WILSON
UNIQUAC
NRTL, etc.

Pitzer, ...

UNIF-LL

—

Liquid activity
models
Henry coeffs.

High
pressure
?

Yes PR-POLAR, PRSV, ...

PC-SAFT
Gex-E0S
PRWS, RKS-MHV?2...

EoS models
Polar comps.

Basic input data
about chemical

t
components Cubic EoS
SRK, PR, VT-PR, ... [ PSRK
Virial EoS PPR78
BWRS, ..
Coresp. states
LKP, ...
Dimers
High IDEAL X
ig LACT-HOC
Pressure BK-10 LACT-NTH
CHAO-SEADER

?

UNIFAC
UNIF-DMD
UNIF-LBY
COSMO-SAC

Yes

Polymerization

apor phase
association?

Liquid activity
WILSON, NRTL,
UNIQUAC, ...
UNIFAC,

Hexamers

v

(

WILS-HF ]




Bibliografia

Scenna, N.J. (2002). Modelado, simulacién y optimizacion de
procesos quimicos (Edutec-UTN).

Poling, B.E., Prausnitz, J.M., y O’Connell, J.P. (2000). The
Properties of Gases and Liquids 5E (McGraw Hill Professional).

Gmehling, J., y Kolbe, B. (2012). Chemical Thermodynamics for
Process Simulation (John Wiley & Sons).

Dimian A. C., Bildea C. S., Kiss A. A. (2014). Integrated Design and
Simulation of Chemical Processes (Elsevier).

Hemptinne, J.-C,, Ledanois, J.-M,, 2012. SELECT
THERMODYNAMIC MODELS FO. ED TECHNIP, Paris.
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