UNIVERSIDAD TECNOLOGICA NACIONAL — FACULTAD REGIONAL ROSARIO
Integracion IV

Trabajo practico N° 6: Simulacidn de equipos con reacciones

I. quimicas con HYSYS

1. TIPOS DE REACTORES EN HYSYS

En HYSYS hay dos clases de reactores:

e Ideales

e Generales.

11 REACTORES IDEALES

Este tipo de reactores se puede asociar unicamente con cualquiera de los modelos de reaccién

que emplean pardmetros cinéticos.

Plug Flow Reactor

CSTR

1.1.1 PFR

El PFR (Plug Flow Reactor, or Tubular Reactor) generalmente consiste en un banco de
tubos. Se supone flujo tapon, lo que mplica que el flujo en la direccidn radial es isotropico (sin
gradiente de masa o energia). Se desprecia el flujo radial.

Cuando los reactivos atraviesan la longitud del reactor PFR, son consumidos

continuamente y hay una variacién axial de concentracion.

FFE-100
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Plug Flow Reackor

Para obtener la solucion del PFR y los perfiles a través de la longitud del reactor, este se

divide en varios subvolumenes (por defecto 20 subvolumenes en hysys).



Las EDO's del PFR son una adicién reciente a los paquetes de simulacion y son resueltas

mediante la division del volumen en pequefios segmentos y encontrar una solucién secuencial

para cada volumen.

Compuesto por una serie de tubos empacados con catalizador y rodeados por una coraza

con fluido térmico, la principal aplicacion se presenta en la simulacion de sistemas reactivos en

lecho catalitico.

Se debe especificar en un PFR

Parametros geométricos (nimero de tubos, didmetro y longitud de los tubos, diametros y
esfericidad del catalizador, etc..)

Caracteristicas del fluido térmico (flujo, temperaturas de entrada y salida, etc..) 0
Temperatura de salida de sus productos 0 la cantidad de calor que transfiere

Presion de salida de los productos 6 la caida de presion en su interior.

Reaccion y ley de velocidad

Dimensionamiento

Para dimensionar un PFR se deben especificar dos de los siguientes parametros: Volumen
Total, Longitud y didmetro. El tercer valor se calcula a partir de los dos especificados.
Especifique el nimero total de tubos en el PFR.

En el campo Wall Thickness especificar el espesor del tubo.

Especifique la fraccion de espacio vacio (Void fraction) en el PFR. Si esta fraccion es
menor a 1 se requiere especificar los datos del catalizador . EIl espacio vacio del reactor

es calculado a partir del volumen vy de la fraccion de espacio vacio.

Notas

Si no se especifica una corriente de energia la operacion se considera adiabatica.

Si selecciona el boton Ergun Equation para un PFR sin catalizador solido, Hysys fija la
caida de presion en cero.

Active el checkbox Single Phase cuando la reaccion se lleva a cabo en una sola fase. Si
esta opcion esta inactiva Hysys considera que la reaccion se lleva a cabo en fase vapor-
liquido.

1.1.2 CSTR
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El CSTR calcula las condiciones de las corrientes de salida del reactor considerando que esta

perfectamente mezclado y que la concentracion en cada punto del reactor es la misma.

Se puede emplear para reacciones en fase liquida o gaseosa, pero debe especificarse.

El modelo CSTR es un modelo algebraico estandar que ha estado en los paquetes de

simulacion por muchos afios.

Para especificar el reactor es necesario asociarle una o varias reacciones y especificar:

Dimensionamiento

Volumen del reactor

Nivel de liquido

Temperatura de salida de productos ¢ calor transferido

Presion de salida de los productos ¢ la caida de presion en su interior.
La estequiometria de las reacciones

Los parametros de la velocidad de reaccion de cada reaccion.

e Se debe especificar por lo menos una de las siguientes medidas: volumen, diametro o

altura (altura se especifica en tanque horizontales).

Notas

e Si se especifica el volumen cilindrico del tanque entonces por defecto la relacidn
Longitud / Diametro del reactor CSTR es 3:2.

e Laaltura del liquido en un tanque cilindrico vertical varia linealmente con el volumen del

liquido.

e La relacion entre la altura y el volumen del liquido no es lineal en tanques horizontales

cilindricos y esféricos.

1.2 REACTORES GENERALES

Sandra Godoy —Néstor Rodriguez - 2013



Estos reactores trabajan con modelos de reacciones que no emplean parametros cinéticos.
Los Reactores generales son fundamentalmente un separador de fases al que se le asocia
un conjunto de reacciones.

Este tipo de reactores se puede asociar con cualquiera de los modelos de reaccion

presentados.

Para especificarlos es necesario asociarle una o varias reacciones e indicar:

Volumen del recipiente
Nivel de liquido
Temperatura de salida de productos 6 el calor que transfiere.

Presion de salida de productos 0 la caida de presion en su interior

Hysys tiene cuatro tipos de reactores no cinéticos que apareen en la paleta de objetos y

que se despliegan de la opcion Reactores Generales:

Gibbs Reactor
Equilibrium Reactor
Conversion Reactor

Yield Shift Reactor (de rendimiento)

& @ oo

1.2.1 REACTOR DE GIBBS

Los Reactores de Gibbs calculan la composicion de equilibrio de la corriente de salida

minimizando la energia libre de Gibbs de la corriente de entrada. Solo se requiere especificar la

estequiometria.

Al minimizar la energia de Gibbs se producen la reacciéon méas probable. Este es un

proceso espontaneo en la naturaleza.
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e Con el Reactor de Gibbs se obtienen resultados muy parecidos que con un Reactor de
Equilibrio si se suministra informacion correcta pero en el reactor de Gibbs no se
requiere una expresion de Keq en funcion de la temperatura. En este caso solo los
reactivos reaccionan y no los productos (en la reaccion inversa).

e Los Reactores de Gibbs no requieren de un set de reacciones.

1.2.2 REACTOR DE EQUILIBRIO

En los Reactores de Equilibrio se determina la composicion de la corriente de salida

especificando la estequiometria de las reacciones que ocurren y los valores de la constante de

equilibrio o su dependencia de la temperatura para cada reaccién

ERA100
e

Equilibrium Reactor

e Los Reactores de Equilibrio se pueden asociar Unicamente con modelos de reaccion de
equilibrio.

e Hysys tiene varias reacciones de equilibrio en una lista con todos los parametros
necesarios.

1.2.3 REACTOR DE CONVERSION

Este tipo de reactores se puede asociar inicamente con modelos de reaccion de conversion.

Se debe especificar la estequiometria de todas las reacciones que se lleven a cabo y la

conversion del componente base, el Reactor de Conversion calcula las composiciones de la

CRW 100
v

corriente de salida.

Conversion Reactor

1.2.4 YIELD SHIFT REACTOR (NO INCLUIDO EN HYSYS® 3.2)
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Los reactores de rendimiento son para modelar reactores usando tablas de datos para desarrollar

calculos. Esta unidad puede usarse para reactores complejos que no tienen disponible un modelo

o0 los que existen son de alto costo.

YieldShift-100

Yield Shift Reactor

2. REACCIONES QUIMICAS Y REACTORES EN HYSYS

Reactor en HYSYS Tipos de Reaccion
2
Conversion Reactor Conversion % (x%:C0 + ClT + CZT )
PFR Simple Rate, Heterogeneous Catalytic, Kinetic
CSTR Simple Rate, Heterogeneous Catalytic, Kinetic

Keq:f(T); El equilibrio se basa en la estequiometria de la reaccion
Equilibrium Keq: Estimada a partir de la Energia Libre de Gibbs
Reactor Keq: Especificada como una constante o desde una
tabla de valores

Minimizacién de la Energia Libre de Gibbs de todos los componentes

especificados. Hay dos opciones:
Gibbs : . . .
1) No es requerida la estequiometria de la reaccion

2) La estequiometria de la reaccién es dada

3. EJERCITACION DE REACTORES CON HYSYS
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3.1 SIMULACION DE UN PFR ADIABATICO

El Estireno es un mondmero usado en la produccién de diferentes plasticos. El estireno se

produce a partir de la deshidrogenacion de etilbenceno:
En este reactor no consideraremos el hecho de que la reaccidn anterior es una reaccion de

equilibrio y se modelara este sistema usando la expresion de Velocidad de reaccion (Kinetic
Rate):

1EB 21708 cal/mol
1 = —4.24x10° — O P - Prg €XP| — = ;11110
TEactor as (1-98? ca ]T
mol K

Notar que la velocidad de reaccion tiene unidades (gr/lt-s) y que el término de la concentracién
es presion parcial con unidades de KPa. E= 90826 Kjoules/Kmol

Inicie un nuevo caso con los siguientes componentes:

Etilbenceno  (E-Benzene)

Estireno (Styrene)

Hidrégeno (Hydrogen)

Como paquete de fluidos aséciele Peng-Robinson.

Para agregar la reaccién haga clic en la pestafia “Reactions”, luego en el boton “Add Rxn..)

* Simulation Basis Manager

Rxn Components Reactions Reaction Sets
, Global Pn Set View Set...
E-Benzene ]
Styrene ' AddRsn.. _I/ Add Set...
| Delete Set
Copy P e
_ Comfn | Assoc. Fluid Pkgs
Import Set...
Export Set...
Add Comps... Addto FP

= Components J Fluid Pkgs J Hypotheticals J 0il Manager Reaclionsl Component Maps J UserProperty J

Enter PVT Environment... | Retumn to Simulation Environment...

Luego se elige tipo “Kinetic”
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Conversion
E quilibriurn

H etetﬁneous Catalitic

Simple Rate

Add Reaction

Completar los formularios siguientes con los valores adecuados.

M Kinetic Reaction: reaccion kinetic

~Stoichiometiy and Rate Info

Component Mole'w't. | Stoich Coeff Fwd Order Rev Order
-Benzene 106.166 ]2 1.00 | 0.00 |
2016 1.000 0.00 | 1.00 |
JENE 104.152 1.000 0.00 | 1.00 |
| “Add Comp® |

— Balance Error | 0.00000
Seance | Reaction Heat (25 C)| 1.2e+ a
- = = x
Stoichiometry | Basis J Parameters I
Delete | Name Ileaccion kinetic _

™ Kinetic Reaction: reaccion kinetic

Basis
Basis Partial Pres
Base Component E-Benzene
RxnPhase ~ |L_VapouPhase
Min. Temperature 27131C
Max Temperature 3000C
Basis Units
Rate Units

" Stoichiometry | Basis | Parameters |

Delete | Name |leaccion kinetic ~ NotReady

Sandra Godoy —Néstor Rodriguez - 2013



M Kinetic Reaction: Rxn-1

Forward Reaction Equation Help
A 4240.0 r = k*f{Basis) - k"f(Basis)
E 30826 k =A*exp{-E/RT}*T"A
A <empty> | A
k' = A'*exp{-E'/RT }*T7R'
Reverse Reaction T in Kelvin
Al <emply> |
E' <empty>
1} <empty>

Stoichiometry ]Basis Parameters

Delete | Mame [Fin [ T

Cerrar los formularios correspondientes a las reacciones y volver a “Simulation Basis Manager”

y agregar un set de reacciones haciendo clic en “Add Set...”

¢ Simulation Basis Manager

Rxn Components Reactions 1 Reaction Sets
reaccion kinelic ,
E-Benzene —
Styrene Add Rsxn... |

Delete Rxn | Delete Set I
Copy Set...

e ||| e e

p— Import Set... I

Export Set...

Add Comps... I Add to FP

i

" Components ] Fluid Pkgs ] Hypotheticals ] Oil Manager I Component Maps ] UserProperty |

Enter PVT Environment... | Retum to Simulation Environment.... ]

Para atribuir la Reaccion recién creada al Reaction Set, colocar el cursor en la celda
<empty> bajo Active List. Despliegue la lista de las reacciones y seleccione el nombre de la
Reaccién (Reaccion kinetic).

El Set Type corresponde al tipo de reaccion que usted ha afiadido al Reaction Set. El

mensaje de estado ahora exhibira a Ready (Ver siguiente Figura).
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Name ISBH
Set Info
Set Type Kinetic | | Ready Advanced... |
Solver Method Auto Selected
Active List | 0K Inactive List | (Operations Attached |
reaccion kinetic v | <emply>
<empty>
View Active... | View Inactive... |
Make Inactive -> I <- Make Active I

Para adjuntar el Reaction Set al Fluid Package (modelo termodinamico de Peng
Robinson), resaltar a Set 1 en Reaction Sets y presiona el botén Add to FP. Cuando un Reaction
Set determinado esta adjuntado a un Paquete de Fluido, se vuelve disponible para las unidades de
operacion dentro del Flowsheet usando el Fluid Package particular.

‘ Simulation Basis Manager

~Fzn Components Reactions Reaction Sets
ieaccion kinelic View Rzn.. | W View Set... |
E-Benzene
Styrene Add Rsn... | Add Set... |
Delio i _| __DeieSt |
Copy Set... |
M Assoc. Fluid Pkgs

| t Set...
e
Export Set... |

Add Comps... |

] Components J Fluid Pkgs J Hypotheticals IOiIManager Reaclionsl Component Maps J UseProperty |

Enter VT Environment... | Retumn to Simulation Environment...

Basis:¢  NC: 3 PP: Peng-Robinson

Add Set to Fluid Package
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Ahora ingrese a la ventana de simulacion presionando el botén

Enter Simulation Environment...Colocar el reactor PFR. Hay dos formas:

Mediante la tecla F12;

UnitOps - Case (Main)

Categories

& AllUnit Ops
" Vessels

%@ e 0 e REe ReRe RN

Heat Transfer Equipment
Rotating E quipment
Piping E quipment
Solids Handling
Reactors

Prebuilt Columns
Short Cut Columns
Sub-Flowsheets
Logicals

Extensions

User Ops

Electrolyte Equipment
Refinery Ops
Upstream Ops

O la paleta de operaciones:

Awailable Unit Operations

HYSYS-0LGA Link
Liquid-Liquid E xtractor
Liquid-iquid Hydrocyclone
LNG

Lumper

MASSBAL Sub-Flowsheet
Mixer

MPC Controller

Patametric Unit Operation
Petroleurn Experts GAP
PID Controller

Pipe Segment

PIPESIM

PIPESIM Enhanced Link

-l SLET |50
Plug Flow Reactor
Pump

Ratio Controller

Reboiled Absorber
Recucle

~
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PFR-100

Conectar dos corrientes materiales (“entrada” y *“salida”) con las siguientes especificaciones

(etilbenceno puro para la entrada)

CEX

* PFR-100
Worksheet Name
' = Vapour
Conditions Temperature [C]
Properties Pressure [kPa]
i Molar Flow [kamole/h]

Composition MassFlow(kg/h]

PF Specs Std Ideal Liq Yol Flow [m37h]
Molar Enthalpy [kJ /kgmole]
Molar Entropy [kJ /kgmole-C]

Heat Flow [kJ/h]

entrada
<empty>
606.9 |
137.8
5479
<empty> |
<empty>
<emplty>

<empty> |
<emply>

salida |
<empty> |
<empty> |

<empty>

547.9
<empty> |
<empty> |
<emply> |
<empty> |
<empty> |

= Design ] Reactions ]Flaling Worksheell Performance J Dynamics |

Delcte | S | [cnorcd
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En la pestafa “Reactions” se selecciona el set ya gerenado:

% PFR-100 - Set-1

Reaction Info

Reactions
Reaction Set
Overall
Details Initialize segment reactions from:
" Current " Previous " Re-init
Results

Integration Information

Number of Segments 20

Minimum Step Fraction 1.0e-06

Minimum Step Length <emply>
Catalyst Data

Void Fraction is specified as 1.000

[no catalyst information is needed)

CEX

Desion Reactions IFlahng J Worksheet ] Performance J Dynamics |

Delete | | | (oo

En rating, las dimensiones:
* PFR-100 - Set-1

Tube Dimensions

Rating

Sty Total Volume 0.770 m3
Length 3.000 m
Diameter 0.5717 m
Number of Tubes 1]
Wall Thickness 0.0050 m

Tube Packing

Yoid Fraction 1.000
Void Volume 0.770 m3

8=

[ Design J Reactions [Rating | Worksheet J Performance J Dynamics |

Delete | Unknown Delta P

[~ lagnored

12

Finalmente en la pestafia “Design”, en “Parameters” agregar que la caida de presién es 0

y verificar que sea adiabatico (Duty=0) lo que se logra porque no se conectd ninguna corriente

energética.
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La barra de estatus se podré en verde con la leyenda “OK” indicando que la operacion

fue resuelta y convergi6 adecuadamente:

¥ DPFR-100 - Set-1

Design Pressure Drop Parameters
Connections Delta P |.0000 |
Parameters &+ User Specified " Ergun Eguation
Heat Transfer
User Vanables
g
Notes

[ Single Phase +

Duty Parameters
¢ Heating " Cooling

Duty [0.0000

" Fommula & Direct O Value

-—
Design I Reaclions ] Rating J Worksheet J Performance ] Dynamics

_ Delete | | | lorored

: PFD - Case (Main) =1[E3
HAK HER OAZ ! € | Default Colow Scheme  ~ |

PFR-100

Entrada

Finalmente en la pestafia “Performance” podremos visualizar los perfiles en forma
tabular o gréfica para los principales resultados tales como flujos, composiciones, velocidad de
reaccion, etc.
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Performance Length Temperature Pressure a Duty Enthalpy Entropy o
— [m] [c] [kPa] Vap Fraction [kJ/h) [ki/kamole] | [kd/kamole-C) | T
0.075 B06. 137.8 1.0000 0 16997 1519
Flows 0.225 6069 137.8 1.0000 0 16997 1519
0.375 B06.9 137.8 1.0000 0 16997 151.9
Hlidlis e 052 £08.9 1378 1.0000 0 16997 1519
Transport 0.675 606.9 137.8 1.0000 0 16997 151.9
Compovions 0,825 F05.9 137.8 1.0000 0 16997 1519
0975 B06.9 137.8 1.0000 0 16997 151.9
1125 6069 1378 | 1.0000 0 16997 151.9
1.275 | 606.9 1378 1.0000 0 16997 151.9
1425 £06.9 1378 1.0000 0 16997 1519
1.575 6069 | 137.8 1.0000 | 0 16397 151.9
1.725 B06.9 137.8 1.0000 0 16997 151.9
1.875 6063 | 137.8 1.0000 0 16997 1519+
<« |

= Design ] Reactions ]Hating ] Worksheet ]Pe:foumancel Dynamics |

Delete | [ | gnored

3.2 CSTR

Se llevara a cabo la reaccion en fase vapor siguiente en un reactor CSTR adiabatico.

Para ello se deberd repetir los pasos anteriores o usar el mismo caso. Agregar al pfd una

nueva corriente material (“entrada-2") y clonar sus propiedades de la corriente “entrada”.

Conectar dos corrientes a la salida (no agregar corriente energética)

Farameters

Mates

Deszign

Connections

Uzer Wariables

Mame |CSTR-100

Inlets Wapour Outlet
entrada2 | wapar |
<< Stream »»
=t —
Energy [Optional) & Liguid Outlet
| - lliquida

Fluid Package | Basis-1

%]
i

=

Design] R eactionz J R ating J YWiorkzheet J Dynamics J

Deicte | I | [cnocd

En “Design”, “Parameters” en volumen, poner el mismo que el empleado en el caso

anterior.
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Paramelers [~ Single Phase

it Deta P [010000 kP Vohame
Notes 7700 ms |

Licuid Level
5000 %

Liguid Volume

B [ll 3850 m3

.

- —f-

' Heating 1 Codling
Dty |f|.lIi.'I.'l kdis

I

Y

=
Design | Reactions | Rating | Worksheet | Dynamics |

Deet= | | lonored

Se agrega el set de reacciones en la pestana “Reactions”.

B' nnllun: Fieachon Infoimation
Detailz
Resilts

Balance Enor 0.00000

Reaction Heat [25°C) | 1.2e+05 k) /kgmole

Design Reactions | Flating | Workshest | Dynamics |

Deiete | I [ [orored

Comparar este resultado con el obtenido en el pfr. Notar que no hay corriente liquida y
que a pesar de todo Hysys solo considera el 50% del volumen de gas, ya que en “Design”,
“Parameters” el valor de “Liquid level” dice 50%. Poner a cero y verificar si hay diferencia.

Comparar nuevamente con el reactor flujo piston.
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— -
vapor
e
entrada-2
CSTR-100 liquido
3.3 REACTOR DE GIBBS

Nuevamente, se puede repetir los pasos del caso o emplear el mismo.

De la paleta agregar un reactor de Gibbs:

P

L O

-p =)
4 2§
Lo E
BB &
Fadp
6 o 41
P #e O

>-E4

1]

§

ST
SRR -C

5
o

Clonar la corriente “entrada” en otra, “entrada-3” y conectarla a la entrada del reactor,

luego agregarle las salidas materiales. Otra vez obviamos la corriente energética.

En “Design”, “Parameters” usar el mismo volumen (0.770 m3), con nivel de liquido 0.

En la pestafia “Reactions”, “Overall” verificar que esté seleccionada la opcion “Gibbs

Reactions Only”. Si se eligiera “NO reactions (=Separator)” funcionaria s6lo como un separador
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de dos fases, mientras que si se seleccionara “Specify Equilibrium Reactions” se debera

previamente agregar una reaccion de equilibrio.

#* GBR-100
Reactions Reactor Type
Ovemi ] | [© oo Rescionsooy | s i opkon vk he
Dretais ™ Speciy Equitbium Regctons teaction stoichiomety i
™ HO Reactons [=Sepasator) ot known.
Sohang Option
Masamum Number of ltesations || 100
Tolerance 1. OO000e-007

" Design |Reactions | Rating | Worksheet | Dynamics |

Una vez lograda la conversion comparar con los dos casos anteriores.

vapor-2
— - GE R" ‘1 Dn
entrada-3 G
liquido-2
3.4 REACTORES DE EQUILIBRIO

Hay dos maneras de hacerlo. Una como se menciond, eligiendo la opcion “Specify
Equilibrium Reactions” en reactores de Gibbs en la pestafia “Reactions”, “Overall” (ver caso
anterior) o bien agregando un reactor de equilibrio.

En todo caso debemos agregar un nuevo set de reacciones, esta vez de equilibrio:
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Volvemos al medioambiente “Basis” haciendo clic en el icono representado por un
erlenmeyer. Una vez en el formulario “Simulation Basis manager” ir a la pestafia “Reactions” y

agregar una nueva reaccion:

“"Simulation Basis Manager

Add Comps... to FP

T Components | FlidPkgs | Hypatheticals | DilMansger Reactions | Componert Maps | UsePropery |
Rieturn to Sirulation Erviroriment. . |

Entre las opciones elgimos “Equilibrium”:

Heactions

| Coryersian
|l E quiilibriuim )
Heterogeneaus Catalytic
Kinehc
Simple Rate

Add Beaction

Completar el formulario siguiente:

W "qullil'i"b'n"ilm Reaction: Rxn-2 z - 55".
—Stoichiometny
Companent | Moleweight | Staich Coeff
E-Benzenz | 106166 | S.o0a
Styrene | 104152 1000
. Hydrogen | 216 Lo
“iidd Comp™
I [

Ealance Erar 0.00000
Balance ! Feaction Heat [Z5 C) | 1.2e+05 kJ/kgmole

- Stoichiomety ! B aziz j Keq_] Approach _l Librany ]

Dekte | Name [Fir2 E— 5o

Vemos que una vez ingresada la estequeometria la reaccion ya esta “lista”, esto se debe a

que por defecto para el equilibrio adopta el modelo “Gibbs Free Energy” en la opcion “Keq

Source” de la pestafia “Basis”.
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Se agrega un nuevo set de reacciones quimicas y se le asocia como activa a la recién

generada reaccion:

j b Simulation Batis Manager

=tions | Component Maps I UseiPrapesty |

: ] = i ' Fetun o Simdalion Envioament |
Viswhctive. | View Inactive |
s I — J ﬁ

Nuevamente en “Simulation Basis manager”, ir a la pestaiia “Fluid Pkgs”, oprimir el

botén “View” seleccionar el set recién creado:

" UFliid Package: Basis 1

—
SetUp | Pasameters | Binay Coelfs | StabTest | Phase Order  Rams | Tabular | Notes |

Delate Name iﬂm1 Propery Pkg | PengFlobinzon

Volver al medio ambiente de trabajo y agregar una corriente material (“entrada-4”)
clonada de “entrada”
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Para seleccionar un reactor de equilibrio lo elegimos de la paleta de objetos, en

reactores generales

Worksheet Mame entrada-4 liquido-4 || wapor-4

. W apour 1.0000 LEmplys <Emply:
Conditions Temperature [K] a0.0 Lemplys <emply
Froperties Prezsure [atm] 1.360 Lemplys <Lemplys
p Molar Flow [kgmole/h] 5479 Lemplys <emply:
Lompasition Mass Flow [kahl 5 Gl 7e+004 <emply> <emply>
PF Specs Std |deal Liq Vel Flow [m3/h] BE.26 <emphy> <emphy>
Malar Enthalpy [k Akgmale] 1.611=+005 Lemplys <Lemphy:

Molar Entropy [k kgmole-C] 2453 Lemplys <emply:

Heat Flov [k /z] 2.452e+004 LEmplys <emply

= Dezign I Reactions IFlating Wulksheell Diynarmic: |
R | onored

Una vez en la pestafia “Reactions” seleccionar el set-2 y el reactor podra converger.
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"F ERV-100 - Set-2

Hsactions | Echlrmm Roacton Dotads
D Regction Set: S0 =]  Besction  [Ferz -
Fieaulls (¥ Swoichienely © Basis (" Keq (" Appoach | WiewFn

Stoichiometry Info
Conpansrd | Moks Wi Sioach Cosit
EBenzers 06165 | 1000 |
Styvene | 104152 | 1.000 |
Hydrogen | 2006 | 1.000 |
“#dd Cotp™ | | |
Risaction Heat (25 C) 1,25 ko gemcle
Detign  Reactions | Fsting | Wokshest | Dynamics |
Drélele I | |onored

Comparar los resultados con los casos anteriores

vapor-4
— ERV-100
entrada-4
liquido-4

Como actividad extra, ir al reactor de Gibbs y seleccionar la opcion “Specify Equilibrium
Reactions” de la pestafia “Reactions”, “Overall” elegir set-2:

G s ﬂ =
CHEGERIT00-3 - Set-4 wim e
c - [Albernative bo Equibe
MO Reactions |=§eparator] A )
Sobving Option-
Masimum Number of lteraiyne || 100 |
Toletance 1. 007 |
E qquilibiium Fleacton Sets
Beaction Set C_[Set:2 ‘J >
" Design Reactions | Rating | Werkshest | Dynaenics |
__ Delats |  lonored

Ver el resultado logrado y comparar:
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vapor-2-3

GBR-100-3
entrada-3-3

liquido-2-3

Se vio que al definir la reaccion de equilibrio la constante era calculada segun la energia libre de

Gibbs, no obstante hay otras variantes con las que se puede ensayar:

Basie

Basis Activity || [[KegSouce

Fhase | Vapoufhase | ™ LniKeq) Equation

Min Temperature 0.0000K | # Gibbs Free Energy

Man Temperatute HEEL| | Firedkeq
BossUnis [ =] ||| KeaveT Table

v Ao Detect

Stoichiometry _ Basis | Keq | Approach | Library |

Delete | Nome (3 I i

3.5 REACTOR DE CONVERSION

Lleve a cabo la reaccion en fase vapor de deshidrogenacion del etilbenceno en un reactor
de conversion, donde la conversion del etilbenceno es del 80%.
Repitiendo los pasos del caso anterior ir al entorno “Basis”, y una vez alli agregar una

nueva reaccion, esta vez de conversion:

' Simulation Basis Manager = & z
Fizn Components———— ~ReactippSet
Wiew Fa... - Et-1 Wiew Set... |
N Addd B, l Add Set.. |
Delete Bxn | Delete Set |
Cimw B _ Copy Set.. |
M Azsoc. Fluid Pkgs
ar - Import Set... |
m Basis-1
Heterogeneous Catalytic Ewport Set |
Kinetic
Simple Rate fdd o FP |
Add Reaction I Hypotheticals I Oil Manager Reactions | Component baps I UserProperty ]
Fieturn to Simulation Environment. .. |
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En estequeometria completar:

= Conversion Reaction: Hxn-3

Balance Emor 0.00000 |
Bjm W[ﬁq 1- H....._.....;

En “Basis”:

Corvession (%] = Co + C1°T + C2T72

[T in Kehvin

P
Stoackeometry  Basis

Dielete Masres iHHﬂ3

Nuevamente agregar un set con la reaccion de conversion:

i Shmulalien Bazi Monoges

Asociar con el paquete fisico qui
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Finalmente, en Simulation Basis manager”, ir a la pestafia “Fluid Pkgs”, oprimir el boton

“View” seleccionar el set recién creado

i Package: Hasie-1 v g

Fiestun B He Samudstaon
Bais Manager bo Buld
Reactions oo Rsachon
Saks,

PRI A Simudation Basis M.

" SetUp | Paameters | Binwy Coolis | StabTest | Phase Order  Fianz | Tabua | Notes |

Deiate _E Hame |Basisl Property Pig PengHobinson Edit Propesties

Ya se puede ir al medioambiente de trabajo y clonar otra corriente (entrada-5) con los
datos de la corriente “entrada”.
Agregar un reactor de conversion:

Acoplar la corriente a la entrada del reactor y completar:
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FF Specs St Ideral Ly Vol Flows [m3/h]
Mokt Erthisipy [k kgmole]
Mola Enfropy [kl kgmole C]
Hesat Flowe [k 4]

58174004 <empty:
66,66 ceply

™ Desgn | Reactiors | Rating  Worksheet | Dunamics [

SCRYI100 - Set 3

Styrene |
Hydrogen |
““Add Comp™ |

BM& Ercd

Una vez convergido comparar con los resultados anteriores:

vapor-5
entrada-5
— - CRV-100
liquido-5
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3.6 DE VELOCIDAD SIMPLE

Cuya cinética responde a la ecuacion: r, = -k, (C;’( Cl -

26

K

eq

Cé’iCéJ

Para ello se necesita la dependencia de la constante de equilibrio en funcién de la

temperatura. En nuestro caso:

T [°K]

Kp [atm]

500

7.920E-07

550

1.100E-05

600

9.990E-05

650

6.460E-04

700

3.200E-03

750

1.300E-02

775

2.400E-02

800

4.300E-02

810

5.400E-02

820

6.700E-02

830

8.200E-02

840

1.010E-01

850

1.240E-01

860

1.510E-01

870

1.830E-01

880

2.210E-01

Constante de equilibrio [atm]

Constante de equilibrio
3.500E+00

® Empiricos
3.000E+00 . s
—— Correlacionados /

2.500E+00

2.000E+00 /
1.500E+00 /
1.000E+00
5.000E-01
0.000E+00 —'—o—o—o—o-o-ﬂl-!'/ T
500 600 700 800 900 1000 1100
Temperatura [2K]

890

2.660E-01

900

3.180E-01

910

3.790E-01

920

4.500E-01

930

5.320E-01

950

7.360E-01

970

1.003E+00

Donde la correlacion ajusta a una expresion del tipo:
B
In(K)= A+?+C In(T)+DT

Siendo las constants entonces:

990

1.348E+00

A

-13.210961

1010

1.791E+00

-13122.000

1030

2.351E+00

4.353830

1050

3.051E+00

B
C
D

-0.0032996
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Iniciar un nuevo caso con los siguientes componentes:

Etilbenceno (E-Benzene)
Estireno (Styrene)
Hidrogeno (Hydrogen)

Elegir Peng-Robinson, como paquete de estimacion de propiedades.

En reacciones elegir “Simple Rate” y completar como sigue:

Emiﬂm I Pargmaton: |

Dielete

Basis Unis | alm

Bote Urits RS ~ |

Stoichiomety  Basiz I Paameters |

Delete | Name [Rim [ NeResd

Para la reaccion directa: E= 21874[cal/mol]; A= 20315 gmol/gcat s atm

Para la reaccion inversa:

A= -13.210961
B=-13122.000
C= 4.353830

D= -0.0032996
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Con lo que el formulario queda:

" Simple Rate Reaction: Rxn-1
Foivensd Reschon E qustion: Hely
*é!.. ) %m r = k" {i{Basis) - WBasis) / K
: | k=Arep(E/RT)"T'8
InfK) = & +BYT «+CinfT]+D'=T
Beverse Reaction | T Kebvin
A 1. 3el
3 1 3e+04
C 4 de+
i -
[ Stoichiomedry | Basis Parwnr:|
Delate Mame |Fxn-l B E—

Agregar el set y asociar a la fisicoquimica. Luego agregar nuevamente el set ya asociado
al paquete fisicoquimico como se hizo en los casos anteriores e ir al medio ambiente de trabajo.

Una vez alli crear una corriente de etilbenceno puro y completar:

Etilbencano

Straam Name

Wapow f Phage Fraction
Temperature [K]

Prezsune [atm]

Molas Flow [omole/s)

Mass Flow [kgh]

St bdeal Lig Yol Flow [m3/h]
Mokae Enhaipy [k /kgmole]
Iiokar Entropy [l fgmoke-CJ
Heat Flow [k /z]

Ligg Vol Fhows @5td Cond [m3/h)
Fh,[d Fjﬂ:!ﬂﬂt

4

Waorkshest | Attachments | Dynamics |

T ——
[ Delete || Define from Dther Siream.. |

Conectar a un PFR con temperatura de salida igual a la entrada (isotérmico) y que la
caida de presion sea estimada por Ergun (“Design”, “Parameters”) con un volumen de 250 m3 'y
un largo de 7 m (“Rating”, “Sizing”), agregandole el set de reacciones (“Reactions”, “Overall”)

PFR-100

Etilbenceno salida

Q-100

En la pestafia “Reactions”, “Results” ver el rendimiento de la reaccion.
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Copiar o repetir el flowsheet y agregarle una nueva corriente, esta de vapor de agua:
A 880 °K de temperatura, 1.378 atm de presion con un flujo de 1522 gmol/s y ver ahora el

rendimiento de la reaccion.

Etilbenceno-2
PFR-100-2

salida-2

Q-100-2

Vapor

Utilizando el databook graficar el rendimiento de la reaccion para un flujo de vapor desde
0 a 10000 gmol/s con saltos de 100 gmol/s. Ver cuando se produce el maximo rendimiento y de

cuanto es.
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