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Columna de Destilacion simple (con condensador total)
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Etapa ideal de equilibrio

Balances de Materia y Energia

FoX + Lo X, +Voayo, =Voy +(L, +S,)X; Vi

F.h+Lh  +V,  H o, +Q|‘O” =V H, +(L,+S,)h

Zix:ozl ZiY:o:]-

Modelo fisicoquimico
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hpzf(xp,Tp,Pp) Hp:f(yp,Tp,Pp)
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Columna de destilacion a partir etapas de equilibrio

Qmud
0,
1 [ D p=1
7,

P | p=2af-1

p p=f+lab-1




Condensador

Lp_l\i\ W, Qp
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Rehervidor
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Plato de Alimentacion

FoXy + Lo X VoY, =Voy + (L) +8,)X, Vi
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Platos intermedios
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Modelo final para b etapas y n componentes

VY, = (L +D)x Vi >xp=1  Vp
V2H2 :(L1+D)hl+Qcond _

i i i\ ZYL =1 VP
L% =Vo Y + L%, Vi |
Lb—lho—l +Qreb :Vbe + Lbhb hp = f (Xp’Tp’ Pp) vp
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Modelo final para b etapas y n componentes

V,y, = (L, + D)X, Vi

D> x =1 vp
V2H2 :(L1+D)hl+Qcond _
i i i\ Zy;’ =1 vP
Ly X = VoY + X VI |
Lb—lho—l +Qreb :Vbe + Lbh[) hp = f (Xp’Tp’ Pp) vp
infeed + Lf—lxif—l +Vf+1yif+1 :Vf yif + Lf Xif Vi H 0 = f (yp,Tp, Pp) vp
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Numero de ecuaciones: bxn + b + 4xDb

=5xb+3xbxn




Modelo final para b etapas y n componentes

V,¥s = (L + D)X Vi
V2H2 = (L1 + D)hl +Qcond

Lb—lxti)—l :Vb yti> + LbXti> Vi

Lb—lho—l +Quep =VoHy, + Lbho

infeed + Lf—lxif—l +Vf+1yif+1 =V, yif +L, Xif Vi
Fhfeed + Lf—lhf—l +Vf +1H f11 :Vf Hf + Lf hf

[
P

L .h +V

L,X

p+1

. +Vp+1y:O+l =pr:o + pr:O Vi
Hp+1 =VpHp + Lphp

2<p<sf-1
f+1<p<b-1

D oxy =1 vp
Zy‘fl vp
hp:f(xp,Tp,Pp) vp
H,=f(y,T,.P,) Vp
y, =Kix, Vi, vp

K' = f (xp,yp,Tp,Pp)Vi;Vp

p

NUumero de variables: 6 X b - 3)( b XN+ 2

Numero de ecuaciones: 5 X b 4 3>< b XN

Grados de libertad

h+2




Modelo final para b etapas e i componentes

V,¥s = (L + D)X Vi
V2H2 = (L1 + D)hl +Qcond

D oxy =1 vp

Lb—lxti)—l :Vb yti> + LbXti> Vi

Lb—lho—l +Quep =VoHy, + Lbho

2.¥,=1  vp
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fil<p<b-1 K, = f (xp,yp,Tp,Pp)V|;Vp
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Perfil de presiones conocido

Grados de libertad
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Modelo final para b etapas e i componentes

V,¥; = (L +L/RR)X, Vi
V2H2 = (Ll + Ll/RR)hl +Qcond

Lb—lxti)—l :Vb yti> + LbXti> Vi
Lb—lho—l +Qreb :Vbe + Lbhb

infeed + Lf—lxif—l +Vf+1yif+1 =V, yif +L, Xif Vi
Fhfeed + Lf—lhf—l +Vf +1H f11 :Vf Hf + Lf hf

Lp—lxp—l +Vp+1y;o+1 :Vp y:o + pr:o vi } 2<p
Lp_lhp_1 +Vp+1H bl =VpH ot Lphp

<f-1
f+1<p<b-1

Grados de libertad| RR = |—1/D —— D= Ll/RR

2

L, ¥ RR

(column spec)

Variables habituales para cerrar los grados de libertad




Modelo final para 10 etapas y mezcla binaria (b=10y n=2)

V,¥; = (L +L/RR)X, Vi
V2H2 = (Ll + Ll/RR)hl +Qcond

Lb—lxti)—l :Vb yti) + LbXti> Vi
Lb—lho—l +Qreb :Vbe + Lbho

infeed + Lf—lxif—l +Vf+1yif+1 =V, yif +L, Xif Vi
Fhfeed + Lf—lhf—l +Vf +1H f11 :Vf Hf + Lf hf

LaXo o +VoaYha =V, Y, + LX) Vi } 2<p
Lp_lhp_1 +V__.H bl =VpH ot Lphp

p+1

<f-1
f+1<p<b-1

D oxy =1 vp
ZYL:]- vp
hp:f(xp,Tp,Pp) vp
H,=f(y,T,.P,) Vp
y, =Kix, Vi, vp

K, = f(xp,yp,Tp,Pp)Vi;Vp

Numero de ecuaciones: 5xPD+3xbxnNn=5x10+3x10x2

Se debe resolver un sistema de
110 ecuacionesy 110 incognitas
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Shortcul Column - Introduccion

La columna debe tener una entrada, dos salidas (tope y fondo), un
condensador (total o parcial) y un rehervidor.

Se basa en el método de Fenske-Underwood-Gilliland y los
resultados que arroja son:

Reflujo minimo

Carga caldrica y temperaturas del condensador y rehervidor
para un reflujo dado.

Lugar optimo de alimentacion para un reflujo dado

Minimo numero de etapas de equilibrio

Shortcut Column
E_EE Model for quick sizing of distillation

columns




Shortcut Column

Shortcut Column
g%ﬂ Model for quick sizing of distillation

columns
Shortcut Column: SC column orrmememmaemmemenememieme. [ 2w —— .>
- I
General Info Nombre — 8 ..
Object 5C column — e
= , ! | 5C Tope
Status Calculated (057092017 05:03:: e
lirked to 4?* o
*I ) Qreb
Connections Conexiones SC column L "
Feed Stream feed - = o
Digtillate Stream Tope hd i
Bottoms Stream Fondo - i Se deben conectar una
Condenser Dty cond = 5 cor'rlente de ent!‘ada, dos de
salida y dos corrientes
Rebailer Duty Greb v & energéticas (entrada y salida)

Detalle de las conexiones




Parametros de calculo (Shortcut Column)

. Calculation Parameters
Clave liviano —

—> Light Key Compound (LK) | Benzene

Clave pesado

—> Heavy Key Compound (HK) |Tu|uene

Fraccién molar del LK en el fondo = | k Male Fraction in Eottams

Fraccion molar del HK en el tope ————> HK Mole Fraction in Distilate

—> Reflux Ratio

Relacion de reflujo
—> Condenser Type @ Total

Tipo de condensador —
Condenser Pressure

Presion en el Condensador/y Rebailer Pressure
Presion en el rehervidor




Resultados utilizando FUG (Shortcut Column)

Relacion minima de reflujo Aesufts
Minimo numero de etapas Property Value Urits
\ Mirimum Reflu Ratio 12862344
Etapas para la relacién de reflujo actual \. e T e 10.027657
Ubicacidon de la alimentacion Actual Number of Stages 24.287707
Optimal Feed Stage 12.143854
Flujo molar de liquido (agotamiento) ~~——_, Stipping Liquid 20557399 | mol/s
Flujo molar de liquido (rectificacién) ———sg) Rectify Liquid 8.8103133 | mol/s
Stripping Vapar 14 683857 |\ mol/s
. . I
Flujo molar de vapor (agotamlentO)/ Rectify Vapor 14.683857 | mol/s
Flujo molar de vapor (rectificacion) Condenser Duty 452 53007 |kW
/ Reboiler Duty 461 42378 (KW

Calor que se extrae en el condensado/

Calor que se ingresa en el rehervidor




Ejemplo de aplicacion (Shortcut model)

Se desea separar una corriente de 10 mol/s de una mezcla equimolar
de N-hexano y N-heptano a 1 atm en condiciones de liquido
saturado.

* La destilacion se realiza en condiciones atmosféricas.
* La pureza de cada producto se desea de 0.99 en fraccion molar.
e Se propone una relacion de reflujo de 1.5 veces la minima.

* Lasimulacion de un proceso de destilacion esta fuertemente condicionada con
el paquete fisicoquimico que se utiliza para el calculo de las condiciones de
equilibrio.

 DWSIM permite comparar los modelo tedricos disponibles con datos
experimentales.

* De no ser satisfactoria la prediccion también cuenta con herramientas de
regresion para ajustar los modelos de equilibrio a datos experimentales.




Armado del Caso de estudio

Connections

Feed Stream

Diistillate Stream

Bottoms Stream

Condenser Duty

Reboiler Duty

Calculation Parameters

Light Key Compound (LE)
Heavy Key Compound (HE)
LK Mole Fraction in Bottoms
HK Maole Fraction in Distillate
Refl Ratio

Condenser Type

Condenser Pressure

Rebailer Pressure

Feed | ]
Tope - E]
Fondo - E]
Qe - [

o -] (2] (&

| M-+hexane - |

| M-+heptane - |

0.01
0.01

193 €&—
@ Total () Partial
101325 |Pa
101325 |Pa

Results
Froperty Walue Units
15 [EETROTE
Minimum Mumber of Stages 10.025458
Actual Number of Stages 18.416831
Optimal Feed Stage 52084153
Stripping Liquid 15.65 | molis
Rectify Liquid 9.65 |\molss
Stripping Yapor 14.65 |\ moalis
Rectify Vapor 14.65 |\ molis
Condenser Duty 421 57439 | kKW
Rebailer Duty 431.43027 | kW
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Distillation Column - Introduccion

Es una operacion unitaria que representa a las torres de
fraccionamiento.

Los componentes de una mezcla se separan a través de sucesivas
etapas de equilibrio.

El modulo se considera riguroso debido a los modelos
termodinamicos utilizados en la solucion de los balances de masa
y energia a lo largo de la columna.

. . . .« 7 — [ﬁstilldim Cﬂ'll-m
Soporta varios flujos de alimentacion EDC Figorous moded for smuation of
= distillation columns

Soporta varias salidas laterales

Soporta corrientes de energia que representan intercambiadores
de calor en cada etapa

Requiere definicion de presion y eficiencia por etapa




Distillation Column

Distillation Column

DC  Rigorous model for simulation of
distillation columns

N =

General Info Nombre Column Configuration
e DC-008 Column Configuration
Status Calculated (06/03/2017 O{g#f: | | Connections | Stages | Inttial Estimates | BP Sclver|
Linked to Feeds il
Column Spec e
e H To Stage Stream
General | Condenser | Reboiler | Staged + [Feed
Absaorber Operating Mode | - | E
Mumber of Stages 18
Solver | Wang-Henke (B ~ | Products
Location Stream b
Solving Scheme [J]E{:t Figorous v]
Meaodmum Mumber of kerations 100
Convergence Tolerance 1E-05
Flash Algorithm Heat Loads / Exchangers

DC-006




Distillation Column (Column Specs > General)

Column Specs

Numero de etapas de equilibrio

General | Condenser | Rebailer (incluidas el condensador y rehervidor)

Absorber Operating Mode

Mumber of Stages 18
Solver [Wang-Henke {Bubble Paoirt) v]
Solving Scheme | Direct Rigorous - |
Maximum Number of kerations 100
Convergence Tolerance 1E-05
Property Package | Raoult's Law (1) / ""| Iw’
7
Fash Algorithm | Default / ""'| | i
/
/

Algoritmo y esquema de resolucién




Distillation Column (Column Specs > Condenser)

Column Specs

Tipo de condensador
Total

General | Condenser | Reboiler
Fartial
Full Reflex

Presion y caida de presion

Condenser Type | Total
Condenser Pressure 101325 | Pa

<7
Condenser Pressure Drop 0 |Pa
Specification Reflec Ratio N
Compound

153 |

Vapor Product Flow Rate 0| [mal/s

L4

Variable y valor de la especificacion

para el condensador

en el condensador

Heat Load

Product Molar Flow

Compound Molar flow in Product Stream
Product Mass Flow

Compound Mass Flow in Product Stream
Compound Fraction in Product Stream

Compound Recove

Temperature
Variables de especificacion.
Su disponibilidad depende del
algoritmo seleccionado.




Distillation Column (Column Specs > Reboiler)

Column 5Specs

General | Condenser

Reboiler Pressure

Specification

Compound

Presion en el rehervidor
Reboiler /[

/ Product Malar Flow
Heat Load
101325 | Pa Product Maolar Flow

Product Molar Flow f

Compound Maolar flow in Product Stream
Product Mass Flow

Compound Mass Flow in Product Stream
Compound Fraction in Product Stream
Compound Recoveny

Boil-Up Ratio

Temperature

Variables de especificacion.
Su disponibilidad depende del
algoritmo seleccionado.

Variable y valor de |a especificacion para el rehervidor




Distillation Column (Column Configuration > Connections)

Entradas Corrientes de energia
Column Corfiguration Heat Loads / Bxchangers -
“Sggnections | Stages | Intial Estmates | BP Solver 0@ |
Feeds ol Location Stream
‘0@ . Condenser ~|ae -
# To Stage Stream Rebaoiler * | Gr -
StageB v | Feed -

Side Draws
Products 10 @

# From Stage  Stream Type Enuqugm &

1

\
Salidas de tope y fondo Salidas desde etapas intermedias

'ﬁ Permite agregar corrientes

ﬁ Permite eliminar corrientes




Distillation Column (Column Configuration > Stages)

Column Configuration
Connections | Sta0es | Initial Estimates | BP Solver
L] | Stage  Name FPFE?SUFE Hficiency m
Cuando se agregan etapas (5 | Condenser 101325 ‘
. X |1 Stage 1 101325 1
se debe completar el perfil N
. T 2 Staged 101325 1
de presiones. o B Stage3 101325 1
14 Staged 101325 1
: . . 5 Stage5 101325 1=
Permite definir un perfil lineal =
] G Staget 101325 1
de presiones. 7 Stage7 101325 1
Se puede definir la presion en 3 Staged 101325 1
el condensadory en el : Stage? 101325 ‘
rehervidor e interpolar las 0 Seseld o152 1
- - p 11 Stage 11 101325 1
intermedias 12 Stage_12 101325 1
13 Stage 13 101325 1
14 Stage 14 101325 117




Distillation Column (Column Configuration > Initial Estimate)

Se puede introducir una

Column Configuration
Connections | Stages | Initial Estimates | BP Solver

estimacion inicial de algunas
variables para mejorar el valor
de arranque

Se pueden definir valores
extremos interpolar los

File

L

ENENENE
Estimates
Vanables Compositions (Liguid Phase)
Vapor Liguid
'-D Stage '{E}mperat Flow Flow
E:u {mol/s) {mol/s)
ﬁ 0
fl 1 | Stagel 0 0 0
P 2 |5tage2 0 0 0
£l
T 3 | Stage3 0 0 0
r >
4 |5taged |0 0 0
g || Stages 0 0 0
IF .

nm

intermedios

\

Activa la inicializacion de variables




Distillation Column (Column Configuration > BP Solver)

Column Corfiguration
Connections | Stages | Initial Estimates EPSDWEF

Stop at teration & -1

En esta solapa se manipulan las opciones del tipo se algoritmo de
resolucion elegido.




Distillation Column (Results)

Una vez definidos todos los parametros y conexiones de |la
columna se debe presionar (como siempre) F5 para la resolucion
del flowsheet.

Si se llega a una solucion que cumple con las especificaciones 'y
tolerancias establecidas, en la solapa Results se presentaran los
resultados.

Results

(General

Property Value Linits
Reboiler Duty 43171417 | kW
Intemal loop iterations 43
Edemal loop iterations 1]
| View Temperature, Pressure and Composition Profiles

Permite observar los perfiles dentro de la columna




Ejemplo de aplicacion

Se desea separar una corriente de 10 mol/s de una mezcla equimolar
de N-hexano y N-heptano a 1 atm en condiciones de liquido
saturado.

* La destilacion se realiza en condiciones atmosféricas.
* La pureza de cada producto se desea de 0.99 en fraccion molar.
Un analisis FUG (shortcut) arrojo los siguientes resultados:

Results

Property Value Units
Minimum Reflox Ratio 1.2857969
Minimum Mumber of Stages 10025458
Actual Number of Stages 18.416831
COptimal Feed Stage 52084153
Stripping Liquid 15.65 |\molis
Rectify Liquid 5.65 |molfs
Stripping Yapor 14 65 [mal/s
Rectify Vapar 1465 |\moalis
Condenser Duty 421 57435 | kW
Rebailer Duty 431.43027 | kW




Armado del Caso

Se crea el caso de estudio y se seleccionan los componentes.
Se utiliza la ley de Raoult.
Se propone una torre de 18 etapas alimentada en la etapa 9

Como especificacion en el condensador se establece una relacion
de reflujo de 1.93

Como especificacion en el rehervidor se ingresa un flujo molar de
producto de 5 mol/s

El algoritmo de resolucion Wang-Henke (Bubble-Point) no permite
muchas especificaciones pero es robusto en su resolucion.

Recordar completar el perfil de presiones &




Armado del Caso

Column Specs

General | Condenser | Reboiler

Absorber Operating Mode

MNumber of Stages

Solver | Wang-Henke (Bubble Paint) - ot

Solving Scheme | Direct Rigorous

Madmum Mumber of terations

Convergence Tolerance

Dc-006 Fondo2

Property Package | Raoult's Law (1)

Flash Algorithm | Default




Armado del Caso

Column Corfiguration

Connections | Stages

Initial Estimates | BP Salver

Products

Location

Condenser

Prestar atencion a la
enumeracion de las etapas




Armado del Caso

Column Configuration

Connections | Stages | Initial Estimates | BP Solver

Heat Loads / Exchangers [ —
. Qe
@@ | '

T

—
| Location Stream —
Tope2
J Qr
—

Side Draws
N+ =] |
H From Stage Stream Type {I:Inu;rfsﬁ}.at =




Armado del Caso

Column Configuration
Connections | St30es | Initial Estimates | BP Solver
L|:] Stage MName Pressure (Fa) Eficiency ol
_Cnndenser 101325 1
% 1 Stage 101325 1 ﬁ
we |2 Stage2 101325 1 @E]—
o |E Stage3 101325 1 ) =
g 4 Stage4 101325 1 L i
3 Stageh 101325 1] 2 Feed2
6 Stages 101325 1 /\;\\ =
7 Stage7 101325 1 ¥|—/ -
a3 Staged 101325 1 DC-006 Eondd2
9 Staged 101325 1
10 Stage10 101325 1
1 Stage_11 101325 1
12 Stage_12 101325 1
13 Stage_13 101325 1
14 Stage_14 101325 1[5




Armado del Caso

Column Specs

General |; Condenser | Reboiler

Condenser Type
Condenser Pressure
Condenser Pressure Drop
Specification

Compound

Vapor Product How Rate

Tatal
101325 |Pa
Tope2
|:>—/—
0 |Pa Feed2
Refiex Ratio v D—' =
—_ T -
M-hexane DC-006 Fondo2
153 v|
0| |maolis




Armado del Caso

Column Specs

General

Condenser

Reboiler Pressure

Specification

Compound

Rebaoiler

101323

Fa

Product Malar Flow

- I Feed2

2

mol/s - l

DC-006




Resultados (perfil de composiciones)

Stage

10 +

e 2 .

0.8 1.0

0.6

1.2

20

0.2
Molar Fraction - (=)

[L] N-heptane —m— [V] N-hexane —#— [V] N-heptane

—&— [L] N-hexane




mperatura)

Resultados (perfil de presion y te
P (Pa) (10*3)
96 97 08 99 100 101 102 103 104 105 106 107
0 — T T T
®
e
[ ]
.
5 + e i
b
g 10 + . ]
& e
15 + e .
h
[ ]
20 “.=... y | | M| - Ll oy I . | I 4 p—d oy Ly
335 340 345 350 355 360 365 370 375
T (K)




Resultados (perfil de flujo molar)

25

D T I
p—— - o
__‘_______*'
® ®
® ®
5 4 ® ® -
o o
o ’
o 2
® e
10 4+ 'y = .
® @
® ®
*
__ ! !
15 + ] ° :
I ¢ ¢
.
o ———— ®
20 } : : : : } : : : : } : . ] . i
0 5 10 15 20

Interstage Flows (mol/s)
—— Vf —e— Lf




Resultados (perfil de flujo molar)

Feed Tope Fondo
Temperature (K) 353.61829 | 342.22333 | 370.79905
Pressure (Pa) 101325 101325 101325
Molar Flow (mol/s) 10 5 5
Molar Fraction (Mixture) / N-heptane 0.5 0.01626994 | 0.98361232
Molar Fraction (Mixture) / N-hexane 0.5 0.98373006 | 0.01638768

La composicion de salida no es la deseada.

A\

Los valores de disefio del analisis shortcut son aproximados

¢ Como se puede mejorar la separacion?




Resultados (perfil de flujo molar)

Feed Tope Fondo
Temperature (K) 353.61829| 342.09569 | 371.08915
Pressure (Pa) 101325 101325 101325
Molar Flow (mol/s) 10 5 5
Molar Fraction (Mixture) / N-heptane 0.5 0.00978733| 0.99006247
Molar Fraction (Mixture) / N-hexane 0.5 0.99021267| 0.00993753

Etapas constantes: Se aumenta la relacidn de reflujo hasta obtener
la composicion deseada. Se puede realizar de forma manual o

utilizando un bloque controlador.
RR=2.31y 18 etapas




Resultados (perfil de flujo molar)

Feed Tope Fondo
Temperature (K) 353.61829(342.10105 371.08911
Pressure (Pa) 101325 101325 101325
Molar Flow (mol/s) 10 5 5
Molar Fraction (Mixture) / N-heptane 0.5 0.010060007| 0.99006156
Molar Fraction (Mixture) / N-hexane 0.5 0.98993999| 0.0099384367

Relacion de reflujo constante: Se aumenta la cantidad de etapas
hasta obtener la composicion deseada. Se debe realizar si o si de

forma manual.
RR=1.93 y 20 etapas




CAPE-OPEN Unit Operation

Model for utilization of a CAPEOPEN
CAFEFEM | it Operation in the flowsheet

* En las versiones recientes Chemsep ya cuenta con
un quipo propio.

El procedimiento es similar ya que se trata de una
conexion directa a ChemSep mediante Cape Open

Ehemﬁep°
Column

Profesor: Dr. Nicolas J. Scenna
JTP: Dr. Néstor H. Rodriguez
Aux. 1ra: Dr. Juan |. Manassaldi




Simulacion Mediante el protocolo CAPE OPEN (ChemSep)

El estandar de interfaz CAPE-OPEN consiste en una serie de
especificaciones para ampliar el rango de aplicacion de las
tecnologias de simulacion de procesos.

Las especificaciones CAPE-OPEN comprenden un conjunto de
interfaces de software que permiten la interoperabilidad plug and
play entre un entorno de modelado de proceso (PME) y un
componente de modelado de proceso (PMC) de terceros.

# CAPE-OPEN Unit Operation
Maodel for utilization of a CAPELOPEN
- caPE®Ed | Init Operation in the flowsheet

th




Conexion Mediante el protocolo CAPE OPEN (ChemSep)

ChemSep es un simulador de columnas para operaciones de
destilacion, absorcion y extraccion.

Puede ser utilizado de manera aislada (solo columnas) o integrado
a un flowsheet en un simulador de procesos.

ChemSep LITE permite modelar columnas de equilibrio con hasta
40 componentes y 300 etapas utilizando una base de datos que
cubre mas de 400 productos quimicos.

- CAPEPEN

th

CAPE-OPEN Unit Operation

Model for utilization of a CAPE-OPEN
Unit Operation in the flowsheet




ChemSep mediante CAPE OPEN

CAPE-OPEN Unit Operation

Model for utilization of a CAPE-OPEN
Unit Operation in the flowshest

CAPELFEN

Add CAPE-OPEM Unit Operation =]

Select a CAPE-OPEMN Unit Operation from the list below to add to the flowsheet.

DWSIM. UnitOperations. UnitOperations CAPECOPENWa Namj: ChemSep
Il !:- E;IH
ign:

Vers 20059

Chemsep CO Version: 10

Vendor URL: bt/ Swww chemsep . com.’

Help URL:

Description: ChemSep CAPEOPEN 1.0 Unit Operation

About: Copyright (C) Ross Taylor and Hamy Kooijman 2014

| Cancel | | oKk |

Al agregar una operacion unitaria CAPE OPEN se visualizan las
opciones disponibles. Existen numerosas alternativas que pueden
instalarse para contar con mas equipos (Ej: COCO simulator)




ChemSep mediante CAPE OPEN

CAPE-OPEN Unit Operation: COUQ-012 sttt LXK
General Info ': D
Chject Couo-012
Status et Calodlaied 71 COUQ-012
Nombre €
Linked to
CAPELOPEN
MName ChemSep

Detalles de la libreria CAPE OPEN
Description ChemSep CAPE-QOPEN 1.0 Unit Operation

Object / CAPEOPEN Version 2003710

Editor

Open CAPE-OPEN Object Editor

Configuracion externa




ChemSep mediante CAPE OPEN

S Conexiones de entrada

Inlet Cutlet | Energy

Mame Stream

~|ic Jip |
cO
couo012

Settings

Fowshest Object Appearanc | | DefaultShape x] | Se puede cambiar la apariencia (solo estética)
Connections Conexiones de salida
Inlst | Outlet | Energy|

i 3o | DistilationColumn v

/
=

Connections Conexiones de energia CoUO0-012
Iniet | Outlet |} Energy ]

‘ MName Stream ‘




ChemSep mediante CAPE OPEN

Las conexiones dependen de |la configuracion de |la torre.

Por defecto se agrega una columna de destilacion simple, con
condensador total, una alimentacion y dos salidas de producto
(tope y fondo).

Connections

e oue | Eg| AliMeNtacion -
Mame Stream Tope
e s (O )]
I:>_ %
Connections - Feed
et [[OWE | Eergy Salidas de producto couo.o1z T
Fondo
MName Stream
TopProduct {7788 -[c o)
Bottom Product |Fundn - [ C ” D ]




ChemSep mediante CAPE OPEN

Dentro de ChemSep se debe modificar la configuracion interna de
la torre.

Las entradas y salidas varian segun la configuracion interna de la
torre.

Editar

Open CAPE-OPEN Object Editor

~_

T~

4 ChemSep (TM) (CAPE-OPEN) - COUO-012
File Edit Check Tools Help

B @ | |1 1] 7|1 || | GBS @ | ] e
[vEEEE

" CAPE-OPEN |
Couo012

(=8 Eo (5

Changed | Not converge:

d CUsers\IMANAS 1 \AppDiatatLocal TempiC5_1_3™1 SEP

Mew Unit Operation

=

Unit name  |COUD-012

Dperation Simple Distillation

# stages IT

U rits ] -

Freszure IW [M /]

Thermo | Cape-Open j
| [k | Cancel |

Es una configuracién preliminar rapida.
Pueden definirse los valores o dar OK'y
configurar en detalle dentro de ChemSep.




ChemSep (ventana principal)

I

4 ChemSep (TM) (CAPE-OPEN) - COUO-012 =n el

File

Edit

Check Tools

Help

Lend” Fleactions

- Feeds

-+ Specifications

g Bnalyzis

o Pressures
= Heaters/Coolers
" Efficiencies
o Column specs
B X Fesults

- Tables

Graphs

- M cCabe-Thiele
- Unitg

- Solve optiohs

- Pathz

B2« 9| x |t 7| || ¥|E|EB|ES]| |||
VR

o Title
" Components

- Operation
=~ wf Froperties

" CAPE-OPEN |
Coun-o2

st | ——

[w CAPE-OPEM Properties [ Expoze energy ports [ Show all optionz Copy |Elut|:|ut -

Listado de opciones para modificar

‘..

Changed

L k

Mot converged

C:hd zerstMANAS ~1\AppDatatLocalTempiC5_1_371.5EP

-




ChemSep > CAPE-OPEN

* En esta solapa se especifican todas las opciones referidas al

protocolo CAPE OPEN
3 CAFE-OPEN " CAPE-OFEN |
$ E:_:l:'upcunents e
wf Operation Status
El-u"r Froperties

,‘r Reachions /IF CAPE-OFEM Properties | Expose energy ports [ Show all options Copy Cutput -

N

Check: Se comunica via CAPE OPEN Muestra opciones avanzadas
para el calculo de propiedades
fisicoquimicas

Uncheck: Chemsep utiliza su
paquete interno de propiedades
fisicoquimicas

Check: Exportar las corrientes energéticas a
DWSIM. Si se elige esta opcion, se deben
definir y conectar dentro del entorno de
DWSIM.

* Al destildar esta opcion se elige el paquete termodinamico dentro de ChemSep.
* En algunas versiones existe un error pero en la ultima version ya se soluciond (probar)

* Al destildar aparece una solapa para configurar el paquete fisicoquimico.




ChemSep > Title

e Se puede definir un titulo e introducir comentarios

4 ChemSep (TM) (CAPE-OPEN) - COUQ-012
File Edit Check Analysis Databanks Toocls Help

B[ [2e || x[at] T]E || €| E[EB|ES| © | ]
- CAPE-OPEM « Tile |
( Components E nter Simulation Infarmation [optional]
-uff Operation FileMame: C5_1_371.5EP lazt zaved by jmanazzaldi on 201 7-09-07 at 15:16:20

[=- ¥ Froperties

- ¥ Thermodynamic: VS
o Phisical properti |EhemSep CO Unit Operation "COUO-072"

----- + Feactions
wnf Feeds Commerts:

I'_—'If Specifications |




ChemSep > Operation (configuracion de la columna)

" (peration |

Select Type of Simulation

iy ——>Tipo de simulacion

{»  Equilibrium colurmn
~

Configuration

Operation: | Simple Distilation

Condenser: |T|:|tal [Liquid product)
Reboler:  [Partial (Liquid product] > Top

Mumber of stages (e.g. 10] |2EI

Feed stage(s] [e.q. 5.7) |1 1] \

/

Simple Digtillation -

Simple Digtillation

E stractive Distillation
Azeatropic Dizhillation
Simple AbzorberStripper
FHebaled &bzorber/Stipper
Refluxed Absorber/Stipper
Single Column Stage
Simple Ex=tractor

Single Extraction Stage
Comples Caolurmi

T otal A eflux Columi

Feed1 10 \

/

< 19.-- M

/

Toatal [Liguid product) hd

T atal [Liguid product)
Total [Subcooled product)
Fartial W apour product)
Fartial [L & W product]
Mone

Etapas de equilibrio, lugar de
alimentacion, salidas laterales
y conexiones entre etapas

Prestar atencion en como
se enumeran las etapas

: |F'artia| [Liquid product] |

Fartial [Liquid product]

Total W apour product]
Total [Liquid product]

Total [Superheated product]
Mone




ChemSep > Properties (configuracion del paquete fisicoquimico)

X Thermodynamics |1‘" Phyzical praperties | + Reactions |

Select Thermodynaric bModels

Kvalue |
| =]
| =]
|

Enthalpy | B

Select Thermodynarnic

del parameters [when reqied)

Modelo de entalpia

Enthalpy ¢ Exergy

Reference state |Uapnur j |EEIB.'I k]

Heat of farmation | Exzcluded j

roundings T 238150 (K]
Heat Capat¥ G |T correlation j

frachion a j

Heat Capacity L

Haoult's |aw
EOS

[z amma-Fhi
DECHE R,
Chao-5eader
Folynaral E.
Liguid-Liquid [gamma]
Frausnitz
Wilzaomn

Helative walatilit

Ecuacion para el
calculo de la presion
de vapor

Ecuacion de estado para la
fase vapor y modelo de
actividad para fase liquida




ChemSep > Feeds

Los datos de la alimentacion provienen de la corriente conectada
en DWSIM.

Si se agregan mas alimentaciones, se deben definir y conectar
dentro del entorno de DWSIM.

+f Feeds |

Feed Stream(z] Specifications

Ingert | Femowve |
Feed: 1 |
Mame
Stage 10
Two-phaze feed Split
State At
Prezzure [M/m2) 10132R
Wapour fraction [-] .000000
Temperature (K] 298.150
Flowrates [kmol/z):

M-hewane 0.00536535
M-heptanhe 0.00536535
T otal Howerate 0.0107307




ChemSep > Specification > Analisys

Presenta un analisis detallado de todo lo que se debe definir de |la
columna para completar todos los grados de libertad.

o Analysiz | o Pressures | « Heaters/Caolers | o Efficiencies | +  Colurnn SPECE |

Degrees of Freedom Analpsis

ChemSep requires the following to be specified:
- The number of stagesz [1]
- The location of all feeds [1]
- The location of all sidestrearms [0)
- For each feed stream vou must zpecify
the component flows [2]
and bwao of the termperature, pressure and vapor fraction [£)
- The prezzure in each stage [18)
- The heat duty on each stage edcept rebaillers and condensers [18].
thie heat duty will be azsumed to be zero unlesz zpecified differently
- The prezzure in the condenser [1]
- For the condenger pou must select one vanable to zpecify [1]
- The prezzure in the reboiler [1]
- For the reboiler vou must zelect one wanable to specifv [1]
Therefore, the total number of degrees of freedom 1= 46.




ChemSep > Specification > Pressures

* En esta solapa se define el perfil de presiones a lo largo de |la
columna

" Analyzis + Pressures |‘wf Heaters/Coolers | + Efficiencies | " Column SpECE | Enngtant I:lrEEEL-"E -

Column Prezsure 5pecifications

Condenser pressure |1|]1325 [M 2] EDttDm E-: t':'I:' pressUres
Colurmn prezsure ||:|:|nstant pressune FIH'_EEI I:ITEEELITE I:ITIIII:I."IEtEIgE
E ztimated pressure drop
Specified pressure profile

Top pressure |1 325 [M¢m2)
|x
|x

Segun lo que se elija se
deberan dar diferentes

Remaove All | datOS




ChemSep > Specification > Heater/Coolers

Permiten establecer la perdida de calor en la columna.

 Se pueden agregar calentamientos o enfriamientos intermedios

f  Analysis | .

4 Pressures W Heaters/Coolers |+ Effiu:ienn:ilﬁl +f Column specs |

Crefine Column Heat Exchangers

Columnn heat logs IRUENUE [J/z]

Mame column duty | Ecalunmn

Stage heat exchangers:

Ihzert

Remove | Remove Al

.................................




ChemSep > Specification > Efficiencies

* Se definen las eficiencias en cada etapa (por defecto 1)

o Analyziz | + Pressures | +f Heaters/Coolers + Efficiencies |f Colurnt specsl

Define Column Stage Efficiencies

Default stage efficiency |1 L0ooc [-] Impart average E

Inzert ‘ Remowve ‘ Remaowe Al ‘ Impart stage E's




ChemSep > Specification > Column Specs

* Especificaciones de la columna para su simulacion

* Laimplementacion de este software es bastante robusta y soporta

varios tipos de especificaciones.

- Analyziz | " Pressures | " Heaters/Coolers | " Efficiencies " Colurn FPECE |
Coalurnn Praduct S pecifications

Top product name Top Condenzer duty name

Top specification |Hef|u:-: ratio ﬂ'

Heat duty of condenszer
Temperature of condensate

Diztillate flowe rate

Reflus flow rate

Companent Flow

Male fraction of a component
Component recovery

Fraction of combined feeds recovered
Split between bwo components
Flexible

|2.00000

Battorn product name  |Eaothom Febailer duty name Greboiler

Battarn specification |Fran:ti|:|n of combined feeds recovered | = [0.500000 [-] I|F i f hined feed r J
rachon af combined reeds recoverg i

Boilup ratio
Heat duty of reboiler
Temperature of reboiler

: Baottom product fow rate
Froduct Guesses [optional] Rehailed wapour Flany

[~ Use guesszes for initalization Reset Add variable to monitor j Cormponent flow

tale fraction of a component
Component recaver

Fraction af cambined feeds recovered
Split between bwo components
Flexible




ChemSep > Specification > Solve options

* En esta solapa se pueden manipular todas las opciones de
resolucion.

Old resulks -
Solve optionz | Autamatic
Humericz Options Izer

Initislization | Automatic [ MNewln - Flow |0.500000 [ _
sy il Uld rezults and design

Method |Newtu:un's method Temperature |'| 0.0000 (K]

Accuracy |1 .0000E -08 Compazition |'| 0000 [-)

Munber of lterations |30 [1.00000 B

Trace hreshold |0.000000

[teration Hiztory Settings
Wiiter bigtorny to |S|:reen j [v lteration count [ TAYL profiles | Variables

[ Interactive [ A profiles | Jacobian

Mewton's method -

| Mewton's method
Fromiteraton [0 A-pass constant H First
A-pazs ideal H first
A-pazs ideal K.+ H first
[ Density [ Viscosity [ Themal conductivity [ Cp [ Sufacetension [ Diffusivity fl E'FIEIEE ideal K + conztant H first
Riun optiors 2-pazz ideal K., congtant H., k first
Temporary file  |SCRATCH.TMP Compiler Gfotan | iy | 2-pazs constant k first

Logging [ Themo [ PhyzProp. [ HE&S [ Mumencal denvatives [ Time
ChemSep (CO) [~ K [ H T S [ Flash [ Activity Coefficient [ “apor Presssure

IJzer program | Show window | j #d |




Conexion Mediante el protocolo CAPE OPEN (ChemSep)

Una vez definidas todas las especificaciones en ChemSep se puede
cerrar la ventana y volver al entorno de DWSIM.

Presionar F5 para resolver el flowsheet.

Al contar con una solucion ya se pueden analizar todos los
resultados dentro de Chemsep.

Al ser un software especifico de destilacion cuenta con numerosas
herramientas de analisis.

—
Co—
Feed

Couo0-012 —
Fondo

F_:}
Tope




Ejemplo de aplicacion de ChemSep

Se desea separar una corriente de 10 mol/s de una mezcla equimolar
de N-hexano y N-heptano a 1 atm en condiciones de liquido
saturado.

* La destilacion se realiza en condiciones atmosféricas.
* La pureza deseada de cada producto es de 0.99 en fraccion molar.

e Se propone una columna de destilacion simple de 20 etapas de
equilibrio con un condensador total.

* La alimentacion se introduce 9 etapas por debajo del condensador




Armado del Caso

Se crea el caso de estudio y se seleccionan los componentes.

Se utiliza la ley de Raoult.

Se agrega el modulo CAPE OPEN de ChemSep

Se crean y vinculan las corrientes intervinientes.

Se puede modificar la apariencia del modulo para una mejor

visualizacion.

Connections

Inlet | Outlet | Energy |

Mame Stream

e

Connections

—

|‘|@ Tope
= EB=

Feed = —

v@ COUO0-015 -/

h @ Fondo




Armado del Caso (configuracion de ChemSep)

Se introducen algunos datos en la configuracion rapida.

Se establece el numero de etapas y se elige ChemSep como
paquete termodinamico.

Todos estos parametros pueden modificarse luego sin problemas.

l- Mew Unit Operation @ﬂ
Unit narme  |COUO-015
Operation Simple Distillation j
# stages 20
Units S| |
Pressure 101325 [Mém2)
Thermo

Ok, | Cancel |




Armado del Caso (configuracion de ChemSep)

En la solapa Operation se define la configuracion operativa de |la
columna.

o Operation |
Select Type of Simulation
" Flazh

i+ Equilibrium column
~

Configuration

Operation: | Simple Distilatian |

Condenszer: |T|:|ta| [Liquid praduct] j

Reboiler  |Partial [Liquid product] | Top

Mumber of stages (e.g. 10] |2EI

|.“:| Feed1 10

| e
\“—/ ‘Bottom
Il b
20 i

Feed stage(z] [e.g. B.7]




Armado del Caso (configuracion de ChemSep)

En la solapa Properties se define el paquete termodinamico, las
opciones dependen del paquete seleccionado.

+  Themodynarics ‘f Physical properties |

Select Thermodynamic Models

F.-value Faoult's law ==
|deal gasz law |
|deal zolubion ]

Vapour pressure Btoine ha

E rnithalpy |deal ==




Armado del Caso (configuracion de ChemSep)

* Por defecto, el perfil de presiones es constante.

* Elresto de las opciones no es necesario ajustarlas para este caso.

+  Analysiz + Pressures

+ Efficiencies | % Column specs |

w " Heaters/Coolers

Column Prezzure Specifications

Condenzer pressure |1071325 [M /)

Colurin pressure Constant prezsure -

Top pressure 101325 [M/mn2]




Armado del Caso (configuracion de ChemSep)

Luego de chequear todo el disefio se introducen las
especificaciones.

f  Analysis

Colurmn Product Specifications

Top product hame

Top zpecification

Bottom product name

Bottom zpecification

+ Pressures | ' Heaters/Coolers | " Efficiencies + Column SpeCE |

Top Condenser duty name  |[condenser

Male fraction of a component | = |0.330000 -]
M-hexane ]

Eattam Rebailer duty name Ll reboiler

tale fraction of a component w| = |0.330000 (-]

M-heptane

-

A\

Especificar las composiciones de
salida no siempre tiene solucion




Armado del Caso (configuracion de ChemSep)

* Finalmente todas las opciones tienen el tilde verde.

* Cerrar la ventana y aceptar guardar el caso

/

Se puede correr el caso
pero los resultados
solo quedaran dentro
de ChemSep.

A ChemSep (TM) (CAPE-OPEN) - COUQ-015

=N R =

Check Analysis Databanks Tools Help
| L x[st]1T [ || | [ EBIES| © | ) e
B CAPE-OPEM " CAPE-OPEM |
o Title
Coun-015
g Components
- Dperation steres |
Bl Properties
" Thermnodynarnic: [~ CAPE-OFEM Properties [~ E=xpose energy ports [ Show all options Copy Output -
- Physical properti
- Reactiors ChemSep [TH]- COL2 7.15 i
o Feeds Copyright (=] 1988-201E Harry K.ooijman and Foss Taylor
Sowd Cpecificat Licenze: 2100- B LITE free license
2 (}e;' oanne Buid: 50437520233
nalys Checking data fils C:\UserstJMANA5~1\AppDatatLocalTemphC5_2 1E18_1032810_94C6E470.58p
~off Pressures Cape Open unit name: COLO015 1
o Heaters/Caolers Cape-Open unit id: C5_2 1E18 1D32870_5ACEE470 =
-off Efficiencies Cape-Open run level nomal
Cape Dpen Initialized
« Column specs Cape Open Themiodynaric-properties disabled
Bl X Results Feading configuration
- Tables Feading companent property libraries
. Graphs 1110-54-3
- MeCabe-Thisle 2142825 ,
Uri Reading thermodynamic property optionz
- Urits ) Reading physical property optionz
- Solve optiong Reading thermodynamic property data
- Paths Reading reaction data
Reading specifications
Checking Component Data
110-54-3 M-hexane
142-82-5 H-heptane
Determining feed conditions s
’l T 3
Fi m 3
Changed Mot converged CAlsers\IMaMAS ~1%appD atatLocalhTemph\CS5ESC~1.5EF




Resultados

Resolver el flowsheet en DWSIM (F5) y volver a ChemSep para

analizar los resultados.

Elf Froperties
© e Thermodynanic:

Tables | Graphs | McCabe-Thisle | FUG |

Select table: |EEEEE

I| Streams

]

Stream

Stage

Pressure (N/m2)
Vapour fraction (-)
Temperature (K)
Enthalpy (J/kmol)
Entropy (J/kmal/K)

Total molar flow (kmol/s)
Total mass flow (kg/s)

Vapour std.wvol.flow (m3/s)
Liguid std.wvol.flow (m3/s)

Mole flows (kmol/s)
M-hexane
M-heptane

Mole fractions (-)
M-hexane
M-heptane

Feedl

10

101325

0. 000000
353.6158
-2.125E+07
-18027.8

0. 01000000
0.931905

0. 00135110

0. 00500000
0. 00500000

0. 500000
0. 500000

b azz and Energy Balances
T/F/Flow profiles

Liquid » composition profiles
Wapour v compogition profiles

E.-value Eru::file&

) Specifications
ChemSep autput

Baur stage efficiencies
Enthalpies, entropies, entropy production
Phyzical properties

L EL i My

0. 000000
342.236
-2.202E+07
-31124.1

0. 00500000
0.431586

6.53167E-04

. 00435000
. 0O00E-05

k=

0. 990000
0. 01000000

L L

0. 000000
371.196
-1.847E+0O7
-11305.4

0. 00500000
0. 500319

7.2942E-04

5. 0000E-05
0. 00435000

0. 01000000
0. 990000




Resultados

Resolver el flowsheet en DWSIM (F5) y volver a ChemSep para

analizar los resultados.

|| Temperature praofile -

Liquid phaze composzition profiles
Wapour phaze compozition profiles

k.-value prafiles

E|w,f Properties
© e Thermodynanic:

o Heaters/Coolers o

- Efficiencies

L Calumn specs

T emperature profile
Frezzure profile
Flow profiles

b azz tranzter rates
Ciriving forces
Stripping factors
K.ey ratio profiles

R elative walatiliy
Enthalpy profiles
Ertropy production profile
B aur efficiency
Denzities

Elwf Fesults - 4

YWigcozities

Thermal conduchivities
Surface tenzsion
Operation lowsheest
Lambda

O'Cannell Efficiency Plat .




Resultados

* Resolver el flowsheet en DWSIM (F5) y volver a ChemSep para
analizar los resultados.

ond Title

E|w,f Properties
© e Thermodynanic:

0.8—

0.6/—

o Heaters/Coalers

f Efficiencies

E----w.}""-I:|:|II.er'| TpECE
Elwf Results

(]
-
11}
L
=
o
=
S
[onl
Y N-hexane/(N-hexane+N-heptane)

0.2—

FUG 1 1 1

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8

X N-hexane/(N-hexane+N-heptane)




Resultados

* Resolver el flowsheet en DWSIM (F5) y volver a ChemSep para

analizar los resultados.
..... of CAPE-OPEN Fenzke-Underwood-Gillland Analysis

-+ Propetti _ _
@ﬁ-;pTEI::;ndynamic- Light M-hexane | RecoveryinD 0.93

off”Reactions Heawy M-heptane Recovery in B 0.99

Ef S pecifications Relative waolatility | Geometric average »| Design RR/RRmin |1.2

o Heaters/Coalers

- Efficiencies

L Calumn specs

Elwf Results . .
: b irirnumn reflue ratio [Undenwood] = 1.2318046 B = 0.005 [kmal'z]

é----Graph& ) )
. MeCahe Th Mumber of Stages [Edulies) = 23.54526 phi= 1422777
e FUG

— Urits Reflux ratio [Eduliee] = 1.581655 err = 7.033636E-07

Relative walatility = 2. 464363 qfeed= 1

tinimum number of stages [Fenske) = 10018718 D = 0.005 [kmol/s)

Paths Feed stage [Fenzke] = 1368132
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ChemSep

ChemSep is a column simulator for distillation, absorption, and
extraction operations.

It combines the classic equilibrium stage column model with a
nonequilibrium (rate-based) column model in one easy and
intuitive interface.

Test-drive the equilibrium column model and convince yourself
with the free ChemSep LITE with up to 40 components and 300
equilibrium stages using a database covering 400+ chemicals.




ChemSep

Es posible utilizar Chemsep desde su interfaz (sin CAPE-OPEN).
Solamente se puede simular una columna de destilacion.

La unica diferencia respecto de lo anterior es que se deben
seleccionar los compuestos y las corrientes de entrada dentro de
la interfaz de ChemSep.




Ejemplo de aplicacion de ChemSep

Se desea separar una corriente de 10 mol/s de una mezcla equimolar
de N-hexano y N-heptano a 1 atm en condiciones de liquido
saturado.

* La destilacion se realiza en condiciones atmosféricas.
* La pureza deseada de cada producto es de 0.99 en fraccion molar.

e Se propone una columna de destilacion simple de 20 etapas de
equilibrio con un condensador total.

* La alimentacion se introduce 9 etapas por debajo del condensador




Ejemplo de aplicacion de ChemSep

4 ChemSep (TM) v7.30

File Edit Solve Analysis Databanks

Tools Help

- ¥ Components
- ¥ Operation

- 2 Properties

- ¥ Feeds

H- X Specifications
- ¥ Fesults

- Urikg

- Sokve options

- Pathsz

O] | B | e [ | [la] T |
YTt  Tile |

Enter Simulation [nfarmation [optional]

FileM arne:

Title:

Comments:

Saved Mat converged




Ejemplo de aplicacion de ChemSep

o

4 ChemSep (TM) v7.30

File Edit Solve

Analysis

Databanks Tools Help

0| e b | de [ [ [le1]17 |1 || ] ol 8

[

o Title
----{Eumpunents
- ¥ Operation

- 2 Properties

- ¥ Feeds

- X Specifications
- X Resultz

- Urikg

- Sokve options

- Pathsz

Changed

" Companents |

Select Components

Component databank: ||::‘\userS'\imana33aIdi'\a|:|pdata"\lu:u:aI\chem&epI?vSD'\ (= Browse [ Advanced zearch

Find

Components in databank:

MName

A

Argon

Bromine

Carbon tetrachlonide
Carbon monoside
Carbon dioxide
Carbon disulfide
Phosgene
Trichloroacetyl chionde
Hydrogen chloride
Chilorine

Hydrogen iodide
Hydrogen

L

Iv Separate Apparent and True species

-~

4

PURELLRGE

& Add

€0 Remove
Substitute

Remove All

<4 Down

Add Mew
Pzeudo's

Show

ChemSep «7.30 pure compaonent data - Copyright [] Harmy Kooijman and Rozs Tayl...

Selected components in simulation:

St

E=N OB =

| dentifier L
hm 11

heptane 17

[File |Loc. |Cas |SMILES
chusershjmanasza 135 110-54-3 CCCCCC
chuzershjmanasza 147 142825 CCCCCCC

Mat converged




Ejemplo de aplicacion de ChemSep

4 ChemSep (TM) 730 EI@

File Edit 5eclve Analysis Databanks Tools Help

O || ] |24 [ [ i3] T [ £ [ 2] 0] EB| ES| © | |
nf Title " Dperatiu:un|

:: EEZ;T;?MS Select Type of Simulation

Bl ¥ Properties " Flash

- 2 Feeds f+ Equilibriurn colurnn

- ¥ Specifications ‘&

- ¥ Results

- Units

- Solve options Configuration

- Paths Operatior: | Simple Distilation |

Condenser: | Total (Liquid product] |

Reboler | Partial (Liquid product] |

Mumber of stages [e.g. 10] 20

Feed stage(s] [2.0. 5.7) |'I 1]

Top

Feed1 10

¥

Changed Mot converged




Ejemplo de aplicacion de ChemSep

4 ChemSep (TM) 730
File Edit 5eclve Analysis Databanks Tools Help

0| |6 » | ¢e | ]1x[is1]17 |1 |7 | E| EBIES| © [~

-~ Title " Thermodynamics |‘( Phyzical properties | + PReactions |

- Eu:umpu:u_nents Select Thermodynamic Models

-+ Operation Enthalpy / Exergy o t
-+ Properties enny's law companents
% Feeds K-value |HEIDL,I||£'S law ﬂ Reference state  |Wapow | |238.1 (K]
- X Specifications _
- Fesults |Ideal gas law J Heat of formation | Excluded hd

- Units

- Solve options |Ideal salution J Suroundings T 293150 [K)

- Pathsz

Wapour pressure |.-'1‘-.nt|:|ine ﬂ Heat Capacity IG | T carelation -
Enthalpy |Ideal j Heat Capacity L Male fraction a+ -

Enter Thermodynamic Madel Parameters [when required)

Changed Mot converged




Ejemplo de aplicacion de ChemSep

4 Chem Sep (TM) +7.20

File Edit Solve Analysis Databanks Tools

0||@| > [ de | [1x[ut]iT] ]

Help

| 0B 5] © | ] o]

g Title
------ # Components
------ # Operation

- ¥ Specifications
- # Fesults

- Unitz

- Solve optiong

- Paths

# Feeds |

Feed Stream(z) Specifications

Inzert | Remave | kalar fowes -
Feed: 1 |
Mame Feedl
Stage 10
Two-phaze feed Split
State p o
Preszure [N/m2) 101325
Wapour fraction [-] 0.000000
T emperature [k
Flowrates [kmol/s]:
hexane 0.00500000
heptane 0.00500000
T atal fowrate 0.071000000

Changed Mot converged




Ejemplo de aplicacion de ChemSep

e

:) ChemSep (TM] - test.sep
Eile Edit 5Solve Analysis Databanks Tools Help

TR = R Y T S P RS e ETEETROY T

o Title " Analysis | + Pressures | + Heaters/Coolers | + Efficiencies ¥ Column specs |
- I:u:umpl:u.nents Colurn Product S pecifications
g Operation
B+ Properties Top product name Top Condenzer duty name | Jcondenser
o Thermodynamic:
- Physical properti Top specification |M0|e fraction of a companent j = |':'-E|E‘E'D':":I [-
-~ Feachions
- Feeds |he:-:ane ﬂ
E-+ Specifications
o Bnalysiz
o Pressures
- Heaters/Coolers Bottorn product mame  |Bottom Reboiler duty narme Qreboailer
o Efficiencies
8" i Column specs B ottom specific:ation |h-1c:|e fraction of & compaonent j = |U-95E"3':“:| [-)
- Results
- Tables |heptane ﬂ
- Graphs
- MeCabe-Thiele
- Hating
- nits Product Guesses [optional)

- Solve opli . .
PZJE mpiens [~ Use guesses for initalization Reset fAdld wariable to monitor ﬂ

4 m [ 2

Changed Mot converged C:AUzerzhmanazsaldisDezklophtest zep




Ejemplo de aplicacion de ChemSep

:) ChemSep (TM] - test.sep
Eile Edit Solve Analysis

OS] ] b [2]4n | [Lx[lat] LT

Databanks Tools Help

| &|E|EB|E © | =

- Tite Tables | Graphs | McCabe-Thike | Rating | FUG |
" Components
- Operation
H-+f Properties _ Select table: |Streams ﬂ =l | E dit | Copy | Fant | Frirt |
- Thermodynaric:
~of Physical propert
. -
-~ Reactions Stream Feedl Top Bottom
- Feeds
Twd Specificat Stage 10 1 20
B Specifications Pressure (Pa) 101325 101325 101325
o Analysis Vapour fraction (-) 0. 000000 0. 000000 0. 000000
o Pressures Temperature f(K) 353.821 342.236 371.196 =
o Heaters/Coolers Enthalpy (J/kmol) -2.120E+07 -2.202E+07 -1.847E+07
. Ent 1/ kmol /K -17920.2 -31124.1 -11305.4
o Efficiencies ntropy (3/kmo1/K)
o Column specs Total molar flow (mol/s) 10. 0000 5. 00000 5. 00000
=N Total mass flow (kg/s) 0.931905 0.431586 0.500319
Vapour std.wvaol.flow (m3/s)
- Tahles Liguid std.vol.flow (m3/s) 0.00138045 &.5136E-04 7.2907E-04
- Graphs )
o M cCabe-Thiel Mole flows (mol/s)
CoanE e hexane 5. 00000 4.95000  0.0500000
- Rating heptane 5. 00000 0. 0500000 4. 95000
- FUG
—Unitz Maole fractions (-)
. hexane 0. 500000 0. 990000 0. 01000000
- Saolve options heptane 0.500000 0.01000000 0. 990000
- Paths
Mass flows (kag/s)
hexane 0.430885 0.426576 0.00430885
4 [;
Fi 1 I
Saved Converged 6 terations C:AUzerzhmanazsaldisDezklophtest zep




Ejemplo de aplicacion de ChemSep

Temperature profile

Stage

20 340 350 360 370

Temperature (K)




Ejemplo de aplicacion de ChemSep

Y hexane/(hexane+heptane)

McCabe-Thiele diagram hexane - heptane

0.2 0.4 0.6 0.8

X hexane/(hexane+heptane)

1.0
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Pressure Swing Distillation

Es un método para separar un azeotropo sensible a la
presion utilizando dos columnas operadas en secuencia
a dos presiones diferentes.

El método aprovecha el “corrimiento” del azedtropo
para poder obtener ambos componentes puros.




Pressure Swing Distillation

T/K

——— [NRTL] Bubble Points

340 +——

Methanol / Acetone
P =1bar

338 ——
336 ——
o |
o |

330 1

328 \

326 it

0,0

0,4 0,5 0,6 0,7 0,8
Mole Fraction / Methanol
[NRTL] Dew Points

0,1 0,2 0,3

0,9 1,0




Pressure Swing Distillation

418

Methanol / Acetone
P =10 bar

416

414

412

T/K

410

408

406

404
0,0

0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1,0
Mole Fraction / Methanol

=== [NRTL] Bubble Points [NRTL] Dew Points




Pressure Swing Distillation

P=1bar Methanol / Acetone P =10 bar
40 ——m—m——————————F ._418
338 4416
336 5414
334 412
332 5410
330 5408
328 4 406
326 :404

0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1,0
Mole Fraction / Methanol




Pressure Swing Distillation

540 kmol/h

Feed
Xv=0.5; 43°C

Recycle :><}<
187 kmol/h; 54°C
-5.8 MW
10 bar
1 bar =
-13.2 MW xn=0.4
2 RR=2.36 2
Xa=0.75 RR=3.11
51°C
C1
C2
i 37
P 458 kmol/h
52
61
+12.8 MW 7 4 MW
+7.

Xm=0.995; 61°C

A’ =Alalilz

Xa=0.994; 140°C




