Integracion IV - 2022

Ejemplo de Modelado de Equipos de una Planta segun la
Filosofia Modular Secuencial - II

Se propone:

Elaborar bajo la filosofia modular secuencial los modelos matematicos que
representan el comportamiento en estado estacionario de los equipos incluidos en el
proceso de la figura.

A partir de las hipétesis planteadas, definir para cada uno de los equipos una
secuencia de resolucion en la que quede/n especificada/s su/s corriente/s de salida
(fraccion vaporizada, temperatura, presion, flujo y composicion).

Encontrar la secuencia de resolucion del proceso completo y el nimero de corrientes

de corte necesarias.
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Datos y Conjunto de Hipotesis:

A) Reactor CSTR

Reaccion reversible exotérmica (AHR<O0)
A—->B+C

La cinética de cada reaccion es conocida.

E
I, = Ae(RT]xA
Reactor Mezcla completa. La camisa de refrigeracion también se considera
mezcla completa.
Los coeficientes cinéticos son conocidos ya que son funcion de la temperatura
(funcional tipo Arrhenius).
Hold up de vapor despreciable. Evaporacion del liquido despreciable.
Presion en el cuerpo de vapor del reactor es conocida (Pr1?)
(UA)R: es justo y necesario.
Tanque cilindrico de area AT y altura de liquido conocida.
La temperatura de operacion del reactor es conocida.

Caida de presion a traves de la camisa: nula

Flash FL-1

La valvula forma parte del equipo.
Mezcla No-ideal en fase liquida

No se producen reacciones quimicas
Adiabatico

Opera en equilibrio L-V

La presion de operacion del equipo es conocida.

C) Condensador total (IC):



e Tipo tubo y coraza.

e Las corrientes operan a contracorriente.

e EI (UA) tiene el valor justo para logar la condensacion total del vapor.

e El vapor ingresa saturado (temperatura de rocio) y sale como liquido saturado
(punto de burbuja).

e No existen reacciones quimicas.

e Se desprecian las caidas de presion.

D) Corrientes

e Corrientes F1, AE1y AE> se conoce su flujo, composicion, temperatura y presion.
Nota: Asuma toda otra hipdtesis que considere necesaria para el modelado de los
equipos y el proceso completo.

Modelos Matematicos
Reactor

Al adoptar la filosofia de simulacion modular secuencial asumimos que las corrientes de
entrada (F1 y AE1) estan perfectamente definidas.

F1
AE1

Balance de Materia por Componente
Mg Xep T rAVRx Mg Xeop = 0
Mgy Xey g + rBVRx —Me,Xeop = 0
Mg Xgyc + rCVRx —MeXpp o = 0

Velocidad de generacion de cada componente

fh = _kDXFZ,A
g = kDXFz,A
e = kDXFz,A



Constantes cinéticas

kp = Ay xe(_;zz}

Balance de energia en el reactor

Omitimos el calor de reaccion ya que en el célculo de la entalpia tomamos como estado de
referencia el calor de formacidn de cada compuesto. La reaccion es exotérmica por lo que
para obtener valores positivos de Q consideramos que el calor abandona el reactor (signo
menos).

Mg Hey —Me,He, —Qp =0
Aclaracion: Si se utiliza un calor de reaccidn distinto al que se obtiene mediante los calores
de formacion (calor normal de reaccion) se deberd aplicar la ley de Kirchhoff hasta la

temperatura en la que se conoce dicho calor de reaccién (se deberan incluir estos términos
en el balance de energia). T
R TR

Suma de fracciones molares

T, T
ASI AS1
Xeoa T Xeog T Xeoc =1

Balance de materia en la camisa de enfriamiento

Al tratarse de un compuesto puro no es necesario realizar un balance por componentes

Mpgs —Mygy = 0

Balance de energia en la camisa de enfriamiento

Anteriormente asumimos que el calor abandona el reactor. Por lo tanto, ahora consideramos
que el calor ingresa a la camisa (signo mas).

mAElH AEL mASlH as1 T QR =0

Ecuacion de disefio del intercambio de calor

Al ser el reactor y la camisa mezcla completa asumimos que podemos utilizar una expresion
simple en base a la diferencia de temperaturas.

QR = (UA)R (TFZ _TA51)

Propiedades fisicoquimicas

Para completar el modelo matematico, nos restan definir las ecuaciones para el calculo de las
propiedades termodindmicas. En este caso, al tratarse de una fase conocida (liquida) podemos
explicitar la ley funcional de éstas. Por otro lado, podriamos omitir la influencia de la presion,
pero para mayor generalidad la incluimos y la asumimos conocida.

Entalpl'a de F: H[:g = f (T|:21 P|:21X|:2)



Entalpia de AS:: H 1 = f (TA81’ PASl)

Resolucion:

1-

Se conocen las caracteristicas de la corriente F1, por lo tanto, es conocido su flujo mgy,
temperatura Tr1, presion Pr1 y composicion Xr1 y sus propiedades derivadas como
entalpias molares Hr1.

Como el reactor opera a una temperatura conocida (Tr2) ya podemos conocer el valor de

la constante cinética kp:

kp = Ay xe(_;zz}

Al conocer la temperatura del reactor, solo resta resolver el balance de materia para
conocer el resto de las variables. Es decir, debemos resolver un reactor isotérmico a la
temperatura Tr2. Como sabemos, el balance de materia responde a una estructura ciclica
de resolucidn por lo tanto, tenemos dos caminos:

Resolucion global o simultanea del balance de materia

Resolver un sistema de cuatro ecuaciones y cuatro incognitas (mr2, Xa, Xa, Xc).
mleFl,A - kDXFz,AVRx - szsz,A =0

mleFl,B + kDXF 2,AVRX - mFZXF 2,B = O

mFlXFl,C + I(DXF 2,AVRX - mFZXFZ,C = 0

Xea,a T Xe2s T Xpac -1=0

Aclaracién: El volumen de reaccion es conocido porque se conoce la altura del liquido.
Vax = Al'hliq

Resolucion secuencial del balance de materia

I-  Proponemos un valor semilla de la composicion del reactor: Xg, i=AB,C
II- Combinando las 4 ecuaciones podemos obtener el balance global en el reactor
mg, + kDXFZ,AVRx -mg, =0

Luego, obtenemos el valor de la incognita me».



Mgy =Mgy + kDX;;z,AVRx
[11- Utilizando las tres primeras ecuaciones obtenemos las fracciones molares de los tres
componentes:
Xea,n = (mFlXFl,A —KpXe 2,AVRx )/sz
Xp2g = (mleFl,B + kDXFz,AVRx )/sz
Xe2c = (mleFl,C + kDXFz,AVRx )/sz
IV- Por Gltimo, debemos comparar el valor de las fracciones molares obtenidas con el de
las propuestas:
(;Hx’,iz —~ xFZH <tolerancia?

Si: Continuamos.
No: x* = x y regresamos al paso II.

4- Una vez que tenemos resuelto el balance de materia pasamos al de energia. Calculamos

la entalpia de la corriente de salida y el calor intercambiado:
He, = f (TFZ’ PFZ’XFZ)

Qr =M, Hey —me,He,
5- Resolvemos de manera directa el balance de materia en la camisa y a continuacion del

balance de energia obtenemos la entalpia de salida del agua y de ésta su temperatura:

Mysy = Mygy
H st = (mAElHAEl +Qg )/mA51

HASl = f (TA81’ PASl) —->T

ASL - (mediante un método iterativo)

6- Finalmente, a partir de la ecuacion de disefio calculamos el (UA)r necesario.

Qr

U=,



Flash Adiabéatico

Al adoptar la filosofia de simulacién modular secuencial asumimos que la corriente de

entrada F2 esta perfectamente definida.

Balance de Materia global
Incluimos el balance global porque vamos a utilizarlo durante la resolucién. El balance global
resulta de una combinacidn lineal del balance por componentes y las sumatorias de fracciones

molares igual a uno por lo que no debe ser utilizado para un analisis de grados de libertad.
Mg, =M, +My,
Balance de Materia por Componente (adecuamos la nomenclatura®)

Mg, Z =M X +M,, Y, i=AB,C

Balance de Energia

szHFz - leHLl - rT'\/1Hv1 =0

Fraccion vaporizada
g M
mFZ
Suma de fracciones molares
Xy +Xg + X =1
YatYe+Yc = 1

1z, x ey fracciones molares de F2, L1y V1 respectivamente.



Propiedades termodinédmicas

Las corrientes V1 y L2 corresponden a una mezcla de fase conocida (vapor y liquido
respectivamente) por lo tanto podemos explicitar el calculo de sus entalpias. Nuevamente,
podriamos omitir la influencia de la presion, pero para mayor generalidad la incluimos.
Omitimos el calculo de las propiedades de la corriente F2 que asumimos conocida.

Entalpia de L1: H|_1 = f (T|:|_1 I:)|:|_’ X)
Entalpia de Vi: H\/1 = f (T|:|_1 I:)|:|_1 Y)

Condicidn de equilibrio: y; = KX, 1=AB,C
Constantes de equilibrio (VLE no-ideal en fase liquida):
K, :yini/PFL i=ABC-o>K =f (TFL,PFL,X) I=AB,C

Resolucion

Empleando el balance global, la definicion de fraccion vaporizada y la condicion de
equilibrio obtenemos:

m,, =omg,

Mg, =M, +m,; — mMy=M,-m, =M, —-0m,=m, (1_0)

M,z = Mg, (1-0) X + m,0K X

Se divide todo por mg2:
z; =(1-0) % + 0K, x, = X (6K, +1)-6)

Despejando x; y tomando @ como factor comun:
v

" 0(K -1)+1
Luego, de la condicion de equilibrio liquido-vapor:

K.z,

h (K, 1)+

Como debe cumplirse que las sumatorias de las fracciones de cada fase debe ser igual a 1:

3 3
z Yi _in =0
i=1 i=1

Reemplazando en la anterior y tomando zi como factor comun:



29 )+1 =0

i=1

Estrategia de resolucion propuesta

Como sabemos un flash tiene dos grados de libertad. En este caso se trata de un flash
adiabético (no ideal en fase liquida) con la presién de operacion conocida. Existen varias
formas de resolverlo y a continuacion se propone la siguiente secuencia.

1- Proponemos una composicion para la fase liquida x” (debido a la no idealidad)

2- Se comienza con una temperatura del equipo flash estimada (Tg").

3- Se calcula el Flash isotérmico a Te.™ (omitimos su estrategia detallada de resolucion).

Ki=f(Tr,Py.X) i=ABC

4- Una vez hallada la fraccion vaporizada se calculan los flujos de salida (liquido y vapor),

y Sus composiciones.
m,, =&mg,
m, =(1-6)m
X =7, /(0(K;-1)+1)
Y, = KiX%
5- En este punto (0 mas adelante) ya podemos chequear la composicion propuesta en el
punto 1:
(;Hx* —X H < tolerancia?
Si: Continuamos.

No: x* = x y regresamos al paso 3.

6- Luego ya es posible calcular sus entalpias.

Hy = (T4 P X)

Hy, = f (TFL’ FL' Y)



7-

Para evitar grandes oscilaciones que podrian dificultar la convergencia, es conveniente
normalizar el balance de energia (dividiendo ambos miembros por una magnitud del
mismo orden). Para ello se utiliza el producto mr2Hr2 (energia total de la corriente de

entrada).

szHFz _(1_9) mFZHLl _eszHw =0

HLl _9 HVl
szHFz szHFz

1-(1-0) -0

Ademas, una alternativa de resolucion es sumar m.a.m la relacion (Te/Tr2) a los efectos

de aplicar el método de sustitucion directa. La ecuacion queda entonces:

TLZTL+1_(1_9) HLl s Hv1
TF2 TF2 szHFz szHFz

Por lo que nuestra funcion de aproximacion corresponde a:

T H H
Tet =(i +1-(1-0)—4 g\ jTFz
Te, M, He, M, He,

Continuando con nuestra resolucién, generamos un nuevo valor para la variable de
iteracion (TrL) evaluando el miembro derecho de la funcion de aproximacion con los

valores hasta ahora disponibles. Recordemos que los valores disponibles fueron

calculados a partir de suponer el valor de la temperatura del flash (TeL").

T H H
T, =(i +1-(1-6) L gV jTFZ
TF2 szHFz szHFz

Habiendo calculado una nueva temperatura (TeL) se la compara con la estimada (Te.").
(;HTFL —TFL*H <tolerancia?
Si: Continuamos

No: Te, =Ty regresamos al paso 3.

Una vez calculada la temperatura, fraccion vaporizada, composicion etc., se obtienen
(definen por completo) las corrientes de liquido y vapor. Redefinimos las variables

originales para mantener la nomenclatura.

10



I:)v1 = PLl = PFL
XV1|:y| IZA’ByC
Xi1i =X I=AByC

Condensador Total
Nuevamente, al adoptar la filosofia de simulacion modular secuencial asumimos que las

corrientes de entrada V1 y AE2 estan perfectamente definidas.

Condensador

AEZ
V1 [

=l
Temperatura [2K]

IC

Balance de Materia global

m,, —m,, =0
Myg, —Mps, =0

Balance de Materia por Componente

Omitimos el balance por componentes de la corriente de agua de enfriamiento (es un
compuesto puro).

My Xyq; —My %, =0 1=ABYC

Balance de Energia

Consideramos que todo el calor que pierde la corriente de vapor V1 es absorbido por la
corriente de agua de enfriamiento AE2.

rr\/1Hv1 _”\/2Hv2 _Qc =0

mAEZHAEZ _mASZHASZ +Qc =0

Ecuacion de disefio

Por la naturaleza del intercambiador de calor, consideramos la diferencia de temperatura
media logaritmica (LMTD) como diferencia de temperatura caracteristica.

11



Tv1 _TASZ)_(TVZ _TAEZ)
Ln (Tv1 _TASZ)
(Tvz _TAEZ)

Q. = (UA)C X (

Propiedades termodinédmicas

Entalpia de AS2: Has, =  (Tas2 Pas2 ) (se puede omitir la presién)

Entalpia de V2:

La corriente V2 corresponde a un equilibrio liquido-vapor por lo que el calculo de sus
propiedades termodinamicas se realiza mediante un flash teérico a las condiciones de la
corriente. Por las hipétesis del modelo, esta corriente se trata de un liquido saturado a su
presion de operacion, es decir conocemos su presion y su fraccion vaporizada. Por lo tanto,
para poder conocer sus propiedades debemos resolver un flash a presion conocida (Pv2) y

fraccion vaporizada conocida (&4/2=0).

Tvz = FLASHP@(Pvz’Hvz’sz)
Hvz = FLASHP@ (Pvz’evz’ sz)

Las dos expresiones anteriores corresponden a una Unica resolucion del flash P6.

Resolucion:

1- Resolvemos el balance de materia global para ambas corrientes.
m,, =my,
Mpsy = Mpyesy

2- Resolvemos el balance de materia por componentes para la corriente V2. Para mayor
generalidad, resulta Gtil aclarar que dado que en la corriente V2 ocurre un equilibrio
liquido-vapor, la composicion que obtenemos de este balance por componentes
corresponde a la composicion global de la corriente. Luego, segun sea la fraccién

vaporizada cada fase tendra su propia composicion.
X2i = X1 i=AByC

3- Habiendo asumido la condensacion total, la fraccion vaporizada de la corriente de salida

es cero y esta queda ya completamente definida.

Tvz = FLASHP@ (R/z’O’ sz)

Hy, = FLASHP&(R/z’O’ sz)
12



Al tratarse de un liquido saturado la composicién global de la mezcla (obtenida del
balance por componentes) es igual a la de la fase. (Ver resolucion més adelante)

4- Al quedar definida la corriente V2 ya podemos conocer el calor intercambiado.
Q. =myHy;, —m,,H,,

5- De manera similar podemos calcular la entalpia de salida del agua de enfriamiento y
luego de su ley funcional la temperatura.

HASZ = (mAEZHAEZ +QC )/mASZ

H AS2 — f (TASZ’ PASZ) - TASZ (método iterativo)

6- Ahora es posible calcular el (UA)c necesario para el intercambio de calor:

LMTD = (Tv1 _TASZ)_(TVZ _TAEZ)
Ln (Tv1 _TASZ)
(Tvz _TAEZ)
UA. =Q./LMTD

Es importante aclarar que esta secuencia de resolucion es valida para cualquier valor de
fraccion vaporizada de la corriente de salida, por lo que también se puede aplicar a un
condensador parcial (0<6<1).

Flash tedrico del punto 3
Como sabemos, para calcular las propiedades de una corriente que se encuentra en equilibrio
lig-vap se debe recurrir al flash teorico de la siguiente figura:

y
HV
0
P

1 T

H: X

z H,
1-6

Para nuestro caso conocemos la composicion de la alimentacion (z=xv2), la presion de
operacion (P=Py,) y la fraccion vaporizada (6=0).

1. El equilibrio es no-ideal en la fase liquida, pero como la fraccién vaporizada es cero

la composicion de la fase liquida x es igual a la de alimentacion z (conocida). Por lo
tanto, no debemos iterar con la composicion del liquido.

13



2. A partir de la ecuacion de Rachford & Rice ya podemos conocer la temperatura del

flash para el valor de (6=0):

 KTDE oS (K -1)z, =0T

g@(Ki —1)+1 i
3. Una vez hallada la temperatura se calculan las composiciones de ambas fases.
X =7/(0(K -1)+1)=1z
Y = KiXi
4. Luego ya es posible calcular la entalpia de cada fase.
H =f(T,Px)
H, =f (T, P, y)
5. Del balance de energia ya se puede calcular la entalpia de la corriente de entrada:
H: :(1—0)HL -0H, > H_.=H_

6. Finalmente, a partir de los célculos del flash tedrico ya quedan definidas la entalpia y

temperatura de la corriente V2.
Hy,, =H¢
T,,=T

Resolucion completa de la planta

En primer lugar, deben detectarse el nimero de ciclos existentes. En este caso no
existen ciclos por lo que no es necesario seleccionar corrientes de corte. Por lo tanto, ya
podemos comenzar con la resolucién:

1. Se aplica la secuencia propuesta para el reactor CSTR quedando completamente
especificada la corriente F2.

2. A partir de la secuencia propuesta se resuelve flash FL-1 quedando definidas las
corrientes de salida V1y L1.

3. Finalmente, se resuelve el condensador total IC y se especifican las corrientes
faltantes del proceso (V2 'y AS2).
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