ANEXO 1. PLAN DE ESTUDIOS DE INGENIERIA DE PROCESOS
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= Asignaturas en las cuales los simuladores de proceso pueden apoyar al proceso de aprendizaje
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'as

para la construccién de una guia para los estudiantes
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ANEXO 2. ENLACES WEB DE TUTORIALES DE ASPEN

La pagina de Aspen Tech, en su sitio educacional (Educational Site), ofrece varios
tutoriales a los cuales se accede mediante el password asignado a EAFIT como
parte de los derechos por adquirir las licencias educativas de los software HYSYS
y ASPEN.

Este sitio contiene principalmente tutoriales en temas de destilacion, refinacion de
petréleo, procesos quimicos, intercambiadores de calor y demas temas de interés
para los cursos de operaciones unitarias y de disefo. Alli se encuentran también
cursos, clases on-line y seminarios, pero con costo.

Para entrar en el sitio educacional busque en el menu de la pagina principal
“‘www.aspentech.com” la opcion “Customer Services” y luego la opcién “Education
Site”, o también lo puede hacer a través de los siguientes links:

Para busqueda de tutoriales y demas ayudas en Aspen Plus:
http://support.aspentech.com/supportpublictrain/FrameTrain.asp?ProductTrainin
g.asp?id1=4&id2=&id3=all

Para busqueda de tutoriales y demas ayudas en HYSYS:
http://support.aspentech.com/supportpublictrain/FrameTrain.asp?ProductTrainin
g.asp?id1=2674&id2=&id3=all

Este material seria de gran utilidad si se desea extender esta propuesta a otras
asignaturas de Ingenieria de Procesos diferentes a las seleccionadas en el
desarrollo de este proyecto de grado. (Ver seccion 4.3).

Si se desea conocer acerca del origen de Aspen Tech y acerca de las empresas
alrededor del mundo que utilizan Aspen como herramienta de trabajo, visite los
siguientes links:

http://www.aspentech.com/corporate/index history.cfm
http://www.aspentech.com/corporate/customers.cfm
http://www.aspentech.com/corporate/index.cfm

Paginas consultadas en Agosto de 2006
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ANEXO 3. GUIAS PARA LA 0,0_s_u_ﬂmzm_OZ DE CONCEPTOS
FISICOQUIMICOS Y TERMODINAMICOS UTILIZANDO ASPEN PLUS
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Guia para la comprensién de conceptos fisicoquimicos utilizando ASPEN PLUS®

GUIA PARA LA COMPRENSION DE CONCEPTOS
FISICOQUIMICOS UTILIZANDO ASPEN PLUS®

La presente guia se realiza para apoyar el proceso de aprendizaje de la asignatura
Fisicoquimica, la cual hace parte del area de las ciencias basicas de ingenieria’,
por medio de la herramienta computacional ASPEN PLUS®

La fisicoquimica constituye una base de fundamentacion para la comprension de
los conceptos asociados a las operaciones unitarias y demas asignaturas
relacionadas con los procesos quimicos y de disefio.

El objetivo general de esta materia consiste en “evaluar y predecir el
comportamiento de las sustancias en los procesos fisicoquimicos, tanto desde el
punto de vista de la dinamica de sus reacciones como de sus caracteristicas en el
equilibrio”.

En la presente guia se abordaran los temas “Propiedades fisicoquimicas para
sistemas de un componente” y “Sistemas de dos componentes: Equilibrio de
fases” los cuales hacen parte del contenido de la asignatura Fisicoquimica y cuyo
entendimiento es complementado con la ayuda del simulador de proceso ASPEN
PLUS® para afianzar los conceptos adquiridos en clase.

1. OBJETIVOS GENERALES

Como objetivos generales de las guias de aplicacion de algunos conceptos
basicos de las asignaturas correspondientes al area de las ciencias basicas de
ingenieria’ mediante el uso del simulador de proceso, se tienen:

e |ntroducir al estudiante al ambiente de simulacion mediante el analisis de
propiedades fisicoquimicas que ofrece ASPEN PLUS®.

e Apoyar la comprension de algunos conceptos adquiridos en la asignatura
Fisicoquimica por medio del simulador de proceso.

e Utilizar la base de datos de propiedades termodinamicas que tiene
disponible ASPEN PLUS® como una aplicacion diferente de la simulacién
de procesos.

' Elemento de la clasificacion de las areas del conocimiento presentada en el documento
“Contenidos programaticos de la ingenieria de procesos” de Jaime Escobar Arango. 2005.

Elaborado por:
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Guia para la comprensién de conceptos fisicoquimicos utilizando ASPEN PLUS®

2. SIMBOLOGIA UTILIZADA EN ESTA GUIA
A continuacién se presenta la simbologia utilizada en esta guia.

[SiMBOLO || DESCRIPCION |
[ T I Temperatura |
[ Ty I Temperatura de ebullicion |
| Temperatura de fusion |
| Puwe | Presién de vapor |
[ PL || Simbolo que emplea Aspen Plus para la presion de vapor |
[ Pc I Presion critica |
[ Te |! Temperatura critica |
[ G |! Energia libre de Gibbs |
[ dG || Diferencial de la energia libre de Gibbs |
| u || Potencial quimico |
[ n |! Moles |
[ H I Entalpia |
[ S I Entropia |
| o | Tensién superficial |
| SIGMMA || Simbolo que emplea Aspen Plus para la Tension superficial |
[ AHvap || Diferencia de entalpia de vaporizacién |
DHVL Simbolo que emplea 'Aspen Plug para la diferencia de
entalpia de vaporizacion

Este simbolo es de advertencia,

“aa’ cuando lo encuentre lea detenidamente

’ N su contenido, por que se debe tener en
cuenta para el analisis que se esta
realizando.

Este simbolo indica ayudas
computacionales, vinculos de Internet o
ayudas dentro del software Aspen.

il

Cada vez que vea este simbolo
encontrara ideas, comentarios o
ayudas conceptuales.

K

AN
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Guia para la comprensién de conceptos fisicoquimicos utilizando ASPEN PLUS®

3. PROCEDIMIENTO GENERAL PARA ENTRAR AL AMBIENTE DE
SIMULACION EN ASPEN PLUS Y DE PROPERTY ANALYSIS

3.1. Pasos basicos para entrar a la simulacién en ASPEN PLUS®

A continuacién se explicaran los pasos basicos para comenzar a trabajar bajo el
ambiente de ASPEN PLUS®:

Paso 1
La ruta para ingresar a ASPEN PLUS® es:

Inicio—»Todos los programas—AspenTech—Aspen Engineering Suite—Aspen
Plus 2004.1—Aspen PlusUser Interface.

Paso 2

Al ingresar a Aspen aparece la ventana Aspen Plus Startup. Seleccione la opcién
Blank Simulation y presione OK

Aspen Plus Startup g]
Create a New Simulation | zing
e
At kalh
] © Bha Simdstion
w5 or
W O Template

é, ) Dpen an Existing Simulation

More Files...

E:\proyecto de gradowate-izopropyl alcohol apw
GASIMULATION FILESAASPEN ENG. SUITEAEXAM3-2 BKF
G:ASIMULATION FILES\ASPEN ENG. SUITEADSTWU.BKP|
GASIMULATION FILES\ASPEN ENG. SUITEABENTOLDIST|

|¢ 3|

[ ok «J [ et ] [ Hep

Paso 3
Luego aparece la ventana Connect to Engine, presione OK.

Server type - v
User Info

Mode name : i ]

User name : |

Password ; |

‘Working directory: | |

[[] Save as Default Connection

[ ok wd[ Eit [ Hep

Elaborado por:
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Guia para la comprensién de conceptos fisicoquimicos utilizando ASPEN PLUS®

Paso 4

A continuacion aparece la ventana principal llamada Process Flowsheet window.
G

Seleccione el icono
Data Browser.

ubicado en la barra de herramientas para ir a la ventana

.Simulnlic.n 1 - Aspen Plus 20041 - aspenOHE - [Process Flowsheol Window] L=l
Fle Edé View Data Took Hun Fowshest LEeary ‘Window Help -8 X
DSl & "B W drax L
BB |joope | P& ‘h
[F oA oo s W] ] N\ | Dlial £l0) e 1] rl-inlaldled w] 5] -1 ] =] 2 1)
:A/GAAO"'\'\..»—v1m|!awpmw_“_r4‘_‘_‘_r; A T
T | B e e R e e |
1t
T mecess s |
Fi Melp, prass F1 Drs

WiProcess Flo.. Deta Browser |

El Data Browser es una ventana en la que el usuario visualiza en forma jerarquica
las entradas disponibles o habilitadas de la simulacion o aplicacion que se desea
llevar a cabo.

A partir de este paso el usuario dispone de innumerables opciones de simulacion
de procesos o sistemas.

Dentro del alcance de esta guia, se tiene el analisis de propiedades para sistemas
puros y binarios a partir de una interfase adicional a la simulacion de procesos:
Property Analysis.

La interfase Property Analysis de Aspen Plus posee tres modos de trabajo:

v' Componente puro: con el cual se realiza el anadlisis de propiedades
termodinamicas y de transporte para sistemas de un componente.

v Sistema binario: con el cual se construyen diagramas binarios Tx, Px y Yx
para sistemas de dos componentes.

v' Curvas de residuo: con el cual se construyen diagramas que muestran la
trayectoria de la composicidén de una mezcla ternaria cuando es sometida al
proceso de destilacion con reflujo total. Estas curvas no seran abordadas
en la presente guia.

Elaborado por:
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Guia para la comprensién de conceptos fisicoquimicos utilizando ASPEN PLUS®

Por tanto, se explica a continuacion cémo iniciar el ambiente de analisis para los
dos primeros modos descritos anteriormente los cuales seran tratados
separadamente en esta guia.

3.2. Pasos basicos para entrar a la interfase Property Analysis para
componente puro

Paso 5

Una vez abierto el Data Browser ingrese, si desea, el titulo de la simulacién. En
Units of measurement cambie las unidades de medida a métricas (MET).

Para realizar el anadlisis de las propiedades debe trabajar bajo el modo “Property
Analysis’.

. JEIuhaI} Description ] Accounting ] Diagnostics ]

Title: Caompanente pura

IUnitz of meazurement [Global zettings

[nput data: MET LY Fiun type: Property &nalys "

Output rezults: | MET v\ Input mode; w
Flow baziz: w
Ambient pressure: psi w
Walid phagzes: w
Free water: “

Finalmente presione “Next” N> Ubicado en la parte superior de la ventana del
Data Browser.

Paso 6
A continuacién, oprima Find para ingresar los componentes a simular:

Nitrégeno

Diéxido de Carbono
Amoniaco

Agua

Acetona

Escriba cada nombre y presione N>

Elaborado por:
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Guia para la comprensién de conceptos fisicoquimicos utilizando ASPEN PLUS®

JSeIeclinn] Petroleumn MNanconventional ] Databarks

Define components

Component ID Type Component name Formula
MITROGEM Convertional  [MITROGEM 2
CaREO-O Copvertional [CARBOMN-DIOXIDECO2
b ON LA Conventional — |AMMOMIA H3M

ATER Convertional STER H20
WwCETOME Convertional  [ACETOME C3HED-1

*

’ Find ‘] IEIecWizardl [UserDefinedl ’ Reorder ] [ Review

Paso 7

Ingrese el paquete termodinamico mas apropiado para el sistema. De acuerdo a
los compuestos introducidos en el paso 6, escoja NRTL. (Ver jError! No se
encuentra el origen de la referencia. para conocer mas acerca de los modelos

termodinamicos). Click N? .

e «la v|>» ®
Jﬁloball Flowesheet Sections ] Referenced ] A8
Froperty methods & model: Property method:
Frocess tppe:

Base method:

Henry components; |

Petroleum calculation options

Free-water method: i

Water solubility: | |

Electrolyte caloulation options

Chemistry 1D v |

Usge true-components

Paso 8

Nuevamente oprima Next. Le aparece un recuadro de informacion y en este
presione Cancelar.

Azpen Plus

"j.r‘} Specify the peoparty anahesis bo be generated
(o)

A veces, dependiendo del sistema, tendra que presionar varias veces Next para
que salga el cuadro de dialogo anterior. Aspen da la posibilidad de modificar las
constantes termodinamicas y parametros utilizados para los calculos, para el

Elaborado por:
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Guia para la comprensién de conceptos fisicoquimicos utilizando ASPEN PLUS®

objetivo de esta guia, esta funcion no se utilizara, por lo tanto se escoge la opcién
Cancelar.
Paso 9

A continuacion siga los pasos mostrados en la ruta siguiente para entrar a la
interfase de Property Analysis:

“Tools—Analysis—Property—Pure...”

B Guia de Fcogca - componente puro - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE - [Properties - Data Browser]

:| File Edit “iew Data BEEES Run Plob  Library  wWindow  Help
Retrieve Parameter Results, ., Skream.. . » Einary...
Clean Property Parameters. .. Residue. ..

Analysis

|@ Properties Property Method Selection Assistant..,
A setup Caonceptual Design... 3
¥ Components
-] Properties Import CAPE-OPEM Package... Fropenymemod:
@) Specfical  Expork CAPE-OPEN Package... 7
m A Variable Explorer i
E Ectirnatiol E [ Modify property modelz
M Molecularn  Mext F4 w
| Paramete i I:D
|:| Data Options
w2 Analecic 1 Frer-water methnd: [ IRF &l ~

Una vez realizado lo anterior, se abre la ventana que se muestra a continuacién a
partir de la cual se generan las graficas de analisis de propiedades fisicoquimicas
o que en el lenguaje de Aspen Plus se conocen como propiedades
termodinamicas y de transporte.

Aqui se e ———— Selecciéndela
selec':cmna la \ temperatura
prop'ledad a PRI Tempe'atu!.'?.............................E del sistema
an?“Zﬂr, las Property twpe: | Thermodynamic + Units: [ ¥
;;r:?::ee: é/e Fraperty: PL bt () List of values
interés Uriitz: w J:l
Phasze: (%) Overall range
i - 2DD T 2DD
Points: [ T ‘J
Camponents
Selected components 1 ‘ atrn w

| Property meod: |
Seleccion de los 2
componentes a
graficar

Seleccion de la
- 1 pres|0’n de|
sistema y del

método
termodinamico

Al presionar Go se genera tanto el diagrama como una tabla de resultados.

Elaborado por:
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3.3. Pasos basicos para entrar a la interfase Property Analysis para Sistemas
de dos componentes

Paso 10

Una vez realizados los pasos 1 a 4, seleccione en el panel izquierdo Setup,
inmediatamente aparecera una ventana como se muestra abajo, copie el titulo
deseado y en Run type seleccione Property Analisis. Por ultimo en Units of
measurement seleccione METCBAR para trabajar en unidades métricas. Click
MN>

A Setp_— v| | [ene v| &= <« ¥>» O < w
= Setup Jﬁlnhai] Descriplion | Accounting | Diagnostics |
Cifications
@) Simulstion Options
@) Stream Class Title: SISTEMAS BINARIOS
# (] Substreams E .
# O Units-sets Units of measurement . Global settings
@)  Custom Units Input data: MET v Run type: Property Analysis ¥
@  Report Options Outputresults: |MET v | InDbémode: : v
= _QJ Components = = —
+ &) Properties ;
# ) Reactions Flow basis:
# [ Flowsheeting Options Ambient pressure: psi
# (3 Resuls Summary —
Valid phases: [jp s I
Free water: | v

Default units set for nput forms. ENG - English; MET - Metric; Sl - SI System; or a user-defined units set name. See
Help.

ﬁmt Compiéfe
Paso 11

Los componentes de la mezcla binaria que se simularan son: acetona y
cloroformo.

Para ingresar los componentes de la mezcla binaria presione Find y digite el
nombre o la formula del compuesto.

Después de escoger el compuesto deseado oprima Add. Click L

Elaborado por:
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Mame or Formula Advanced

Comen e e GO
i Gt )

Match akemate names
[¥] Match only components beginning with thiz sting

Double chick on companent to add to ist

| Component name Foermila Altemnate name Databank: M 7
ACETOME C3HED-1 2-PROPANONE PURE13 58.0791
METHYLETHYL-K... C4HBO-3 METHYL ACETONE PURE13 721057
DIETHYL-KETONE =~ CSH100-4 DIMETHYLACETO.. PURE13 86,1323
METHYLJISOBUTY.., CEH120-2 ISOPROPYLACET.. PURE13 100159
METHYLN-PROPY... CSH100-2 ETHYLACETONE PURE13 86.1323
MESITYL-OXIDE CEH100-DO ISOPROFYLIDEN...  PURE13 98.143
33DIMETHYL-2B... CEH120E3 ALPHAALPHAAL . PURET3 100,159
ACETYLACETONE — CSHE02D1 ZAPENTANEDIO.. PURE13 100116
CAPRMI ACTNNF CRHINN2M R-HFXANNATFTN PIIRF13 114147 ¥

< b

Add &
Matches found : 16

Paso 12

En Base method, escoja el paquete de propiedades termodinamicas mas
apropiado segun los componentes del sistema. Para el sistema binario que se esta
trabajando utilice el modelo de NRTL (NonRandom, Two-Liquid) para generar las
propiedades del equilibrio liquido—vapor. (Ver ANEXO 1 para conocer mas acerca

k N

de los modelos termodinamicos). Clic

JEIuhall Flowsheet Sections | Referenced |

Property methods & models Property method:
Process type: v | |NRIL ¥
Base mathod: :NFITL vY\DModifi- propedy models
Henry components: v |
Petroleum calculation options
Free-water method: M-TA
‘W ater solubdity: I w

Electiolile calcudation options
Chemistry [D: v

|Jze tue-companents

Paso 13

Luego de oprimir Next, aparece un cuadro de didlogo. Presione cancelar. A veces,
dependiendo del sistema, tendra que presionar varias veces Next para que salga
el cuadro de dialogo.

Aspen da la posibilidad de modificar las constantes termodinamicas y parametros
utilizados para los calculos, para el objetivo de esta guia, esta funcién no se
utilizara, por lo tanto se escoge la opcion Cancelar.
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Aspen Plus

‘_if) Specify this peopsity anshesis o be generated

Paso 14
A continuacién siga la ruta siguiente: Tools—Analysis—Property—Binary

.Simulatiun 1 - Aspen Plu
T File Edit View Data [BE

04.1 - aspenONE - [Properties Parameters Binary Interaction NRTL-1 (T-[

Run Plot  Library WWindow Help

Retriewve Parameter Results.,,
Clean Property Parameters. ..
Property Method Selection Assistant...

0 METL-1 Concephual Design. .. 3 N>
G Setup Import CAPE-OPEM Package. ..
-] Components Export CAPE-OPEM Package...
Specificat .
G - variahle Exploret, .. Data set:
[ AssayfBle
'i::' Light-End  pexct F4 1 pararneters
[ PetroChy
() Pseudocg  Optiens -
(71 Aktr-Comps 1 | " eETONE % ” A |

Una vez realizado lo anterior, se abre la ventana que se muestra a continuacion a
partir de la cual se definen las condiciones del sistema para generar los diagramas
para sistema binario.

Aqui se selecciona

el tipo de diagrama
que se desea

3 | Walid phazes

Seleccion de las
condiciones del

Analysis tupe; | Tap

. v|
construir Components .
sistema.
Component 1: | ACETOME ~ Fressure Para Txy: Presion y
Component 21 | CHLOROFO w Units: atrn w sus unidades, y

Para Pxy: Temperatura

Seleccion del orden (%) List of walues

de los componentes Cizmpes o f | | y sus unidades
del sistema Basis: tale fraction w o N
Overall range \
Comporent: | ACETOME v ? Si se quiere hacer el

andlisis a diferentes
temperaturas o
presiones, indique aqui

() List of values

N |

[ Sawve Ag Form l

[

Go ] [ Cancel l

Aqui se selecciona (%) Owerall range Property options los valores o el rango

si los resultados se Lowser: n Property method: -

requieren en - .

n?g;?oepe‘aso?la:ee Upper: 1 Henry companents: w ¥ Seleccion del método
it - i . termodinamico

escoge el Points: 4 |v Chermistry [0 R¥

compuesto base Simulation approach: v

Al presionar Go se genera tanto el diagrama como una tabla de resultados.

Elaborado por:
Marcela Posada M.
Natalia Zapata Z.

13




Guia para la comprensién de conceptos fisicoquimicos utilizando ASPEN PLUS®

4. SISTEMAS DE UN COMPONENTE
4.1. OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Descubrir las propiedades de los compuestos quimicos mediante la
construccion de graficas en el simulador y establecer un analisis
comparativo entre ellos.

e Analizar la variacién con la temperatura de las propiedades termodinamicas
presion de vapor, energia libre de Gibbs y entalpia de vaporizacién, y la
propiedad de transporte, tension superficial.

¢ I|dentificar los puntos mas relevantes de los compuestos en las graficas de
cada propiedad termodinamica y de fendmenos de superficie vs.
temperatura.

e Asociar algunos fendmenos biolégicos o naturales a las propiedades
fisicoquimicas.

4.2. ALGUNOS CONCEPTOS FUNDAMENTALES Y SU APLICACION EN
ASPEN

A continuacion se desarrollan las practicas propuestas para la aplicacion de los
conceptos fisicoquimicos Presion de vapor, Energia libre de Gibbs, Entalpia de
vaporizacion y Tension superficial, mediante el uso del simulador de proceso
ASPEN PLUS®.

4.2.1. Presion de vapor

La presion de vapor o presion de saturacion es la presion que ejercen las
particulas de gas ubicadas sobre la superficie del liquido. El equilibrio entre las
dos fases, entre el liquido saturado y vapor saturado, se alcanza mas rapido
cuando mayor sea la superficie de contacto entre ambas.

v * P
&8 36 &

Equilibrio de fases:

H20 (g) <> H20 (I) |:> Vel. condensacion = Vel. evaporacion
Presién y temperatura del gas constantes.

Figura 1. Presién de vapor

Elaborado por:
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Imaginemos un recipiente como el mostrado en la Figura 1 con un liquido en su
interior, por ejemplo agua, que se somete a una presibn mas baja que la
atmosférica manteniendo la temperatura constante. El liquido comenzara al
principio a evaporarse rapidamente hasta que se alcance el equilibrio entre ambas
fases. Algunas particulas de la superficie del liquido pasaran a la fase vapor
mientras que las particulas de vapor que chocan contra las paredes se iran
condensando y caeran a la fase liquida.

A medida que la cantidad de vapor aumenta y por consiguiente la presion al
interior del recipiente, la velocidad de condensacién se incrementa hasta que las
velocidades de evaporaciéon y condensacion se igualan, llegando de este modo al
equilibrio de fases. En este punto, se ha alcanzado la presién maxima dentro del
recipiente, la cual corresponde a la Presion de vapor o de saturacion. Esta presiéon
Nno se superara a menos que se incremente la temperatura. (1)

4.21.1. Curvas de presion de vapor

La curva de presion de vapor de un liquido (diagrama inferior de la Figura 2)
informa el estado de equilibrio entre el liquido y el vapor, es decir, parejas de
puntos de (T, P) para los cuales existe el equilibrio entre las dos fases.

Liguido

Licuahle
No licuahle

Sdlido

Presidn

e o e
vl

Vapor
{atm)
Temperatura T
Puap L e e :
Liguido :
Vapon:
T{°C)

Figura 2. Curva de presiéon de vapor vs. Temperatura

En estas curvas se puede leer la temperatura de ebullicion a varias presiones y de
esta forma comprender por qué el agua ebulle mas rapidamente en lugares mas
altos que el nivel del mar (menores a 1 atmosfera de presion) o comprender la
coccion de los alimentos en la olla de presion.

Elaborado por:
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Asi mismo se observa cual es la fase mas estable® para una presion y temperatura
determinada:

Para una P dada y T>T, la fase gaseosa es la mas estable.
Para una P dada y Tys<T<T, la fase liquida es la mas estable.

Donde,

Tp: Temperatura de ebullicidon
Trs: Temperatura de fusiéon

Adicionalmente, la Figura 2 muestra claramente que el diagrama graficado por
Aspen Plus (diagrama inferior) corresponde a la linea de equilibrio liquido-vapor
del diagrama de fases de la sustancia en estudio, tal como se vera a continuacién
en el desarrollo de la primera pregunta de analisis.

, iTENGA EN CUENTA!
« Aspen no simula equilibrios Sdlido-Liquido ni Sélido-Vapor. Por

tanto no distingue a partir de qué punto el componente se
encuentra en fase solida para una T y P del sistema determinadas.

4.21.2. Temperatura de ebullicién

La temperatura a la cual la presion de vapor de la sustancia esta en equilibrio con
la presion atmosférica, se denomina Temperatura de Ebulliciéon. Cuando la presién
externa o atmosférica es igual a 760 mm de Hg (1 atmdsfera), ésta se denomina
Temperatura o Punto de Ebullicion Normal (Tb).

A partir de los conceptos estudiados anteriormente y mediante el uso del
simulador de procesos encuentre:

¢, Cual es el punto de ebullicibn normal que puede leer para cada uno de los
siguientes componentes?

a) Nitrégeno:

b) Didxido de Carbono:
¢) Amoniaco:

d) Agua:

e) Acetona:

2E| concepto de estabilidad se define mas adelante en la Seccién 4.2.2.2.

Elaborado por:
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Compruebe estos valores en la base de datos para componente puro de Aspen
Plus. Para esto, siga el procedimiento descrito en el cuadro que se muestra
después de la Pregunta de analisis 4.2.

Para realizar este analisis con la ayuda de la interfase Property Analysis de
Aspen Plus siga los siguientes pasos:

Si aun no se encuentra en el ambiente de simulacién de Aspen o en la
interfase Property Analysis, siga los pasos 1 a 9 de la seccion 3.

Seleccione en Property la propiedad “Presion de vapor para componente puro”,
PL. A continuacioén ingrese las unidades de la temperatura (°C) y el rango
dentro del cual se desea observar la variacion de la presion de vapor:

-200 °C<T<250 °C. Ingrese luego la presion del sistema: 1 atm.

En Components, seleccione el componente para el cual desea realizar el
analisis y haga luego click en la flecha sencilla ”. Si desea analizar todos los
componentes en una sola grafica, haga solo C|ICk en la doble flecha “»”

Froperty Temperature
Property type: Thermodynamic % Units: C V\
Froperty: FL \ (73 List of values
Fhasze: ) Overall range
Liquid Lower: Upper:
Paintz: |41 -
Components Pres&ure
Available components Selected components atm i

NITROGEN N
CARBO-M

AbARAOM q Property method: w
WATER

ACETOME

Save as form Cancel

Tenga presente que esta interfase esta disefada para componente puro y no
para mezcla de componentes, por tanto al seleccionar varios componentes
usted podra establecer una comparacion de la propiedad termodindmica mas
no analizar la mezcla de estos.

Finalmente presione “Go” para que ASPEN muestre la curva de presion de
vapor (en atm) de los componentes puros seleccionados.

Elaborado por:
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PL ws Temperature

2500

2240

2000

1500 1750

PL atrn
1250

1000

N /R T- R - B v R - | R D %= 50 SR [V R S - BT TR
Temperature C

Sugerencia: Para una mejor visualizacion del punto de ebullicion normal para
cada componente, modifique la escala de ambos ejes. Para conocer cémo
realizar esta accion remitase al ANEXO 3: “Lectura de graficos”.

Resuelva en Aspen Plus:

¢ A condiciones estandar (25 °C y 1 atmédsfera de presion) en qué estado se
encuentran los componentes analizados en la Pregunta de analisis 4.17?

Para realizar este analisis, siga el procedimiento en Aspen Plus descrito en la
Pregunta de analisis 4.1.

4.2.1.3. Punto triple y punto critico

Punto triple: Punto caracteristico de cada sustancia en el cual coexisten las tres
fases en equilibrio: Sdlido, liquido y gas. Por ejemplo,

Para el agua: Ppr = 4.58 mmHg y Tpr = 0.01°C

Punto critico: Al calentar un liquido éste va disminuyendo su densidad a la vez que
el gas la aumenta. Ambas densidades comienzan a acercarse hasta que en el
punto critico se igualan.

Elaborado por:
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El punto critico representa la maxima temperatura y la maxima presion a la que
pueden coexistir el gas y el liquido, a partir de este punto las dos fases no se
distinguen y el fluido no es licuable por mas presion que se aplique (Ver Figura 2).
Esta condicion es lo que se conoce como estado super critico.

Para el agua: Tc = 374 °C y Pc = 218 atm

Para una visualizar una fotografia del punto triple, y ver videos
sobre presion de vapor y fotos sobre otras propiedades que
veremos mas adelante, visita las siguientes paginas web:

http://es.wikipedia.org/wiki/Punto triple

http://cwx.prenhall.com/petrucci/medialib/media portfolio/13.html

Paginas web consultadas en junio de 2006

4.2.1.4. Dependencia de la presion de vapor a las condiciones del sistema

El valor de la presién de vapor es independiente de las cantidades de liquido y
vapor presentes y en equilibrio y sélo depende de la temperatura del liquido y de
su naturaleza: A mayor temperatura, mayor presion de vapor y viceversa; y entre
liquidos de naturaleza similar, la presidon de vapor a una temperatura dada es tanto
menor cuanto mayor es el peso molecular del liquido. Esto se explica de manera
sencilla mediante la Figura 3 la cual ilustra a la izquierda lo que es una sustancia
volatil® (alcohol en el licor) con presién de vapor alta y bajo peso molecular, y a la
derecha otra sustancia (aceite) con peso molecular alto y baja presion de vapor.

o ® |
ov . o JELLYRISH
0 Q- b -
-/
=
Liguidos volatiles: Liquidos no volatiles:
Pvaw altaa T, Pvapcr baja a T,

Figura 3. Liquidos volatiles y no volatiles

® La volatilidad es la capacidad de una sustancia de evaporarse a una temperatura y presion
determinadas.
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Resuelva en Aspen Plus:

¢, Cual de los siguientes componentes es mas volatil? Ordénelos en orden de
volatilidad. Responda a partir de la grafica generada en Aspen Plus en la
Pregunta de analisis 4.1.

____Nitrégeno
____Dioxido de Carbono
___Amoniaco
____Agua

___Acetona

Para realizar este analisis, siga el procedimiento en Aspen Plus descrito en la
Pregunta de analisis 4.1.

4.2.2. Potencial quimico, Energia libre de Gibbs y Estabilidad de las
fases

A continuacion se estudiaran brevemente las propiedades potencial quimico y
energia libre de Gibbs, como se relacionan y como definen la estabilidad de las
fases.

4.2.2.1. Energia libre de Gibbs (G) y Potencial quimico (p)

La energia libre de Gibbs, G de un sistema es la porcion de energia disponible
para realizar un trabajo (PV). Esta energia no es aplicable para sistemas en los
que se intercambia materia con el medio ambiente, ni en procesos en donde se
lleven a cabo reacciones quimicas. G depende entonces de la temperatura, la
presion, la naturaleza de las sustancias y de la masa presente en un sistema. (2)

El potencial quimico, u puede considerarse como el potencial para desplazar
materia y es la energia libre de Gibbs por cada mol (n) presente en una fase
determinada (liquido, sélido 6 vapor). A diferencia de la energia libre de Gibbs,
esta propiedad no depende de la cantidad de masa que hay en una fase, por tanto
es posible utilizarla cuando se intercambia materia con el medio ambiente y
cuando se llevan a cabo reacciones quimicas (Esto ya que cuando sucede una
reaccion, cambia la composicidn de las sustancias y por consiguiente cambian las
moles presentes de cada sustancia, pero al no depender pu de la cantidad de
moles, estos procesos no afectan su valor).

Segun lo anterior, L se define matematicamente como:

Elaborado por:
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oG
(anl,,: (41)

Donde:

u: Potencial quimico

G: Energia libre de Gibbs
n: moles

P: Presién

T: Temperatura

4.2.2.2. Estabilidad de fases de sustancias puras

La fase mas estable (que tiene menor tendencia al cambio) es aquella que a una
temperatura dada tiene un potencial quimico menor que las demas fases
presentes (3). Por ejemplo:

Para T<Tns = p®<u<p% 5 Lafase mas estable es la solida.

Para Tre<T<Tp, > p'9<p®® <pu% 5 Lafase mas estable es la liquida.

Para T>T, - p¥®< <™ 5 Lafase mas estable es la gaseosa.
1]

Liguido

Sdélido

as

I

:

I "

A

A

I :

¥ ¥

Tfus Tb T

Figura 4. Estabilidad de las fases

De esta manera, la fase liquida por debajo de la temperatura de fusion es
inestable y tendera a cambiar a la fase mas estable que es la sdlida. En el punto
en el que el potencial quimico de la fase solida se intercepta con el
correspondiente al de la fase liquida, define un punto en el cual ninguna fase tiene
mayor tendencia al cambio sobre la otra. Esto define un punto de equilibrio (por
ejemplo, el agua sdlida tiene la misma tendencia de pasar a agua liquida que el
agua liquida de pasar a agua sodlida, o lo que es lo mismo, los potenciales del
agua liquida y solida son iguales). La temperatura a la que se da esta condicion es

Elaborado por:
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la temperatura de fusion o de congelamiento. Lo mismo ocurre para los
potenciales de las fases liquida y vapor que en su punto de equilibrio definen la
temperatura de ebullicién o condensacion. (4)

Entonces, resumiendo tenemos que la condicion de equilibrio entre las fases, se
da cuando el valor del potencial quimico L; para cada componente i es igual en
cada fase (liquido, solido o vapor) a T y P constantes, es decir:

fase solida __ , fase liquida
Hi = H; (4.2)

A partir de los conceptos estudiados anteriormente y de la construccion en
Aspen Plus de un diagrama G vs. T para el agua, responda:

1) ¢A qué corresponde la temperatura del punto de interseccion entre las dos
lineas?

2) ¢En qué punto estan las fases liquido y gas en equilibrio?

3) ¢Cual fase es estable por encima y por debajo de la temperatura de
ebullicion? Por qué?

Para realizar este analisis siga los siguientes pasos en el simulador Aspen
Plus:

Si aun no se encuentra en la interfase de Property Andlisis, repita los pasos 1 a
9 de la seccion 3.
Luego, en Property seleccione la propiedad G (Energia libre de Gibbs).

A continuacion, ubiquese en Phase y seleccione las opciones: Liquid y Vapor;
luego en Components seleccione Water y adicionelo con la flecha sencilla ().

Elaborado por:
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Ingrese las unidades de la temperatura (°C), el rango: 0 °C<T<250 °C y la
presion: 1 atm. Finalmente presione Go para graficar G (cal/mol) vs.
Temperatura (°C).

iTENGA EN CUENTA!

'_ Dentro de las propiedades termodinamicas que ofrece
« ASPEN PLUS® en la interfase de Properties Analysis no

aparece el Potencial Quimico expresado como p, en cambio

ofrece la propiedad Energia Libre de Gibbs, G.

Sin embargo, si se estudia G para una sola sustancia en una fase
determinada, este valor es equivalente al potencial quimico de esta.

Al presionar Go se generan las siguientes graficas de G vs. Ty DG vs. T
respectivamente:

G vs Temperature

G calfmal
I-STIDUU -56000 -SSIUDUI-54UDU -53000 -52000 -51000 -50000 -42000

i} 1h Qh Sh Ah EID EID TID Eh Bh WdD 11‘0 WﬁD 15‘10 MID 15|D 1éD WT}D Wéﬂ Wéﬂ Qdﬂ 21‘0 22‘0 23“0 211‘0 QéD 25“0
Temperature C

4.2.3. Entalpia de vaporizacion

La entalpia de vaporizacion o calor de vaporizacion, es la cantidad de energia
necesaria para que una mol de un componente en estado liquido que se
encuentra en equilibrio con su vapor a una atmoésfera, pase completamente a la
fase de vapor. Se representa como AH,s y sus unidades en el sistema
internacional son kd/mol. (1)

Para el agua se tiene que:
AH, 4, = 540 call/g
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A partir del concepto de Entalpia de vaporizacion y mediante el uso del
simulador de procesos, responda:

De los componentes de la Pregunta de analisis 4.1 ;Cual es el que mas calor
necesita para pasar a la fase vapor? ;Por qué?

Para realizar este analisis siga los siguientes pasos en Aspen Plus:

Si aun no se encuentra en la interfase de Property Andlisis, repita los pasos 1 a
9 de la seccidn 3.

Luego, en Property seleccione DHVL (Entalpia de vaporizacién para un
componente puro).

Ingrese las unidades de la temperatura (°C), el rango: -150°C<T<400°C vy la
presion: 1 atm. Seleccione los componentes que desea analizar.

Finalmente de click en “Go” para graficar DHVL (cal/mol) vs. Temperatura (°C).

DHYL vs Temperature

12000

COMP 1
COMP 2
coMP3| |
COMP 4|77
COMP

10000

8000

DHYL calimal
G000

4000

2000

S

B e TR (- 1IN R = R R - = /- | R =R = R /=
Temperature G
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Resuelva en Aspen Plus:

1) ¢Por qué el vapor de agua saturada es muy apreciada como fluido de
calentamiento?

2) ¢A qué temperatura en especial corresponden los puntos de inflexion que
se muestran en la grafica anterior?

Sugerencia: Busque en la literatura la temperatura de ebullicion, de fusion y la
temperatura critica de cada un de los compuestos dados. Compare el valor del
punto de inflexién con los datos consultados y saque sus propias conclusiones.

Si desea consultar las temperaturas de referencia en el simulador, remitase a
la seccidn 4.2.5 “Busqueda de propiedades para componente puro”

3) ¢Cual es la entalpia de evaporaciéon a NBP (Normal Boiling Point) para
cada componente?

Nitrogeno:

Diéxido de Carbono:
Amoniaco:

Agua:

Acetona:

®aooTw

Para realizar este analisis, siga el procedimiento en Aspen Plus descrito en la
Pregunta de analisis 4.5.

Elaborado por:
Marcela Posada M.
Natalia Zapata Z. 25



Guia para la comprensién de conceptos fisicoquimicos utilizando ASPEN PLUS®

-

T SABIAS QUE...

Gracias a la entalpia o calor de vaporizacién es que se lleva a
E’/—\)/ cabo eficientemente la respiracion y sudoracién?

« Una de las ventajas del elevado calor de vaporizacion del agua es que
permite a determinados organismos disminuir su temperatura corporal. Esta
refrigeracion se debe a que, para evaporarse, el agua de la piel (por ejemplo,
el sudor) absorbe energia en forma de calor del cuerpo, lo que hace disminuir
la temperatura superficial.

o El agua tiene el calor latente de vaporizacion mas alto de todas las
sustancias conocidas, esto ya que para romper los puentes de hidrégeno que
enlazan las moléculas es necesario suministrar mucha energia, y es ademas
el segundo mas alto de fusion. Esta propiedad se utiliza también en la cocina,
en refrigeracion y en bombas de calor.

4.2.4. Tension superficial

El principal fendbmeno de superficie y del cual se derivan todos los demas se
denomina Tension Superficial, la cual se puede definir como resistencia que
presenta un liquido a la penetracion de su superficie. Este es un fendmeno natural
0 espontaneo que presentan las sustancias cuando estan en una region de
interfase.

La tension superficial se manifiesta por ciertos fendmenos que podemos observar
a simple vista tal como:
« Laforma esférica de las gotas de agua.
« Cuando una cuchilla de afeitar o un alfiler flota sobre la superficie del agua.
« Cuando los insectos se deslizan sobre la superficie del agua sin hundirse.
« Elascenso de un liquido a través de un capilar.
« Cuando se lanza una piedra con el angulo apropiado sobre la superficie de
un lago y ésta no se hunde.

En la Figura 5 se puede visualizar dos de los ejemplos explicados anteriormente.
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Figura 5. Ejemplos de como la tensién superficial se manifiesta en la naturaleza

Para explicar el fendmeno de la tension superficial consideremos un recipiente con
agua expuesto al aire. Todas las moléculas que estan en el interior de la superficie
estan rodeadas completamente por otras moléculas y son, por lo tanto, atraidas en
todas las direcciones con la misma intensidad, por lo cual, tienen sus fuerzas
balanceadas. Pero las que estan sobre la superficie son atraidas exclusivamente
por las moléculas situadas bajo ellas, lo que da lugar a una fuerza resultante que
tiende a llevar las moléculas superficiales hacia el interior de la masa y como
consecuencia a reducir la superficie, la cual se comporta como si estuviese
confinada en el interior de una membrana elastica.

En el fendmeno de la tensién superficial intervienen dos tipos de fuerzas: una es la
fuerza de adhesion, la cual se da entre particulas diferentes, por ejemplo, metal-
liquido y la otra es la fuerza de cohesiéon que se da entre particulas iguales, por
ejemplo, liquido-liquido.

—>

PRl
P

' ¢

Figura 6. Fuerzas no compensadas sobre las moléculas superficiales de un liquido

La tensién superficial se puede definir como la fuerza por unidad de longitud que
se debe ejercer sobre la superficie de un liquido para evitar la disminuciéon de su
area superficial y se expresa como:

f
= 4.3
o (4.3)
Donde:
o = Tension superficial
f = Fuerza
| = Longitud
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Las unidades de tensién superficial son: dinas*cm™ o Newton(N)*m™.

La tension superficial en la mayoria de los liquidos disminuye al aumentar la
temperatura, ya que las fuerzas de cohesion disminuyen al aumentar la agitacion
térmica. La influencia del medio exterior se debe a que las moléculas del medio
ejercen acciones atractivas sobre las moléculas situadas en la superficie del
liquido, contrarrestando las acciones de las moléculas del liquido. (5)

Dado que las fuerzas intermoleculares de atraccion entre moléculas de agua se
deben a los enlaces de hidrégeno y éstos representan una alta energia, la tension
superficial del agua es mayor que la de muchos otros liquidos. (6)

Para conocer mas acerca de este interesante tema puede visitar
la siguiente pagina web:

http://citt.ufl.edu/Marcela/Sepulveda/html/tension.htm

Paginas web consultadas en junio de 2006

A continuacion se reforzara los conceptos estudiados anteriormente mediante el
uso del simulador ASPEN PLUS®. Para esto, se plantean las siguientes preguntas
de analisis disefladas para los componentes introducidos al simulador en la
pregunta de analisis 4.1.

Encuentre:

1) En el rango de Temperatura de 0 a 200°C. ;Cdmo explica el valor de la
tension superficial del nitrégeno (N2) que se muestra en la grafica?

2) ¢Qué sucede con la tension superficial en el punto critico?

Sugerencia: Para responder esta pregunta de analisis, realice una grafica
tension superficial vs. Temperatura, teniendo en cuenta a qué rango de
temperatura debe trabajar si tiene la siguiente informacion:
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| Compuesto || Temperatura critica (°C) |
| Agua I 374.2 |
| Acetona I 235 |
| Amoniaco I 132.5 |
| Diéxido de Carbono || 31 |

Fuente: The Properties of Gases and Liquids, 3rd Edition", by
Reid, Prausnitz and Sherwood, McGraw Hill, 1977.

Para realizar este analisis siga los siguientes pasos en Aspen Plus:

Si aun no se encuentra en la interfase de Property Andlisis, repita los pasos 1 a
9 de la seccidn 3.

Luego, en Property—Property Type seleccione Transport (Propiedades de
transporte o lo que en el curriculo de Fisicoquimica se conoce como
fendmenos de superficie). A continuacién seleccione la propiedad SIGMA
(Tension superficial, ). Ingrese las unidades de la temperatura (°C), el rango:
0 °C<T<200 °C, la presiéon: 1 atm y seleccione los componentes a analizar.

Por ultimo de click en “Go” para graficar ¢ (dinas/cm) vs. Temperatura (°C).

SIGMA vs Temperature

0 n ] T0 s o0 0 120 o T80 =0
Temperature C
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Si desea conocer cdmo ASPEN PLUS ® realiza los célculos de
& tension superficial y otros calculos siga la siguiente ruta:

En la barra de menu vaya a help y seleccione help topics, luego

busque la pestafia Search y escriba el nombre del tema que esté

buscando, en este caso escriba Surface y sefale en el cuadro
de abajo Surface Tension. En la ventana contigua se explica el modelo
utilizado para calcular la Tension superficial.

Esta ayuda es de gran utilidad ya que explica qué métodos utiliza el simulador
para realizar los calculos y de este modo, el usuario no vea el simulador como
“caja negra” en la que no se sabe qué ecuaciones utilizo.

- APrSystem Help
Archivo Edicion Marcador Opciones Search  Ayuda

| Temas dedpuda _ Auss |

0 Ca Indes B4 Search . : :
A2 Contris | €, Inder ent I Hakim-Steinberg-Stiel /DIPPR/PPDS /1
1. Type the word[s] you wish to find. ISurface RSB sIY

-

- The &spen Physical Property System has several submodels for calculating
< e e W I nanow e liquid tension. It uses parameter TRNSWT/S to determine which

g;rlface = submodel is used. See Pure Component Temperature-Dependent Properties
S for details,
If TRNSWT/5 is This equation is used And this parameter is

“1 used

0 Hakim-Steinberg-Stiel -
_"l 106 DIPPR SIGDIP
301 PPDS SIGPDS

3. Choase topic to display. 401 IK-CAPE polynomial SIGPO
Hakim-Steinberg-5hiel/DIPPR/PPDS 428 equation

Table 4.5 Transport Properties
Hakim-Steinberg-Stiel

The Hakim-Steinberg-Stiel equation is:

“ _ 460104x107 AT, (1T
oy =4 2107 Pa T3 Cn o0

Where:
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4.2.5. Busqueda de propiedades para componente puro

Aspen Plus dispone de una amplia base de datos termodinamicos (Databanks) a
partir del cual el simulador realiza los calculos internamente cuando se corre una
simulacion. Esta base de datos resulta muy util para consultar ciertas propiedades
para varios componentes. A continuacion se explica cdmo hacer uso de esta
herramienta.

4.2.5.1. Busqueda basica

Una forma de comprobar facilmente algunos datos basicos para varias sustancias
como peso molecular o punto de ebullicion es la siguiente:

Dirijase a la carpeta Components ubicada en el Data Browser, haga click en Find,
escriba el nombre del componente y oprima Find now o simplemente “Enter”.

Name or Formula bdvanced
Component name of formula: 418
Match altemate names
[] Match only components beginning with this sting
Databank
Double click on component to add to list
Component name | Formula Altemate name Databank MW B -
NITROUS-DXIDE N2D FACTITIOUS &R PURE13 440128 1¢
AR REFRIGERANT 729 PURE13 26.96 7t
OIOCTYLSODTON-. C20H37NED7S ARUWE T UES PORETS 3350
TETRAIRON-NITRI... FE4N INORGANIC 237.395
TETRAIRON-NITRI.. FE4M:A INODRGANMIC  237.395
TETRAIROMN-MITRI... FE4MN:B INDRGANIC 237395
< >\
Add
Matches found : 6

Si observa los datos junto al nombre del componente mediante la barra de
desplazamiento, encontrara que para cada uno figura la formula, el nombre
alternativo, el peso molecular (MW), el punto de ebullicion normal (BP), el numero
de CAS*y la clase de componente.

* El nimero registrado CAS, Chemical Abstracts Service, es una identificacion numérica tnica que
asigna la Sociedad Quimica Americana para compuestos quimicos, polimeros, secuencias
biolégicas, preparados y aleaciones que han sido descritos en la literatura. Definicion adaptada de
Wikipedia. La Enciclopedia Libre. http://es.wikipedia.org.
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4.2.5.2. Busqueda alterna de propiedades

Otra forma de comprobar ciertos valores para varios componentes es la siguiente:

Cierre primero las ventanas del Properties Analysis y dirijase al Data Browser,
haga click en Components, y luego en el boton inferior derecho “Review” para abrir
la ventana que se muestra a continuacion:

Jlnpul l

Fure component zcalar parameters

Parameters Unitg Data |Component Campaonent Compahent Component Component Component
2t [WTROGEN » | C2RBO01 |~ [ aMMONIa v |waTER  w|[ACETONE v

GO 1 1033000000 [1.292000000 [.9A00000000  [1.400000000 | 2336000000 -
GMUGR 1 1041530000 |1.298620000 | 9096900000 | 59200000000 | 2573500000

HCOM cal/mol 1 -7BE73 54543 -3.9624534E 45

MUP debye 1 0o 0.0 1468925491 |1.849723721 2881012036

bt/ 1 2811342000 4400980000 |17.03056000  |18.01528000  |SE.08004000

OMEGA 1 IFFNGO00 | 2236210000 | 2526080000 | 3448610000 | 3065270000

PC atm 1 JIGRRIN07 | F2OR4RA47E  |111.3249445 | 217.6GROZEE | 4639526277

RGYR meter 1 54710000E-11 | 1.0400000E-10 |2.5330000E-11 |E.1500000E-11 |2 74E0000E-10

RKTZRA 1 2899700000 | 2725R00000 | 246R900000 | 2431720000 | 2446800000

30258 cal/malk 1 45 7EROZ341 | B0.IE959014  |E9.70108436 122 2496178

56 1 3000000000 | 3000000000 | 3000000000 |1.000000000 | 7860000000

TB K 1 7734400000 (1947000000 |239.7200000 3731600000 | 3294400000

Tt R 1 1469500000 | 31.06000000 |1325000000  |372.9800000  |235.0500000

WB ca/mal 1 3467230000 | 3501890000 |24.98010000  |18.83080000 | 7746530000

WC co/mal 1 89.21000000  |94.00000000 |72.47000000 |55.94780000  |209.0000000

WLSTD ca/mal 1 53IG57A0000  |5355780000 |5355780000  |18.05000000 | 7399620000

ZC 1 .2890000000 | 2740000000  |.2420000000 |.2290000000 | 2230000000

_)K b

Criical temperatie._) g A| seleccionar un simbolo puede saber mediante la
leyenda inferior qué propiedad es.

En esta ventana encontrara varias propiedades de su interés tales como:

v Peso molecular (MW)

Densidad (RHOM)

Temperatura de ebullicién normal (TB)
Temperatura de fusion (TFP)
Temperatura critica (TC)

Presion Critica (PC)

Entalpia de vaporizacion (DHVLB)

NN NN

Entre otros datos y factores termodinamicos.
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4.3. EJERCICIOS PROPUESTOS

Construya en Aspen Plus la grafica que considere adecuada para responder las
siguientes preguntas:

1)

2)

4)

Intente resolver las preguntas 1 a 6 abordadas en la seccion 4.2 para otros
componentes. (Ver ANEXO 2)

Por medio de una grafica de Presion de vapor vs. Temperatura generada
en Aspen Plus, explique la solucion a las siguientes preguntas:

a. ¢Por encima de qué presion se encuentra el didéxido de carbono
inyectado a una botella de gaseosa que se encuentra almacenada a
25°C?

b. El didxido de carbono es utilizado para efectos de humo y niebla en
obras de teatro y discotecas. ¢ Por encima de qué temperatura se
encuentra este componente si la presién atmosférica es de 640 mm
Hg?

¢, Por qué el amoniaco es comunmente utilizado como refrigerante?
A cuanto herviria el agua en:

a) Una olla de presion comun que tiene una presibn maxima de
operacion de 1.4 bar (1.382 atm).

b) La cima del monte Everest en la cual la presion es de 0.3 bar (0.296
atm).

Resuelva la Pregunta de analisis 4.4 para los siguientes componentes:

a) Acetona

b) Amoniaco
c) Etanol

d) Benceno

El valor de la tension superficial depende como ya se habia dicho de las
fuerzas intermoleculares en el seno del liquido. Asi, cuanto mayor sean las
fuerzas de cohesion del liquido mayor sera su tension superficial. Grafique
en ASPEN PLUS tension superficial vs. temperatura para el hexano, el
agua y el mercurio. De Ilos compuestos graficados, explique
especificamente por qué unos tienen mayor o menor tension superficial que
otros. (Clave: piense en el tipo de enlaces y fuerzas moleculares que cada
uno de los tres compuestos tiene).
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5. SISTEMAS DE DOS COMPONENTES

5.1. OBJETIVO ESPECIFICO

e Aprender a realizar diagramas binarios en ASPEN PLUS® para comprender
el comportamiento de estas mezclas, asi como visualizar sus azeotropos.

5.2. ALGUNOS CONCEPTOS FUNDAMENTALES Y SU APLICACION EN
ASPEN

A continuacion se desarrolla la guia practica para la construccién de diagramas de
fase para sistemas binarios y su analisis, mediante el uso del simulador ASPEN
PLUS®

5.2.1. Sistema en equilibrio

Cuando se dice que un sistema se encuentra en equilibrio, nos referimos al estado
en el cual no se registran cambios en sus propiedades fisicas o quimicas con el
transcurso del tiempo. Un sistema fisico conformado por una o varias sustancias
gue no reaccionan entre si, presentes en diferentes fases, puede alcanzar un
estado de equilibrio, en el que la cantidad (peso o moles) de cada fase permanece
constante en el tiempo. (1)

5.2.2. Regla de las fases de Gibbs

La regla de las fases de Gibbs nos indica el numero de variables independientes
que se deben especificar para describir la condicién de un sistema aislado. A
continuacion se enumeran las suposiciones a tener en cuenta:

Primero supondremos que el sistema se encuentra en equilibrio, entonces la
temperatura del sistema y la presiéon del sistema es igual para todos los
componentes.

T

=T T T (5.1)

comp 2 = comp3 == list

P _p P (5.2)

comp3 — 7T Fsist

comp,1

P

comp,1 comp 2

Las temperaturas y presiones que experimentan todas las fases son las mismas:
T...=T (5.3)

fase1 fase2 —

P

fasel — P ( 54 )

fase 2 —

Lo expresado en las ecuaciones (5.3) y (5.4) no significa que las presiones
parciales de los componentes individuales del gas sean las mismas. Significa que
cada componente del sistema, incluso los componentes gaseosos, se encuentran
sujetos a la misma presion del sistema.
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Otra suposicion importante a tener en cuenta es que el sistema es isocérico' y que
se conoce la cantidad de materia con que se esta trabajando.

Una vez entendido lo anterior, podemos responder la siguiente pregunta ;Cuantos
grados de libertad se deben especificar para conocer el estado de un sistema en
equilibrio?

Si tenemos C componentes y P numero de fases. Para describir las cantidades
relativas (como las fracciones molares) de los componentes, se debe especificar
C - 1 (la fraccion de un componente se puede determinar restando). Ya que la fase
de cada componente debe especificarse tenemos (C - 1) * P valores. Por ultimo es
necesario especificar la temperatura y la presion, asi tenemos un total de (C - 1) *
P + 2 valores que necesitamos especificar para describir nuestro sistema.

Sin embargo, si el sistema se encuentra en equilibrio, los potenciales quimicos de
las diferentes fases de cada componente deben ser iguales. Es decir:

Hisol = Hajig = Mi,gas = = My otrafase (5.5)

Esta expresion debe cumplirse para cada componente. Esto significa que
podemos eliminar P - 1 valores para cada componente C, para tener un total de
(P - 1) * C valores. La cantidad de valores que quedan representan los grados de
libertad:

F=(C-1)*P+2*(P-1)*C (5.6)
F=c-p+2 (57)

La ecuacion (5.7) es la conocida Regla de Fases de Gibbs (2).

Resumiendo tenemos que los grados de libertad F (el numero de
valores que se deben especificar para definir el sistema) esta
\ZQ/ dado por la ecuacion (5.7), donde:

C = Numero de componentes que conforman el sistema
P= Numero de fases presentes en el sistema.

Esta es una de las reglas mas importantes y de uso mas comun, recuerda
aplicarla cada vez que te enfrentes a solucionar un problema.

! Sistema Isocérico: Sistema en el cual el volumen se mantiene constante.
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Responda

Para un sistema en equilibrio de Oxigeno — Nitrégeno. ;Cuantos grados de
libertad se necesitan para especificar el sistema? Tenga en cuenta que a
temperatura ambiente el oxigeno y el nitrdgeno se encuentran en fase
gaseosa. (Utilice la ecuacion 5.7)

F=

¢, Cuales son los grados de libertad que deben especificarse?

Los grados de libertad son muy importantes cuando se esta
trabajando con simuladores de proceso, porque para que el

software realice los calculos se deben definir todos los grados de
libertad para especificar el sistema.

5.2.3. Diagramas de Fase para Sistemas Binarios

Para sistemas binarios, los diagramas de fases muestran en qué fase se
encontraran las diferentes sustancias segun su concentracion y la temperatura del
sistema a presidn constante, o segun composicion y la presion del sistema a
temperatura constante. (1)

5.2.3.1. Diagrama P-x

En la Figura 7 se muestra el diagrama a temperatura constante, la region liquida
esta en la parte superior del diagrama, puesto que a altas presiones la fase liquida
es estable. La curva superior describe la composicion del liquido, y la inferior la del
vapor.
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P
) Pvap,1

Pd

Pc
Pb !
Pvap,2 E E
Vapor |

0 x (1) 20, 1

X1

Figura 7. Diagrama P-x. Cambio isotérmico de la presiéon, con comportamiento ideal

Los puntos en la region coloreada describen estados en los cuales coexisten en
equilibrio liquido y vapor. La linea de unién (/ — v) en la region liquido-vapor
comunica la composicion del vapor y la del liquido que coexisten a esa presion
determinada.

En el punto e el sistema es completamente liquido y permanece asi hasta que, al
reducirse la presion, alcanza el punto d. En este punto aparece la primera sefial
de vapor, tenga en cuenta que en éste punto la composicién del vapor es mucho
mas rica en el componente 1 que el liquido, esto se da por que el componente 1
es mas volatil. Al disminuir mas la presion, encontramos el punto ¢, aqui el liquido
tiene una composicién de x y el vapor de y. Una mayor reduccion de la presion
desplaza el estado al punto b, donde desaparece el ultimo vestigio de liquido. En
el punto a, el sistema es todo vapor. (3)

El sistema descrito es para una solucion ideal que se comporta segun la ley de
Raoult. Si las desviaciones del comportamiento ideal no son muy grandes, la
figura sera casi la misma, excepto que la curva de composicion del liquido no es
una linea recta. La interpretacion es la misma que la empleada para la solucién
ideal. En la Figura 8 el mismo diagrama P-x, con los mismos puntos, pero con un
comportamiento real.
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Liquido
w Pvap,1

Pd

Pc /

. i

|

Ei

Pvap,2 £

Figura 8. Diagrama P-x. Cambio isotérmico de la presién, con comportamiento real

5.2.3.2. Diagrama T-x

Los principios aplicados al diagrama P-x pueden aplicarse de forma muy similar al
diagrama T-x.

En la jError! No se encuentra el origen de la referencia. se muestra el diagrama
a una presion constante y las temperaturas de ebulliciéon en funcién de las
composiciones para una solucién binaria. Ni la curva de liquido ni la de vapor son
lineas rectas.

El componente 1 tiene la Presidon de vapor mas alta y por lo tanto, su temperatura
de ebullicion es menor.

La region liquida esta en la parte inferior del diagrama, ya que a una presion
constante, el liquido es estable a bajas temperaturas. La curva inferior describe la
composicion del liquido, y la superior |la del vapor.
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Thba

0 x(l) y(9) 1
X1

Figura 9 Diagrama T-x. Cambio isobarico de la Temperatura

Los puntos en la region superior del diagrama son estados gaseosos, y los de la
parte inferior son estados liquidos. Los puntos en la region media describen
estados en los cuales coexisten en equilibrio liquido vapor. La linea de union (/ - v)
en la region liquido-vapor comunica la composicion del vapor y la del liquido que
coexisten a esa temperatura.

En el punto e el sistema es completamente liquido; al subir la temperatura, el
sistema permanece totalmente liquido hasta alcanzar el punto d. A Td aparece la
primera sefal de de vapor con la composicion y. El vapor es mucho mas rico que
el liquido en componente 1, el de mas baja temperatura de ebullicion. Este hecho
constituye la base para la separacion de mezclas volatiles por destilacion.
Conforme la temperatura aumenta, el estado se desplaza al punto ¢, el numero
relativo de moles de liquido y vapor presentes esta dado por la relacién (¢ - v) (c -
I). Si la temperatura aumenta aun mas, en el punto b desaparece el ultimo vestigio
de liquido de composicion x. En el punto a, el sistema es todo vapor. (4)
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- Es facil confundir las regiones de liquido y vapor cuando se esta
. estudiando ya sea diagramas T-x o P-x. Para distinguir las
regiones de liquido y vapor sélo se debe tener un poco de
= sentido comun, el liquido es estable a bajas temperaturas, parte
g, inferior del diagrama T-x, y a altas presiones, parte superior del
diagrama P-x.

Responda las siguientes preguntas:

Para la mezcla Oxigeno — Nitrogeno a 1 atmdsfera de presidn construya el
diagrama T-x. Utilice como método termodinamico NRTL. (Ver ANEXO 1 para
conocer mas acerca de los modelos termodinamicos)

1) La composicion de cada fase a 80 Ky a 88 K.

2) A qué temperatura la fase vapor es 79% de N2 y 21% de O2

3) A qué temperatura la fase liquida es 30% de N2 'y 70% de O2

Para responder las preguntas anteriores siga el siguiente procedimiento en
ASPEN PLUS:

De la seccion 3.3, por favor realice los pasos 10 a 14. Cuando ya se encuentre
en la ventana de Binary Analysis, para realizar el diagrama binario
Temperatura vs. Composicion seleccione en Analysis Type:T xy.
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Analysis type: | Tuy
Components
Component 1: 02
Component 22 | N2

Composthions

Basis: Mole fraction

Component N2
() List of values

L]

(& Overall range
Lower: 1}
Upper: 1
Points: r

L

(=D

fakd phases

vv\ %=

Pressure
Units: atm v
(5) List of values

I‘I

) Dverall range

Property options
Property method:

Henry components:
Chermistry 1D:

£ 1€ ]<)<

Simulation approach:

N ————

En esta ventana usted puede escoger si los resultados se generan en base
molar o masica y a qué presion desea realizar el analisis. Para este caso
trabaje a 1 atm y en base molar. Finalmente, para generar el diagrama de click
en Go. A continuacion ASPEN realiza los calculos para el diagrama T-x. Al
hacer click dentro de la gréfica, el cursor muestra las coordenadas.

Temperature C

T-ny for N2/02

1 H 1 1 H 1 H
045 056 055 0B 0Bs 07 075 08 08 0% 085 1
Liguid™/apor Molefrac M2

Sugerencia: Ademas de la grafica, se puede ver la tabla con los resultados
numéricos. Para observar estos resultados, dirijase a las pestafias en la parte
inferior de la ventana donde encontrara las diferentes ventanas en las que ha
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trabajado. Haga click en la pestafa Binary Analysis Results que contiene la
tabla de resultados.

Binaty analysis results

PRES MOLEFRAC TOTAL TOTAL TOTAL LiguiD

N2 TEMP VL KVL GAMMA
02 N2 02
v ~

T_ﬂ_ 162,345 3618543 il A
Wi 10.025 1163 5568 3433548 il

1 0.05 11841401 3263711 i

i 0.075 1184 6938 3106651 i

i 01 1852337 2962074 il

1 0.125 -185,7448 2828398 1

i 015 [186.2343 2.704575 i

U 0175 -186.7037 2589673 U

1 0.2 1871541 2 482861 i

1 0225 1875865 23834 i

1 I0.25 11880022 2.230629 1

1 0,275 185,402 2 203958 il

1 03 88,7868 2046855 i

1 0325 1891575 1975522 i

1 035 1835149 1.908476 il

1 ars 89 8597 1845372 i v

< >

[Potwead| | Close |

DataBro.. |  Binary Anal.. erymyi T@ZF

2 Tenga siempre presente que los diagramas generados por

ASPEN, presentan un comportamiento real, por tanto en el
diagrama P-x la linea del liquido siempre, aparecera curva.

En las siguientes figuras se muestran ejemplos de los diferentes diagramas
binarios liquido—vapor que podemos encontrar. La Figura 10a es una mezcla
simple e ideal igual al ejercicio que acabamos de realizar, la Figura 10b es una
mezcla azeotrépica de punto de ebullicibn maximo y la Figura 10c es una mezcla
azeotropica de punto de ebullicidn minimo.
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T T
T b de la mezcla Vapor

azeotropica def - - -
ebullicién maximal

T1p------ L+V3’

Liquido

i
Liquido ! Tor
: Tb,z Composicion :
: roontpien \
0 x() Y 1 0 X1 1
a) b)
T
Toa

Tb,2

T b de la mezcla|
azeotrdpica def """
ebullicion maxima| Composicién

de la mezcla LI'qUIdO
azeotrdpica \

0

Figura 10. Diagramas binarios Liquido — Vapor

5.2.3.3. Mezclas Azeotrépicas

Las mezclas azeotropicas (del griego hervir sin cambio) presentan una
caracteristica especial: a cierta composicion, llamada composicion azeotrdpica,
ebullen a temperatura constante (°T azeotrdpica), de manera que tanto la fase
liquida como la fase vapor presentan la misma composicion durante todo el
proceso, comportandose la mezcla como si fuera una sustancia pura. (1)

Si se construye un diagrama P-x para una mezcla azeotrépica se observa un
comportamiento similar, donde a cierta composicion tanto la fase liquida y la
gaseosa ebullen a una presion constante.
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Responda

Para el sistema Etanol-Benceno a temperatura ambiente (25°C) responda las
siguientes preguntas.

1) ¢ Cual es la presién de vapor del benceno?

2) ¢ Cual es la presion de vapor del etanol?

3) ¢ Cual es el % en peso del azedtropo a temperatura ambiente?

Sugerencia: Construya el diagrama P-x. Recuerde que en la ventana donde
esta especificando las condiciones del sistema, en Analysis Type escoja la
opcion Pxy.

Un azedtropo, puede hervir a una temperatura superior, intermedia o inferior a la
de los constituyentes de la mezcla, permaneciendo el liquido con la misma
composicion inicial, al igual que el vapor, por lo que no es posible separarlos por
destilacion simple.

Seleccion mdltiple

Si se quiere obtener metanol puro mediante la destilacion fraccionada de una
solucion de CCL4-CH30H. ;Cuanto debe contener la solucion inicial?

Sugerencia: Para escoger la respuesta correcta construya en ASPEN el
diagrama T-x para el sistema que se desea destilar a 1 atmdsfera de presion y
utilizando como paquete termodinamico Wilson.

a) mas de 79.44% peso de CCL4

b) menos de 79.44% peso de CCL4

c) Exactamente 79.44% peso de CCL4
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Justifique su respuesta:

El azedtropo que hierve a una temperatura maxima se llama azeodtropo de
ebullicibn maxima y el que lo hace a una temperatura minima se llama azedtropo
de ebullicibn minima. Ambos tipos de azedtropos presentan una caracteristica
comun, que la composicion de la fase liquida y vapor en equilibrio liquido-vapor es
idéntica en el punto donde se forma el azeotropo. Los sistemas azeotrépicos de
ebullicién minima son mas frecuentes que los de ebullicion maxima. (5)

Responda

¢ Qué uso industrial puede tener un azedétropo de ebullicibn minima?

Sugerencia: Construya en el simulador el diagrama T-x para el sistema descrito
en la pregunta 5.4. Con el diagrama anote la temperatura de ebullicién de cada
componente y del azedétropo. Analice los beneficios puede traer una mezcla
que tenga un punto de ebullicibn menor que los compuestos que la componen.
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5.3. EJERCICIOS PROPUESTOS

1) Construya los diagramas T-x utilizando ASPEN PLUS® para cada uno de
los sistemas dados y complete la informacion de la Tabla 1y la
2) Tabla 2.
(Ver jError! No se encuentra el origen de la referencia. para conocer
mas acerca de los métodos termodinamicos).

Tabla 1. Azeétropos con punto de ebullicion minimo a 1 atm de presion

Comb 1 Tb Comb 2 Th Azeobtropo Th Modelo
P (°C) P (°C) % peso de 1 (°C) Termodinamico
Agua Etanol .
(H,0) 100 (CoHsO) 78,3 Wilson
Tetracloruro Metanol
de carbono 76,64 (CH,O) 64,7 Wilson
(CCly) 4
Disulfuro de Acetona
carbono 46,25 (CsHeO) 56,15 Wilson
(CS») e
Cloroformo Metanol .
(CHCLs) 61,2 (CH,0) 64,7 Wilson
Agua Isopropanol .
(H,0) 100 (CsHsO) 82,5 Wilson
Disulfuro de Yodometano
carbono 46,25 42,55 Wilson
(CS2) (CHsh
Etanol Benceno .
(CoHs0) 78,3 (CeHo) 80,1 Wilson

Tabla 2. Azeé6tropos con punto de ebullicion maximo a 1 atm de presion

Comp 1 Tb Comp 2 Tb Azeétropo % Tb Modelo
P (°C) P (°C) peso de 1 (°C) || Termodinamico
Cloroformo Acetona .
(CHCLs) 61,2 (CsHsO) 56,15 Wilson
Fenol Anilina .
(CeHeO) 182,2 (CoHaN) 184,35 Unifac
Cloroformo Acetato de
61,2 metilo 57 Wilson
(CHCL,)
(C3Hs0,)
Elaborado por:

Marcela Posada M.
Natalia Zapata Z. 47



Guia de aplicaciones de conceptos fisicoquimicos en ASPEN PLUS®

3) Para el sistema ACETONA-CLOROFORMO realice el diagrama en
equilibrioa 1, 2 y 3 atm.

Para realizar el diagrama a varias presiones tenga en cuenta el siguiente
procedimiento:

« De la seccion 3.3 realice los pasos 10 A 14

« Enla ventana de Binary Analysis, escoja:
Analisys type: Txy
Basis: mass fraction
Overall range: Lower: 1, Upper: 3, Increments: 1

« Click en Go
Analysiz type | Tay VV\ Valid phases
w
Components
Companent 1; ACETOME w Frezsune
Component 2; CHLOR-O1 w Units; atm w
7 List of walues
Compositions | | |
B asis: M ass fraction =
(¥ Overal range
Component: | ACETOME b
() List of values LDWE':© Upper ©
() Overall range Property options
Lowwer:; 0 Froperty method: w
Upper:; 1 Henry components: w
Paintz: 1 — Chernistiy 10 ~
Simulation approach: w
[ Save bz Form I l Gq\ I [ Cancel ]

De los resultados obtenidos responda las siguientes preguntas:

« Explique el comportamiento de los diagramas a las diferentes
presiones.

o ¢A qué % de peso se desplaza el azebtropo para el componente 1?
(Explore la ventana de binary analisys results, donde se encuentra
reportados los resultados tabulados o trate con “Zoom” de visualizar
el azedtropo. Para esto, acuda al ANEXO 2.
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« ¢Como ingeniero de procesos qué beneficios encuentra en aumentar
la presion de mezclas con azeotropo?

4) En el laboratorio el uso de la cristaleria para cada practica es alto. El
proceso de limpieza consiste en lavarlas, enjuagarlas y sacarlas al
ambiente. Se desea minimizar el tiempo de secado, un ingeniero de
procesos propone enjuagar las piezas con una solucién Agua-Acetona.
¢ Por qué se puede utilizar esta solucion?

Sugerencia:

Tenga en cuenta los puntos de ebullicion del agua y de la acetona, asi
como la temperatura del azeétropo que forma esta mezcla.

Realice el diagrama de equilibrio liquido — vapor en ASPEN para que pueda
visualizar los valores mas facilmente.
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ANEXO 1. MODELOS TERMODINAMICOS UTILIZADOS EN ESTA GUIA

El paquete termodinamico es un conjunto de ecuaciones y modelos que le permite
al simulador calcular diferentes propiedades de un sistema. Cada método
termodinamico esta disefiado para ciertos tipos de sistemas, componentes y
condiciones, por tanto es importante conocer cuales son los criterios de
escogencia de cada uno de ellos, porque de esta decision depende la confiabilidad
de los datos que el simulador calcula.

En esta guia no se entrara en el detalle del manejo de las ecuaciones de cada
modelo, sélo en los criterios de seleccion.

En la Tabla 3 se encuentra un listado de las caracteristicas mas importantes de los
modelos termodinamicos aqui utilizados.

Tabla 3. Caracteristicas mas importantes de los modelos termodinamicos’

CARACTERISTICA \ MODELO TERMODINAMICO \
| NRTL || WILSON | UNIQUAC | UNIFAC |
Modelo de coeficientes de actividad X X X X
Utiliza la ley de los gases ideales para
X X X
modelar la fase vapor.
Se debe trabajar a bajas presiones
X X X
(menores de 10 bar)
Rango de temperatura entre 20 y150°C X
Predice el equilibrio liquido-vapor X X X X
Predice el equilibrio liquido-liquido X X X
Predipe el chportamignto de X X X X
soluciones liquidas no ideales
Se puede trabajar con componentes X X X X
polares y no polares
No se puede trabajar con compuestos
o X X X X
cerca de su temperatura critica

Para profundizar en este tema se sugiere leer las ayudas al usuario que ASPEN
PLUS® posee y libros de Termodinamica.

' Descripcion adaptada de la ayuda al usuario proporcionada por ASPEN PLUS ®
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ASPEN PLUS ® posee una ayuda muy buena para guiarte en la
escogencia de los modelos termodinamicos segun los
componentes y sistema quimico que posea.

Busca en la ventana donde se elige el modelo termodinamico este simbolo

y sigue las instrucciones que ASPEN indique.
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ANEXO 2. ;COMO ADICIONAR O ELIMINAR COMPONENTES?

Agregar componentes

Si desea agregar mas componentes, solo debe dar click en la primera pestafa
inferior (o en W) que lo lleva de nuevo al Data Browser en donde por
Components puede adicionarlos.

Paso 1

1) Cierre la ventana “Pure Component Properties Analysis” y dirijjase mediante
la primera pestafia inferior al Data Browser.

2) Seleccione Components.
3) A continuacion de click en Find para adicionar los componentes deseados.
4) Click en Next hasta aparecer el siguiente cuadro de dialogo:

Required Properties Input Complete _|

Go to the Nest required step, or supply
additional properties information.
(%) Go to Mext required input step
() Madify required property specifications
O Enter property parameters
() Ertter raw property data

[ Ok ] [ 4Cancel ]

7

Oprima Cancel.

5) Una vez realizada esta accion ingrese nuevamente al modo de Pure
components: “Tools—Analysis—Property—Pure...”
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B Guia de Fcogea - componente puro - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE - [Components - Data Browser]

:|F\Ie Edit Wiew Data Togls Run Plab  Library window Help o | B
k‘é fd &% & e N> E b W T O @ | m
'@ Companents | & i_tjl & <« !AII :} » e € 'N‘)
(¥ Setun Selection| Peticleum | Nonconvertionsl | Databanks 7
W —speris mnsz Define components
(] Assayfelend Companent ID Type Component name: Foirnula
) LiteEnd Prope fies Conventional  [NITROGEN M2
Fetro Characterization 4
) Pseudocomponents CaRBO-01 Canventional  |CARBON-DIOxIDE|COZ
) Attr-Comps EMONIA Caorwentional — [AMMONIA H3M
;Do eqnps ATER Convertional [WATER RE
3 Moisture Comps
UNIFAC Groups BCETOME Corventional  [ACETONE CIHEO1

]
=[] Propertiss *
3 Specifications
(M Property Methods
- Estimatian

a

(V] Molecular Structure
B (M Parameters
L £ Data

M Analysis

] PropSets
(] Advanced

D CAPE-OPEN Packages
(7 Reactions
(21 Flowshesting Gptions
(£ Results Summary

e

°

[ Fnd | [ElecWiad | [UserDefined| | Reorder | [ Peview

Component D, If data are to be retieved from databanks, enter either Component Name or Formula, See Help.

Input Complete:

Components. J Pure Compo. ] Pure Compo I PL ve Temp.

Eliminar componentes

Para eliminar un componente, basta con seleccionar en el recuadro “Define
components” la fila del componente que desea eliminar, dar click derecho y luego
click en “Delete Row”.
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ANEXO 3. LECTURA DE GRAFICOS

Para visualizar mas facilmente los graficos y poder realizar lecturas de datos mas
precisas, modifique la escala de ambos ejes de la siguiente forma:
i. Dé click derecho en cada eje y click en Edit...
ii. En Axis Range introduzca el rango de valores que desea visualizar, por
ejemplo:
Plot Axis Scale Setting &|

Coordinate | Fort

Soale
® Linear OLlog O lnverse O Probability

Grid Interval | [ Lack Grid

Auis Flange l U‘ >Q_D)‘

ValugRange  [0.002%8522 | [248302 |

[ ariable descends ultiplier |
Reset axiz range to data

[ Aceptar l [ Cancelal] [ Aplicar

iii. Presione Aplicary luego en Aceptar
Asi mismo, puede modificar los colores de las lineas, el tipo, la forma de la flecha,
etc., dando doble click en cada linea.

Otra forma de modificar los graficos es dando click derecho en cualquier parte de
la grafica y luego click en Properties:

Propiedades de PfsPlot 2004.1 Control

Attibute | Legend | AwisMap | Label | Axis | Grid | Font
Yariables Color  Marker  Line type
(1) =—z—rall) A | |none A S
[2) —C—rull] Al < ml------- T
o — —
<> — |- - — -
2 e
- —
|| 5| m—
I Aceptar l [ Cancelar ]

Explore las diferentes pestafias para personalizar las graficas. En la pestafa Axis
usted encontrara que puede modificar la escala de la grafica.
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ZOOM

Otra forma de visualizar mas facilmente los puntos es realizando un zoom a
alguna area especifica del grafico:

Paso 1
Con el puntero del Mouse, dibuje el area de interés del grafico presione el botén
derecho del mouse. Luego de click en Zomm In.

PL ws Temperature

2500

LIQUID WATER
LQUID MITROGEN

LauiD CARBO-O1
LIQUID AMMONIA, /
LQuiD ACETONE

2250

2000

1780

1500

PL atm
1280

1000

7

750

=1 ¥ ZoomIn
2 LOOM' IN AT e rois
2 e
&
L /
L ____-——/ Iy
L [ Pt e

-200 -178 -160 -126 -100 -75 -60 -8 25 £l 75 100 128 150 175 0

Temperature C

Paso 2

Para volver a la vista completa del grafico, oprima el click derecho sobre cualquier
punto del grafico aumentado y luego dé click en Zoom Full. Si desea disminuir o
aumentar un poco la imagen, de click en Zoom Out o Zoom In respectivamente.

NS LE S hEESEEE)

booonas] Redraw Chrel+w b H
Zoom In Chrl+Up Arrow

bemmnnnd Zoom Out Chrl+Down Arrow baeeeas H

':_,_..‘--/-"", Zoar Ful CtrH-End E

AR Praperties. .. Ale+Enter [T :

[ Madify N :

' Copy Chrl+C E

T T T T T TR T: T T

PLOT WIZARD

Una herramienta con la que cuenta ASPEN PLUS® es Plot Wizard que se
encuentra dentro de los resultados generados por el modo de analisis binario, esta
opcion nos permite generar diferentes graficas relacionadas con el analisis que se
esté desarrollando.
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Paso 1

Cuando el simulador genere los resultados para sistema binario, dirijase a la
pestafa Binary Analysis Results que contiene la tabla de resultados, en la parte
inferior encontrara el icono de Plot Wizard, oprima este botdén y aparecera el
asistente.

Paso 2
Lea la descripcion de la ventana y click en Next. En el segundo paso aparecen

todas las graficas que se encuentran disponibles. Estudiaremos la grafica “x” vs.
‘y” para la acetona. En este diagrama el usuario puede leer la composicion en el

equilibrio del liquido y del vapor de la acetona.

Plot Wizard Step 1 X Plot Wizard Step 2 3
To begin, select a plot type you wish to generate.
Welcome to Aspen Plus Plot Wizard! Click on a plot type
Ty Tk he Gamma
The wizard guides you through the basic operations in generating a plat. x \ X
To continue, click on the Nest button at the bottom of the wizard.
N
Ta aceept 4l the default values and generate a plat, click on the Finish K&L

button when it is activated.

7

Click on the Nexst button to cantinue.
Click on the Finish button to generate a plot with default settings.

(i) (oot ] [t

En el tercer paso se escoge el compuesto deseado y las unidades con que se
quiere realizar la grafica.

En el ultimo paso se configura las preferencias personales de la grafica, como los
titulos. Para que ASPEN realice los calculos presione Finish.

Plot Wizard Step 3 3 Plot Wizard Step 4 X
Select component to plot on =-axis Piat titla.< ’x for ACETOMNE >

Component ta plot: ACETONE L
Az titles
Select unit for plot variables Hobis |Liquid Muolefrac ACETONE

Temperature: K. = +wis [Vapor Molefrac ACETONE
Pressure b -
am Select dizplay options

Select plot mode ¥ Show legend [ Add time stamp ¥ Show diagonal line

* Mew plot " Add to plot \;fuu\ld yml: ke to updalla Select gid type Select line type
the plot when new results -
ale available? [Mesh | [Lingonly  ~|
o~
= No

[ Help ] [ Cancel ] [ <Back ” NBXU\L[ Finish ] [ Help ] [ Cancel ] [ <Back ] Firvgly
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A continuacién se muestra la grafica que se obtendra.

-x for ACETONE

35040.45050.5506065070.7508085090.95 1

Wapor Molefrac ACETONE

005010.16020.250,

4 (. I (. ; i
0.050101502025030350404504505506065070.750.80.850.9095 1
Liguid Molefrac ACETONE

o,
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GUIA PARA LA COMPRENSION DE ALGUNOS CONCEPTOS
TERMODINAMICOS UTILIZANDO ASPEN PLUS®

La presente guia se realiza para apoyar el proceso de aprendizaje de la asignatura
Termodinamica |, la cual hace parte de las asignaturas del area de las ciencias
basicas de ingenieria’, por medio de la herramienta computacional ASPEN
PLUS®

“La Termodinamica es la ciencia que estudia las transformaciones de la energia y
el cambio de las propiedades de las sustancias que intervienen en las
transformaciones y es una base fundamental para el posterior estudio de
asignaturas como Balances de Materia y Energia y las Operaciones Unitarias”.

El objetivo general de esta materia consiste en “Resolver problemas, tanto teoricos
como practicos, en procesos y ciclos termodinamicos, donde el estudiante
desarrolle habilidades de aplicar las propiedades de las sustancias”.

En la presente guia se estudian problemas practicos mediante el simulador de
procesos Aspen Plus el cual es una herramienta que ayuda en el afianzamiento de
los conceptos adquiridos en clase. Los temas abordados en la guia son:
“Propiedades termodinamicas para sistemas de un componente”, “Dispositivos de
ingenieria de flujo permanente: Compresores y Turbinas” y “Maquinas térmicas,
refrigeradores y bombas de calor’, los cuales hacen parte del programa
académico de la asignatura Termodinamica I.

1. OBJETIVOS GENERALES

Como objetivos generales de las guias para la comprension de conceptos basicos
de las asignaturas correspondientes al drea de las ciencias basicas de ingenieria’
mediante el uso del simulador de proceso, se tienen:

e |ntroducir al estudiante al ambiente de simulacion mediante el analisis de
propiedades termodinamicas que ofrece ASPEN PLUS®.

e Apoyar la comprension algunos conceptos adquiridos en la asignatura
Termodinamica por medio del simulador de proceso.

e Utilizar la base de datos de propiedades termodinamicas que tiene
disponible ASPEN PLUS® como una aplicacion diferente de la simulacién
de procesos.

' Elemento de la clasificacion de las areas del conocimiento presentada en el documento
“Contenidos programaticos de la ingenieria de procesos” de Jaime Escobar Arango. 2005.

2 Tomado del programa académico de ingenieria de procesos para la asignatura de

Termodinamica |, PR-050.
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2. SIMBOLOGIA UTILIZADA EN ESTA GUIA
A continuacién se presenta la simbologia utilizada en esta guia.

[SIMBOLO || DESCRIPCION |
[ T I Temperatura |
[ Ty I Temperatura de ebullicion |
[ P I Presion |
[ Cp I Calor especifico a presion constante |
[ Cy |! Calor especifico a volumen constante |
[ H I Entalpia |
[ U |! Energia Interna |
[ S |! Entropia |
[ as || Cambio en la entropia |
[ Q I Flujo de calor |
[ W |! Flujo de trabajo |

Este simbolo es de advertencia,

2ala’ cuando lo encuentre lea detenidamente

. > su contenido, por que se debe tener en
cuenta para el analisis que se esta
realizando.

Este simbolo indica ayudas
computacionales, vinculos de Internet o
ayudas dentro del software Aspen.

b Cada vez que vea este simbolo
encontrara ideas, comentarios o
ayudas conceptuales.

KN
1

\
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3. PROCEDIMIENTO GENERAL PARA INGRESAR AL AMBIENTE
DE SIMULACION EN ASPEN PLUS Y DE PROPERTY ANALYSIS

3.1. Pasos basicos para iniciar una simulacion en ASPEN PLUS®

A continuacién se explicaran los pasos basicos para comenzar a trabajar bajo el
ambiente de ASPEN PLUS®:

Paso 1
La ruta para ingresar a ASPEN PLUS® es:

Inicio—»Todos los programas—AspenTech—Aspen Engineering Suite—Aspen
Plus 2004.1—Aspen PlusUser Interface.

Paso 2

Al ingresar a Aspen se muestra la ventana Aspen Plus Startup. Seleccione la
opcion Blank Simulation y presione OK

Aspen Plus Startup g]
Create a New Simulation | zing
e
At kalh
] © Bha Simdstion
w5 or
W O Template

é, ) Dpen an Existing Simulation

More Files...

E:\proyecto de gradowate-izopropyl alcohol apw
GASIMULATION FILESAASPEN ENG. SUITEAEXAM3-2 BKF
G:ASIMULATION FILES\ASPEN ENG. SUITEADSTWU.BKP|
GASIMULATION FILES\ASPEN ENG. SUITEABENTOLDIST|

|¢ 3|

[ ok «J [ et ] [ Hep

Paso 3
Luego aparece la ventana Connect to Engine, presione OK.

Serve ype: v/

User Info
Mode name : i ]

User name : |

Password ; |

‘Working directory: | |

[[] Save as Default Connection

[ ok wd[ Eit [ Hep
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Paso 4

A continuacién se abre la ventana principal llamada Process Flowsheet Window.

Bl simulation 1 - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE - [Process Flowsheet Window]

B Fle Edt View Data Tool Run Flowsheet Library Window Help -8 %
el &R =@ N ﬁ‘f’&*—*ﬁ‘ﬁ‘%{ﬁ 1} B |3
LB e 4B Gosa v BB A | bESe
F i [Ae[or o] 2 a2 (k] ] A

A/ O0ABLO NNBY — v msnwionn vlio0v BT U 5= =

5 >

i & Process Flo...

For Help, press F1 D:ispenTechiAspen Flus 20041 UM Flowsheet Not Complete

A partir de este punto, el usuario dispone de innumerables opciones de simulacion
de procesos o sistemas. En esta guia se abordaran el analisis de propiedades
mediante una interfase de Aspen Plus llamada Property Analysis y la simulacién
de procesos como tal (Flowsheet).

La simulaciéon de procesos implica la construccion de diagramas de flujo en el
Process Flowsheet Window los cuales contienen equipos y dispositivos de
ingenieria unidos mediante las corrientes del proceso. La construccidon de estos
diagramas dependen del sistema, por tanto la explicacion de como elaborarlos se
hara de manera integrada con las preguntas de analisis.

Como una herramienta adicional a la simulacion de procesos, se tiene la interfase
Property Analysis de Aspen Plus la cual posee tres modos de trabajo:

v' Componente puro: con el cual se realiza el andlisis de propiedades
termodinamicas y de transporte para sistemas de un componente.

v Sistema binario: con el cual se construyen diagramas binarios Tx, Px y Yx
para sistemas de dos componentes.

v' Curvas de residuo: en donde se construyen diagramas que muestran la
trayectoria de la composicidon de una mezcla ternaria cuando es sometida
al proceso de destilacion con reflujo total. Estas curvas no seran estudiadas
en la presente guia.
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Los dos primeros modos son abordados en la “Guia para la comprension de
algunos conceptos fisicoquimicos utilizando Aspen Plus®’. Dentro de esta guia
disefiada para la asignatura TERMODINAMICA | solo se estudia el modo de
Componente puro. Por tanto, solo se explica a continuacion cémo iniciar el
ambiente de analisis para el primer modo descrito anteriormente.

3.2. Pasos basicos para entrar a la interfase Property Analysis para
componente puro

Paso 5

Seleccione el icono * ubicado en la barra de herramientas para dirigirse a la
ventana Data Browser.

.5im|||ullm|1 Aspon Plus 2004.1 - aspen(NE - [Frocess Flowsheot Window]
&) Fs ES Wew Dats Took Run Fowshest Lbeary Window Help

DR &R "B W Hras o>
m i ‘ﬂ GlLoBA vl B 33 & [F] T]Fle Edt Mew Dasts Tools Run Plot Lbrsry Window Help _ & x
]
Ded & B@ W jias-da v T ] B o]
IF mi+t]eain 2 (ko] \ T HBEE
A OB s0 "N E2—= '-m:!dwbuwr.t S EE] <« [ ¥ » s N>

FProcesshio..  DataBrowser
£ 3 Mixers /Splitters | Sepators | Heat Exchangers | Comes | Resctors | Pressue Changers | Manipulstors | Selids | User Modsls
B Proeesa Fle —_{

Material 7 e v v

For Help, press F1 [} STREAMS Mixer FSpit SSpit

For Help, press F1 CispenTechiaspen Flus 2004, 1 [ Flowsheet hot Complete.

El Data Browser es una ventana en la que el usuario visualiza en forma jerarquica
las entradas disponibles o habilitadas de la simulacion o aplicacion que se desea
llevar a cabo.

Una vez alli, seleccione en el panel izquierdo Setup, inmediatamente aparecera
una ventana como se muestra abajo en la cual, si desea, puede copiar el titulo de
la simulacion.

En Units of measurement cambie las unidades de medida a métricas (MET).

Para realizar el anadlisis de las propiedades debe trabajar bajo el modo “Property
Analysis”.
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JGlobal| Description ] Accounting Diagnostics ]

Title: Caompanente pura

Unitz of meazurement Global zettings

|hput data: MET W Run type: Property &nalys w

Dutput resulks: | MET v\ Input mode: w
Flow bagiz: L
Armbient pressune: ps w
Walid phazes: w
Free water: L

Finalmente oprima “Next” N* ybicado en la parte superior de la ventana del Data
Browser.

Paso 6

A continuacién se abre la ventana Components Specifications tal como se muestra
en el panel izquierdo del Data Browser. Presione Find para ingresar los
componentes a simular:

e Nitrogeno
o Dioxido de Carbono

e Argdn

e« Agua

« Oxigeno
e Helio

Escriba cada nombre o férmula, seleccione el compuesto deseado y oprima Add.
Click N

Jﬁelectiunl Petraleum ] Monconyventional ] Databanks ]

Define components

Campanent |D Type Component name Farmula
MITROGEM Conventional  [MITROGEM M2
CARBO-O CARBOM-DIO=IDECOZ
ARGOM BRGOM & F

ATER ATER H20
0= GE -0 0 GEM 0z
HELIL-01 HELILJH-4 HE-4

*
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Paso 7

Ingrese el paquete termodinamico mas apropiado para el sistema. De acuerdo a
los compuestos introducidos en el paso 6, escoja NRTL. (Ver ANEXO 1 para

conocer mas acerca de los modelos termodinamicos). Click N .

& <L o> () @
v’[iluhall Flowsheet Sections ] Referenced ] N
Property methods & models Property method:
Frocess type:

Base method:

Henry components: |

Petroleun calculation options

Free-water method: L

Water solubilty: | w |

Electrolpte caloulation options

Chermistry [D: |

Use tiue-components

Paso 8

Nuevamente presione Next. Le aparece un recuadro de informaciéon y en este
presione Cancelar.

_‘!r} Spacify the peoparty anahesis bo be generated

[acomter ]

A veces, dependiendo del sistema, tendra que presionar varias veces Next para
que salga el cuadro de dialogo anterior. Aspen da la posibilidad de modificar las
constantes termodinamicas y parametros utilizados para los calculos, para el
objetivo de esta guia, esta funcion no se utilizara, por lo tanto se escoge la opcién
Cancelar.

Paso 9

A continuacion siga los pasos mostrados en la ruta siguiente para entrar a la
interfase de Property Analysis:

“Tools—Analysis—Property—Pure...”
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B Guia de Fcogca - componente puro - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE - [Properties - Data Browser]
:| File Edit Wwiew Data BEEN Fun Plob  Library  Window Help

NS H I

Retrigve Parameter Results. ., Skrearn, .. » Binary...
Clean Property Parameters. ., Residue. ..
|@ Properties Property Method Selection Assistant. ..
4 Setup Concepkual Desian... [
(| Components
= @ Properties Import CAPE-GREM PaCkagE"' FTOperTy metnod:
@) specfical  Evport CARE-OPEN Package... 2
m Property ‘ariable Explorer o
m Estimatial E [ Modify property models
G Molecular  Mext F4 =
¥ Paramete ) I:D
tl Diata Options
w2 Anabesiz | Free-water methnd | INF &l w

Una vez realizado lo anterior, se abre la ventana que se muestra a continuacion a
partir de la cual se generan las graficas de anadlisis de propiedades
termodinamicas.

Aqui se
selecciona la _—" | Selecciondela
propiedad a Froperty Temperature temperatura
analizar, las Property bype: Thermodynamic Units: del sistema
unidades y Froperty: cr e () List of values
las fases de 0
interés i Wikak 4 Eia ]
Phase: " apor (%) Owerall range
iqui ol pper:
[ Liquid [& 280 U 300
[ 5olid Faints: |41 |:
Companents Pressure
Seleccion de los Ayailable components Selected components |1 atm "
componentes a Mo
raficar
9 gaz Froperty method:

Seleccion de la
presion del

WATER
oz \
HELIU-01
sistema y del

termodinamico

Al presionar Go se genera tanto el diagrama como una tabla de resultados.
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4. SISTEMAS DE UN COMPONENTE

4.1. OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Estudiar las propiedades termodinamicas de los compuestos quimicos
mediante la construccion de graficas en el simulador y establecer un
analisis comparativo entre ellos.

e Analizar la variacién con la temperatura de las propiedades termodinamicas
Calor especifico y Energia interna.

¢ |dentificar los puntos mas relevantes de los compuestos en las graficas de
cada propiedad termodinamica vs. temperatura.

4.2. ALGUNOS CONCEPTOS FUNDAMENTALES Y SU APLICACION EN
ASPEN PLUS

A continuacion se desarrollan las practicas propuestas para la aplicacion de los
conceptos termodinamicos asociados a las propiedades Calor especifico y
Energia Interna, mediante el uso del simulador de proceso ASPEN PLUS®.

4.2.1. Calor especifico

El calor especifico o capacidad calorifica especifica (C) se define como la energia
requerida para elevar la temperatura de una unidad de masa de una sustancia en
un grado; o dicho de otra forma, la mayor o menor dificultad que presenta una
sustancia para experimentar cambios de temperatura bajo el suministro de calor.
La Figura 1 ilustra un ejemplo de esta definicion.

1 kg. 1 kg.
Cpg, =045 HERRD AGLA Cpyzg = 4.18
[u} [u}
kdfkg™C 20 —»30 °C o0 —»30 °C kdfkg™C

] ]

4.5 kd 41.8 kJ

Figura 1. Calor especifico de dos sustancias diferentes’®

En la figura anterior, se ilustra un ejemplo en el que se desea aumentar
separadamente la temperatura de un kilogramo de dos sustancias diferentes
(hierro y agua) en 10 grados centigrados. La energia total necesaria para que un
kilogramo de hierro eleve su temperatura en 10 grados es 4.5 kJ, mientras que un
kilogramo de agua necesita 41.8 kJ para aumentar también en 10 grados su
temperatura. Segun esto y segun la definicion de calor especifico anteriormente
estudiada, para elevar la temperatura de un kilogramo de hierro en un grado

8 Figura adaptada de la referencia 1.
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centigrado es necesario 4.5 kJ dividido10 °C es decir 0.45 kJ/ kg.°C y para elevar
la temperatura de un kilogramo de agua en un grado centigrado es necesario 4.18
kJ/ kg.°C. Estos dos valores calculados corresponden al calor especifico de ambas
sustancias.

Se tiene en termodinamica dos tipos de calores especificos: calor especifico a
volumen constante, Cy, y calor especifico a presion constante, Cp. El primero se
considera como la energia requerida para aumentar la temperatura de una unidad
de masa de una sustancia en un grado cuando el volumen permanece constante.
El segundo significa lo mismo que el anterior pero a presiéon constante y siempre
es mayor que Cy puesto que a presion constante el sistema se expande y la
energia para este trabajo de expansion también debe suministrarse al sistema (1).

Se tiene entonces que:
ou oh
C,=| —= Co=|—= 4.1
A%y e(T (41)

Donde,

u : energia interna
h: entalpia

T: Temperatura

Esta propiedad se expresa en el sistema internacional como kJ/(kg.K) o en base
molar kJ/(kmol.K).

La Figura 2 ilustra la diferencia entre ambos calores especificos:

W= ote P = cte
m=1kg m=1kg
AT =1°C AT =1°C

Lo = 313 kdikg."C) Cp =52 klijg."C)

A3 kd 52 kd

Figura 2. Calores especificos para el helio a volumen y presion constante®
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A partir de los conceptos estudiados anteriormente y mediante el uso del
simulador de procesos encuentre:

1) ¢ Cuales son los valores de Cp y Cy (en kd/kg-K) a 300 Ky 1 atm que puede
leer para cada uno de los siguientes gases? Compare los valores obtenidos
con los reportados en la tabla A-2a del apéndice 1 del libro “Termodinamica” de
Cengel y Boles o con cualquier otro texto de termodinamica.

Componente | Cp | Cv

Nitrégeno H H
Dioxido de Carbono H ||

|
|
|
| Argon | |
|
|
|

Agua | |

Oxigeno I |
Helio I I

2) Cual tiene mayor Cp y Cy? ¢ Qué significa esto?

Para realizar este analisis siga los siguientes pasos en Aspen Plus:

Si aun no se encuentra en el ambiente de simulacién de Aspen o en la
interfase Property Analysis, siga los pasos 1 a 9 de la seccién 3. Seleccione en
Property |la propiedad “Constant pressure heat capacity”, CP (Calor especifico
o0 capacidad calorifica a presion constante para un componente puro), las
unidades (kJ/kg-K) y la fase vapor. A continuacién ingrese las unidades de la
temperatura (K) y el rango dentro del cual se desea observar la variacion del
Cp: 250 K<T<350 K. Ingrese luego la presion del sistema: 1 atm (14.69 psi).

En Components, seleccione el componente para el cual desea realizar el
analisis y haga luego click en la flecha sencilla ”. Si desea analizar todos los

won

componentes en una sola grafica, haga solo click en la doble flecha “»”.

Tenga presente que esta interfase esta disefada para componente puro y no
para mezcla de componentes, por tanto al seleccionar varios componentes
usted podra establecer una comparaciéon de la propiedad termodindmica mas
no analizar la mezcla de estos.

Elaborado por:
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Finalmente presione “Go” para que ASPEN muestre la curva de Calor
especifico a presidn constante de los componentes puros seleccionados.

Property Temper alure —
Property ype: | Themmodynamic + | Unts: K V,!,\
Propatty: P V\ ) List of values

Units: kil kgk

E— 2
Phase: Vapor (%1 Overall range
[ Liquid 1 Lower. | Upper ' |

[1Sulid Points: | 41 =]
Components 3 Pressure
Avalable companents Selected components atm v
. e sl . I J
Egz Property method, | 1171 v :
WATER
nz [
IHevuon | a4
Save as form i 5 Cancel
.

Repita este procedimiento para la propiedad CV (Calor especifico a volumen
constante para un componente puro).

[ —

M0 EE M0 0 ®E 0 5 3 O ®E FA 7

—— == ——— —— — — —— ]
X0 5 X0 A6 40 &5 M W5 &0 M5 30 X8 310 315 30 &5 3 3% M0 M5 &
Tieegiratinn K

Sugerencia: Para una mejor visualizacion de los valores de Cp y Cy para cada
componente, modifique la escala de ambos ejes. Para conocer como realizar
esta accion remitase al ANEXO 3. Igualmente, puede leer los valores en la
tabla de resultados “Pure Component Properties Analysis Results”.

Elaborado por:
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Falso y Verdadero

Siguiendo los pasos 1 a 9 descritos en la seccidon 3 y de manera similar, el
procedimiento en Aspen Plus descrito en la Pregunta de analisis 4.1, escoja los
componentes necesarios y construya la grafica que considere apropiada para
encontrar la respuesta a las siguientes preguntas de falso y verdadero.
Justifique si la afirmacion es falsa.

Sugerencia: Para adicionar otros componentes, remitase al ANEXO 2 “; Cémo
adicionar o eliminar componentes?”.

a) Los calores especificos de gases con moléculas complejas (con 2 o mas
atomos) son mas bajos que el de otros gases y disminuyen con la
temperatura.

b) La variacion de los calores especificos a presion constante para gases
ideales es suave y puede aproximarse a la linealidad.

c) Los calores especificos de gases monoatdomicos como el Argén, el Neoén y
el Helio, permanecen constantes a lo largo del intervalo de temperatura.

d) Los calores especificos a volumen y presion constantes son diferentes para
sustancias incompresibles® a una temperatura determinada (Cp # Cv).

Sugerencia: Realice el analisis de la pregunta d) para la Plata (Silver) y el
Plomo (Lead) sdlidos a 25 °C. Cambie el modelo termodinamico por “SOLIDS”
(Ver siguiente recuadro para conocer cdmo hacer esta accién). Verifique los
valores con la tabla A-3a de la referencia 1.

* Sustancia incompresible: Sustancia cuyo volumen especifico o densidad es constante en un
proceso. Los soélidos y liquidos son incompresibles. Definicion adaptada de la referencia 1.
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CAMBIO DEL MODELO TERMODINAMICO

Para cambiar el modelo termodinamico, cierre las ventanas
del Property Analysis, dirijase al Data Browser y ubiquese en
la carpeta Properties — Specifications.

Seleccione alli, en Base Methods el modelo deseado, oprima Next y luego
Cancelar e ingrese nuevamente en la interfase para el analisis de
propiedades para componente puro o continde con la simulacion en curso.

4.2.1.1. Constante de adiabaticidad

Se puede definir una variable adicional llamada Constante de adiabaticidad que se
simboliza con la letra griega gamma (y) y se expresa mediante la siguiente

ecuacion:
=% (4.2)

vy es una constante adimensional que depende del estado del gas por lo que
existen tablas donde se tabula gamma para varios gases. Esta relacion es util para
resolver problemas de dinamica de gases.

Verifique

El valor de la relacion de calores especificos Cp/Cy para gases monoatomicos
es 1.667 y para gases diatbmicos es comunmente 1.4. Verifigue esta
afirmacion mediante una grafica en Aspen Plus para al menos 3 componentes.
Incluya el analisis del aire.

Para realizar este analisis, siga los pasos 1 a 9 descritos en la Seccion 3 y de
manera similar, siga el procedimiento en Aspen Plus descrito en la Pregunta de
analisis 4.1.

Ingrese los componentes que considere apropiados para dar respuesta a la
pregunta.

Sugerencia: Para adicionar otros componentes, en este caso el aire, remitase
al ANEXO 2 “; Cémo adicionar o eliminar componentes?”.

Elaborado por:
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4.2.2. Energia Interna

Toda materia esta constituida por particulas: atomos, iones y moléculas que estan
asociadas a formas de energia microscopicas relacionadas con su estructura
molecular y grado de actividad. Todas las particulas que forman la materia se
encuentran en constante movimiento (energia cinética) por lo que se habla
entonces de energia sensible (Ver Figura 3). La energia interna asociada con las
fuerzas intermoleculares de una fase (sdlida, liquida, gas) se conoce como
energia latente. La energia asociada con los enlaces atomicos se llama energia
quimica y cambia cuando suceden reacciones quimicas. Finalmente, se tiene la
energia nuclear la cual esta relacionada con los enlaces dentro del nucleo de un
atomo. Y la suma de todas estas formas de energia microscopicas es lo que se
conoce como energia interna, U. (1)

) ENERGIA
4—
= it O &
ENERGIA INTERNA: TRASLACIONAL | cormAS DE
( - ] SUMA DE TODAS ) ENERGIA
—, ENERGIA LAS FORMAS DE ENERGIA MOLECULAR QUE
y=4 SENSIBLEY |ENERGIA CINETICA INTEGRAN LA
LATENTE MICROSCOPICAS ROTACIONAL ENERGIA
- 7 ) SENSIBLE
) ENERGIA
s> ENERGIA CINETICA DE
NUCLEAR VIBRACION

Figura 3. Energia interna®

La energia interna es una variable de estado, como la temperatura y la presion,
que solo depende del estado del componente y no del proceso. La primera ley de
la termodinamica define la energia interna (U) como la diferencia entre el calor
transferido (Q) dentro de un sistema y el trabajo (W) realizado por el sistema:

U,-U,=Q-W (4.3)

La energia interna es una forma de energia como lo es la energia potencial o la
energia cinética. De la misma manera como la energia potencial puede ser
convertida a energia cinética, la energia interna de un sistema termodinamico
puede ser convertida a energia cinética o potencial. Esta energia puede ser
almacenada en un sistema. En cambio, el trabajo o el calor no pueden ser
conservados independientemente desde que estos dependan del proceso. (2)

5 Imagen adaptada de la referencia 1
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Verdadero y Falso

Siguiendo el procedimiento en Aspen Plus descrito mas adelante, escoja los
componentes necesarios (Ver ANEXO 2) y construya la grafica que considere
apropiada para encontrar la respuesta a las siguientes preguntas de falso y
verdadero. Justifique si la afirmacion es falsa.

a) La fase liquida posee mayor energia interna almacenada puesto que son
mayores las fuerzas intermoleculares en esta fase que en la fase gaseosa.
Explique su respuesta en términos de energias microscopicas.

b) La energia interna disminuye con el aumento de temperatura y la
disminucion de presion.

c) La energia interna entre gases monoatomicos y diatomicos tales como el
He, Ar, Ne, Oz, N2 y Cl; es muy similar dentro de un amplio rango de
temperatura.

d) La curva de variacion de la energia interna con la temperatura tiene una
tendencia exponencial.

Para contestar las anteriores preguntas siga los siguientes pasos en Aspen:

Si aun no se encuentra en la interfase de Property Analisis, siga los pasos 1 a
9 de la seccion 3. Luego, en Property seleccione la propiedad U (Energia
interna).

A continuacion, ubiquese en Phase y seleccione las fases necesarias; luego
seleccione en Components los compuestos escogidos para dar respuesta a
cada pregunta y adicionelos con las flechas.
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Ingrese las unidades de la temperatura, el rango y la presién del sistema.
Finalmente presione Go para graficar U vs. Temperatura.

Recuerde que para responder las preguntas a) a e) debe construir los graficos
que considere apropiados para dar solucion a cada una de estas.

" interna (U) ni de entalpia (H). En fisica, solo tiene significado una
diferencia de energia, por tanto, estas propiedades se miden

_@'— Recuerda que no es posible calcular un valor absoluto de Energia
Z, ,
‘f{, respecto a un Estado de Referencia.

Aspen Plus al igual que muchos textos, toma como punto de referencia 25 °C
y 1 atmdsfera de presion. Segun esto, un valor de Hyap= 500 kJ/mol a 110 °C y
1 atm, significa que el cambio en la entalpia de vaporizacion desde el estado
de referencia, es decir, desde 25 °C y 1atm, hasta el nuevo estado (110 °C y 1
atm), es de 500 kJ por cada mol del componente en cuestion.

Verifica

Comprueba la afirmacion del recuadro anterior mediante una grafica en Aspen
Plus de U (en kJ/kg) vs. T para los siguientes componentes en su fase sdlida
dentro del rango de temperatura 0<T<50 °C. ;Qué puede observar?

a) Aluminio b) Hierro
c) Cobre d) Plata

Sugerencia: Realice este analisis con el modelo termodinamico “SOLIDS”
(Para conocer cémo hacer esta accion, vea el recuadro “Cambio del modelo
termodinamico” ubicado después de la Pregunta de analisis 4.2, Pag. 17).

Encuentre

1) Construya en Aspen Plus una grafica de U vs. T para los siguientes
componentes en fase liquida a 1 atm de presion, observe los puntos de
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inflexion correspondientes a la temperatura critica® y escriba este valor para
cada uno.

a) Acetona:
b) Nitrégeno:
c) Agua:

d) Amoniaco:

Para dar respuesta a esta pregunta, siga los pasos 1 a 9 descritos en la
seccion 3 y de manera similar, siga el procedimiento en Aspen Plus descrito en
la Pregunta de analisis 4.4.

Sugerencias:

v" Ingrese un rango de temperatura entre -200°C<T<500°C.
v" Para una mejor lectura de los valores vea el ANEXO 1: Lectura de graficos.

» IiTENGA CUIDADO!

« Aspen Plus no reconoce en las gréficas generadas en
Properties Analysis en qué momento pasa un componente a
otra fase, es decir, no interrumpe una curva en el punto de

ebullicion o de fusion segun la fase que se grafique (en la anterior pregunta
de analisis podra comprobar esta afirmacién), por lo tanto es necesario
tener sumo cuidado con esta advertencia y tenerla presente para el
analisis de las demas propiedades y asi evitar confusiones.

2) Teniendo en cuenta el cuadro de advertencia anterior y siguiendo los pasos
en Aspen Plus descritos en el recuadro siguiente, compruebe para la grafica
generada el punto de ebulliciéon normal (a 1 atm de presién) y la presion
critica de cada componente.

| Componente | Ty [ Pc
| Acetona | [

| Nitrégeno | [
|
|

Agua | |
Amoniaco | [

Para resolver el punto, siga los pasos descritos en el siguiente recuadro:

6 Temperatura critica: Es la maxima temperatura a la que pueden coexistir el gas y el liquido. La
misma definicion aplica para la presion critica. A partir del punto critico (T y P criticos) las dos fases
no se distinguen y el fluido no es licuable por mas presiéon que se aplique.
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Nota: Compruebe los puntos de ebullicion normal de cada
componente en la base de datos de Aspen, “Databanks”. Para
esto, dirijase a Components en el Data Browser, dé click en Find,
escriba el nombre del componente y “Enter”.

Si observa los datos junto al nombre del componente mediante la barra de
desplazamiento, encontrara que para cada uno figura la férmula, el nhombre
alternativo, el peso molecular (MW), el punto de ebullicion normal (BP), el
nimero de CAS’ y la clase de componente.

Otra forma de comprobar ciertos valores para cada componente es la siguiente:
Cierre primero las ventanas del Properties Analysis y dirijase al Data Browser,
dé click en Components, y luego en el botdn inferior derecho “Review”.

JInput l

Pure component scalar parameters
Farameters Linitz [ata |Component Component Component Component Component Component
st (TROGEN ~ [ careo-m [ aMmons | water v | acETONE &
GMIUG 1.088000000  [1.292000000 [ 9800000000 [1.400000000 | 2336000000
GMUGR 1.041530000  [1.298620000  |.9096900000  |.5200000000 | 2573500000
HCOM cal/mol -7HE73 64543 -3.9624534E +5
MUP debye ] ] 1460985491 | 1849723721 | 2881012036
hd 2301242000 4400920000 |17.03056000  [18.01528000  |52.08004000
OMEGA 0377215000 |.2236210000 | 2526080000 | 3448610000 | 3065270000
FC I356539107 7286454478 |111.3240445  |217.REG92E5 | 4639526277
RGYR 5.4710000E-11 |1.0400000E-10 |2.5330000E-11 |6.1500000E-11 | 2.7480000E-10
RETZRA 2839700000 | 2725600000 | 24RRI00000 | 2431720000 | 2446800000
30256 cal/mokK. 4576502341 |B0.36959014  |E9.70108435 1222496178
5G 3000000000 | 3000000000 |.3000000000  (1.000000000 | 7880000000
TB K 7734400000 1347000000 |2397200000  |3731500000 | 329.4400000
1. R 145.9500000  [31.05000000  |1325000000  |272.9800000 | 235.0500000
B cedmal 3467230000 [35.01890000 2493010000  [18.83080000 | 77.46530000
WC ce/mol 8321000000  |94.00000000 |72.47000000 (5584780000 | 209.0000000
cedmal 5355720000 [5355720000 |S3E5780000  [18.05000000 | 73.99620000
ZC 2890000000 |.2740000000 | 2420000000 | 2290000000 | 2330000000

*

Wﬂ Al seleccionar un simbolo puede saber mediante la
leyenda inferior qué propiedad es.

" El nimero registrado CAS, Chemical Abstracts Service, es una identificacion numérica Unica que
asigna la Sociedad Quimica Americana para compuestos quimicos, polimeros, secuencias
bioldgicas, preparados y aleaciones que han sido descritos en la literatura.

Definicion adaptada de Wikipedia. La Enciclopeia Libre. http://es.wikipedia.org
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4.2.3. Otras propiedades termodinamicas

El modo de Property Analysis de Aspen Plus trabaja muchas mas propiedades
termodinamicas tales como:

« Energia libre de Gibbs (G y AG)

« Entalpia de vaporizacion (Hvap Y AHvap)
« Presion de vapor (Py)

« Entropia (Sy AS)

« Coeficiente de fugacidad (f), entre otras.

Las tres primeras propiedades mencionadas se estudian en la “Guia para la
comprension de algunos conceptos fisicoquimicos utilizando Aspen Plus®”
disefiada para la asignatura Fisicoquimica; la propiedad Entropia no se incluye en
este capitulo y en lugar de esto, se estudia en la seccion 5 de esta guia a partir
sistemas de compresion y generacion de potencia, sin embargo se propone ser
estudiada también en la interfase Property Analysis para componentes puros.

NOTA: Si se desea estudiar estas propiedades es necesario tener en cuenta que
dentro de la interfase Property Analysis de Aspen Plus el simbolo delta (A) se
expresa como “D”.
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EJERCICIOS PROPUESTOS

Construya en Aspen Plus la grafica que considere adecuada y adicione los
componentes necesarios (Ver ANEXO 2) para responder las siguientes preguntas:

1) Construya un grafico de Cp vs. T para el agua en sus fases liquido y vapor y
responda: ¢ Cual de las dos fases presenta mayor calor especifico? ; Como
puede explicar esto?

Sugerencia: Introduzca un intervalo de temperatura entre 0<T<250 °C

2) Para el diagrama de Cp vs T de la acetona y el agua en sus fases liquido y
vapor, responda: ¢Cual de los dos componentes tiene mayor Cp? ;A qué
se debe esto?

3) Coémo puede explicar con la ayuda del simulador de procesos y segun la
siguiente ecuacion, el comportamiento de la curva del agua respecto a la

temperatura.
oh
Co=| —
~{7),

4) Construya en Aspen Plus una grafica de U vs. T para las tres fases (soélido,
liquido y vapor) para la Acetona y responda: ¢ Cual fase presenta mayor
energia interna? ¢ A qué se debe esto?

5) Un recipiente rigido contiene 2 kg de refrigerante 12 a 900 kPa y 80 °C en
estado liquido. Determine la energia interna total.

6) Ordene en forma descendente de cantidad de energia interna los siguientes
componentes:

____Amoniaco
____Acetona

____Agua

____Benceno

____ Diéxido de carbono
____Nitrégeno

Sugerencia: Ver ANEXO 2 ; Como adicionar o eliminar componentes?

7) La energia interna del Hierro a 25°C y 1 atm de presion es kJ/kg
Sugerencia: Cambie el modelo termodinamico a SOLIDS.
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5. DISPOSITIVOS DE INGENIERIA DE FLUJO PERMANENTE:
Compresores y Turbinas

5.1. OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Apoyar la comprension de los conceptos asociados a sistemas de
compresion y generacion de potencia en turbinas, mediante el uso del
simulador de procesos.

¢ Introducir los conceptos de entropia y procesos isentropicos y politropicos.

e Analizar el comportamiento de compresores y turbinas con la variacion de
las temperaturas y presiones de entrada y salida, y eficiencia de los
dispositivos en cuestion.

5.2. ALGUNOS CONCEPTOS FUNDAMENTALES Y SU APLICACION EN
ASPEN PLUS

Se llaman dispositivos de flujo permanente a aquellos dispositivos que operan
tedricamente bajo las mismas condiciones durante largos periodos de tiempo.
Algunos son: Toberas, difusores, compresores, turbinas, bombas,
intercambiadores de calor, entre otros. Las turbinas y compresores por ejemplo,
operan en centrales eléctricas sin parar durante meses.

A continuacion se desarrollan las practicas propuestas para la aplicacion de los
conceptos termodinamicos asociados a los compresores y turbinas mediante el
uso del simulador de proceso ASPEN PLUS®.

5.2.1. Compresores

Los compresores son mecanismos para comprimir gases. Se suelen llamar
bombas de aire. Esta maquina se encarga de disminuir el volumen de una
determinada cantidad de aire y aumentar su presiébn por procedimientos
mecanicos. El trabajo es suministrado a estos dispositivos por una fuerza externa
mediante un eje rotatorio. (1)

El aire comprimido posee una gran energia potencial, ya que si eliminamos la
presion exterior, se expandiria rapidamente. El control de esta fuerza expansiva
proporciona la fuerza motriz de muchas maquinas y herramientas, como martillos
neumaticos, taladradoras, limpiadoras de chorro de arena y pistolas de pintura. (3)

Hoy en dia existen dos tipos de compresores:

e Alternativos
¢ Rotatorios

El compresor de émbolo o alternativo funciona como un motor de pistén, mientras
que el rotativo utiliza la fuerza centrifuga para aumentar la presion del gas, de
modo semejante a una bomba hidraulica.
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Tanto en compresores como en turbinas los términos de la ecuacion de energia se
tratan de la siguiente forma (1):

Q=0 — La transferencia de calor para estos dispositivos es pequena respecto del
trabajo del eje, por tanto, este término se puede despreciar si no hay enfriamiento.

W#0 — Puesto que estos dispositivos implican ejes rotatorios, este término es
muy importante. En turbinas, representa la salida de potencia, por lo que su signo
es positivo; y en compresores representa la entrada de potencia (Signo negativo).

AEP=0 — Este término es usualmente despreciado por lo que el cambio en la
energia potencial de los fluidos que fluyen a través de turbinas y compresores es
muy pequeno.

AEC=0 — Las velocidades de los fluidos que fluyen por compresores son muy
bajas, por tanto el cambio en la energia cinética se omite. Aunque en turbinas las
velocidades tienen un valor considerable, el cambio en la energia cinética es muy
pequefio comparado con el cambio en la entalpia, por lo que es también
despreciado.

La ecuacion de energia se expresa como:

Q- W =m (Ah + AEP + AEC) (5.1)
Donde,
Q: Calor transferido
W: Trabajo realizado por o hacia el sistema
m: Flujo masico
Ah: Cambio en la entalpia
AEP: Cambio en la energia potencial del sistema

AEC: Cambio en la energia cinética del sistema

Resuelva en Aspen Plus:

Se comprime aire isentropicamente a 100 kPa y 30 °C hasta 500 kPa. El flujo
masico del aire es 0.05 kg/s. Con la ayuda del simulador de procesos, responda:

¢, Cual es potencia suministrada al compresor?

¢, Cual es la temperatura de salida del aire?

¢, Cual es el cambio en la entalpia?

¢, Cual es la eficiencia que utiliza Aspen Plus por defecto?
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Para realizar este analisis siga los siguientes pasos en Aspen Plus:
Si aun no se encuentra en el ambiente de simulacion de Aspen, siga los pasos 1

a 4 de la seccion 3.

A continuacion seleccione en el Model Library la pestana Pressure Changers. (Si
esta barra no esta visible, presione F10). Luego seleccione el dispositivo
(Compresor) que se muestra en la siguiente figura y ubiquelo en el espacio en
blanco (Flowsheet). Ingrese las corrientes como se muestra a continuacion:

*H’lﬁﬂlﬂ gl b 1 - [Piicnnn, | i b W s sl |
D@ Sl o) @ Gi-tininlgled ) T | | = B 2|
Flafer sl ali=] x alafEie | (m| elee)

'Iéhumm
L3 w@mlmlm e el e SRR T ¥, T
1 =

s ﬂ -m.ﬁ.m,m. Library (F10) )

Dl 8] SR im) W GEerilslgled w) T o w5 B = @)
T8l <lalal= ]y alelmiz el sle

—

|
o2
rw- o | Gepmmons | Moo Dachargee | Cobgerw | Bastws  Prossus Changen |

TR oo,

smm'\_p.. [ Vs Fpa  Pyaies
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Para conocer mas acerca de como construir diagramas de flujos en Aspen Plus
remitase al ANEXO 4. Alli se le explica cédmo ingresar y reconectar las corrientes
ademas de algunos “trucos” de interés.

: . > .
Finalmente, click en Next:ﬂ y luego en Aceptar. Esto lo llevara al Data Browser.
Ingrese el titulo de la simulacién y en Units of measurement seleccione S/

(Sistema Internacional). Click ﬂ

A continuacion oprima Find e ingrese el componente de interés, en este caso, el
aire, presione Find Now, seleccione el compuesto, presione Add y finalmente
oprima Close.

Find

Hame o Foemada Advanced
1 [ Fird new
Coempanant rarie of [omils
Clota
[#] Match shemate names
[T Match oy components beginning with thiz sting
Dstabarik.
Deubls chek on component to sdd 1o kst
Componert name Foomula ARemnate name Databark | M B
MHITR: DU§ENDE HZ0 FACTITIOUS AIR PURE13 4mzm e
AR REFRIGERANT 729 FURE13 2896 7E
[sI0i] SODIUM. . C20H3ITMNADTS AIROWET DE5 PURE13 444558
TETRAMRON-NITRL. FE4N INORGANIC 237,395
TETRAIROM-MITRIL. FE4M-A IMORGAMIC  237.335
TETRAIROM-MITRI.. FE4NB INDRGANIC 237335
4 >
[
Matches found : & 4

Click ﬂ

En Base method, escoja el paquete termodinamico mas apropiado segun los
componentes del sistema. Para este sistema por tratarse de un gas ideal, utilice
el modelo de NRTL. (Ver ANEXO 1 para conocer mas acerca de los modelos

termodinamicos). Click ﬂ Presione OK en el cuadro de dialogo “Required
Properties Input Complete”.

Ingrese las variables de la corriente 1: Temperatura, presion, flujo, composicion.
En Total Flow, seleccione las unidades masicas (Mass) e ingrese el valor del
flujo masico. De igual forma, en Composition seleccione Mass-Frac e ingrese el

valor 1 (esto ya que entra 100% Aire por la corriente 1). Click aid |

Seleccione en Model: Compresor y en Type seleccione el modelo isentropico
(Isentropic).

En Outlet specification, seleccione Discharge pressure e ingrese la presion de
descarga. En este caso, 500 kPa.
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JSpeciﬁcatiuns] Calculation Options ] Power Loss Cohvergence ]

Model and type

tdodel: (%) Compressor ) Turbine

Type: lzentropic w
Outlet specification

(*) Discharge pressure: 500 hd
) Pressure increass:;

) Pressure ratio:

) Poweer requiredr;

{1 Usze performance curves bo determing discharge conditions

Efliciencies

lsentropic: Mechanical;

-~ La compresién politropica es aquella en la que la relacién entre

<, ~ la presion y el volumen expresada por la ecuacion PV" es

constante y n>0. Esta compresion se sigue en las unidades de

g/ proceso grandes en donde la capacidad de refrigeracion es
limitada. Implica poco enfriamiento.

La compresién isentrépica no implica enfriamiento y se realiza de forma
adiabatica y no presenta irreversibilidades (friccion). En la seccion 5.2.1.1 se
amplia este concepto.

Los compresores rotatorios de desplazamiento positivo pueden utilizarse
para presiones de descarga del orden de 6 atm. La mayor parte de los
compresores que operan con presiones de descarga superiores a 3 atm son
maquinas alternativas de desplazamiento positivo. (2)

Seleccione la pestafia Convergence y escoja en Valid phases la opcion Vapor-

Only. Click N

Finalmente, al presionar Next, sale un cuadro de dialogo llamado “Required Input
Complete”, léalo y oprima Aceptar para correr la simulacién. Una vez terminada
la simulacion le saldra al final del Panel de Control (Control Panel) una linea que
dice “->Simulation calculations completed ...” la cual le indica que la
simulacion ha sido completada.

Para observar los resultados presione el boton @ gue se encuentra en la barra
de herramientas. En el Summary se muestra como fue terminada la simulacion,
si esta no presentd errores debe decir alli “calculations were completed
normally”. Si la simulacion presenta errores, éstos le seran notificados en el
panel de control.
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Observe en el Data Browser (como se muestra en la siguiente figura) las
opciones de las que dispone para ver los resultados. En B1 encontrara los
resultados referentes al compresor y en Results Summary encontrard un
resumen de los datos de entrada y resultados de los calculos referentes a las
corrientes de entrada y salida del compresor.

En Results Summary — Streams puede encontrar valores termodinamicos de las
corrientes tales como entropia, entalpia, densidad, etc. ademas de las
condiciones de salida de la corriente (Presion, temperatura, fraccién de vapor,
etc.)

=[] Streams Summary l Ealance ] Parameters ] ] ]
=3 Blocks
=g Bl Compr results
RESU":S_ e |zentropic Compressar ”
(4 EO Variables :
Stream Results Phase calculations: Yapor phaze calculation
=] Results Summary Indicated horsepower: W att
RSl Brake horgepomwer: W att
Streams _
D Corvergence Met wark required: W att
[ ilities Power loss: e att
E fficigtizy:
techanical efficiency:
QOutlet pressure: M f=qm
Cutlet termperature: K.
lzentrapic autlet temperature: k.
T b

Al hacer click sobre la unidad de medida (por ejemplo Watt) es posible cambiar
las unidades de este resultado (a MW, kW, hp, kcal/hr, etc.).

jADVERTENCIA!

s Aspen muestra en los resultados para compresores el valor de
la entrada de potencia con signo positivo y para turbinas el
valor de la salida de potencia con signo negativo.

Esto no lo debe confundir ya que dentro de Aspen Plus el término de
potencia es negativo, es decir:

'Wcomp = 40 MW y _Wturb = '40 MW

A continuacion se realiza una breve explicacion de algunos términos de la tabla
de resultados para el compresor (Bloque B1) que se muestra en la figura
anterior:
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Indicated horse power: Es el cambio total de entalpia en la corriente.

Brake horsepower: potencia corregida con la eficiencia mecanica.

Isentropic outlet temperature: Temperatura a la cual la corriente de salida del
compresor tiene la misma entropia que la corriente de entrada, (a la presion de
succion y temperatura de entrada).

5.2.1.1. Sistemas Isentropicos y eficiencia adiabatica de compresores

La entropia es una medida del desorden molecular o aleatoriedad molecular. En
un sistema desordenado las moléculas son menos predecibles y por tanto

aumenta la entropia.

Figura 4. Nivel de desorden molecular

ENTROPIA
KJ&g.K)

En Fisica la entropia es la magnitud termodinamica que mide la parte de la
energia que no puede utilizarse para producir un trabajo y se define mediante la
siguiente ecuacion:

~oQ
T

6S (5.2)

El modo de Aspen Plus: Property Analysis para componente puro
que se tratd en la seccidon 4, posee esta propiedad (S y DS).
Estudie la variacion de la entropia con la temperatura (S vs. Ty

DS vs. T) para varias fases. Para esto, siga los pasos 1 a 9
descritos en la anterior seccion.

Un proceso adiabatico que es ademas reversible se conoce como proceso
isentropico (Entropia constante, AS=0). Las turbinas, compresores, entre otros
sistemas, son adiabaticos y se desempefian mejor cuando se minimizan las
irreversibilidades tales como la friccion. Es importante entonces hacer un
acercamiento a los procesos isentropicos ya que permiten definir eficiencias para
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los procesos y de este modo comparar un proceso real con uno a condiciones
ideales.

Segun lo anterior, la eficiencia adiabatica de compresores, n se define como:

_trabajo isentropico del compresor
trabajo real del compresor

Para ampliar este tema dirijase al capitulo 6: “Entropia” del libro “Termodinamica”
de Cengel et al. (Referencia 1)

Resuelva en Aspen Plus:

Para el sistema de la Pregunta de analisis 5.1 resuelva los casos 1 a 3
planteados a continuacion utilizando en todos el modelo de compresion
politropica.

Caso 1. Utilice la temperatura de salida obtenida en la pregunta de andlisis
anterior.

Caso 2. Realice el mismo analisis para una temperatura de salida de 600 K.
Caso 3. Utilice una eficiencia politropica del 90%.

Con la ayuda del simulador, responda para cada caso las siguientes preguntas:
a) ¢,Cual es la entrada de potencia?

Caso 1:

Caso 2:

Caso 3:
b) ¢ Cual es la eficiencia del compresor?

Caso 1:
Caso 2:

c) ¢ Cual es la temperatura de salida?
Caso 3:

d) ¢, Cual es el cambio en la entropia?

Caso 1:
Caso 2:
Caso 3:
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¢, Qué puede concluir del analisis anterior? Dé al menos 3 conclusiones.

Para realizar en Aspen Plus el analisis de los dos primeros casos, siga los
siguientes pasos:

Realice el mismo procedimiento de la Pregunta de analisis 5.1 con excepcion en
el momento de escoger el modelo del compresor. Seleccione alli el tipo
Polytropic _using ASME method. A continuacion, en Calculations Options,
seleccione la opcion Specify discharge temperature and calculate efficiency e
ingrese la temperatura de salida del compresor. Por ultimo, en Convergence
escoja la opcién Vapor-Only.

Para el analisis del ultimo caso basta con ingresar la eficiencia politrépica en la
pestafia Specifications para el compresor. Tenga en cuenta que este valor no lo
podra ingresar si esta seleccionada la opcion Specify discharge temperature and
calculate efficiency ubicada en la pestafa: Calculations Options.

5.2.2. Turbinas

Se denomina turbina al motor rotativo que convierte en energia mecanica la
energia de un fluido (liquido o gas). La turbina consta de una rueda o rotor que
tiene unido al alrededor de su circunferencia palas, hélices, cuchillas o cubos, de
tal forma que el fluido en movimiento produce una fuerza tangencial que impulsa la
rueda y la hace girar. Esta energia mecanica se transfiere a través de un eje para
proporcionar el movimiento de una maquina, un compresor, un generador eléctrico
o una hélice. El trabajo realizado en una turbina es positivo puesto que lo realiza el
fluido.

Las turbinas se clasifican en turbinas hidraulicas o de agua, turbinas de vapor y
turbinas de combustion. Hoy la mayor parte de la energia eléctrica mundial se
produce utilizando generadores movidos por turbinas. Los molinos de viento que
producen energia eléctrica se llaman turbinas de viento. (3)

Tipos de Turbinas:

e Turbinas Hidraulicas
e Turbinas de Vapor
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e« Turbinas Eodlicas
e Turbinas de Combustion

Resuelva en Aspen Plus:

Ingresa vapor de agua sobrecalentado a una turbina adiabatica a 5 MPa y 400
°C, y sale como vapor saturado a una presiéon de 200 kPa. El flujo masico del
vapor es 10 kg/s. Considere una eficiencia adiabatica del 75%.

Determine la salida de potencia (en MW)

¢, Cual es la temperatura de salida del vapor?

¢ Cual es el cambio en la entropia?

¢, Cual es el cambio en la entalpia?

Para realizar este analisis en Aspen Plus, siga los siguientes pasos:

Siga el procedimiento de la Pregunta de analisis 5.1 con excepcion en el
momento de escoger el dispositivo en el Model Library en donde debe
seleccionar de la pestana Pressure Changers: Compr el que se encuentra en la
parte inferior derecha. Continue el procedimiento y seleccione igualmente el
modelo isentrépico (adiabatico y reversible) y en Convergence escoja la opcién
Vapor-Liquid.

Para encontrar los valores de entropia y entalpia dirijase en Results a la carpeta
Results Summary — Streams.
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5.3. EJERCICIOS PROPUESTOS

Resuelva las preguntas de analisis 5.1 y 5.2 para los siguientes sistemas:

1) Nitrégeno: T.=25°C P,= 5 atm

P4=1 atm m (Flujo masico)= 2.8 kgmol/hr
2) Helio: T4= 50 °F P,= 70 psia

P4= 14 psia m (Flujo masico)= 93 Ibmol/h
3) Aire: T4= 86 °F P,= 60 psia

P4= 8.89 psi m (Flujo masico)= 2700 Ib/h

Sugerencia: Ver ANEXO 2 ; Como adicionar o eliminar componentes?
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6. MAQUINAS TERMICAS, CICLOS DE REFRIGERACION Y
BOMBAS DE CALOR

6.1. OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Apoyar la comprension de algunos conceptos relacionados con la segunda
ley de la termodinamica, a través ejercicios de aplicacién resueltos en
ASPEN PLUS®.

e Analizar el comportamiento de algunos ciclos utilizados comunmente,
termodinamica como lo son Las maquinas térmicas, ciclos de refrigeracion y
bombas de calor a través del célculo de la eficiencia térmica y coeficientes
de operacion.

6.2. ALGUNOS CONCEPTOS FUNDAMENTALES Y SU APLICACION EN
ASPEN PLUS

La segunda ley de la termodinamica afirma que los procesos suceden en cierta
direccidén y que la energia tiene calidad asi como cantidad. Este concepto se
asocia con el funcionamiento de maquinas térmicas, ciclos de refrigeracion y
bombas térmicas.

A continuacién se desarrolla la guia practica para la simulacién de diferentes ciclos
asociados a la segunda ley de la termodinamica mediante el uso del simulador
ASPEN PLUS®.

6.2.1. Depdositos de energia térmica

Un depdsito es un cuerpo hipotético con una capacidad de energia térmica (masa
*calor especifico) grande que pueda suministrar o absorber cantidades finitas de
calor, sin que sufra ningun cambio de temperatura como los océanos, rios, lagos o
la atmdsfera.

Cualquier cuerpo fisico cuya capacidad de energia térmica sea grande respecto
de la cantidad de energia que suministra o absorbe puede modelarse como un
depdsito.

Tenemos entonces dos clases de depdsitos:
v' Fuente: Depdsito que suministra energia en forma de calor.
v' Sumidero: Depésito que absorbe energia en forma de calor.

6.2.2. Maquina Térmica

El trabajo es convertible en calor directa y completamente, pero convertir el calor a
trabajo requiere el uso de un dispositivo especial lamado: Maquina térmica.

Las maquinas térmicas tienen las siguientes caracteristicas:
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Reciben calor de una fuente de alta temperatura (Energia solar, hornos,
reactores nucleares)

Convierten parte de este calor en trabajo (normalmente en forma de un eje
de rotacion)

Liberan el calor de desecho remanente en un sumidero de baja temperatura
(la atmosfera, rios, océanos)

Operan en un ciclo.

El dispositivo productor de trabajo que mejor se ajusta a la definicion de maquina
térmica es la Central Eléctrica de Vapor, que es una maquina de combustion
externa (Ver Figura 5), donde el fluido de trabajo (vapor de agua) regresa
periodicamente a su estado original. En esta planta, el ciclo (en su forma mas
sencilla) tiene las siguientes etapas:

1.

El agua liquida a temperatura cercana a la del medio ambiente se bombea
hacia una caldera a alta presion.

La transferencia del calor de un combustible (calor de combustion de un
combustible fésil o calor de una reaccion nuclear) se da de la caldera al
agua, convirtiéndola en vapor de agua a alta temperatura a la presion de la
caldera.

Se presenta una transferencia de energia, como trabajo de eje, del vapor a
los alrededores, mediante un dispositivo tal como una turbina, en la cual el
vapor se expande.

El vapor que queda en la turbina se condensa a temperatura y presion
bajas mediante la transferencia de calor al agua de enfriamiento,
completando de esta manera el ciclo.

Las caracteristicas fundamentales de los ciclos de todas las maquinas térmicas
son la absorcién de calor a altas temperaturas, el rechazo de éste a una
temperatura baja y la produccion de trabajo. (1)
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Fuente de energia
(como un horno)

ie

Caldera

wen ' Y . Wsal
Bomba Turbina

Condensador

i

Sumidero de energia
(como un horno)

Figura 5. Central eléctrica de vapor

Donde:

QL = Magnitud de la transferencia de calor entre un dispositivo ciclico y un medio
de baja temperatura a temperatura T,

Qn = Magnitud de la transferencia de calor entre un dispositivo ciclico y un medio
de alta temperatura a temperatura Ty

Wen = Cantidad de trabajo requerido para comprimir el agua a la P de la caldera.

W, = Cantidad de trabajo entregado por el vapor cuando éste se expande en la
turbina.

Es importante recordar que la produccion de trabajo mediante un sistema es
considerado un efecto positivo y deseado, y el consumo de trabajo un efecto
negativo indeseable. Un sistema puede incluir mas de una forma de trabajo
durante un proceso. Cuando se habla de trabajo neto se refiere a la diferencia
entre todo el trabajo que el sistema genera y todo el trabajo que consume como se
muestra en la ecuacion 6.1.

W, = trabajo neto hecho en todas las formas =Y W, - X Wy, (6.1)

neto
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6.2.2.1. EFICIENCIA TERMICA

La salida de trabajo neto de una central eléctrica es sencillamente la diferencia
entre la salida de trabajo total de la planta y la entrada de trabajo total, como se
muestra en la ecuacién 6.2.

W =W, - W,, . (6.2)

neto,sal sal —

El trabajo neto de salida de una maquina térmica también puede determinarse a
partir de los datos de transferencia de calor como se muestra en la ecuacion 6.3.
Recuerde que para un sistema cerrado que se somete a un ciclo, el cambio en la
energia interna AU es cero.

Wneto,sal =Qy-Q . (63)

La fraccion de la entrada de calor que se convierte en la salida de trabajo neta es
una medida del rendimiento de una maquina térmica y recibe el nombre de
eficiencia térmica n; Esta eficiencia mide el desempefio que tiene una maquina
térmica al convertir el calor que recibe en trabajo.

El rendimiento o eficiencia en general, puede expresarse en términos de la salida
y de la entrada requerida. En las maquinas térmicas la salida deseada es la salida
de trabajo neta, y la entrada requerida es la cantidad de calor suministrada al
fluido de trabajo. La eficiencia térmica de una maquina de este tipo puede
expresarse asi:

Salida de trabajo neto (6.4)
Entrada de trabajo neto '

Eficiencia térmica =

Wnet sal
sal 6.5
a, (6.5)

=
O también si reemplazamos la ecuacion 6.3. Tenemos:

IS
= Qu (6.6)

Para la central eléctrica de vapor descrita a continuacion, resuelva en Aspen
Plus las preguntas de acuerdo a los resultados de la simulacion

Una central eléctrica de vapor, idéntica a la descrita en la Figura 5 trabaja a las
siguientes condiciones:

En la caldera se produce vapor de agua a 1MPa con un flujo de 2000 kg/h, el
vapor entra a la turbina donde produce un trabajo equivalente a 300 kW. Luego
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de pasar por el condensador todo el fluido sale en estado liquido y es llevado a
una bomba donde aumenta la presion de la corriente a 1MPa para volver a la
caldera.

1) Reporte los siguientes datos:

Q= kW Wen= kW

2) Calcule el trabajo neto de salida de las dos formas descritas (ecuacion 6.2 y
6.3)

Wneto,sal= kW

3) Calcule la eficiencia térmica utilizando la ecuacion 6.4.
n=_____
Para resolver este problema siga los siguientes pasos en ASPEN PLUS®

1. Ingrese al ambiente de ASPEN (realice los pasos 1 a 3 de la seccién 3.1)

2. Cuando se encuentre en la ventana principal llamada Process Flowsheet
Window, asegurese de que tenga disponible el Model Library (Paleta de
unidades de proceso: equipos y dispositivos de ingenieria), si no esta visible
presione F10.

En el Model Library encontrara en cada pestana, clasificados por categorias,
los diferentes equipos para construir el diagrama de flujo que se quiere simular.

Para conocer mas acerca de como construir diagramas de flujos en Aspen Plus
remitase al ANEXO 4.

3. Para dibujar el diagrama descrito en la Figura 5 busque en la pestaina heat
exchangers el equipo cuyo modelo se llama heater. Seleccionelo y en el
espacio en blanco haga click.

Dependiendo de la configuracion del simulador, puede que inmediatamente
aparezca un cuadro de dialogo que le indica que debe asignarle un nombre al
equipo. Escriba alli CALDERA. Si este cuadro no aparece una vez ingresa el
equipo dé CTRL + M sobre el nombre de este asignado por defecto
(comunmente B1) y cambie el nombre por CALDERA.
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Enter the Block 1D

CALDERA
A
Cancel

<

] E Process Flo...

4 MixersS plitters ] Separators Heat Exchangels} Columns] F\eaclols] Fressure Changers ] Manipulalols

- _%_z,m.ﬁ,qm ==,

Material T
STREAMS Heater Heatx tHeatx Hetran Aerotran HaFlus HTRIXIST

Sollds

Luego busque la pestafia llamada Pressure changers y seleccione el equipo

con el modelo llamado compr. Asignele el nombre TURBINA.

Vuelva a la pestafia de heat exchangers y escoja el equipo cuyo modelo se

llama heater. Nombrelo como CONDEN.

En la pestafia Pressure changers y seleccione el equipo con el modelo llamado

pump. Escriba el nombre BOMBA.

4. Hasta este punto usted ya tiene seleccionado los equipos que va ha simular.
A continuacion se deben dibujar las corrientes del proceso. En la esquina
inferior izquierda seleccione el boton STREAMS. Lleve el cursor hasta el

espacio en blanco donde esta realizando el diagrama.

Q i CALDERA

BOMBA TURBINA

@i COMNDEN

<

@ Process Flo

Mixers/Splitters I Separalors

(@ . .

RE&MS Purmp Compr MCampr Valve Pipe Pipeline

Heat Exchangers ] Columns Reactors  Pressure Changers | Manipulators } Soﬁdg] User Maodel:
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Inmediatamente se activaran unas flechas rojas y azules en cada equipo. Las
flechas rojas sefialan las entradas y salidas que se deben especificar, las
azules indican algunas corrientes opcionales.

5. Una con una corriente la salida del equipo CALDERA con la entrada del
equipo TURBINA.

Es posible que el simulador le pida que le asigne un nombre a la corriente.
Escriba el numero 1. De lo contrario, Aspen asigna un numero por defecto. Si
desea cambiar el nombre, basta con dar CTRL + M sobre el nombre de esta.

Enter the Stream D

[

Ok | Cancel |

Repitiendo el paso anterior sucesivamente termine de dibujar y nombrar las
corrientes del proceso.

Click N*

CALDERA
1
LT

BOMBA TURBINA

(=]

CONDEN

E G(

< |

B Process Fio

]

|

6. Acepte el cuadro de texto que aparece, éste le informa que el diagrama y las
conexiones se encuentran completas.

Flowsheet Complete

9 Flowshest connectivity is complete. Provide the remaining prablem specifications on input Farms,

Display next input Form?

,F Aceptar | Cancelar
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7. Al aceptar se abre la ventana del Data Browser. En la primera ventana setup
ingrese, si desea, el titulo de la simulacién. Click pa»

vy EIubal[ Dezcaption I Accounting | Diagnostics ]
Title: \PREGUNTA DE ANALISIS 6.1

Uruts of measurement Global settings

Input data ' 51 v Run lype: "

Dutpuit results: ES! o InpLt mode: ' W
Stream class: | € W |
Flow basis: [ v |
Ambient pressure; | 14,65 :_psi i
Valid phases: v|
Free water: | h v |

8. Presione Find e ingrese el componente a simular: Agua.
Después de escoger el compuesto deseado oprima Add y luego Close. Click

MN>

9. En Base method, escoja el paquete de propiedades termodinamicas NRTL
(NonRandom, Two-Liquid) para generar las propiedades del equilibrio liquido—

vapor. Click i

VGlobal| FiowshestSections | Referenced |

Property methods & models Property method: i

Process lype: . | [WNRTL bt

Basemathod  NRTL v []Modiy propeny modsls

Henry components: bl I
Petraleun calculaton options
Free-water method: |5 7% -

< |

Elecirolyte calculation options
Chemistry 1D w

[¥] Use ue-components

10. Luego de dar nuevamente click en Next, aparece un cuadro de dialogo. Haga
click en Cancelar.
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11. En el panel izquierdo busque la carpeta Streams y despliéguela. Para
especificar la corriente 1 seleccione la carpeta.

De acuerdo al planteamiento del problema, la corriente 1 se puede especificar
asi:

| Presion | 1MPa |
| Vapor fraccion || 1 |
|  Total Flow || 2000 kg/h |
| Mass-frac (water) || 1 |

En State variebles busque Pressure e ingrese 1 MPa y en la otra casilla
busque Vapor fraccion e ingrese 1. Cuando especifique el flujo, verifique que
se encuentre en Mass, seleccione Mass-frac para la composicion e ingrese 1
para el agua (100% Agua).

/Specifications| Flash Options | | - | EO Optionss |
Substieam name: | MIXED v
State vanables Composition
Wapor fraction W \Mass-Frac '-v\
E W\ Componernt Value
Pressure v WATER d J
D v

Total flow: | Mass \
CTHD T v

Total: |1

12. En el panel izquierdo busque la carpeta Blocks y seleccione la subcarpeta
CALDERA. En Flash specification busque vapor fraccion = 1y pressure= 0

Specifications| Flash Options | Utiity |

Flazh specifications

‘Yapor fraction ¥4
Pressure .0 MPs v
Yalid phases
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&3 Cuando esté especificando en el simulador un equipo como
un intercambiador de calor, uno de los grados de libertad
disponibles es la presion. Tenga en cuenta la manera en que
ASPEN PLUS recibe la informacion:

ENTRADA A

SIGNIFICADO ASPEN

Si se quiere indicar que no hay caida de presién (A P=0) 0

Si se quiere indicar que hay una caida de presion, se
debe anotar la cantidad numérica con signo negativo. Valor <0
Ejemplo:-3 KPa

Si se quiere indicar que después de pasar por el equipo
la corriente de salida tiene un aumento de presion,
entonces se debe anotar la cantidad numérica con signo
positivo. Ejemplo :1.5 KPa

Valor >0

13. Seleccione el siguiente equipo: TURBINA.
En Model seleccione Turbine y seleccione Power produced y escriba 300 kW
Seleccione la pestafa Convergence y en valid fases seleccione Vapor-liquid

Jﬁpeciﬁcalionsl Calculation Options ] Power Lass I Comvergence I
todel and type 1
Model: () Compressor (&) Turhif~

Type: | |sentropic

Outlet specification

() Discharge pressure:

() Pressure decrease:
() Pressure ratio 2
(%) Power produced: 300 ) W att w |

() Use performance curves to determing discharge conditions

Efficiencies

|zentropic: Mechanical:
[ ] [ 1] [ 1]

o Specifications }¢ Calculation Options | Power Loss JCunvergencel
Flash parameters
Valid phases: Wapor-Liquid A | 4
Power required [for a compressar] ar power produced [for a turb) Marimum iterations: | = ‘\
Tolerance:

Entropy balance parameters

Canstant entropy flash type: w

M axirnum iterations: % | Tolerance: l:l

14. En el panel izquierdo busque Conden y seleccidnelo.

En Flash specification busque vapor fraccion = 0 y pressure= 0 (AP= 0).
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J Specifications| Flash Oplions | Utiity |

Flash zpacifcations

| '¥apor action %0
| Pressure \;\EI WPa w
Vald phazes
W
15. En el panel izquierdo seleccione Bomba.
. , . . >
En seleccione Discharge pressure y escriba 1MPa. Click N

Jﬁpecificatiunsl Calculation Options ] Flash Options ] I tility ]

b odel

@,Qmp () Turbine

Purmp outlet zpecification

(*) Dizcharge pressure:; ( 1 ) kPa V_L

() Pressure increase;

() Pressure ratio;

() Power required:

() Uze performance curve to determine dizcharge conditions

16. Aparecera un cuadro de dialogo indicandole que el simulador tiene todos
los datos necesarios para realizar los calculos. Presione en aceptar.

Required Input Complete

&ll required input is complete. You can run the simulation now, or wou can enter more input. To enter more input,
\._/ select Cancel, then select the options vou wank from the Data pulldown menu,

Run the simulation now?

Acepkar ; I Cancelar |

17. Cuando ASPEN Ile indique que los calculos estan completos. Presione @
para ver los resultados.

En la ventana de resultados busque en el panel izquierdo la carpeta Blocks, alli
encontrara los resultados de los calculos para cada equipo.

Para poder conocer el valor de Qy y Q., en el panel izquierdo seleccione
CALDERA. Lea el valor de net duty que representa Qy, igualmente seleccione
COND vy lea net duty que representa Q.
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@ Streams
-] Elocks
G BOMBA
=34 CALDER
Resulks
(g EO Varisbl
Stream Re )
4 COMDE Summyary Batance] Phase Equilibrium I |
Gf) TURBINA
E Convergence Block retults summary
=@ Resulks Summary Outlet temperature: 179,977607 | K v
fun Status Dutlet pressure: 10 bar v
Conyergence Vapor hraction: .1,___,____....,.
[J Utiities Heat duty: 1479.23067 | kw v
MNet duty: 147923067 kw b
15t iquid / T otal liquict ™

Fressure-diop conelation patameter: 0

Para leer el trabajo requerido por la bomba, seleccione el equipo y lea el valor en
Net Work requied.

Cuando lea el trabajo que la turbina entrega en Net Work requied, recuerde que
este valor es negativo por que ASPEN lo toma de esa manera cuando se trata
de Turbinas, por lo tanto para los calculos estos valores debe tomarlos como
positivos.

NOTA: Tenga en cuenta que tanto Q_ y Qq son definidas como
magnitudes y por ello son cantidades positivas.

No se deje confundir por los signos que el simulador presenta en
sus resultados. Cuando en el condensador el simulador presenta
un net duty negativo, esta indicando que esta realizando un
enfriamiento.

6.2.3. Refrigeradores y bombas de calor

El calor fluye de las regiones de alta temperatura a las de baja. Dicho proceso de
transferencia de calor sucede en la naturaleza sin que se requiera algun
dispositivo. El proceso inverso, sin embargo, no sucede por si solo. La
transferencia de calor de una regidn de baja temperatura a una de alta
temperatura requiere dispositivos especiales llamados refrigeradores.
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Los refrigeradores son dispositivos ciclicos y los fluidos de refrigeracion se llaman
refrigerantes.

Otro dispositivo que transfiere calor de un medio de baja temperatura a uno de alta
temperatura es la bomba de calor. Los refrigeradores y las bombas de calor son,
en esencia, los mismos dispositivos; sélo difieren en sus objetivos.

El refrigerador mantiene el espacio refrigerado en una temperatura baja y extrae el
calor de él. La descarga de este calor en un medio de temperatura mayor es una
parte necesaria de la operacion, no el propésito.

El objetivo de la bomba de calor, sin embargo, es mantener un espacio calentado
a alta temperatura. Esto se logra al absorber calor de una fuente de baja
temperatura, como el agua de un pozo o el aire exterior frio en el invierno, y al
suministrar este calor a un medio mas caliente, como una casa.

En la Figura 6 se muestra en forma esquematica un refrigerador y una bomba de
calor.

Medio
CALIENTE
A
Q,=Calor liberado Casa caliente
Entrada requerida Salida deseada
Q,;= Calor liberado
R :W"et°'e“= Entrada de trabajo neto he W et0,en= ENtrada de trabajo neto
Salida deseada 4 Entrada requerida
Q, = Calor extraido
Q, = Calor extraido
Espacio
refrigerado
FRIO Medio
FRiO
a) b)

Figura 6. Diagrama esquematico de a) Refrigerador, b) Bomba de Calor

Donde:
QL
Qn

Magnitud del calor extraido del espacio refrigerado a la temperatura T,

Magnitud del calor liberado hacia el espacio caliente a temperatura Ty,
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W eto.en = Entrada de trabajo neto al refrigerador o a la bomba de calor

6.2.3.1. COEFICIENTE DE OPERACION

El rendimiento de refrigeradores y bombas de calor se expresa en términos del
Coeficiente de operacion (COP), el cual se define de la siguiente forma:

Para refrigeradores:

salida deseada  efecto de enfriamiento  Q_

COPg = = =
R~ entrada requerida entrada de trabajo W

neto,en

Para bombas de calor:

salida deseada  efecto de calentamiento  Qy

COPg: = =
BC ~ entrada requerida entrada de trabajo W

neto,en

Como el trabajo neto de entrada se puede expresar asi: W, y,on = Qy — Q.

El coeficiente de operacion también se puede expresar asi:
Para refrigeradores:
1

(QHJ_1
Q.
1

@

Comparando las ecuaciones 6.7 y 6.8 se tiene que para valores fijos de Q. y Qy

COPy = (6.7)

Para bombas de calor:

COPBC = (68)

COPgc=COPgr+1 (6.9)
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SABIAS QUE...

El aire acondicionado absorbe calor del cuarto que esta enfriando

y lo desecha al exteriorr Esta misma wunidad de

acondicionamiento de aire funciona como una bomba de calor en

?/ el invierno, si se instalara al revés. Asi la unidad tomara calor del
exterior frio y lo metera al cuarto.

Y
[}

Los sistemas de aire acondicionado que se equipan con los controles
apropiados y la valvula de inversion, funcionan tanto para invierno y como para
verano.

6.2.4. Ciclo de refrigeracion por compresion de vapor

El ciclo de refrigeracién por compresién de vapor es el que mas se emplea en
refrigeradores, sistemas de acondicionamiento de aire y bombas de calor y se
compone de cuatro procesos:

1-2  Compresion isentropica en un compresor

2-3  Rechazo de calor a presion constante en un condensador
3-4  Estrangulamiento en un dispositivo de expansion

4-1  Absorcién de calor a presion constante en un evaporador

Medio
CALIENTE

Qy

Condensador <

Valvula de W,
C ) «——
expansion ompresor

>

Evaporador

A 4

Q

Espacio refrigerado
FRIO

Figura 7. Diagrama esquematico para el ciclo de refrigeracion
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T(K) A

Liquido saturado

en

QL Vapor saturado

»

s (KJ/(Kmol*K)

Figura 8. Diagrama T-s para el ciclo ideal de refrigeracion por compresioén de vapor

En este ciclo el refrigerante entra al compresor en el estado 1 como vapor
saturado y se comprime isentropicamente hasta la presion del condensador.
Durante el proceso de compresion isentrépico la temperatura del refrigerante
aumenta hasta un valor bastante superior al de la temperatura del medio
circundante, como el aire atmosférico. Después el refrigerante entra en el
condensador como vapor sobrecalentado en el estado 2 y sale como liquido 2 en
el estado 3, como resultado de la liberacidn de calor a los alrededores.

El refrigerante liquido-saturado en el estado 3 se estrangula hasta la presion del
evaporador al pasar por una valvula de expansiéon o por un tubo capilar. La
temperatura del refrigerante desciende por debajo de la temperatura del espacio
refrigerado durante este proceso. El refrigerante ingresa al evaporador en el
estado 4 como una mezcla saturada de baja calidad, y se evapora por completo
absorbiendo calor del espacio refrigerado. El refrigerante sale del evaporador
como vapor saturado y vuelve a entrar al compresor, con lo cual completa el ciclo.
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RECUERDE...

El concepto de calidad (x), indica la fraccion de vapor de una
mezcla saturada. Su valor siempre se encuentra entre 1 y O.
Cuando el sistema se encuentra como liquido saturado su valor
es 0 y la calidad de un sistema que se encuentra como vapor
saturado es 1.

Tenga en cuenta que ASPEN PLUS llama a esta propiedad Vapor fraction y
es uno de los grados de libertad que se puede especificar para definir una
corriente.

Un refrigerador doméstico trabaja por medio de este ciclo de refrigeracion por
compresion (Figura 9). El compartimiento del congelador, donde el calor es
absorbido por el refrigerante, sirve como el evaporador. Los serpentines detras del
refrigerador, donde el calor se disipa en el aire de la cocina, sirven como el
condensador.

Serpentines del

/evaporador KT/ubo capilar
Cors — €
= e /
o

Compartimiento < == /‘//'/‘7
congelador C / ]
1
0%

\¥+ -10°C 6////‘)

/| // /7
1V
/1 V1
e
5°C 1 ¥

////,2 Serpentines del
C // // condensador

0

C///
i P%
Compresor

Figura 9. Esquema de un refrigerador doméstico
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- - SABIAS QUE...

- ~

Los principales compuestos empleados en los sistemas de
Lt enfriamiento de los refrigeradores domésticos eran los CFCs
% (Cloroflurcarbonados) como el conocido refrigerante-12 (fre6n12).

Sin embargo, se ha descubierto que los CFC son una grave amenaza para el
medio ambiente por su papel destructor de la capa de ozono. Segun el Protocolo
de Montreal, la fabricacion de CFC debia finalizar al final de 1995. En reemplazo a
los CFCs se estan utilizando los hidroclorofluorocarbonos, HCFC, y el
metilbromuro que no dafan la capa de ozono, pero producen gases de efecto
invernadero. Los HCFC se retiraran en el 2015 y el consumo de metilbromuro se
limitara progresivamente. La industria de la refrigeracion deberia adoptar
rapidamente otros compuestos alternativos no perjudiciales, como el
metilcloroformo.

En substitucion de los CFCs se usan principalmente dos gases:
v'El R-134a (C,H2F4)
v'El R-600a (Isobutano).

Resuelva en Aspen Plus las preguntas de acuerdo a los resultados de la
simulacion

El compartimiento principal de una nevera, que utiliza como refrigerante R134a
(CoH2F4) a una rata de 0.05 kg/s, es igual al esquema mostrado en la Figura 10
y mantiene el espacio refrigerado a 4°C. La temperatura de la cocina es de
25°C en donde se libera el calor a través del condensador.

El condensador trabaja a 665 kPa y el evaporador a 337.5 kPa. Considere que
no hay caida de presion en estos equipos.

1) Encuentre cual es el calor liberado a la cocina (Qy,).

2) Encuentre el coeficiente de rendimiento del refrigerador (COPR). definido
por la ecuacién 6.7.

3) ¢Cual es el trabajo requerido por el compresor?
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COCINA 25°C

665 KPa 2
337.5 KPa 1

D =72
<& w,,,,,=
Evaporador

Compartimiento
de la comida 4°C

Figura 10. Esquema de un refrigerador para la pregunta 6.2

4) Con los datos de la tabla de corrientes que suministra el simulador
complete en los recuadros la informacion faltante en el siguiente diagrama:

T (k) A

>
>

I_l I_l I_I s (cal/gm-K)
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5) Para cada corriente escriba el estado en que se encuentra. Si se encuentra
en una mezcla liquido vapor indique el porcentaje de vapor de la mezcla.

| CORRIENTE || ESTADO

BWI|N[|—

Para solucionar este problema en ASPEN PLUS siga el procedimiento
presentado en la pregunta de analisis 6.1.

Recuerde: Cuando esté programando el compresor, busque la pestana
Convergence y seleccione en Valid phases Vapor Liquid.

Para contestar la pregunta 3) Y 4) Siga los siguientes pasos una vez la
simulacion esté completa:

Cuando se encuentre en la ventana de los datos generados, seleccione en el
panel izquierdo la carpeta Result Summary y la subcarpeta Stream. En format
seleccione Full. Desplacese a través de la tabla, y en ella encontrara todos los
datos necesarios.

-] Streams
+ @] Blocks
-3 Convergence
=@ Results Summary
Run Status
Streams—_\
Canvergence
[ utiles Material T | | | | | |
Dizplay: + | Format: g\ Stream Table
v v v v v
Substrearn: MIXED
rale Flows kmal/hr
1.1.1-0 1764161 1.764161 1.764161 1.764161
Total Flow kmalshr 1764161 1.764161 1.764161 1764161
Total Flow kathr 120,0000 180.0000 180,0000 180.0000
Total Flaw |Amit 200,7508 111.7413 2489643 3B.96704
Temperature k. 2771511 3039632 298,151 2771494
Frezsure atm 3.33096E6 B6.563040 E.563040 3.330966
apor Frac 1.000000 1.000000 0.0 745206
Liquid Frac 0.0 0.0 1.000000 8254794
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Resuelva en Aspen Plus las siguientes preguntas de acuerdo a los resultados
de la simulacién

En una casa se tiene instalado un aire acondicionado para cubrir las
necesidades de calefaccion (Ver Figura 11). Un dia de invierno la temperatura
del aire exterior disminuye a -2°C y se sabe que el compresor realiza un trabajo
de 2kW.

Si la bomba de calor trabaja a las siguientes condiciones:
v Refrigerante: R-600a (Isobutane)
v" Flujo masico de refrigerante: 0.05kg/s
v" Presion del evaporador: 146.8 kPa
v Para el condensador y el evaporador considere AP=0

=2KW

neto,en”

Q,=?

Aire exterior
-2°C

Figura 11. Esquema de una bomba de calor para la pregunta 3

1) ¢A qué temperatura la bomba de calor mantendra la casa?

Tcasa=
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2) ¢A qué presion trabaja el condensador de la bomba de calor?

P condensador=

3) Encuentre el coeficiente de rendimiento de la bomba de calor (COPgc)
definido por la ecuacién 6.8.

4) Con los datos de la tabla de corrientes que suministra el simulador
complete en los recuadros la informacion faltante en el siguiente diagrama:

T (k) A

»
»

I:I I_l I—I s (cal/gm-K)

5) Para cada corriente escriba el estado en que se encuentra. Si se encuentra
en una mezcla liquido vapor indique el porcentaje de vapor de la mezcla.

| CORRIENTE || ESTADO

HWIN|[—
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Para solucionar este problema con la ayuda de ASPEN PLUS siga el
procedimiento presentado en la pregunta de analisis 6.1.

(3)4)
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ANEXO 1. MODELOS TERMODINAMICOS UTILIZADOS EN ESTA GUIA

El paquete termodinamico es un conjunto de ecuaciones y modelos que le permite
al simulador calcular diferentes propiedades de un sistema. Cada método
termodinamico esta disefiado para ciertos tipos de sistemas, componentes vy
condiciones, por tanto es importante conocer cuales son los criterios de
escogencia de cada uno de ellos, porque de esta decision depende la confiabilidad
de los datos que el simulador calcula.

En esta guia no se entrara en el detalle del manejo de las ecuaciones de cada
modelo, sélo en los criterios de seleccion.

En la Tabla 1 se encuentra un listado de las caracteristicas mas importantes de los
modelos termodinamicos aqui utilizados.

Tabla 1. Caracteristicas mas importantes de los modelos termodinamicos’

CARACTERISTICA \ MODELO TERMODINAMICO \
| NRTL || WILSON | UNIQUAC | UNIFAC |
Modelo de coeficientes de actividad X X X X
Utiliza la ley de los gases ideales para
X X X
modelar la fase vapor.
Se debe trabajar a bajas presiones
X X X
(menores de 10 bar)
Rango de temperatura entre 20 y150°C X
Predice el equilibrio liquido-vapor X X X X
Predice el equilibrio liquido-liquido X X X
Predi_ce el cgm_portamignto de X X X X
soluciones liquidas no ideales
Se puede trabajar con componentes X X X X
polares y no polares
No se puede trabajar con compuestos
o X X X X
cerca de su temperatura critica

Para profundizar en este tema se sugiere leer las ayudas al usuario que ASPEN
PLUS® posee y libros de Termodinamica.

' Descripcion adaptada de la ayuda al usuario proporcionada por ASPEN PLUS ®
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ASPEN PLUS ® posee una ayuda muy buena para guiarte en la
escogencia de los modelos termodinamicos segun los
componentes y sistema quimico que posea.

Busca en la ventana donde se elige el modelo termodinamico este simbolo

y sigue las instrucciones que ASPEN indique.
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ANEXO 2. ;COMO ADICIONAR O ELIMINAR COMPONENTES?

Agregar componentes

Si desea agregar mas componentes, solo debe dar click en la primera pestafa
inferior (o en W) que lo lleva de nuevo al Data Browser en donde por
Components puede adicionarlos.

Paso 1

1) Cierre la ventana “Pure Component Properties Analysis” y dirijjase mediante
la primera pestafia inferior al Data Browser.

2) Seleccione Components.
3) A continuacion de click en Find para adicionar los componentes deseados.
4) Click en Next hasta aparecer el siguiente cuadro de dialogo:

Required Properties Input Complete _|

Go to the Nest required step, or supply
additional properties information.
(%) Go to Mext required input step
() Madify required property specifications
O Enter property parameters

() Ertter raw property data

[ Ok ] [ 4Cancel ]

7

Oprima Cancel.

5) Una vez realizada esta accion ingrese nuevamente al modo de Pure
components: “Tools—Analysis—Property—Pure...”
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B Guia de Fcogea - componente puro - Aspen Plus 2004.1 - aspenONE - [Components - Data Browser]

:|F\Ie Edit Wiew Data Togls Run Plab  Library window Help o | B
k‘é fd &% & e N> E b W T O @ | m
'@ Companents | & i_tjl & <« !AII :} » e € 'N‘)
(¥ Setun Selection| Peticleum | Nonconvertionsl | Databanks 7
W —speris mnsz Define components
(] Assayfelend Companent ID Type Component name: Foirnula
) LiteEnd Prope fies Conventional  [NITROGEN M2
Fetro Characterization 4
) Pseudocomponents CaRBO-01 Canventional  |CARBON-DIOxIDE|COZ
) Attr-Comps EMONIA Caorwentional — [AMMONIA H3M
;Do eqnps ATER Convertional [WATER RE
3 Moisture Comps
UNIFAC Groups BCETOME Corventional  [ACETONE CIHEO1

]
=[] Propertiss *
3 Specifications
(M Property Methods
- Estimatian

a

(V] Molecular Structure
B (M Parameters
L £ Data

M Analysis

] PropSets
(] Advanced

D CAPE-OPEN Packages
(7 Reactions
(21 Flowshesting Gptions
(£ Results Summary

e

°

[ Fnd | [ElecWiad | [UserDefined| | Reorder | [ Peview

Component D, If data are to be retieved from databanks, enter either Component Name or Formula, See Help.

Input Complete:

Components. J Pure Compo. ] Pure Compo I PL ve Temp.

Eliminar componentes

Para eliminar un componente, basta con seleccionar en el recuadro “Define
components” la fila del componente que desea eliminar, dar click derecho y luego
click en “Delete Row”.
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ANEXO 3. LECTURA DE GRAFICOS

Para visualizar mas facilmente los graficos y poder realizar lecturas de datos mas
precisas, modifique la escala de ambos ejes de la siguiente forma:
i. Dé click derecho en cada eje y click en Edit...
ii. En Axis Range introduzca el rango de valores que desea visualizar, por
ejemplo:
Plot Axis Scale Setting &|

Coordinate | Fort

Soale
® Linear OLlog O lnverse O Probability

Grid Interval | [ Lack Grid

Auis Flange l U‘ >Q_D)‘

ValugRange  [0.002%8522 | [248302 |

[ ariable descends ultiplier |
Reset axiz range to data

[ Aceptar l [ Cancelal] [ Aplicar

iii. Presione Aplicary luego en Aceptar
Asi mismo, puede modificar los colores de las lineas, el tipo, la forma de la flecha,
etc., dando doble click en cada linea.

Otra forma de modificar los graficos es dando click derecho en cualquier parte de
la grafica y luego click en Properties:

Propiedades de PfsPlot 2004.1 Control

Attibute | Legend | AwisMap | Label | Axis | Grid | Font
Yariables Color  Marker  Line type
(1) =—z—rall) A | |none A S
[2) —C—rull] Al < ml------- T
o — —
<> — |- - — -
2 e
- —
|| 5| m—
I Aceptar l [ Cancelar ]

Explore las diferentes pestafias para personalizar las graficas. En la pestafa Axis
usted encontrara que puede modificar la escala de la grafica.
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ZOOM

Otra forma de visualizar mas facilmente los puntos es realizando un zoom a
alguna area especifica del grafico:

Paso 1
Con el puntero del Mouse, dibuje el area de interés del grafico presione el botén
derecho del mouse. Luego de click en Zomm In.

PL ws Temperature

2500

LIQUID WATER
LQUID MITROGEN

LauiD CARBO-O1
LIQUID AMMONIA, /
LQuiD ACETONE

2250

2000

o
2
o
5]
g
AR
2
o
=l
N /
&
2 ¥ ZoomIn
Zoaom'in A4 Delete Points
2 e
&
L /
L ____-——/ Iy
L e L
-200 -178 -160 -126 -100 -75 -60 -8 25 £l 75 100 128 150 175 0

Temperature C

Paso 2

Para volver a la vista completa del grafico, oprima el click derecho sobre cualquier
punto del grafico aumentado y luego dé click en Zoom Full. Si desea disminuir o
aumentar un poco la imagen, de click en Zoom Out o Zoom In respectivamente.

NS LE S hEESEEE)

booonas] Redraw Chrel+w b H
Zoom In Chrl+Up Arrow

bemmnnnd Zoom Out Chrl+Down Arrow baeeeas H

':_,_..‘--/-"", Zoar Ful CtrH-End E

AR Praperties. .. Ale+Enter [T :

[ Madify N :

' Copy Chrl+C E

T T T T T TR T: T T
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ANEXO 4. CONSTRUCCION DE DIAGRAMAS DE FLUJOS EN ASPEN PLUS®

La construccién de diagramas de flujo en ASPEN PLUS® es facil, solo se debe
tener en cuenta algunas recomendaciones para que el diagrama quede bien y con
todas las conexiones necesarias para la simulacion:

v' Antes de conectar alguna corriente, verifique que se conecte en la flecha
adecuada.

HEAT
Flecha roja: Corrientes / :2\

que obligatoriamente se Flecha azul: Corrientes
deben crear que son opcionales, si
no se especifican.

Ademas, si situa el cursor en las flechas, el simulador le indicara cada una
de ellas a qué corresponde.

HEAT
Y/

|Feed (Required; one or more) |
-

v Usted puede desplegar en cada icono una lista para elegir la figura de su

gusto.
o @ N
< ﬁ g
_@PrncessF M IDCI t j
ﬂ Exchangels] Colurmns ] Reactors ] Fres:
8]
=L= =) S — =
Material T v\ v# h h Dl
STREAMS Heater Heatx MHeat Hetran Aeratran Hx<Flus HTRI

v' Si desea reubicar algun bloque o corriente, asegurese de que el cursor se
encuentre como una flecha, de lo contrario oprima la flecha que se
encuentra en el panel inferior izquierdo o presione ESC.
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l? tinerzd5)

Material
STREAMS Heater

v Si desea girar o voltear un icono lo puede hacer dando click derecho sobre
la figura, en Rotate Icon seleccione la opcion requerida.

"= HEAT
Input... Chrl+I

Change Section. .. Chrl+F11

Mowve Selection

3M Deactivate

Delete Block Del

Rename Block, Chrl+M

Rotate Icon Rotate Left
Resize Icon 3 Rotate Right
Exchange Icon ChrlH Flip Left/Right
Hide 3 Flip UpfDawn
Unplace Block. Chrl+J

Center Vigw Chrl+Home

v Si las corrientes se encuentran desalineadas con respecto al equipo,
Seleccione el grupo, y presione click derecho busque Align Blocks o puede
realizarlo a través del teclado con Ctrl+B
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Change Section Chrl+F11
Change Stream Class  Chrl+Q

Deactivate

Mowe Selection
Delete Del

Reconnect Sources
Reconnect Destinations

Exchange Icons Chri+k

Align Blocks
Re-route Streams Ctrl+ \
HEAT
& W 2

v' Si desea conectar una corriente a un equipo diferente, selecciénela y
presione click derecho. Usted puede elegir Reconnect Source si desea
cambiar una corriente de salida o Reconnect Destination si desea cambiar
una corriente de entrada.
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HEATER
i [o L -
Input. .. Chrl+I
Resulks, ., ZkrlH-R
Reconcile. ..

INQers | I::::Iuml]

Zhange Stream Class, ., Chkrl+Q

Deactivate
Move Selection

Delete Stream Dl
Rename Stream ChelHM

‘econnect Source

Reconnect Destination

Rotate Icon 4
Align Blocks Chrl+E
Reroute Stream kel

Hide *
Center Wigw ZkrlH-Home

dal

= 1
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