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TRABAJO FINAL DE SIMULACION DE PROCESOS
Estructura:
1. Portada

2. Descripcion breve del proceso a simular, con un diagrama de bloques y/o
proceso

3. Pasos en la realizacion de la simulacion, indicando los datos, condiciones y
especificaciones de entrada de las corrientes y equipos, seleccion de la
termodindmica, componentes involucrados, entre otros, realizando para ello
una interfaz gréfica.

4. Resultados Obtenidos por equipo simulado
Ejemplo.

PASO 2. Descripcion breve del proceso a simular, con un diagrama de bloques y/o
proceso

Planta de 6xido de etileno y etilenglicoles

La planta en estudio se encuentra dividida en siete secciones principales y las
secciones de servicios. La primera es la seccion de reaccion para producir 6xido de etileno

(EO). La segunda es la remocién de didxido de carbono (CO,) y agua, la tercera es la
purificacion de H,O y EO de impurezas como CO,, aldehidos, etano, entre otros. En la

cuarta seccién se purifica el EO que es vendido a OXITENO (antiguamente ARCH) hasta
un 99% de pureza con menos de 0,5% de agua. En la quinta reacciona el EO con agua para
producir glicoles y se pasa por una serie de evaporadores para disminuir el contenido de
agua. La sexta seccién es la de purificacion de mono etilenglicol (MEG) y la séptima

seccidn se purifica el di etilenglicol (DEG) y el tri etilenglicol (TEG).
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Figura 2. Diagrama ilustrativo del proceso productivo de PRALCA
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Figura 3. Diagrama ilustrativo del proceso productivo de PRALCA

La primera seccion (seccion 100) esta constituida principalmente por un reactor de
EO el cual tiene 8800 tubos en los cuales se encuentra empacado el catalizador a base de
plata. La mezcla de alimentacion constituida por oxigeno y etileno pasa a través de dichos
tubos mientras que por el lado de la carcasa fluye agua de enfriamiento con dos propdsitos:
retirar calor ya que la reaccion es altamente exotérmica y generar vapor de alta presion que
es utilizado aguas abajo en el proceso. La mezcla de reaccion entra a 210 °C y deja el
reactor a 240 °C.

La conversion alcanzada es de 9% y la selectividad de 79% de acuerdo al disefio.
Aparte del catalizador se afiaden pequefias trazas de dicloroetano (EDC) que inhibe la
reaccion de combustion del etileno, favoreciendo la reaccion de oxidacion. Para disminuir
la temperatura de inflamabilidad de la mezcla se utiliza metano como gas de relleno, el cual

es inerte en la reaccion. Las reacciones involucradas son:
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CH,=CH, + 30,, —> 2CO, + 2H,O(ll)

ETILENO OXIGENO DIOXIDO AGUA
DE CARBONO
(@]
Il
CH,=CH, + 302(9) —> 3HC-CH + %Oz(g) —> 2CO, + 2H,0(Il)
ETILENO OXIGENO ACETALDEHIDO OXIGENO DIOXIDO AGUA

DE CARBONO

Dentro de esta seccion se encuentra también una columna ab-sorbedora, en la cual el
EO es absorbido con agua y de esta forma es separado de la mezcla gaseosa constituida por
etileno que no reacciond, oxigeno que no reacciond, diéxido de carbono, metano y otras
impurezas inertes de la alimentacion. La mezcla gaseosa es enviada a la segunda seccion
(seccion 200) para la remocion del dioxido de carbono y la mezcla gaseosa resultante es re
circulada al reactor de EO. Por otro lado, la mezcla acuosa de EO es enviada a la tercera
seccion (seccion 300) en donde se purifica el agua y el EO de impurezas como el dioxido

de carbono, aldehidos, entre otras.

En la seccién 200 se remueve diéxido de carbono desde 8% hasta 4% en la corriente
de recirculacion al reactor de EO, mediante la absorcién de diéxido de carbono con una
solucién de carbonato de potasio (K,COg) en una columna de platos. En una columna

posterior el dioxido de carbono es regenerado y enviado a la atmdsfera continuamente. En
la seccion 300 se encuentran tres columnas ab-sorbedoras des-sorbedoras, cuya funcién es
eliminar las impurezas de dioxido de carbono y otros gases. El didéxido de carbono al

ponerse en contacto con agua a altas temperaturas genera acido carbonico (H,CO,), el cual

genera problemas de corrosion en los equipos y lineas aguas abajo en el proceso, razon por

la cual debe ser eliminado.

La cuarta seccion (seccion 400) consta de una columna de 98 platos la cual es
alineada con una porcion de la solucion de EO para purificarlo y enviarlo a ARCH. La
quinta seccion (seccion 500) consta principalmente de un reactor de glicoles y un tren de
evaporadores. La solucion de EO es alimentada al reactor de glicoles junto a agua de tal

forma de obtener una relacion masica 9/1 para formar MEG, DEG y TEG. Las reacciones
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ocurren simultaneamente y la distribucion de productos favorece al MEG que es el

producto de mayor demanda. Las reacciones que tienen lugar son:

o HO OH
/A | |
CH,-CH, + H,0 —— CH,-CH:(IV)

OXIDO DE ETILENO MONO ETILENGLICOL
EO MEG

(0] HO OH HO H H OH
I\ | | | | | |
CHZ_CHz(ac) + CH,-CHzjy —— CH,-C-O0-C-CHgy V)
OXIDO DE ETILENO MONOETILENGLICOL [ I
EO

H H
DIETILENGLICOL
DEG

HO H H OH HO H H OH
|

H H
/ \ | | | | | | | | |
CH,-CH,,, + CH,~C-O-C-CHzy) —> CH,~C-0-C-C-O-C—CHzn (VI)
OXIDO DE ETILENO ‘ I ‘ I I ‘
€0 H H H
DIETILENGLICOL TRIETILENGLICOL
DEG TEG

También se forma un producto mas pesado denominado poli etilenglicol (PEG) con
importante valor comercial. El contenido de agua es reducido posteriormente mediante un
tren de evaporadores. En la sexta secciéon (seccion 600) se encuentran tres columnas de
destilacién que purifican el MEG a 99% y el DEG crudo es enviado a la séptima seccién
(seccion 700) en donde se separa el DEG del TEG y PEG en forma continda durante 18 6
19 dias. La mezcla de TEG y PEG es almacenada en un tanque de TEG crudo y al
transcurrir los 18 6 19 dias se cambia el modo de operacion de la columna y durante 1 dia

es separado el TEG.
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Paso 3. SIMULACION DEL PROCESO EN ESTUDIO:
A continuacion se presentan los pasos a realizar para simular el reactor flujo piston

involucrado en el proceso en estudio:

INTRODUCCION DEL SISTEMA DE UNIDADES

Para la construccion de este disefio de simulacion computarizada, se selecciona un
sistema de unidades. Indique donde se realiza la accion correspondiente en el programa
PRO Il. En este caso el sistema a utilizar es el sistema métrico (Ubicado en Units of

Measure)

Initialize Units of Measure from UOM Library

/

METRICSETT v

WARNING: The selected set will override all the current default units of measure

Initialize from:

ar. Caticel

Choose a get from the sets defined in the UOM library

mﬂ - Default Units of Measure for Problem Data Input

Specific Liquid Yolurne;
Specific Yapor Yolume:
Liquid Density:

Yapar Density:
Petroleum Density:

Pressure Gauge Basis:

Liquid volume/Molar wt.

- ] Fauling Coefficient:

" apor volume/tolar wt,

- ] Wiscosity:

‘wieight/Liquid volume

b ] Kinematic Yiscosity:

‘weight/\'apor volume

v] Themal Canductivit:

AP gravity

v ] Surface Tension:

14.696| psia

Standard Y apor Conditions... |

0K

Help

Basis:  English Initialize from UOM Library... |

Default Units of Measure for Problem Data Input

Temperature: Fahrenheit v] Enengy: British Thermal Urit -

Prezsure: Pound/inch”2 (ahs) v] Diuty: Erergy/Time -

Time: Hour v] Wrk: Horsepawer v
T | Weight [wt): Pound v] Length: Foat A

Liouid Volme: Fool'3 v/ Fine Lengt: Inch v

Yapor Yolume: Foot™3 v] Heat Trang. Coefficient: BTUhaur-foot™2-F -

Hour-foot "2-F /BT

A

Centipoise

A

Centistoke

A

BTU hour-font-F

-

Dynedcentimeter

-

|
|
]
l
|
|
|
|
|
|
)

TYF and BVP Conditions...

Cancel |

Oweride current units of measure by units of measure defined in brary
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INTRODUCCION DE LOS COMPUESTOS

componentes del proceso: oxido de etileno, agua, mono etilenglicol, di etilenglicol y tri
etilenglicol, ya que son los componentes involucrados en las reacciones que se llevan a

cabo en el reactor de tubo piston. Indique donde se realizan las acciones correspondientes

En la base de datos de compuestos del simulador PRO Il se seleccionaron los

Unidad Curricular: Simulacién de Procesos

en el programa PRO I1. (Seccion: Component Selection)

\

Component Selection

Fram System or User-generated Databank

Camponent: l ;
Sglect from Lists... |
F'etmleyv/ User-defined... | Polymer... |

~

/ Databank Hierarchy... | | Compaonent Phases... |

0k

SIMSCI - Compeonent Selection /

Help Overview  Statuz  MNotes

List of Selected Components;

ED
WaTER
MEG
TEG
DEG

Cancel

Enter the name of the desired compaonent

Reorder List

2a]dad




Unj

ad Curricular: Simulacién de Procesos

Component Selection - Li!Search
Help
NComponent Farmily:

Additional Electrolyte Components

Component Full Hame:

Sort/Search by

@ Full Mame
SIMSCI Mamelaliasz
Chemical Formula

katch
@) Initial String
Ermbedded Substring

Search String:

SIMECT Mamedalias:

__ Seach |

Formula:

Additiohs to Component List:

Exit the window after 2aving all data

Cancel
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MODELO TERMODINAMICO UTILIZADO

Entre los modelos termodindmicos se selecciond el paquete especial denominado glicoles,
para el célculo de las propiedades termodinamicas de los compuestos involucrados.
Indique donde se realiza la accion correspondiente en el programa PRO Il

/

Statuz Motes

(Seccién: Thermodynamic Data)

SIMSCI - Thermodynamic Data

Help Overview

Selection of Property Calculation Systerm
Cateqary: Prirmary b ethogs Defined Syztems:

Ligquid Activity -

Generalized Corelations Add -»
Special Packages Saur

EfPctolyte GPA Sour W ater

Palyrers Amine ]
|Izer-added Methods Default System:
CAPE-OPEN - | Lo [ ~|

Actiohs for Selected Property Calculation System

td adify.. I Delete | Rename...

ak. | Cahzel |

Select a thermodynamic property calculation system

REACCIONES INVOLUCRADAS

En la ventana de reacciones del simulador, se introdujeron las reacciones necesarias
y sus coeficientes estequiométricos respectivos, observando que el oOxido de etileno
participa en cada una de las reacciones. Se puede asumir inicialmente que este es el reactivo
limite y establecer que las reacciones son de primer orden con respecto a cada componente.
Indique donde se realizan las acciones correspondientes en el programa PRO II.

(Seccidn: Reaccion Data)
A=C,H;O +H,O ——» C,Hz Oy (MEG)
B=C,H;0O+C;Hg Oy —> C4H1; O3 (DEG)

C=CoHs40 +C4H1g O3— > C4 H14 Oy (TEG)
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5CI - Reaction Data

Help Owerview  Status
Cut Redstion Diescription
et Set Mange
nEen
1 |REACCIONS Efer Data..
Rezet
2 |
3 |
4 |
5 |
0k | Cancel
Enter a unique name for the reaction zet /
Reaction Data - Reaction Definitions
Help
. . D ata Entry Legend
Reaction Set: REACCION eat of Feaction - El
Descrption: E quilibriurm D ata - EX]
Kinetic Data - E
Xietic B ate Calculation
laticn M ethod: IF'Dwer Laws | vl
Cut Mame D efinition

Inzert

/

EG Eerrkns = Bysthes

Reset
. DEG Reactants = Products
TEG Beactants = Products

Reactants = Products

Reactants = Products

Reactants = Products

Ok

Cancel

Enter a unique name for the reaction

10
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Reaction Data - Reaction Components
Range  Help

Reaction Names~~_DEG

Reactant Stoichiormetry Product Staichiometry
EO H40 > | EO C2H40
ATER H20 ~> ATER H20
MEG C2HEDZ MEG C2HEDZ »
TEG CEH1404 TEG CEH1404
DEG C4H1003 DEG CAH1003

Stoichiometric Balance:
Reactant Sumn: 77? does not equal Product Sum: 777 within 0.1% relative tolerance.

Reaction Definition

@ Uze Fomula Feactants = Products dh

) Use Mame

Ok Cancel

Enter the reactant stoichiometric coefficient

Reaction Data - Reaction Definitions

Help
. ) [rata Entry Legend
Reaction Set:  REACCIOM Heat of Feaction - El
D escription: E quilibriurn [ ata - E-]
Kinetic Data - ]
& Calculation

Calculation ket

Cut Mame \ Definition /

Insert A

MEG CoMMO+ H20 = C2HEDZ H.|e.| ] -
DEG C2H40+ H20 = C4H1003 |
TEG C2H40+ C4HT1003 = CEH1 404 H. JE..|K._

Reactants = Products

IF'ower Lawt | V]

Reset

Reactants = Products

Reactantz = Products

Ok Cancel

Select to define reaction stoichiometry
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Reaction Data - Kinetic Reaction Data

Help

Reaction Set:  REACCION Reaction Mame:  MEG
Reaction: C2H40+ H20 = C2HED2

| Define Kinetic Data

L ata
_ n AL DOrder Units
Rate = A . exp [[EfRT]) . T . T [Activity] Temperature:
“weight: |b

Pre-exponential Factor |\ 'I.DDDDl Volume: 3

Activation Energy [E]: '\ | #1073 BTU/b-mal Pressure: psia

Temperature Exponent [n): | D-DDDDD| Tirne: hr

Reaction Order and Activity Basis

Default Phaze: ILiquid

=il

|v|

| -]

Liquid Activity Basis: IMnIar Concentration

Reaction DlderA/

&
Activity Phaze...

“Vapor Activity B asziz:

|v|

IMDIar Concentration

0k, | Cancel |

Check to define kinetic data

Nota: Indiguen los valores que ingresaran en una tabla. Podrian colocar una tabla

resumen porequipo.

Reaction Bgta - Reaction Order and Activity Phase

Reaction Set:

Reaction Mame:

Reaction:

I:Dmp%ﬁt\ R eaction Order Activity Phase
| EY 1.0000 Liquid -
ATER T 1.0000| Liguid -
MEG 0.00000 || Liquid -
E
ok I Cancel

| E=it the window after zaving all data

12
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CONSTRUCCION DEL DISENO DE SIMULACION
Para la construccion del disefio de simulacién de la planta, se selecciond el
reactor de flujo piston de la paleta de operaciones unitarias del programa (PFD), para

luego conectar la corriente de entrada y de salida al mismo, como se muestra en la figura
del simulador PRO II.

programa PRO II.

Indique donde se realizan las acciones correspondientes en el

(|
a

Phy low Reacto L

13
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CORRIENTE DE ENTRADA

Para elaborar el disefio de simulacion, se debe crear la corriente de alimentacion al
sistema, es por ello que se cre6 una corriente, definiendo pardmetros de temperatura y
presion, flujo y composiciones, como se especifica en la Tabla N° 2. Indique donde se
realizan las acciones correspondientes en el programa PRO II.

Tabla N° 2

Informacion tedrica de las corrientes de entrada

CORRIENTE DE ENTRADA (504)

Temperatura 145°C
Presién 17,2 kg/cm2

Componentes FLUJO COMPOSICION

KG/HR MOL/HR WT% MOL%

Oxido de etileno 5.991,4 136,00 9,98 4,34
Agua 5.3901,5 2992,03 89,76 95,57
Monoetilenglicol 160,9 2,59 0,27 0,08
Dietilenglicol
Trietilenglicol
TOTAL 60.053,8 3.130,63 100,00 100,00

PRO/I - Stream Data

Help Owerview  Status Mates

Stream: |51 | D eszcription:

To Unit: R
Stream Type

Caomposition O efined | Flawrate and Composition& I
Petroleumn Azzay :

Referenced to Stream ]
Salids Drly Stream Stream Solids Data... |

Stream Polyrmer Data... |

Thermal Condition
First S pecification:

); [-]

ermodynamic System: Determined From Connechivity | - |

Ok, Cancel |

Puszh to bring up the flowrate and aszay window

15
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Streamn Data - Flowrate and Composition

Help

Specify flowrate and compozition for stream 51
Fluid Flowrate Specification

0 Total Fluid Flowrate:

/@ Individual Component Flowrates

Copy

Pazte

Component Component Flowrate

Ib-rnal/hr

- -

ATER

MEG

TEG

DEG

0.00000 Marmalize Component Flowrates

OF. Cancel

Select to zupply composzition ags sum of individual component flowrates

16
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UNIDAD DE OPERACION: REACTOR FLUJO PISTON

Para definir los pardmetros del reactor Flujo Piston, pulse en la figura representativa del

equipo, en el simulador PRO II. Se debe verificar y completar cada uno de los iconos.

Indique donde se realizan las acciones correspondientes en el programa PRO I1.

PROYT - Plug Flow Reactor

Help

Unit: |R1

Reactor Type:  Plug Flow

FReaction Set Mame:

Fised Temperature:
Fized Duty:

Euternal Heat:

Temperature Prafile:

Thermodynamic System:

Select the required reaction data

Owverview  Status Motes

Crescription:

|v|

ombined Feed Temperature

| Default (GLvYCO1)

|v|

Ok

v

Uit
Reaction
D efinitions._ . _

Reactor
Data...

Nl

Pressure..

—,

Print
Options...

Cancel

st

IOk Define

1 Reactor Length:

1
Plug Flow Reactor - Reactor Data

Range Help

i Tube Inzide Diarneter:
Mumber of Tubes:

Murber of Pointz for Profiles:

4 Integration O ptions

) @) Runge-Futta Steps:
Runge-Kutta Step Size:
Gear Tolerance:

H LS5O0 Tolerance:

Ok

100

20|

Cancel

1| Enter the effective length of the reactor

17
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Plug Flow Reactor - Pressure

Help

Reactor Type
@ Open Pipe
Facked Fipe

Prezzure Specification
@ Inlet and Outlet Pressure
Pressure Profile
Frezzure Drop Method
Facked Bed Prezzure Dirop

Inlet
@ Pressure Drop Below Feed:

Inlet Pressure:

Outlet
@ Pressure Drop Belows Inlet:

Outlet Pressure:

0.00 s

0,000 e

Cancel |

E =it the window after zawving all data

18
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PRO/T - Plug Flow Reactor

Thermal Specification

Combined Feed Temperature
Fixed Temperature:
Fiwed Duty:
Extemal Heat:

@ Temperature Profile;

g EnterData...

Thermodyna

[DefaukGLYCO) |+

0K | Cancel

C System:

Help Overview  Status  Motes
Urit: Description: |
Reactor Tupe:  Flug Flow
Reaction Set Name: |HEAECIDN | v|

Reactor
Unit Data...
Reaction
Definitions.. | [ ]

L

i

AV
AN

1

Print
Options. ..

Push ta bring up the plug flow reactor temperature profile windaw

Plug Flow Reactor - Temperature Profile
UCOkM Range  Help
Location:  |&etual Tube Length | vl
Cut Location T emperature
Copy ft F
Paste | 1 A
Insert | 2 |
3 |
4 |
5 |
[1]8 | Cancel
Enter the location along the reactor length

Nota: Todas las unidades de operacidon deben ser especificadas mediantes interfaces

graficas.

Paso 4. Resultados obtenidos de la simulacion, por equipo simulado.
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