INSTITUTO TECNOLOGICO DE DURANGO
DEPARTAMENTO DE INGENIERIAS QUIMICA Y BIOQUIMICA
SEMESTRE ENERO-JUNIO 2006

Disefo de Procesos 2 — Grupo 8X
Titular: Dr. Carlos Francisco Cruz Fierro

INTRODUCCION A CHEMCAD 5.5.0

CHEMCAD (Chemstations, Inc.) es un paquete de software de simulacidn de procesos ampliamente
usado en la industria. Dado el disefio conceptual de un proceso quimico, CHEMCAD usa modelos
matematicos de equipos de proceso y propiedades fisicas y termodinamicas para predecir el comportamiento
del proceso. Esta informacidn puede entonces ser usada en forma iterativa para la optimizacién del disefo
del proceso. CHEMCAD puede manejar sistemas de alta complejidad, incluyendo sistemas con multiples
columnas de separacion, reactores quimicos, destilacion de mezclas reaccionantes, e incluso soluciones
electroliticas como soluciones de acidos o bases inorganicas.

Es importante resaltar que CHEMCAD no efectia el disefio del proceso. Toma un disefio
proporcionado por el usuario y simula el desempefio del proceso especificado en dicho disefio. Es necesario
comprender los principios basicos de ingenieria quimica involucrados, de tal forma que se puedan
proporcionar valores razonables de los parametros de entrada y para evaluar la validez de los resultados
predichos. Por ejemplo, el usuario debe tener idea del comportamiento del equipo antes de usar CHEMCAD.

Para demostrar el uso de CHEMCAD, se prepararé un balance de masa simple alreadedor de
una columna de destilacion usada para separar una mezcla binaria. Se alimentan a la
columna 1000 kmol/hr de una mezcla de etanol-agua a 25°C, 1.0 atm, conteniendo 2% mol
de etanol. Se especificarad que el 95.3% del etanol en la alimentacion saldrd en el destilado,
y 99.54% del agua en la alimentacion saldra en el producto de fondo. CHEMCAD completard
el balance de masa para la columna y ayudara a determinar el tamafio de columna necesario
para obtener la separacion.

Acceso a CHEMCAD: CHEMCAD esta instalado en todas las computadoras en el salon LIQ1.

£ Para acceder, basta con entrar en la cuenta de ESTUDIANTE y hacer doble click en el icono de

R CHEMCAD que se encuentra en el escritorio. También puede ser accedido a través del menu de
. 55 | inicio.

Crear una nueva simulaciéon: Para comenzar con una nueva simulacion, seleccionar File/New Job.
Aparecera una ventana donde se elige en qué carpeta se guardara la simulaciéon. La carpeta predeterminada
es C:\CC5DATA. Es aconsejable que cada estudiante cree una carpeta con su nombre en CC5DATA y luego una
subcarpeta para cada simulacién. Es responsabilidad del alumno tomar las precauciones necesarias para
salvaguardar sus archivos. Estas computadoras son para uso de todos los alumnos de la carrera, y no existe
garantia de la seguridad de los archivos. También es conveniente salvar frecuentemente su simulacion
mientras se trabaja.

En la pantalla, aparece una paleta con varias operaciones unitarias. Para la mayoria de las

operaciones unitarias, al hacer click con el boton secundario (derecho) aparece una sub-paleta que muestra
diferentes iconos de la misma operacion unitaria.
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Seleccionar el sistema de unidades: En el menu Format, seleccionar Engineering Units. En la ventana
que aparece, se puede seleccionar un sistema tipico de unidades (English, Alt SI, SI, Metric) o asignar
unidades especificas a cada cantidad fisica. Para este problema, seleccionar el sistema SI.

Construir el diagrama de flujo del proceso: Involucra crear corrientes de alimentacion y productos,
crear operaciones unitarias, y conectarlas con corrientes de proceso. Para crear o modificar el diagrama de
flujo, CC debe estar en modo “Flowsheet” (en el menld Mode > Flowsheet, o en la lista desplegable que se
encuentra en la barra de botones)

(A) Colocar una corriente de alimentaciéon (Feed). Para hacerlo, seleccionar en la paleta la flecha
roja, mover el mouse a la parte izquierda del area de trabajo, y hacer click. La flecha roja
representando la corriente de alimentacion debe aparecer en el campo de trabajo.

—

(B) Colocar dos corrientes de salida (Product). Seleccionar la flecha morada y colocar una flecha de
producto en la parte superior derecha del diagrama. Repetir y colocar otra salida en la parte inferior
derecha.

—

(C) Buscar ahora en la paleta el icono para columna de destilacion marcada como “Shorcut column”,
Esta operacion unitaria efectla calculos de columnas de destilacion empleando métodos simplificados
Yy menos rigurosos, pero es la Unica que puede emplearse para estimar el nimero de platos y la
ubicacion del plato de alimentacion. Colocar una columna en el centro del area de trabajo.

®

—=

(D) Ahora se pueden afiadir corrientes para conectar la alimentacion, productos y la columna.
Localizar el icono “Streams” y hacer click en él. El cursor del mouse se convierte en cruz. Moverlo
hasta la punta de la flecha roja (alimentacion), donde el cursor se convierte en flecha negra. Hacer
click para comenzar a dibujar la corriente. Luego, mover el cursor hasta la entrada de la columna.
Cuando cambie a flecha, hacer click para completar la corriente. Repetir para crear corrientes
uniendo cada salida de la columna con una de las flechas de productos. Al terminar, hacer click con
el botdn secundario y elegir “Stop drawing stream”.
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Estos son todos los pasos necesarios para preparar el diagrama de flujo para este ejemplo. Hay
muchas otras opciones disponibles en la construccion del diagrama de flujo, algunas son cubiertas en el
tutorial, y otras se van descubriendo con la practica.

Hay que cambiar de modo de simulacién (Mode - Simulation) para introducir el resto de la
informacion. La paleta de operaciones unitarias desaparecera.

Seleccionar componentes: Se identifican de antemano todos los compuestos quimicos que van a
aparecer en la simulacion, en el mend Termophysical & Component List. En la ventana que aparece,
escribir “ethanol” en el cuadro marcado como “Search for”. Si el compuesto que se selecciona
automaticamente no es el deseado, usar el boton “Next”. Cuando se tenga seleccionado el compuesto
deseado, usar el botén “Add” para incluir el etanol en la lista de componentes de la izquierda. Repetir para
agregar el agua (water).

Opciones termodinamicas: Después de seleccionar los compuestos, el “sistema experto” de CHEMCAD
tratara de seleccionar un modelo adecuado para el equilibrio liquido-vapor. Para el propdsito de este
ejercicio, basta usar la opcidon que selecciona el sistema (NRTL para el valor de K con coeficientes dados por
UNIFAC VLE). Echar un vistazo a las diferentes opciones disponibles en cada cuadro de didlogo que se
presente, para familiarizarse con las capacidades de CHEMCAD.

Definir la(s) corrientes de alimentacion: Directamente haciendo doble click sobre la corriente (no en la
flecha roja, sino en la linea que conecta la flecha roja con la columna) o usando el ment (Specifications =
Feed Streams). Proporcionar valores para temperatura (25°C, convertir a Kelvin) y presién (1.0 atm,
convertir a Pascales). Para los flujos de los componentes, proporcionar el flujo molar de cada componente
por separado (20 kmol/hr de etanol y 980 kmol/hr de agua). El flujo total se calcula automaticamente (1000
kmol/hr).

Proporcionar parametros del equipo: También se puede hacer directamente en el equipo o a través del
menu (Specifications - Select Unit Ops). Para la columna en cuestion, hay que seleccionar primero si se
trata de un calculo de disefio (Design) o de funcionamiento (Rating). En el calculo de disefio, CHEMCAD
calculara el numero de etapas y la etapa dptima de alimentacion para cumplir con ciertas especificaciones de
las corrientes de salida. En el célculo de funcionamiento, el usuario debe proporcionar el nimero de etapas
y el plato de alimentacién, y CHEMCAD calculara las composiciones de salida. Para este problema,
seleccionar “Design; FUG with Fenske feed tray location”.

Al especificar el equipo, no toda la informacién solicitada es necesario especificarla. De hecho, al
proporcionar demasiados datos, es posible que se dé informacion contradictoria que dificulte el proceso de
convergencia. De no estar seguros, es mejor no dar un dato; CHEMCAD indicard si realmente es
indispensable. Para esta columna, especificar condensador total, una razén de reflujo/reflujo minimo de 1.5,
y las especificaciones de los componentes clave (ligero: etanol, split=0.953; pesado: agua, split=0.0046)
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Correr la simulacion: Ya se proporcionaron todos los datos necesarios para la simulacién. Para simular,
usar el mend (Run = Run All) o simplemente usar el botén R en la barra de botones.

Revisar los resultados: Bastante informacion se puede obtener de primera mano simplemente con
colocar el mouse sobre una corriente o una operacion unitaria. Si las unidades usadas para los flujos en los
resultados no son adecuadas, se pueden cambiar con el mend (Results > Set Flow Units). Informacién mas
detallada se obtiene al hacer doble click en la corriente u operacion. Para obtener informacidon sobre las
corrientes u operaciones unitarias directamente en el diagrama, hay que cambiar al modo de diagrama
principal de flujo de proceso “Main PFD” (Mode - Main PFD) y agregar un listado de las corrientes (Format
- Add Stream Box) o de operaciones unitarias (Format - Add Unit Op Box).

Al terminar, se debe tener un diagrama similar a éste:

i. CHEMCAD 5.5.0 - [C:"CCSDATA\Ejemplo’,Etanol-dist.Etanol-dist.ccx] = |EI|£|
1 File Edit Miew Format Mode ThermoPhysical Specifications Run  Results  Plot  Qutput  Sizing  Tools  Window  Help _|5’|1|
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Wari Fasd Distillate EutEama Light key aplit n.98530
- Oweeall - - Heawy K&y compongnt 1.0000
diolac flow knolfh io000.0002 23.5630 976.4321 Heuwry kay aplit 0.0046
iwaa flow kgfh 18576.0835 859.23867 17616.7959 R Rmian 1.3500
Tanip K 293.0000 351.47397 372.8610 Hubee of abages 13.0433
Pocaa Pa 101300.0000 lip1300.0000 101300.0000 diin. Mo. of atages 7.45918
Vapoc mole foackion o.oooo o.ooon 0.oooo Feed asbage E.6391
Enth #dfh -2.2554E400% -G43L.2 -2.7Z45E+005 Condenace duby WIfh -12411.0000
Retual wol w3fh 1Z.EE45 1.2785 1E.40432 Rehoilee duby sIfh 18575.4377
Skd lig m3fh 13.8148 1.1341 17.683207 Reflux eabio= mininmm 10.4018
Std wap 0 C m3fh 22413.6313 328.2448 21283.4040 Cale. Reflux ecatio 14.04328
Contponent mole feacbiona Wurbze of poinks 10
Watee 0.920000 0.191276 0.998027 Lowse bound RfRmin 1.0500
Ethanol o.o03o0o000 0.202734 0.000862 Uppae bound RiRmMin 1.8500
=
KN | _»l_l
[For Help, press Fi Logici479,469), Dewi479,463) [Scale: 1000 [Mode: Simulation  [Steady State K:MRTLH:LATE | 4

Recomendacion: Siempre volver a correr la simulacion (botdn R) después de hacer algin cambio para
asegurar que las corrientes y operaciones unitarias reflejen los cambios.
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