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UNIDAD 2
SIMULACION MODULAR

Existen diferentes estrategias generales en simulacion aplicada en ingenieria, dependiendo de la
naturaleza del fendmeno o caso a simular. En muchos casos, la simulacion estd enfocada Unicamente a
un caso especifico o a variaciones de un caso. En otros casos, el programa de simulacién es muy genérico
y el usuario debe construir un modelo que corresponde con lo que se quiere simular (por ejemplo,
programas de elemento finito para calculos de flujo de fluidos y transferencia de calor y masa).

Otra estrategia de simulacion, particularmente util para simulaciones de procesos quimicos, es la
simulacion modular. En este caso, el programa esta conformado por una serie de subrutinas que llevan a
cabo acciones especificas, y corresponde al usuario seleccionar el orden en el cual se llevan a cabo esas
operaciones. El programa de simulacién tiene mddulos que corresponden a las diferentes operaciones
unitarias basicas, y corresponde al usuario el seleccionar los que sean adecuados al caso que se va a
simular y (lo mas importante) como se conectan los modulos entre si.

INTRODUCCION A CHEMCAD 5.5

CHEMCAD (Chemstations, Inc.) es un paquete de software de simulacion de procesos ampliamente
usado en la industria. Dado el diseno 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 informacion puede entonces ser usada en forma iterativa para la
optimizacion del disefio 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 desempeno 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 pardmetros 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.

Acceso a CHEMCAD: CHEMCAD esta instalado en algunas de las computadoras en la red del

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

--------------------------- icono de CHEMCAD que se encuentra en el escritorio. También puede ser accedido a través del
55« | Mmenu de inicio.

Crear una nueva simulacion: Para comenzar con una nueva e
simulacion, seleccionar File/New Job. Aparecera una ventana donde Save s 3 CCSDATA 7] - @ o -
se elige en qué carpeta se guardara la simulacion. La carpeta [Seawe

predeterminada es C:\CC5DATA. Es aconsejable que cada estudiante

cree una carpeta con su nombre en CC5DATA y luego una subcarpeta

para cada simulacion. Es responsabilidad del alumno tomar las

precauciones necesarias para salvaguardar sus archivos. Estas

21|

computadoras son de uso compartido, y no existe garantia de la ez | = |
seguridad de los archivos. = También es conveniente salvar  Saesbes foofie(o =) Do,

frecuentemente su simulacion mientras se trabaja.
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2.1 Modulos de propiedades termodinamicas
Propiedades de sustancias puras

Desde el punto de vista mas simple CHEMCAD se puede utilizar como referencia de datos
termodinamicos y de transporte de sustancias puras y mezclas. CHEMCAD cuenta con una base de datos
que puede ser examinada usando el menu ThermoPhysical - Databank - View/Edit. Aparece entonces la
ventana donde se selecciona un compuesto:

B - Select One Component From DataBank - x| B! - Select One Component From DataBank - x|
Companent Databank. Caompaonent D atabank.
1 Hydrogen HZ 3 4 Propane C3H3 3
2 Methane CH4 5 I-Butane C4H10
3 Ethane CZHBE 5 E-Methylpropane C4H10
4 Propane C3HS 5 Isocbhutane C4H10
5 I-Butane C4H10 6 MN-Butanes C4H10
5 Z-Methylpropane C4H10 7 I-Pentane C5H1Z
5 Iscbutane C4H10 7 Z-Methylbutane CE5H1Z
6 HN-Butane C4H10 7 Isopentane C5H1Z
7 I-Pentane C5H1Z § HN-Pentane C5H1Z
7  Z-Methylbutane CEH1Z 9 MNeopentahe C5H1Z
7 Isopentane CEH1Z 9 Z,Z-Dimethylpropane C5H1Z
8 N-Pentane csHiz x|
Search Next Search hex Hest
Cancel Ok Cancel oK

En el cuadro “Search” se puede teclear parte del nombre del compuesto buscado, parte de su
férmula quimica, o el nimero de compuesto en la base de datos. Por ejemplo, para localizar el n-hexano,
se puede teclear “hex”, "C6H14" o el nimero 10, si ya se conoce. Cuando hay mas de un compuesto que
corresponde a ese criterio de blsqueda, se puede utilizar el botdn “Next” para buscar el siguiente
compuesto que corresponda.

B8 - view/Edit Component x|

Una vez seleccionado el compuesto de interés, aparece una ventana con |

Exit

una serie de botones que permiten examinar la informacion en la base de datos y—
sobre este compuesto, de acuerdo a las diferentes categorias. Obsérvese que no Fams
se puede modificar la informacién de la base de datos. Si se necesita cambiar Hininum Becired Dala
algin dato de un compuesto en particular, se necesita crear una copia de ese fesioData

Lensity Data

compuesto y modificar la copia. Esto es necesario para asegurar que todas las
simulaciones utilicen los mismos valores de los datos basicos.

Mapor Pressure and How Data

Heat Capacity Data

Wiscosity Data

Algunas de las propiedades incluidas en la base de datos son funcién de la Wiz o o3 s
temperatura. Por ejemplo, la viscosidad de liquido del hexano aparece como: Urifac Gioup Data
Other Data
Liquid Viscosity Coefficierts: & [12.116 s B
[Pascal-sec) Equation Mo, |101 ] 1154.2 Classes
C w PFrint Companent Data
Low T (K] |1?7.84 Low valug 0.00211531 ] Plat Companent Data
High T [K] |343.15 High value 0.000210724 E

El nimero de ecuacidon (101 en este caso) indica la forma de la ecuacion para esta propiedad,
como funcidn de la temperatura, mientras que las constantes A-E son los valores de los parametros de esa
ecuacion. Dependiendo de la ecuacion, no todos los 5 parametros pueden ser necesarios. Las ecuaciones
funcion de la temperatura se muestran en la tabla siguiente, donde Y es la propiedad que se va a
calcular. T siempre estd en Kelvin, y las unidades de las otras propiedades siempre corresponden al SI.

Pagina 2 de 4



INSTITUTO TECNOLOGICO
de Durango

4 DEPARTAMENTO DE INGENIERIAS

Disefio de Procesos 2 (8X)

SEMESTRE ENERO - JUNIO 2007
Docente: Dr. Carlos Francisco Cruz Fierro

7/ QUIMICA Y BIOQUIMICA CHEMCAD
Numero de
.y parametros
Ec # Ecuacion que se deben
especificar
100 Y=A+BT+CT*+DT’+ET* 1,2,3,465
B E /4
101 Y=exp A+F+ClnT+DT 2,365
AT?
Y=77—— )
102 C D 2,364
I+—=+—
r T
C
103 Y=A+Bexp —T—D 4
B D E
104 Y=A+—+£3+—8+—9 2,3,465
r 17 1T T
A
Y =———3v
105 (l+(l_1)] 4
B C
106 y=d(1-7)" ") donde T =T/T, 23465y T,
YY) [ CoE VR oy 21 365
senh (C/T) cosh(E/T)
A2 2 1 23 1 4 1 25 .
114 Y=7+B—2ACT,,—ADTr _EC T _ECDTr —ED T donde 7.=T/T, 2,364yT,
ol
_D|B: u_@@lﬂl % |é, ST
Si se selecciona la opcion “Print [t =0 = Z[E z|u|s|[E 22] =]
component data” se genera un reporte contoda ¥ —— 1 =z 3 & 5 L .

la informacion de la base de datos sobre el
compuesto seleccionado, que aparece en una
ventana de WordPad:

-
Page 1

CHEMCAD 5.5.0
Job Hame: Datos Date: 0770272006 Time: 08:31:10
Physical Properties for N-Hexane ({ID 10}

Molecular Weight 86.177

Critical Temperature 234.15 C

Critical Pressure 29.68822 bar

Critical Volume 0.3712297 m3fkmol

Melting point -95.31 C

Hormal boiling point 68.73002 C

TR heat of Ffarmation —2QR879 89 knalflmnl =

[ hm

For Help, press F1
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Muchas de las propiedades también se pueden graficar como funcion de la temperatura, usando el
botdn “Plot Component Data”. Por ejemplo, la viscosidad de liquido del hexano:

Library Liguid “iscosity: N-Hexane ( 10)

cP

05 -85 85 75 B5 B 45 35 25 15 b 15 25 35 45 B B 7O

+  Library Liguid Viscosity

El rango de temperaturas no se puede modificar, corresponde a los valores minimo y maximo para
los cuales es aplicable esta ecuacion, de acuerdo a la base de datos.
Propiedades de mezclas

Las propiedades termodinamicas y de transporte de mezclas sélo se pueden obtener a partir de

una corriente ya definida en la simulacion. En el caso mas simple, se puede crear una Unica entrada y
salida, con una corriente que las una:

1] —)

Al hacer click con el boton derecho sobre la corriente, se puede seleccionar las opciones “View
Properties” para listar las propiedades de esta corriente a la temperatura que tiene, o “Plot Properties”
para graficar una propiedad como funcion de la temperatura.

Instrucciones detalladas de como definir la corriente se daran por separado.
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