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Resumen
Titulo: Simulacién del tren de separacion en el proceso de conversion de metanol a olefinas
utilizando el programa de uso libre DWSIM.!
Autores: Sergio Andrés Bonilla Rangel, Eberth Julian Rodriguez Redondo?
Palabras Clave: DWSIM, metanol a olefinas (MTQO), simulacion de procesos, tren de separacion,
destilacion, convergencia.
Descripcion: El presente trabajo tiene como objetivo desarrollar y analizar la simulacién de la segunda
seccion de separacion del proceso de conversion de metanol a olefinas (MTO) utilizando el simulador de
procesos de uso libre DWSIM. El estudio evalta el comportamiento operacional del sistema de purificacion
posterior a la reaccién catalitica, optimizando condiciones de operacion y verificando la viabilidad técnica
mediante modelado y simulacion computacional, contrastando los resultados obtenidos con datos
reportados en ASPEN.
La metodologia se estructur6 en fases que incluyeron revision bibliogréfica del proceso MTO, seleccion
del paquete termodinamico, configuracion del diagrama de flujo, parametrizacién de equipos de separacion
y validacién mediante balances de materia y energia. Se realizaron corridas de simulacion para analizar
variables criticas como temperatura, presion y eficiencia de separacion. Los resultados demostraron que
DWSIM representa adecuadamente el comportamiento del tren de separacion, logrando recuperaciones
eficientes de olefinas ligeras y remocién de subproductos. Se consideraron parametros reportados en la
literatura, como relacion de reflujo, nimero de etapas y plato de alimentacién, obteniéndose un modelo
base convergente con errores menores al 2 % frente a variables de respuesta. Se concluye que la simulacion
en DWSIM constituye una herramienta confiable para el andlisis y optimizacién preliminar de procesos

petroquimicos basados en tecnologia MTO.

! Trabajo de grado
2 Facultad de Ingenierias Fisicoquimicas. Escuela de Ingenieria Quimica. Giovanni Morales Medina, PhD en
Ingenieria Quimica.
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Abstract
Title: Simulation of the separation train in the methanol-to-olefins conversion process using the
Open-Source software DWSIM.*
Authors: Sergio Andrés Bonilla Rangel, Eberth Julian Rodriguez Redondo**
Key words: DWSIM, Methanol-to-Olefin (MTO), Process simulation, Separation train, Process
engineering, Distillation, Convergence.
Description: This work aims to develop and analyze the simulation of the second separation section of
the Methanol-to-Olefins (MTO) conversion process using the open-source process simulator DWSIM. The
study evaluates the operational behavior of the purification system downstream of the catalytic reactor,
optimizing operating conditions and verifying technical feasibility through computational modeling and
simulation, while comparing the obtained results with data reported in ASPEN.
The methodology was structured in sequential stages including literature review of the MTO process,
thermodynamic package selection, process flow diagram configuration, separation equipment
parameterization, and validation through mass and energy balances. Simulation runs were performed to
analyze critical variables such as temperature, pressure, and separation efficiency. Results showed that
DWSIM reliably represents the separation train performance, achieving efficient recovery of light olefins
and effective removal of by-products. Literature-based parameters such as reflux ratio, number of stages,
and feed tray location were considered, leading to a converged base model with errors below 2% in response
variables. It is concluded that DWSIM simulation is a reliable tool for preliminary analysis and optimization

of petrochemical processes based on MTO technology.

* Degree work
** Faculty of Physicochemical Engineering. School of Chemical Engineering. Giovanni Morales Medina, PhD in
Chemical Engineering
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Introduccion

La conversion de metanol a olefinas (MTO, methanol to olefines) es un proceso clave en
la industria petroquimica, dado que permite la obtencién de productos esenciales como el etileno
y el propileno, ampliamente utilizados en la fabricacion de plasticos, solventes y otros compuestos
quimicos de alto valor comercial (Yu & Chien, 2016). La creciente demanda global de estos
petroquimicos ha impulsado la necesidad de optimizar los procesos de produccion, en la busqueda
de mejorar su eficiencia y reducir su impacto ambiental. Segin Gaffney et al. (2021), la produccion
de etileno y propileno ha mostrado un crecimiento sostenido, impulsado por exigencias del
mercado y regulaciones ambientales cada vez mas estrictas, que demandan procesos mas
sostenibles y eficientes.

Asi mismo uno de los principales desafios en la implementacion del proceso MTO es la
complejidad de las reacciones involucradas y la necesidad de un tren de separacion adecuado para
la purificacion de los productos obtenidos, aqui los efectos de las condiciones de alimentacion y
los parametros operacionales del disefio juegan un papel clave a la hora de optimizar el sistema
propuesto debido a que el rendimiento del tren de separacién depende de multiples variables
operativas, como la temperatura, la presion y la relacion de reflujo. Segun Detchusananard et al.
(2022), la optimizacion de estos parametros puede reducir significativamente el consumo
energético del proceso, y a su vez mejorar su viabilidad econdmica y sostenibilidad ambiental.

Previamente los disefios desarrollados por Yu & Chien (2016), y optimizado por
Moghaddam (2022), han abordado la simulacion de este proceso y utilizaron softwares
comerciales como ASPEN plus y Aspen HYSYS, identificaron oportunidades de mejora en la

separacion de los productos finales, sin embargo, hasta el momento no se han reportado
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simulaciones del tren de separacion del proceso MTO que empleen software de cddigo abierto o
de uso libre como DWSIM (DWSIM.org).

El propdsito de este trabajo de grado evaluar la viabilidad de DWSIM como una alternativa
para la simulacion del tren de separacion del proceso MTO, comparar sus resultados con los
reportados en la literatura. DWSIM presenta ventajas significativas, como la licencia de libre uso
y el acceso a una comunidad de usuarios a nivel global, lo que lo convierte en una herramienta
potencialmente accesible y eficiente para la industria y la academia.

De acuerdo a lo anterior, este estudio radica su justificacion en la importancia de validar
herramientas de simulacion accesibles que permitan el disefio y optimizacidén de procesos sin
incurrir en elevados costos de software. Esto puede beneficiar tanto a instituciones académicas
como a pequefias y medianas empresas que no disponen de acceso a software comercial costoso.

La pregunta de investigacion que guia este estudio es, ¢cual es el nivel de precision de una
simulacion desarrollada en DWSIM para el tren de separacion del proceso MTO en comparacién

con reportes de literatura?
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1 Objetivos
1.1 Objetivo General

Evaluar los resultados del programa de uso libre DWSIM en una simulacion del tren de
separacion del proceso de conversion de metanol a olefinas, respecto a los resultados reportados
en literatura obtenidos con un programa comercial.

1.2 Objetivos especificos

Configurar en el programa DWSIM una simulacion en estado estacionario para el tren de
separacion del proceso de conversion de metanol a olefinas, con base en las operaciones unitarias
especificadas en reportes de literatura, estableciendo un caso base de comparacion.

Validar los desempefios de la simulacion en DWSIM, por comparacion de los rangos de
consumos energéticos y desempefios de separacion con los reportados por simulaciones en un
programa comercial.

Analizar las respuestas de la simulacion codificada en DWSIM, aplicando un analisis de
sensibilidad a las variables de entrada, manteniendo los valores de consumos energéticos y

desempefios de separacidn estables.
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2 Marco teorico

2.1 Olefinas

Son denominadas generalmente alquenos o hidrocarburos insaturados caracterizados por
la presencia de al menos un doble enlace entre atomos de carbono. Estas son producidas a partir
del petrdleo y gas natural. Dentro del ambito industrial, el etileno y el propileno destacan como
dos de las olefinas mas relevantes, debido a su alta demanda en la produccién de plasticos,
solventes y otros productos petroquimicos de gran valor comercial (Dimian & Bildea, 2018). En
2016, la produccion global de etileno y propileno superaron las 150 y 100 toneladas por afio
respectivamente. Los principales productores de olefinas ligeras son China, Estados Unidos,
Arabia Saudita, Corea del sur e India (Dimian et al., 2019)
2.2 Proceso de conversion de metanol a olefinas (MTO)

Actualmente se han desarrollado nuevas tecnologias basadas en metanol, como lo son
MTO (methanol-to-olefins) y MTP (methanol-to-propylene), donde el metanol se convierte en un
recurso limpio y disponible mediante el uso de materias primas renovables como biogas y biomasa
(Dimian & Bildea, 2018). MTO representa una alternativa tecnoldgica eficiente para la obtencion
de estos compuestos. En este proceso, el metanol es transformado en olefinas ligeras mediante una
serie de reacciones cataliticas de deshidratacion, polimerizacion y fragmentacion térmica (Ortiz-
Espinoza et al., 2015). Su implementacidn ha ganado relevancia en la industria quimica como una
estrategia para diversificar las fuentes de produccién de olefinas y disminuir la dependencia del
petréleo como materia prima (Arvidsson et al., 2016).

En el proceso MTO se requiere una secuencia integrada de cuatro etapas principales:
reaccién, acondicionamiento, primera separacion y segunda separacién como lo muestra la Figura

1. Inicialmente, el metanol es transformado cataliticamente en olefinas ligeras dentro del reactor
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de lecho fluidizado con catalizador poroso DMTO, generando una corriente compleja compuesta
principalmente por etileno, propileno, parafinas ligeras, hidrocarburos C4+ y pequefias cantidades
de subproductos propuesto por Ying et al (2015). La corriente de salida del reactor es enfriada y
enviada a dos columnas de enfriamiento, donde se inicia la separacion de los productos.
Posteriormente, esta corriente es sometida a una etapa de acondicionamiento o purificacion
primaria, donde se eliminan impurezas y se ajustan las condiciones téermicas y de fase para facilitar
la separacion posterior. En esta etapa, la corriente se divide en tres fracciones principales. La
fraccion que contiene etileno, etano, propileno y propano es la de mayor interés en este estudio,
dado que debe ser sometida a un proceso de purificacién adicional (Yu & Chien, 2016).

Figura 1

Diagrama de bloques para el proceso MTO.

P

Fraccion Gas de cola

Ligera Ricoen C2

Alimentacion Reaccion | Olefina | Acondicionamiento | y.pn Primera Etileno
— = = T e
de MTO Cruda de Olefinas cruda | Purificada Separacion ropileno
Metanol

Gas de cola
Ricoen C3

Fraccién
Pesada

Nota. Tomado de (Yu & Chien, 2016).

En este sentido, la Figura 2 ilustra la segunda etapa de separacion consiste en tres columnas:
un separador primario, una desetanizadora y un separador secundario. En el separador primario
(C2 Stripper), el flujo se divide en dos corrientes: la corriente superior, que contiene etileno y
etano, es enviada a la desetanizadora (Deethanizer) para su purificacion, mientras que la corriente
inferior, compuesta por propileno y propano, es dirigida al separador secundario (C3 Stripper). En

esta seccion, se logra la obtencion de etileno y propileno con alta pureza (Dimian et al., 2019).
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Figura 2

Diagrama PFD, segunda etapa de separacion del proceso MTO.
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1
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PrlmarlO Rehervidor
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Nota. Adaptado de (Moghaddam,2022).
2.3 DWSIM

Es un software de simulacién de procesos quimicos de codigo abierto compatible con el
estandar CAPE-OPEN, el cual permite la interoperabilidad de soluciones, esto posibilita combinar
interfaces de modelamiento de softwares o programas entre si; al contar con una interfaz grafica o
superficie de contacto completa y facil de usar lo hace muy versétil e intuitivo, ademas puede
ejecutarse en cualquier sistema operativo con pocos requerimientos de hardware (IQR Ingenieria
Quimica, 2022).

Este programa ofrece muchas funciones que antes estaban disponibles exclusivamente en
simuladores comerciales; tales como, software multiplataformas, simulaciones y equipos de
operaciones unitarias en estado estacionario y dinamico, modelos avanzados de paquetes

termodinamicos, interfaz de Excel, automatizacién de API, termodinamica autonoma, analisis de
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procesos y extras (DWSIM.org). Ampliamente reconocido en el &ambito acadéemico y profesional
como una herramienta que permite la modelizacion de procesos quimicos basados en ecuaciones
de balance de materia y energia, proporcionando una alternativa accesible frente a softwares
comerciales como Aspen HYSYS, CHEMCAD o Pipephase (IQR Ingenieria Quimica, 2022).
3 Estado del arte

En la ultima década, se han desarrollado diversas investigaciones enfocadas en optimizar la
produccién de olefinas a partir de metanol. Para ello Najafabadi et al (2012) desarrollaron un
modelo cinético para el proceso MTO basados en datos obtenidos de un micro reactor catalitico
utilizando una red de reacciones adecuada. Al comparar los datos experimentales y los valores
predichos por el modelo propuesto mostré una buena concordancia entre ambos esto permitid
optimizar el algoritmo genérico y presentar las condiciones operativas Optimas para lograr la
méaxima produccién de etileno y propileno.

En particular, Yu & Chien (2016) en el ambito de la simulacién, disefiaron y optimizaron
modelos en estado estacionario del proceso MTO por medio de la herramienta ASPEN Plus,
identificaron condiciones Optimas de operacion para la purificacion y selectividad de etileno y
propileno lo que ofrece ventajas operativas frente al método tradicional de produccién de olefinas,
ademas de proponer un diagrama global de flujo del proceso mas econémicamente competitivo.

De mismo modo, Moghaddam (2022) simuld y optimiz6 en Aspen HYSYS el uso de un
disefio experimental para mejorar la eficiencia del tren de separacién en el proceso MTO, esto
demostrd qué ajustes en las condiciones operativas pueden incrementar significativamente la
recuperacion de productos deseados. Por otro lado, Yang et al. (2024) implementaron estrategias
de optimizacién multiobjetivo basadas en aprendizaje automatico para el sistema de separacion de

olefinas ligeras. Sus hallazgos indicaron que la incorporacion de modelos predictivos puede
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mejorar la eficiencia de separacion y reducir el consumo energético en comparacion con enfoques
tradicionales.

No obstante, hasta la fecha, no se han reportado estudios comparativos entre ASPEN Plus
y DWSIM en el contexto del tren de separacion del proceso MTO. El presente trabajo tuvo en
cuenta las investigaciones previas para implementar el uso del software de codigo abierto DWSIM
para la simulacion del tren de separacion en el proceso MTO. En este sentido, se pretende evaluar
la precision de sus resultados en contraste a los reportados con ASPEN Plus.

4 Metodologia

Para dar cumplimiento a los objetivos planteados, se desarroll6 una metodologia de
enfoque cuantitativo basada en la simulacién de procesos, estructurada en tres fases principales:
(i) configuracion del caso base en DWSIM, (ii) validacion del modelo y (iii) analisis de
sensibilidad.

4.1 Fase I: Desarrollo del caso base en DWSIM

A partir de la revision bibliogréfica, se definié el caso base representativo del tren de
separacion del proceso MTO disefiado por Yu & Chien (2016), se tomd como referencia las
propiedades de la mezcla de alimentacidn y condiciones operacionales del sistema reportadas en
la configuracion del diagrama de flujo para la separacion de olefinas ligeras simulado en ASPEN
Plus (ver Apéndice A).

Basados en esta informacion, se implementd la simulacion en estado estacionario en
DWSIM V9.0.4; inicialmente se configurd el setting de requerimientos especificos iniciales del
software y el paquete termodindmico de propiedades de operacion Peng-Robinson ya que es
adecuado para sistemas de hidrocarburos ligeros que presenta fase liquida y vapor

simultaneamente (ver Apéndice B y Apéndice C); los valores de las propiedades de la mezcla de
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alimentacion como la presion, temperatura, composiciones y flujo molar se registran en la Tabla
1, mientras que los parametros de operacion del disefio de las columnas (nimero de etapas, plato
de alimentacidn, etc.) se plantean en la Tabla 2; para dar un mejor orden de ideas, los nombres y
abreviaciones de las corrientes de material, asi como los deberes del condensador (Qc) y servicios
del rehervidor (Qr) fueron llamadas igual que en la literatura.

Tabla 1

Propiedades de la corriente de Alimentacion DCOL1.

Condiciones de la corriente Mezcla Unidad
Temperatura 13,4 °C
Presion 30,1 bar
Flujo mésico 8871,46 kg/h
Flujo molar 259,8 kmol/h
Flujo volumétrico 7,57 m3/h
Fraccion molar (Mezcla) / Etano 0,016

Fraccion molar (Mezcla) / Propano 0,029

Fraccion molar (Mezcla) / Etileno 0,556

Fraccion molar (Mezcla) / Propileno 0,399

Adicionalmente, las columnas de destilacion C2 Stripper, Deethanizer y C3 Stripper
fueron nombradas DCOL1, DCOL2 y DCOLJ3 respectivamente; se selecciond el Column Solver:
Napthali-Sandholm para DCOL1 mientras qué DCOL2 y DCOL3 requirieron Wang-Henke y
Modified Wang-Henke respectivamente; a partir de la relacion de reflujo sugerido por
Moghaddam (2022), donde €l propone un rango optimizado de 1,2 a 1,5, se eligi6 para la columna
1 el valor de reflux ratio igual a 1,35 y los demas valores seleccionados para las otras dos columnas
fueron ajustados rigurosamente para concordar con los resultados logrados por Yu & Chien (2016),
debido a que ellos no aportan estos detalles, el resto de especificaciones necesarias para configurar
la simulacion se encuentran detalladas en los Apéndice D, Apéndice E y Apéndice F. Al cerrar los

balances de masa y energia se ejecutd la simulacion para validar la convergencia.
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Tabla 2

Parametros de operacion para cada Columna de destilacion.

Variables de Operacion DCOL1 DCOL2 DCOL3 Unidad
NUmero de etapas 38 60 195
Plato de Alimentacion 17 30 135
Caida de presion de la columna 0 0 0 bar
Valor especifico del condensador
‘Reflux Ratio: 1,35 2,6 11,3
Valor especifico del rehervidor
:Product Molar Flow: 110,5 4,9 8,2 kmol/h

4.2 Fase Il: Validacion del modelo

Una vez obtenido el caso base convergente, se realizo la validacion del modelo mediante
la comparacion de los resultados obtenidos en DWSIM con los datos aportados en la literatura.
Para ello, se calcul6 el error relativo porcentual de las variables de respuesta, como requerimientos
energéticos en condensadores y rehervidores, flujos molares y fraccion molar del compuesto
mayoritario en los flujos de salida del proceso, y asi cuantificar las diferencias entre ambos
simuladores.
4.3 Fase I11: Analisis de sensibilidad

Con el modelo validado, se realizé un analisis de sensibilidad con el fin de evaluar de
manera individual el efecto de temperatura, presion y flujo molar en la alimentacion frente a las
condiciones de operacion y desempefio del tren de separacidn. Se generaron multiples escenarios
de simulacion, cuyos resultados fueron organizados en tablas que incluyen variables de salida
como composicion molar del compuesto de interés, flujo de energia y requerimientos energéticos
de cada torre. El analisis permitio identificar la influencia de cada variable sobre la eficiencia de

separacion y el consumo energético del proceso.
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5 Resultados

Después del proceso de familiarizacion y exploracién de la interfaz del programa, se simulo
de manera exitosa la segunda seccion de separacién del proceso MTO y los datos representativos
alcanzados por DWSIM son abordados en este apartado; la tendencia de los perfiles graficados,
los porcentajes de error y las variables sensibilizadas se explican a continuacion:
5.1 Simulacion del tren de separacion

La Figura 3 representa la simulacién de la segunda seccién del proceso MTO codificada
en DWSIM 9.0.4v, esta figura demuestra que se alcanz6 la convergencia en la simulacion, asi
como los requerimientos energéticos en los condensadores y rehervidores de cada columna,
ordenados en la Tabla 3.

Figura 3
Convergencia del tren de separacién codificado en el programa DWSIM.
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Tabla 3

Cargas energeticas para cada columna.

Objecto DCOL1 DCOL2 DCOL3 Unidad
Duty del condensador Qc 731,6 1099,7 43249 kW
Duty de recalentador Qr -851,7 -1094,1 -4222,9 kW

Por su parte la Tabla 4 organiza los valores de las propiedades de la corriente de entrada
junto a los calculados en las corrientes de salida del proceso como temperatura, presion, flujo
molar y composiciones molares de la mezcla. A partir de esta tabla es posible constatar que la
simulacion predice una mayor pureza de etileno (99,44% molar) en la corriente de tope de DCOL2
o flujo de interés Ethylene, en tanto que en el fondo de la columna 2 (corriente Tail gas 1) sale
mezcla de etano (67,4% molar) y etileno (16,6% molar). Simultaneamente la corriente de fondo
de la columna 1 es separada en DCOL3, de ella sale la corriente Propylene por la cima con
producto interés propileno (98,76% molar) y una corriente de fondo (Tail gas 2) con mezcla de
propano (77,44 % molar) y propileno (22,55% molar).

Tabla 4

Condiciones de entrada y salida del proceso.

Fraccion Fraccion Fraccion Fraccion

y F Molar Molar Molar Molar
Temperatura Presion - (Mezcla)/  (Mezcla)/  (Mezcla)/  (Mezcla) /
Etano Propano Etileno Propileno
Corriente °C bar kmol/h  [C2H6] [C3H8] [C2H4] [C3HE]
C2/C3 Mixture 13,4 30,1 259,8 0,016 0,029 0,556 0,399
C2 Mixtures -14,0 29 149,3 0,027 0,001 0,967 0,005
C3 Mixtures 66,8 29 110,5 0,001 0,067 0,001 0,931
Ethylene -16,0 28 1444 0,005 0,0 0,994 0,001
Tail gas 1 8,3 28 4,9 0,674 0,001 0,166 0,159
Propylene 43,6 18 102,3 0,001 0,011 0,0 0,988

Tail gas 2 49,4 18 8,2 0,0 0,774 0,001 0,225
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5.1.1 Perfil de temperaturay presion

Al graficar los perfiles de temperatura y presion con respecto al nimero de etapas en cada
una de las columnas es posible afirmar que la tendencia de la temperatura es la esperada para las
torres, perfil ascendente mientras se desciende en la torre (tope mas frio que el fondo) como se
muestra en la Figura 4.

Segun la figura 4(a) la columna DCOLL1 evidencia un cambio subito de tendencia en el
plato 17 ocasionado por el ingreso de la alimentacion a esta; antes y después de este punto el perfil
refleja una tendencia semi convexa ascendente. Para la figura 4(b) correspondiente al perfil de
DCOL2 no se presenta esta particularidad, desde el tope hasta la alimentacién (plato 30) tiende a
mantenerse constante, varia muy poco (de -16,05 °C a -15,6 °C) a lo largo de este tramo y cambia
de tendencia a convexa ascendente desde la alimentacidn hasta el fondo. La figura 4(c) presenta el
perfil de DCOL3, el cual posee una tendencia logaritmica desde el tope hasta la etapa de
alimentacion (plato 135); en el siguiente régimen la tendencia es semi convexa ascendente desde
la etapa de alimentacion hasta el fondo de la torre.

Figura 4

Perfiles de temperatura y presidn con respecto al nimero de etapas para cada torre de destilacion.
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Nota. (a) C2-STR (DCOL1). (b) DEE (DCOL2). (c) C3-STR (DCOLA3).
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Conjuntamente al perfil de temperatura se integra el perfil de presion, donde la presion se
mantiene constante o sin caidas de presion a lo largo de los platos de cada torre; la torre 1 opera a

29 (bar) de presion, mientras que la torre 2 y 3 requieren 28 (bar) y 18 (bar) respectivamente.

5.1.2 Perfil de composicion molar

Los perfiles de composicion molar tanto liquida (x) como vapor (y) de los compuestos de
interés respecto al nimero de etapas a lo largo de cada una de las columnas se muestran en la
Figura 5. En la columna 1 se obtuvo en mayor proporcién una corriente rica en etileno (96,72%
molar) en el tope y una corriente rica en propileno (93,1% molar) en el fondo como se aprecia en
la figura 5(a). Mientras, en la figura 5(b) se identifica en DCOL2 el compuesto de interés etileno
(99,44% molar) en la corriente de tope (Ethylene) y la corriente de fondo (Tail gas 1) contiene
etano (67,4% molar) y etileno (16,57% molar). Asi mismo en DCOL3 se evidencia el compuesto
de interés propileno (98,76 % molar) en la corriente de tope de igual nombre (Propylene) y la
corriente Tail gas 2 es rico en propano (77,44% molar) y propileno (22,55% molar) como se ve en
la figura 5(c).

Figura 5

Perfiles de composicion molar en cada una de las columnas.
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5.2 Validacion y comparacion de las variables de respuesta

Se valid6 la simulacion desarrollada por medio del porcentaje de error estimado a las
cargas, molar de las corrientes de salida y fraccion molar de los compuestos de interés en las
columnas de destilacién analizadas y se ordenan de manera independiente en las siguientes tablas,
de ellas se interpretd el comportamiento aproximado de cada columna.

Para la comparacion de las cargas térmicas aportadas por ASPEN plus y DWSIM en las
columnas de destilacion analizadas se mostré diferencias que varian dependiendo de la unidad de
operacion; debido a su disefio y ajustes en la configuracion de la simulacion conforme a los
postulados en la literatura, se buscé equiparar los resultados constatados, de manera simple se
calculo el error porcentual entre ambos datos, estos se encuentran condensados en la Tabla 5. Se

pueden observar sutiles discrepancias que rondan entre 0,3% y 1,8% de error de replicacion de
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resultados para cada corriente, esta alta concordancia entre ambos simuladores, con errores
inferiores al 2 % en las cargas térmicas indica que, para este proceso de operacion, ambos modelos
presentan un comportamiento muy similar en la prediccion de los requerimientos energéticos.

Tabla b

Porcentaje de Error Relativo del consumo energético ASPEN vs DWSIM.

Columnade Destilacién W0 de  AopeEN DwsIM %
Energia Error

scoly CZSTRCond  Qo(kw) 72384 7316 11

C2-STR Reb Qr (kW) 84644 8517 0,6

ocoLs  DEE Cond Qc(KW) 11206 10997 18

DEE Reb Qr(kw) 11145 10941 18

scoLs  C3Cond Qc(KW) 43408 43249 0,3

C3-Reb Qr (kW) 42596 42229 0.8

Nota. Los valores en ASPEN (vA) tienen signo contrario a los valores en DWSIM (vD), se da
signo positivo a todo y se calcula %E=|(vA-vD) /VA|*100

También se presentan diferencias porcentuales en los flujos de salida de las torres como se
muestran en la Tabla 6, donde el mayor error se presenta en la corriente de fondo de la torre 2 (Gas
tail 1) con 16,44% de error con respecto a la prediccion de ASPEN plus; la diferencia adicional de
0,7 kmol/h predicho por DWSIM frente a los de ASPEN son tomados del flujo de alimentacién de
la torre 3, ya que el porcentaje contrastado para la corriente de tope Ethylene es menor del 0,01%;
mientras que el error para Propylene y Gas tail 2 es mayor a 0,5% y 3,5% respectivamente.

Tabla 6

Porcentaje de Error Relativo del Flujo molar de las corrientes de salida ASPEN vs DWSIM.

Corriente Flujo molar ASPEN DWSIM % Error
Ethylene kmol/h 144,39 144,4 0,0
Tail gas 1 kmol/h 4,2 49 16,4
Propylene kmol/h 102,9 102,3 0,6
Tail gas 2 kmol/h 8,5 8,2 3,5

Nota. Se calcula %E=|(vA-vD) /vA|*100
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Por otra parte, la Tabla 7 estimd los errores cuantitativos presentes en las corrientes de
salida del proceso, segun esta tabla DWSIM predijo errores menores al 16%, en las corrientes del
fondo de ambas torres, sin embargo, la composicion molar de los compuestos de interés de las
corrientes de tope manifiesta errores menores del 1%, con lo anterior se intuye que DWSIM es (til
para predicciones de analisis semi cuantitativos preliminares.

Tabla 7

Porcentaje de Error relativo de la Fraccion molar de los compuestos de interés en las corrientes

de salida ASPEN vs DWSIM.

Corriente Compuesto ASPEN DWSIM % Error
Ethylene [C2H4] 0,995 0,9945 0,0
Tail gas 1 [C2H6] 0,803 0,6740 16,1
Propylene [C3H6] 0,995 0,9876 0,7
Tail gas 2 [C3H8] 0,871 0,7745 111

Nota. Se calcula %E=|(vA-vD) /vA|*100

No se calcul6 el porcentaje de error a las temperaturas de respuesta para las corrientes de
salida de cada torre, ya que la mayor diferencia se presentd en las corrientes de cola y alta similitud
en las corrientes de tope como se evidencid anteriormente, esto se debe a que son corrientes de
bajo flujo molar y pequefias variaciones generaron un error porcentual alto.
5.3 Anélisis de sensibilidad

Se ejecutd en el software la herramienta de sensibilidad independientemente para la
temperatura y presion de alimentacion, y de manera manual para el flujo molar; el rango aproximado
de temperatura fue +/- 3,3 °C, mientras los limites de la presion fueron 24,08 (bar) y 36,12 (bar), y de
207,84 kmol/h y 311,76 kmol/h de flujo molar de alimentacion para el limite inferior y superior

respectivamente, estos escenarios se organizan asi:
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La Tabla 8 aporta qué la influencia de la temperatura del alimento en las variables de
respuesta de las corrientes de salida del proceso es minima, solo muestra una influencia significativa
en el deber del rehervidor de la corriente de fondo (C3 Mixtures) de la columna 1, sin embargo, la
variacion en las demés columnas es imperceptible.

Tabla 8

Variable sensibilizada. Temperatura de la corriente de alimentacion

Unidad .Ll’mi_te Caso Limi.te
C2/C3 Mixture -Temperatura inferior Base superior
(°C) 10 13,4 16,8
2 Temperatura (°C) -14,0 -14,0 -13,9
Mixtures - raccion molar de Etileno 0,967 0,967 0,967
Flujo de energia (kW) 1541,1 1541,4 1542,7
Temperatura (°C) 66,87 66,8 66,7
Mi €3 Fraccién molar de Propileno 0,931 0,931 0,930
ixtures - . .
Flujo de energia (kW) 56,9 56,5 54,8
DCOL1 - Duty del condensador (kW) 7314 731,6 732,4
Duty de recalentador (kW) -880,6 -851,7 -807,6
Temperatura (°C) -16,0 -16,0 -16,0
Ethylene - Fraccion molar de Etileno 0,994 0,994 0,994
Flujo de energia (kW) 1612,9 1613,1 1613,5
DCOL2 - Duty del condensador (kW) 1099,8 1099,8 1099,7
Duty de recalentador (kW) -1094,0 -1094,1 -1094,2
Temperatura (°C) 43,6 43,6 43,5
Propylene - Fraccion molar de Propileno 0,988 0,987 0,986
Flujo de energia (kW) 158,1 157,7 156,2
DCOL3 - Duty del condensador (kW) 4324,5 4324,8 4326,5
Duty de recalentador (kW) -4222.,6 -4222,9 -4224.,6

Debido a la estabilidad del modelo planteado para el caso base qué propuso la caida de
presion igual a 0 en cada una de las torres, se demostro que la influencia de la presion en la
alimentacion solo afecta el duty del rehervidor en el fondo de la columna 1, en tanto es inapreciable
en las columnas siguientes donde los resultados no varian para el limite inferior y superior frente
al caso base, como se exhiben en la Tabla 9; estos arreglos muestran similitud a los valores de la

Tabla 8.
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Tabla 9

Variable sensibilizada. Presion de la corriente de alimentacion.

C2/C3 Mixture- Presion

Temperatura
C2 Mixtures - Fraccion molar de Etileno
Flujo de energia
Temperatura
C3 Mixtures -  Fraccion molar de Propileno
Flujo de energia
Duty del condensador

DCOLL- Duty de recalentador
Temperatura
Ethylene - Fraccién molar de Etileno
Flujo de energia
DCOL2 - Duty del condensador
Duty de recalentador
Temperatura
Propylene - Fraccién molar de Propileno
Flujo de energia
DCOLS - Duty del condensador

Duty de recalentador

Unidad

(bar)
©

(kw)
(©)

(kw)

(kw)

(kw)
(©)

(kw)

(kw)

(kw)
(©)

(kw)
(kw)
(kw)

Limite
inferior
24,08
-14,0
0,967
1541,8
66,8
0,930
56,0
731,8
-832,5
-16,0
0,994
1613,2
1099,7
-1094,0
43,5
0,987
157,2
4325,3
-4223,4

Caso
Base

30,1
-14,0
0,967
1541,4
66,8
0,931
56,5
731,6
-851,7
-16,0
0,994
1613,1
1099,7
-1094,0
43,6
0,987
157,7
4325,0
-4223,0

30

Limite
superior
36,12
-14,0
0,967
1541,4
66,8
0,931
56,6
731,6
-856,6
-16,0
0,994
1613,0
1099,7
-1094,0
43,6
0,987
157,8
43249
-42229

Por su parte, la Tabla 10 condesa los datos de respuesta del proceso sensibilizados para el

flujo molar donde la convergencia de las simulaciones no fue reportada por la herramienta

complementaria del programa para el analisis de sensibilidad, este limite minimo y maximo se

estableci6 con respecto a la convergencia presentada en la simulacion por ejecucion manual de la

misma.

En este escenario se evidencio cuanto influye la cantidad de material suministrado frente a

los consumos energéticos y composiciones en las corrientes de interés las cuales revelan

proporcionalidad a los rangos establecidos. Siendo este anélisis de sensibilidad el que mas detalles

aporto a la optimizacion y disefio del proceso.
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Tabla 10

Variable sensibilizada. Flujo molar de alimentacion.

Limite Caso Limite
C2/C3 Mixture - Flujo molar Unidad inferior Base superior
(kmol/n) 207,84 259,8 311,76
Temperatura ©) -14,0 -14,01 -13,29
C2 Mixtures -  Fraccion molar de Etileno 0,967 0,967 0,953
Flujo de energia (kw) 1233,1 1541,4 1850,1
Temperatura ©) 66,85 66,9 66,9
C3 Mixtures -  Fraccién molar de Propileno 0,931 0,931 0,930
Flujo de energia (KW) 45,2 56,5 63,02
DCOL1 - Duty del condensador (KW) 585,3 731,6 910,4
Duty de recalentador (KW) -681,4 -851,7 -1050,1
Temperatura © -16,06 -16,06 -15,8
Ethylene - Fraccion molar de Etileno 0,994 0,994 0,979
Flujo de energia (kW) 1280,0 1613,1 1878,2
DCOL2 - Duty del condensador (kw) 872,4 1099,7 1348,9
Duty de recalentador (kw) -867,6 -1094,1 -1346,0
Temperatura ©) 43,59 43,6 43,65
Propylene -  Fraccion molar de Propileno 0,987 0,987 0,987
Flujo de energia (kw) 124,6 157,7 184,6
DCOL3 - Duty del condensador (kw) 3390,4 43249 51489
Duty de recalentador (kW) -3308,8  -42229  -5028,2

Respondiendo a la pregunta de investigacion, la precision de la simulacion en DWSIM del
tren de separacion del proceso MTO de referencia es capaz de predecir mas del 98% de exactitud
para los requerimientos energéticos de los condensadores y rehervidores, asi como el
comportamiento de los perfiles de temperatura, presion y composicion, en cada columna; en tanto
a los flujos y composiciones molares la precision es mayor del 99% en las corrientes de interés y
un rango aproximado de 85% en las corrientes de cola o de menor flujo, respecto a una simulacion

de literatura desarrollada en Aspen.
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Conclusiones

En general, los resultados mostraron que DWSIM reproduce a nivel semi cuantitativo los
datos reportados con ASPEN plus, permitio considerar este software de uso libre como una
herramienta valida, asi como una primera aproximacién en el analisis y simulacién del proceso
estudiado dentro de un rango aceptable de error para estudios de simulacion a nivel académico.

Se obtuvo un modelo robusto y convergente capaz de reproducir la separacion de etileno
y propileno de alta pureza, asi como los requerimientos energéticos asociados a cada unidad de
operacion especificados en el Apéndice G.

Al configurar los datos del caso de estudio basado en el disefio del proceso optimizado se
demostrd una buena concordancia en la prediccion de los componentes mayoritarios (etileno y
propileno), con errores bajos, mientras que las mayores discrepancias se presentaron en corrientes
de menor flujo molar, por lo que pequefias variaciones en el flujo calculado generan errores
porcentuales elevados y a su vez varian los requerimientos energéticos de algunas unidades. Estas
diferencias se atribuyen a variaciones en los modelos termodindmicos, métodos de calculo y
algoritmos de convergencia empleados por cada simulador.

Al analizar la sensibilidad de las variables de respuesta se concluye que la temperatura y
presion del alimento no afectan la estabilidad del proceso, mientras el flujo molar no pudo
asimilarse en la herramienta, se estima su ejecucion de forma manual donde esta converge de
manera adecuada; por otra parte, se evidencid que el efecto de la relacion de reflujo sobre el
consumo energético del condensador y rehervidor es mucho mayor que el presentado por la presion
de la columna, puesto que al aumentar el reflux ratio en cada columna el consumo de energia se

incrementa tanto a baja como a alta presion plante6 Moghaddam (2022); esto indicd que ambos
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simuladores predijeron de manera consistente la distribucion de los principales componentes del
proceso.
Recomendaciones

En el Apéndice G se detalla los resultados del analisis de sensibilidad para la temperatura
y presion de alimentacion calculado por el programa mediante esta herramienta, su versatilidad
permite ampliar los rangos definidos, pero no es viable.

No es recomendable superar la temperatura estipulada en vista que tiende a repetir los
resultados de la iteracion anterior, sin embargo el limite inferior permitié una reduccién de -6,6 °C
de la temperatura inicial o sea 6,8 °C; se not6 que influye a favor de la selectividad de etileno y
propileno en las corrientes C2 Mixtures y C3 Mixtures respectivamente, sin embargo aunque la
fraccion molar aumente en las corrientes de interés, el deber del rehervidor 1 aumentara, en tanto
las otras columnas mantendran sus valores por lo que es irrelevante para el caso.

Igualmente, para el escenario de variacion de la presion, aunque converge después de los
limites establecidos por heuristica, no tiene relevancia para el caso por ende se propone probar
distintos escenarios de convergencia para el analisis de sensibilidad frente al efecto del reflux ratio
considerado mas influyente, y en su defecto el valor especifico del rehervidor y didmetro de cada
columna, los cuales no son considerados en este trabajo ni en la literatura estudiada.

Se recomienda la seleccion del Column Solver propuesto en la metodologia para cada
columna de destilacion por su velocidad de convergencia frente al proceso; donde Wang Henke es
rapida con mezclas simples de hidrocarburos, sin embargo, se recomienda usar Napthali-Sandholm
en la corriente compleja. En su defecto para el caso base el sistema converge de manera precisa

sin importar la eleccidn del solucionador pese a esto el tiempo de convergencia varia.
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Apéndices

Apéndice A. Proceso de seleccion de condiciones operaciones del caso base en ASPEN Plus.

Figura Al

Diagrama de flujo del disefio de la segunda seccion de separacion del proceso MTO.

DEE-COND
Qe=-1120.6 (kw)
T=-16.2(°C)

Ethylene
r— = F=144.39 (kmol/h)
(99.5 mol%)

C2-STR COND C2 Mixtures Decthanizer

30 - 2
Qe=-723.84(kw) T )
T=-144(°C) C3-COND
Qc=-4340.8 (kw)
Tail gas-1 T=43.5(°C)
(rich in ethane)
F=4.208 (kmol/h)
C,H,=17.2 mol% Propylene
DEE-REB C;Hs=80.4 mol% F=102.97 (kmf)]"“h)
2 . C2-Stripper Qr=1114.52 (kw) C3Hg=2.5 mol% 99.5 mol%
2/C3 Mixture P=29 (bar) T=3.0 (°C) C;Hz=239 ppm
T=13.4(°C) iy .
NT=38
P=30.1 (bar)
F=259.8 (kmol/h)
C,Hs=55.6 mol%
Ca 1.6 mol%
C;Hg=39.9 mol% - . s
CoH=2.9 mol% - C3 Mixtures - 135 ](;,jl;ﬁj::)”
CsHz=95 ppm -
C1 LQQ‘)lplpm C2-STR Reb NT=195
Qr=846.44 D=1.68(m)
T=67.1 (°C) il ,
ail gas-2
F=8.5 (kmol/h)
C;H~=12.6 mol%
C3Hg=87.1 mol%
C3-Reb CsHg=0.3 mol%
Qr=4259 6(kw)
T=53.3(°C)

Nota: Tomado de Yu & Chien (2016)
Tabla Al

Propiedades reportadas para las corrientes de flujo de material simuladas en ASPEN Plus.

., Flujo  Fraccion de Fraccion de Fraccion de Fraccién de
Temperatura Presion

molar Ethane Propane Ethylene  Propylene
Corriente °C bar kmol/h [C2H6] [C3H8] [C2HA4] [C3H6]
C.Z/C3 13,4 30,1 259,8 0,016 0,029 0,556 0,399
Mixture
C2 Mixtures -14,4 29 - - - - -
C3 Mixtures 67,1 29 - - - - -
Ethylene -16,2 28 144,39 - - 0,995 -
Tail gas 1 3 28 4,208 0,803 0 0,172 0,025
Propylene 43,5 18 102,97 - - - 0,995

Tail gas 2 53,3 18 8,5 - 0,871 - 0,129
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Tabla A2

Consumo Energético en ASPEN Plus.

Columna de Destilacion

C2-STR Cond
C2-STR C2-STR Reb
DEE Cond
DEE DEE Reb
C3-Cond
C3-STR C3.Reb

Nota: Adaptado de Yu & Chien (2016)

Tabla A3

Abreviacion y nombre de las corrientes, equipos y flujos de energia implementados en el proceso.

Corriente

Mezcla de alimentacion
Mezcla C2H4/C2H6
Mezcla C3H6/C3H8
Etileno (C2H4)

Etano (C2H6)
Propileno (C3H6)
Propano (C3H8)

Equipo
C2-Stripper
Deetanizer
C3-Splitter

Flujo de Energia

Condensador DCOL1
Rehervidor DCOL1
Condensador DCOL2
Rehervidor DCOL2
Condensador DCOL3
Rehervidor DCOL3

Temperatura
Presion

Heat Duty Unidad
-723,84 kw
846,44 kW
-1120,6 kw
1114,52 kw
-4340,8 kw
4259,6 kw

(Yu & Chien)
ASPEN DWSIM

C2/C3 Mixture
C2 Mixtures
C3 Mixtures

Ethylene
Tail gas 1
Propylene
Tail gas 2

Columna de Destilacion

C2-STR DCOL1
DEE DCOL?2
C3-STR DCOL3

Energy Stream

C2-STR Cond
C2-STR Reb
DEE Cond
DEE Reb
C3-Cond
C3-Reb

Abreviacién Unidad
T °C
P bar

Este trabajo
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Flujo molar

NUmero de Etapas

Etapa de alimentacién
Servicio del condensador
Deber del rehervidor
Fraccion molar liquido
Fraccion molar vapor

Nota: Adaptado de Yu & Chien (2016)

NT
NF
Qc
Qr

kmol/h

kw
kW

38
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Apéndice B. Reconocimiento exploratorio del interfaz y configuracion en DWSIM.

Figura B1

Informacién acerca de DWSIM V 9.0.4

Acerca de DWSIM

DWSIM - Open Source Process Simulation, Modeling and Optimization |
Version 9.0.4 }

Copyright ©@ 2007-2025 Daniel Wagner and contributors

Informacién general Acknowledgements

Websites: https://dwsim.org hit, ourceforge net/projects/dwsim

05 Infa: Microsoft Windows 11 Pro, Version 10.0.26200.0, Win32NT Platform |
CLR Info: NET (CLR v4.0.30319.42000) :
Memaory Usage: 134 MB managed, 369 MB total |
CPU Info: AMDG4 Family 23 Model 104 Stepping 1, AuthenticAMD / AMD Ryzen 5 5300U with Radeon Graphics j

DWSIM is released under the terms of the GNU General Public License (GPL) version 3.

GMNU GENERAL PUBLIC LICENSE
Version 3, 29 June 2807 I

Copyright (C) 20@7 Free Software Foundation, Inc. <https://fsf.org/>
Everyone is permitted to copy and distribute verbatim copies
of this license document, but changing it is not allowed.

Preamble

The GNU General Public License is a free, copyleft license for
software and other kinds of works.

The licenses for most software and other practical works are designed
to take away your freedom to share and change the works. By contrast,
the GNU General Public License is intended to guarantee your freedom to
share and change all versions of a program--to make sure it remains free
software for all its users. We, the Free Software Foundation, use the
GNU General Public License for most of our software; it applies also to
any other work released this way by its authors. You can apply it to

Figura B2

Configuracién. (Compuestos)

Configuracion X

Compuestos Termodindmica Reacciones Balances de masa y energia Sistema de Unidades Comportamier *  *

Compuestos
Afiadide Nombre Tag Namero CAS Formula Base de crP
Ethane 74-84-0 CH3CH3 ChemSep I
Propane 74-98-6 CH3CH2C.. |ChemSep
Ethylene 74-85-1 CH2CH2 ChemSep
Propylene 115-07-1 CH2CHCH3 | ChemSep
[J | Argon 7440-37-1 Ar ChemSep
(1 |8romin Z726.05.4 BrBr ChomSan
Buscar X
Q Ver compuesto seleccionado  Impartar desde En linea JSON Termo/Productos

Fracciones de petréleo

Iniciar Bulk C7+ Petroleum Characterization Utility Abrir el Administrador de

. . " A . ensayos
Inicio Curvas de destilacién Utilidad de caracterizacion del petréleo 5
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Figura B3

Configuracién (Termodinamica)

40

(onfiguracion

Compuesios Temodnamice Reaciones Balances e msa y energia Sstema de Unidades Comportaminto Propiedades del objfo Informaciin

Paquetes de propiacads disponioles Paquetes e propiedades agregados

Tipo

4 Descripctn e | Nombre g dcperzedtal Tio

ﬁ PC-SATT with Associt. The Perturhed Chan SAFT model s 2 state-o-the-art, engineenng-fice equafion ofstate. s esigned for modeling mitures of l fypes of L

H Peng-Robinson | Lee-K., I this Property Package, Enthalpies, ntropies and Hef Capacits e calauated fom the Lee-esler mogel

L

Corfigurar

0

Copiar

X

Figura B4

Configuracién (Reacciones)

Configuracion X

Compuestos Termodinamica Reacciones Balances de masa y energia Sistema de Unidades Comportamiento Propiedades del objet ¢ *

Conjuntos de reacciones Reacciones quimicas
Oz QibeOO .

Nombre Descripcion Nombre Tipo Ecuacion

Default Set Default Reaction Set

Figura B5

Configuracién (Balances de masa y energia)

Configuracién X

Compuestos Termodindmica Reacciones : Balances de masa y energia; Sistema de Unidades *  *

Balance de masa

Comprobacién del balance de masa de objetos del diagrama Show Warning ™

Tolerancia relativa del balance de masa 0,01
Balance de energia

Comprobacién del balance energético del objeto del diagram Show Warning ™

Tolerancia relativa del balance energético 0,01
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Figura B6

Configuracion (Sistema de unidades)

Configuracion X

Compuestos Termodindmica Reacciones Balances de masa y energfa ; Sistema de Unidades | Comportamiento Propiedades del ¢ *  *

Unidades
Sistema de Unidades |SI (Engineering)

Propiedad Unidad Propiedad Unidad

C * | Presion bar ~
Caudal masico ko/h ~ | Caudal molar kmol/h ~
Caudal volumétrico m3/h ~ | Entalpia especifica kl/kg 7
Entropia especffica ki/Tkg.K] + | Peso molecular kg/kmol v
Densidad kg/m3 * | Tension superficial N/m ~
Capacidad térmica Id/Tkg K] * | Conductividad térmica W/mK] ~
Viscosidad cinematica cSt | Viscosidad dindmica P 2
Diferencia de temperatura c ~ | Diferendia de presién bar ~
Longitud/Cabeza m * | Power / Heat Duty / Energy F... | kKW &2
Hora s * | Volumen m3 ~
Volumen molar m3/kmol v | Area m2 i
Didmetro/Espesor mm ~ Fuerza N ~
Aceleracién m/s2 * | Coefidente de transferencia d... | W/[m2.K] ~
Concentracién molar molfm3 * | Concentracién de masa kg/m3 ~
Velocidad de reaccién molf[m3.s] * | Valumen especifico m3/kg ~
Entalpia molar K fkmol ~ | Entropia molar IJ/Tkmol K] ~
Velocidad mfs | Factor de ensudamiento Km2/W ~
Resistencia especffica a la torta | m/kg | Filtro de resistencia media m-1 2
Compresibilidad isotérmica 1/Pa ~ | Coeficiente de Joule Thomson | K/Pa =2
Conductancia [kg/s)/[Pa"0.5] ~ | Distancia / Longitud m ~
Heat/Energy K ~ | Mass kg 7
Moles kmol * | Specific Power KW/Tton/h] ~
Tareas

Crear nuevo... Clon seleccionado Eliminar seleccionado Cargar desde archivo Guardar en archivo
|
Figura B7
Configuracién (Comportamiento)

Configuracién X
Reacciones Balances de masa y energfa Sistema de Unidades Comportamiento  Propiedades del objeto  Informacién <

Objetos de diagrama de flujo
8 Onmitir calculos de equilibrio en flujos de materiales bien definidos
Fase de fuerza en flujos de materiales Do Not Force i
8 Forzar el calculo de objetos incluso cuando los parametros de entrada no cambian
Modo de célculo de bloques de especificaci After Source Object v

Ordenar compuestos por Default (As Added) ~

Formata de ndmera

Esquema de formato de valores numéricos | G6 v Mésinformacién
Esquema de formato de composicion de secuencias
3
G
General

[ Enable Undo/Redo

G
@ Indluir mensajes de diagrama de flujo al
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Figura B8

Configuracién (Propiedades de objeto)

Configuracion

Compuestos Termodindmica Reacciones Balances de masay energia Sistema de Unidades Comportamiento Propiedades del objeto  Informacién
Tablas de propiedades flotantes y listas de propiedades Mostrar propiedades en tiempo real

Mostrar tablas flotantes Flujos de materiales

() Mostrar listas de propiedades ancladas Configurar fuente... () Temperatura de visualizacién

Seleccione las propiedades que desea mostrar en las tablas de propiedades flotantes segiin el tipo de objeto. C] Presién de visualizacién

Tipo de objeto ~ | Seleccionar todo Borrar seleccion L
() Mostrar flujo masico

(] Mostrar flujo molar
() Mostrar fiujo velumétrico

() Mostrar el fiujo de energfa

Flujos de energia

Potencia de visualizacion / Flujo de energia

[CJ Mostrar el Editor de propiedades definidas por el usuario Operaciones de la Unidad

Mostrar tablas flotantes adicionales con cantidades compuestas en flujos de material Mostrar propiedades del modo dinamico

Base de cantidad para nuevas transmisiones ctions

Mass Fractions
Volumetric Fractions
Molar Flows

Mass Flows
Volumetric Flows

Figura B9

Configuracién (Informacion)

Comportamiento Propiedades del objeto Informacion 1]

Descripcion

[ Proteger con contrasefia

Titulo: Process MTO second section
1 Awutor Sergio Bonilla
[
i Descripcién: Simulacién del proceso MTO
para tesis

Contact Information

Developer: Daniel Wagner Oliveira de Medeiros
Offical Website: https://dwsim.org

Source Code: http://github.com/DanWBR/dwsim

Support: https://github.com/DanWBR/dwsim/discussions
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Apéndice C. Setting del paquete termodinamico de propiedades Peng-Robinson (PR).

Figura C1

Configure Property Packege (Parametros del modelo)

Configure Property Package (Peng-Robinson (PR) (1)) [Peng-Robinson (PR)]

Parametras del modela Configuracién de célculo de equilibrio  Configuracién de célculo de propiedades S¢ 4

Parametros de interaccion binaria

Pardmetros del modelo: PR EOS kij

Ethane Propane
Ethane | I 0,0011
Propane 0,001 1-
Ethylene 0,0119 0,0000
Propylene 0,0089 0,0096

n : Estimar
Ethylene Propylene
0,0119 0,0089
0,0000 0,0096
0,0000
0,0000

Figura C2

Configure Property Packege (Configuracion de célculo de equilibrio, General)

Configure Property Package (Peng-Robinson (PR) (1)) [Peng-Robinson (PR)] n

Parametros del modelo Configuracion de calculo de equilibrio  Configuracién de célculo de propiedades  Sélidos 4 * I

General ;| Convergendia

General
Opciones de bucles anidados
Tipo de cilculo de equilibrios de fase  Default hd
D Manejar sdlidos
Método numeérico MNested Loops v Aguz inmiscible
Procedimiento a prueba de fallos Ideal VLE = Habilitar el modo rapido para flash PH/F
Solugionador externo ] ) PH Flash - Interpolar temperatura en
casos oscilantes
Identificar fases después del cilculo del equilibrio ; R
PV Flash - Pruebe el cilculo ideal en
[] Calcular condidiones de saturacién caso de fallo
[ validar los resultados del cilculo de equilibrio () PV Flash - Five-paint stendil derivatives
(] Display Warning for Missing Compound Parameters
PV Flash - Delta de temperatura para el cilculo de derivadas numéricas del valor K 0.1
Flash fotovoltaico - Actualizacién de temperatura méaxima Delta (K) (1.0 - 50.0) 10

Flash PV - Valor fijo del factor de amortiguacién (0.0 - 2.0)

Flash PH/PS - Actualizacién de temperatura méxima Delta (K) (1.0 - 50.0) 30

PT Flash - Valor fijo del factor de amortiguacién (0.0 - 2,0)

Figura C3

Configure Property Packege (Configuracion de calculo de equilibrio, Convergencia)
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Figura C4

Configure Property Package (Peng-Robinson (PR) (1)) [Peng-Robinson (PR)] n‘

parametros del modelo Configuracién de calculo de equilibrio  Configuracién de calculo de propiedad: 4 *

General | Convergencia

Pardmetros de convergencia

Flash PT/PV - tolerancia de convergendia de bucle interno (absoluta) 0,0001
Flash PT/PV - tolerancia de convergencia de bucle externo (absoluta) 0,0001
Flash PT/PV - nimero maximo de iteraciones en el bucle interna 100
Flash PT/PV - nimero maximo de iteraciones en el bucle externo 100
Flash PH/PS - tolerancia de convergencia de bucle interno (absoluta) 0,0001
Flash PH/PS - tolerancia de convergencia de bucle externo (absoluta) 0,0001
Flash PH/PS - nlimero méaximo de iteraciones en el bucle interno 100
Flash PH/PS - namero maximo de iteraciones en el bucle externa 100
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Configure Property Packege (Configuracion de calculo de propiedades, Density/Viscosity/Fugasity)

Figura C5

obinson (PR}]

| Parametros del modelo Configuracién de calculo de equilibrio  Cenfiguracién de clculo de propiedades  sélidos forzados . ¢

Density/\Viscosity/Fugacity Enthalpy/Entropy/Cp  Especifico del modelo  Flujos de materiales
Densidad de fase liquida
Método de calculo Rackett + Experimental Data (if available) w
Datos experimentales correctos para altas presiones
Utilice el coeficiente de traduccién de volumen de Peneloux (solo PR/SRK EQS)
Viscosidad en fase liquida
Método de calculo Letsou-Stiel + Experimental Data (if available) ~
Regla de mezcla Molar Average
Datos experimentales correctos para altas presiones
Calculo de fugacidad

Fase liquida: use factor de correccién de Poynting

Fase liquida: use las constantes de Henry (si estdn disponibles)

Configure Property Packege (Configuracion de calculo de propiedades, Entalpy/Entropy/Cp)

Configure Property Package (Peng-Robinson (PR) (1)) [Peng-Robinson (PR)] n

Parametros del modelo Configuracién de célculo de equilibrio  Configuracion de calculo de pro 4 »

Density/Viscosity/Fugacity :_'_Enthalp)’fEntropny Especifico del modelo  Flujos de materiales

Entalpia, Entropia, Cp y Cv

Método de calculo Lee-Kesler
Calculation Method (EQS-based Models) EOS ~

[T Fase sélida: utilice la capacidad calorffica para el calculo de entalpia/entropla
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Figura C6

Configure Property Packege (Configuracion de célculo de propiedades, Especifico del modelo)

} Configure Property Package (Peng-Robinson (PR) (1)) [Peng-Robinson (PR)] n’
[

Parametros del modelo Configuracion de célculo de equilibrio  Configuracion dec ¢ ¥ |

Density/Viscosity/Fugacity Enthalpy/Entropy/Cp {Especifico del modelo : Fluosd * *

Otro

Ignore Missing UNIQUAC/NRTL/Wilson Interaction Parameters
Try Automatic Estimation of Missing NRTL/UMIQUACWilson Parameters
Ignorar los limites de fraccién de vapor (solo modelo de agua agria)

Ignorar el limite maximo de salinidad (sclo modelo de agua de mar)

Figura C7
Configure Property Packege (Configuracion de calculo de propiedades, Flujos de Materiales)

| Configure Property Package (Peng-Robinson (PR) (1)) [Peng-Robinson (PR)] n

| Pardmetros del modelo Configuracién de calculo de equilibrio  Configuracién de célculo de propiec 4 * |

Density/Viscosity/Fugacity Enthalpy/Entropy/Cp Especffico del modelo
Flujos de materiales

Calcular propiedades adicionales (compresibilidad isotérmica, modulo a granel, JT Coeff, etc.)

Umbral de fraccién molar de comprobacién de compue 0,9999¢9

Figura C8

Configure Property Packege (Sélidos forzados)

Configure Property Package (Peng-Robinson (PR) (1)) [Peng-Robinso... n

 S6lidos forzados ; Anulaciones de propiedad bl i
Seleccione los compuestos que siempre deben estar en la fase solida.

[] Ethane
[] Propane
[] Ethylene
[ ] Propylene
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Apéndice D. Especificaciones requeridas por la unidad de operacion DCOLL.

Figura D1

DCOL1 Informacién General (General)

| DCOL1 (Distillation Column) X

| Informacién general

QObjeto DCoL
Estado Calculado (25,/03/2026 7:58:42 a. m.)
Winculade a [

General Caracteristicas técnicas Etapas Conexiones Estimaciones Resultados

Modao de funcionamiento del absorbedor

Nimero de etapas 38

Condenser/Top Pressure 29 bar

Caida de presién de la columna 0 bar

Espaciado de la bandeja (tamafio] 05 m

Nimero maxima de iteraciones 100 I
'

Tolerancia de convergencia 1E-05

Paquete de Propiedad Peng-Robinson (PR]) (1) ~ @

Column Salver Mapthali-Sandholm (Simultaneous Correction)

Proveedar de estimaciones iniciales Internal (Default) ~

("] Generar informe de convergencia

[ Pruebe la convergencia con la configuracion actual

Prueba la configuracién actual del solucionador sin actualizar los flujos de productos

Figura D2

DCOL1 Informacion General (Caracteristicas técnicas)

DCOL1 (Distillation Column) X { DCOL1 (Distillation Column) X
Informacion general | Informacian general
Objeto pcoLl Objeto DCoLt
Estado Calculado (25/03/2026 7:52:42 a. m.) . Estado Calculado (25/03/2026 7:58:42 a. m.)
Vinculado a Vinculado a
General (Caracteristicas técnicas Etapas Conexiones Estimacio ¥  * General Caracteristicas técnicas Etapas Conexiones Estimacio *  *
Condensador Recalentador Condensador Recalentador
[ sin condensadar (absarbedar reherido) [T sin hervidor (absorbedar de reflujo)
Tipo de condensador Total ~ Especificacién Product Molar Flow v
Caida de presién del condensado 0 bar Compuesto Propylene
Especificacion Reflux Ratio ~ 10,5 kmolth &
Compuesto Ethylene
1,35 ~
Caudal de producto de vapor 0 mals

Subenfriamiento total del condensador 0 C ~ {
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Figura D3

DCOL1 Informacién General (Conexiones, Conexiones de transmision)

General Caracteristicas técnicas Etapas Conexiones Estimacio 4 *

Conexiones de transmision Asociaciones Stream-Stage Especi *  *

Alimenta productos Tarea  Sorteos laterales

Nombre Flujo de material

Column Feed Port #1 C2/C3 Mixture »

v

Coliimn Fead Prart #2

Conexiones de transmision  Asociaciones Stream-Stage Especi 4 *

Alimenta Productos Tarea  Sorteos laterales

Nombre Flujo de material
C2 Mixtures ~
Bottoms C3 Mixtures V
Overhead Vapor ™
Alimenta Productos Tarea  Sorteos laterales
Nombre 4 Flujo de energia
C2-5TR Cond e
Reboiler Duty C2-5TR Reb ™

Figura D4
DCOL1 Informacién General (Conexiones, Asociaciones Stream-Stage)

General Caracteristicas técnicas Etapas (Conexiones Estimacio * °

Conexiones de transmisiGn Asociaciones Stream-5tage  Especi 1 %

. Mombre de la Ubicacian del
Tipo de puerto i i
secuencia escenario
C2fC3 Mixture Stagel7? h
Distillate C2 Mixtures Condenser ~
Bottoms Product C3 Mixtures Reboiler e
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Apéndice E. Especificaciones requeridas por la unidad de operacion DCOLZ2.

Figura E1

DCOL1 Informacién General (General)

DCOLZ2 (Distillation Column)

Informacion general

Objeto DcoL2
Estado Calculado (25/03/2026 7:58:43 a. m.)
Vinculado a

General Caracteristicas técnicas Ftapas Conexiones

Modo de funcionamiento del absorbedor

Estimaciones F* *

General Caracteristicas técnicas

Numero de etapas

Condenser,/Top Pressure

Caida de presién de la columna

Espaciado de la bandeja (tamafio]

Nimero maximo de iteraciones

Tolerancia de convergencia

Paquete de Propiedad

Column Solver

Proveedor de estimaciones iniciales

60
28 bar
0 bar
05 m
100
1E-05

Peng-Robinsan (PR) (1]

‘Wang-Henke (Bubble Point) ~

Internal (Default) A4

) Generar infarme de convergencia

Pruebe la convergencia con la configuracién actual

Prueba la configuracian actual del solucionader sin actualizar los flujos de

Figura E2

Etapas Conexiones

Condensador Recalentador

C] Sin condensador (absorbedor reherida)

Tipo de condensador Total
Caida de presién del condensado 0 bar
Especificacion Reflux Ratio
Compuesto Ethylene

2,6
Caudal de producto de vapor 0 mol/s

Subenfriamiento total del condensador o c

Estimaciones

K

>

DCOL2 Informacién General (Caracteristicas técnicas)

productos
4
General Caracteristicas técnicas Etapas
Condensador Recalentador

[ sin hervidor (absorbedar de reflujo)

Especificacion

Compuesto Ethane

Conexiones

4,9

Estimaciones

Product Molar Flow

kmaol/h

P
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Figura E3

DCOL2 Informacién General (Conexiones)

General Caracteristicas técnicas FEtapas (Conexiones Estimaciones |4

Canexiones de transmision  Asociaciones Stream-Stage  Especificacic

Alimenta Productos Tarea  Sorteos laterales

Mombre Flujo de material

S

C2 Mixtures

W
P

Calurnn Fead Dart 22 i .
General Caracteristicas técnicas Etapas Conexiones Estimaciones

Conexiones de transmisidn  Asociaciones Stream-Stage  Especificacic 4 !

Alimenta Productos Tarea  Sorteos laterales

Mombre Flujo de material

Ethylene ™
Eottoms Tail gas-1 ™
Overhead Vapor ™

General Caracteristicas técnicas FEtapas Conexiones Estimaciones |4

Conexiones de transmisién  Asociaciones Stream-Stage  Especificacic

Alimenta Productos Tarea Sorteos laterales

Mombre 4 Flujo de energia

DEE-Cond

Reboiler Duty DEE-Reb

Figura E4

DCOL2 Informacién General (Conexiones, Asociaciones Stream-Stage)

General Caracteristicas técnicas Etapas (Conexiones Estimaciones

Conexiones de transmision Asociaciones Stream-5tage  Especificacic *

: Mombre de la Ubicacion del
Tipo de puerto . :
secuencia esCenario
Distillate Ethylene Condenser
Bottoms Product Tail gas-1 Reboiler
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Apéndice F. Especificaciones requeridas por la unidad de operacion DCOLS3.

Figura F1
DCOL3 Informacién General (General)

DCOL3 (Distillation Column) X

Informacion general

Objeto DCoL3
Estado Calculado (25/03/2026 7:58:43 a. m.)
Vinculado a

General Caracteristicas técnicas Etapas Conexiones Estimaciones Resultados

Modo de funcionamiento del absorbedor

MNimero de etapas 185
Condenser/Top Pressure 18 bar

Caida de presion de la columna 0 bar

Espaciado de la bandeja (tamafio; 05 m

MNumero maximo de iteraciones 100
Tolerancia de convergencia 1E-05
Paquete de Propiedad Peng-Rabinson (PR) (1) . s ]
Column Solver Modified Wang-Henke (Bubble Point) b
Proveedor de estimaciones iniciales Internal (Default) ~

[C) Generar informe de convergencia

Pruebe la convergencia con la configuracién actual

Prueba la configuracion actual del solucionador sin actualizar los flujos de productos

Distillation Column: DCOL3 | DCOL3 (Distillation Column)
Figura F2

DCOL3 Informacién General (Caracteristicas técnicas)

Caracteristicas técnicas e P . . .
General Etapas | Conexiones | Estimaciones | Resutados General Caracteristicas técnicas Ftapas Conexiones Estimaciones Resultados

Condensador Recalentador

Condensador Recalentador
D Sin condensador (absorbedor reherido)

C] Sin hervidor (absorbedor de reflujo)

Tipo de condensador Total v
Caida de presion del condensado 0 bar - 2
- Especificacion Product Molar Flow ~
Especificacion Reflux Ratio o
Compuesto Compuesto Propane
3 e 22 kmal/h v
Caudal de producto de vapor 0 mol/s

Subenfriamiento total del condensador 0 ~
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Figura F3
DCOL3 Informacién General (Conexiones)

General Caracteristicas técnicas Etapas Conexiones Estj 4

Conexiones de transmision  Asociaciones Stream-Stage !

Alimenta productos Tarea  Sorteos laterales

]

MNaombre Flujo de material
C3 Mixtures hd
Column Feed Port #2 i
Conexiones de transmision  Asociaciones Stream-Stage 4 *
Alimenta Productos Tarea  Sorteos laterales
Mombre Flujo de material
Propylene s
Bottoms Tail gas-2 s
\.!né'u‘ir.-_-'u T Chl SCLEnisuLas teiiiay | Clapas  mwnenneies Cali
Conexiones de transmision  Asociaciones Stream-Stage ¢ *
Alimenta Productos Tarea  Sorteos laterales
Mombre . Flujo de energia
C3-Cond he
Reboiler Duty C3-Reb ~

Figura F4

DCOL3 Informacion General (Conexiones, Asociaciones Stream-Stage)

General Caracteristicas técnicas Etapas Conexiones Esti ¢ *

Conexiones de transmision Asociaciones Stream-Stage ¢ *
Tipo de Mombre de la Ubicacion del
puerta secuencia escenario

CE Mixtures Stagei135 h
Distillate Propylene Condenser he
Bottoms Product Tail gas-2 Reboiler b
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Apéndice G. Ventanas de resultados en DWSIM.
Figura G1.

Resultados DCOL1

52

(l,l] DWSIM - [Process MTO second section (C\Users\USUARIO\OneDrive\Escritorio\TG INGPT\ediciones\escenarios\simulacion rigurosa con tabla y perfiles.dwxmz)]
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Coluan Properties Profile
Estado| DCOL1 [istillation Column) S840
Vinculat  informacian general Flows G flows G fractions ¥
= == o e
Estade Calculado (25/03/2026 7:58:42 a.m) Stage P T Opdones L
Show initial estimat
Mese e s o . (O Show iitial estimates ot
Nimer XY Piot
Etapas Conexiones Estimaciones Resultados <
Condet | P lbar)
Ver perfiles de temperatura, presion y compasicion 1 2 -14,0186 275 280 255 290 295 200 05 201,555
Caida ¢ .
N ,
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- e
Estimated Height 31000 [y 8 28 -15,8954 0 A— 8,016678 375,675 10533,6
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Figura G3.

Resultados DCOL3

DCOL3 (Distillation Column) X 5 2 s , . v
Diagramadefjo | GHGEmisons  Costing | femperatura | Fows Componentflows Component fractions v
Informacién general |
| o v |
Objeto e
Column Properties Profile Opdiones
Estado Calculado (25/03/2026 7:58:43 2. m) Asrae s
o nitial estimat
Vinculado a
XY Plot
General Caracteristicas técnicas  Etapas  Comexiones Estimaciones Resuftados
Stage P T P (bar)
Ver perfiles de temperatura, presion y composicién 170 175 180 185 100
bar 4 kmol o ; ; ) . ;
Ver perfil de prapiedades
Ver informe de convergendia
1 18 43,5992 50
Propiedad valor Unidades
o 2 18 43,6561 1258,
Deber de recalentador 422288 |k 3 18 43,6791 1258, 100
5
‘valor de especficacién del condensa.. 13 4 = e - E
Valer calculado de Ia especificadén d... 113 150
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d = 3 18 23,7133 1258, 43 a 45 45 47 a8 4 50 51
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—e— 1T —=— PO
11 18 43,7207 1258,
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Figura G4.

Resultado de sensibilidad, variable temperatura de alimentacion
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Figura G5.

Resultado de sensibilidad, variable presion de alimentacién
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