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RESUMEN:

En este trabajo se consideré el proceso de adsorcion en lecho fijo bajo condiciones isotérmicas
para sistemas monovariantes y fluidos de una sola fase (liquida o gaseosa); para su simulacion
se utilizd la herramienta de programacion Visual Basic 6.0 y el software Aspen HYSYS,
implementando dos modelos matematicos aplicables al proceso para estimar el tiempo de
ruptura o la altura del lecho a partir del conocimiento previo de variables de operacién y
especificaciones propias del moédulo.

El primer modelo se basa en el concepto de la zona de adsorcién desarrollado por Michaels en
1950 y el segundo modelo se basa en el concepto de la etapa controlante en la transferencia
de masa propuesto por Robert D. Fleck, Jr., Donald J. Kirwan, y Kenneth R. Hall en 1973.

El mddulo se validé por medio de la comparacion del tiempo de ruptura obtenido en la
simulacién con el reportado en la literatura y se obtuvieron valores cercanos para cada modelo,
describiéndose satisfactoriamente el comportamiento del proceso de adsorciéon en lecho fijo.
Ademas, se realizaron pruebas de sensibilidad por medio de la herramienta Databook que
ofrece HYSYS para verificar las diferentes tendencias que exhibe el médulo en cuanto a
tiempos de operacién, alturas de lecho empacado y flujos masicos del fluido.
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SUMMARY:

In this paper was considered the process of fixed-bed adsorption under isothermal conditions
for monovariantes systems and a single phase fluid (liquid or gas); for their simulation was used
programming tool Visual Basic 6.0 and Aspen HYSYS software, implementing two
mathematical models applicable to the process for estimating the breakthrough time or the bed
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The module was validated by comparing the breakthrough time obtained in the simulation with
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by the module in terms of operating times, packed bed height and mass flow of the fluid.
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INTRODUCCION

La simulacion de procesos quimicos en la actualidad es una de las
herramientas mas importantes dentro de Ingenieria Quimica ya que intenta
interpretar un sistema real sin intervenir en su ambiente manteniendo las
mismas caracteristicas que el objeto simulado. Aspen HYSYS es una de estas
herramientas comerciales de simulacién que cuenta con algoritmos de disefio
de un buen nimero de operaciones comunes. Sin embargo, esta herramienta
no dispone de modulos para la simulacion de una de las operaciones unitarias

mas importantes a nivel industrial como lo es la adsorcién en lecho fijo.

Con el propésito de suplir esta carencia y teniendo en cuenta el punto de vista
de aplicacion académica e industrial surge la necesidad de elaborar un médulo
de disefio y simulacién de columnas de adsorcidon para los estudiantes de
Ingenieria Quimica de la Universidad Industrial de Santander.

Para la realizacion del proyecto se tomaron de la literatura dos modelos
matematicos, el primero basado en el concepto de la zona de adsorcién y el
segundo en el concepto de la etapa controlante en la transferencia de masa. La
metodologia se llevo a cabo en tres etapas, la primera de ellas se basé en una
amplia revisién bibliografica, la segunda etapa comprendid la construcciéon y
desarrollo del médulo por medio de la herramienta de programacion Visual
Basic 6.0 y del software Aspen HYSYS mientras que la etapa final comprendio

pruebas de sensibilidad para cada modelo implementado.

Se valid6é el mdédulo con la simulacién del sistema Fenantreno/Coque de una
corriente de Helio como gas de arrastre con los modelos matematicos
implementados obteniéndose valores cercanos para cada modelo con respecto
al tomado en la literatura para describir el comportamiento del proceso de

adsorcion en lecho fijo.



1. FUNDAMENTOS DEL PROCESO DE ADSORCION EN LECHO FIJO

El proceso de adsorcion en lecho fijo explota la capacidad especial que tienen
ciertos solidos para hacer que sustancias especificas de una solucion se
concentren en su superficie. De este modo, pueden separase uno 0 varios

componentes de soluciones gaseosas o liquidas [2].

Al componente que se desea separar se le denomina adsorbato y al solido
encargado de concentrar el soluto en su superficie como adsorbente [7]. Los
adsorbentes son especificos en cuanto a su naturaleza, propiedades y deben
poseer ciertas caracteristicas relativas a la ingenieria segun la aplicacion que
se les vaya a dar, por ejemplo: para lechos fijos los adsorbentes no deben
ofrecer una caida de presion del flujo muy grande, ni deben ser arrastrados con
facilidad por la corriente que fluye [2]. Debido a que los adsorbentes son
materiales porosos, la adsorciéon tiene lugar principalmente sobre las paredes
de los poros o en sitios especificos dentro de la particula. El funcionamiento de
este proceso depende del equilibrio fluido-sélido y/o de las velocidades de
transferencia de masa del componente transferible desde la fase fluida a la

fase soélida.

1.1. TRANSFERENCIA DE MASA EN EL PROCESO DE ADSORCION

1.1.1. Mecanismos de transferencia de masa. La transferencia de materia
se lleva a cabo en tres etapas principales: la primera ocurre por la difusion del
soluto desde el seno de la fase fluida hasta la superficie externa del
adsorbente, la segunda etapa se da por la difusion de las moléculas de
adsorbato hasta el interior de los poros para alcanzar la superficie libre de los
mismos, mientras que la tercera se debe a fuerzas de tipo fisico o quimico y se
lleva a cabo sobre la superficie del sélido [8]. El modelo mas utilizado para
describir la transferencia de materia es el de la Fuerza Lineal Impulsora, (Linear
Driving Force, LDF), este modelo asume que la velocidad de adsorcion es

proporcional a una fuerza impulsora que viene dada por una diferencia de



concentraciones [1]. En la siguiente figura se muestra un diagrama

esquematico de los distintos tipos de transferencia de materia.

________________ 5 3b
0ot S
S 3= 4
0o " q :—;D
OB
— =270 | 1a Dispersién axial
~ 08¢ & || 1b Dispersion radial
00}t Q|| 2 Transf. materia en la interfase
C \)135?“;\ 3 Transf. materia en la particula

———————————————— 3a Difusién en los poros
3b Difusion superficial
4 Adsorcion

Figura 1: Transferencia de materia en los procesos de adsorcién®.

1.1.2. La onda de adsorcion y la curva de ruptura. La onda de adsorcion
permite predecir como va ocurriendo el proceso en un lecho fijo debido a que el
problema principal es que el adsorbente se va “gastando” a medida que
transcurre el tiempo, dado que se satura de soluto. Por ello, la frontera entre el
lecho saturado y el no saturado pareciera moverse ya que el solido mas
cercano a la entrada del fluido es el primero que se satura, mientras que al mas
lejano le ocurre lo contrario. Dicho frente es en realidad toda una region
denominada Zona de adsorcion o de trasferencia de masa y el tamafio de esta
zona es un indicador de la rapidez del proceso. Si toda esa region es muy
pequefia implica una adsorcién instantanea y por tanto habria una frontera bien
clara entre la seccién ya adsorbida y la seccién posterior, creando con ello lo
gue se conoce como una curva de ruptura bien definida. La curva de ruptura
representa el perfil de concentracion de adsorbato frente al tiempo que
consume el fluido en abandonar el lecho. Cuando la concentracion alcanza el
valor limite permisible (punto de ruptura), entonces se interrumpe el flujo o bien

se conduce este a otro lecho de adsorbente fresco. Con frecuencia el punto de

' RIVERO, MARTINEZ MARIA JOSE. Disefio del Proceso de Purificacién de Estireno mediante
Adsorcion en Alumina. Tesis doctoral Doctora. Santander Espafia: Universidad de Cantabria.
Departamento de Ingenieria Quimica y Quimica Inorganica, 2002. P. 145.



ruptura se toma arbitrariamente como el 5% de la concentracion de soluto en

el alimento y, en el punto de saturaciéon como el 95% (Figura 2) [5].
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Figura 2: La onda de adsorcién y la curva de ruptura®.

1.2. EQUILIBRIO DE ADSORCION

Una manera comun de representar el equilibrio del proceso de adsorcion es

mediante isotermas de equilibrio, éstas representan la distribucion del material

> TREYBAL ROBERT. Operaciones de transferencia de masa. Segunda edicién. México:
Editorial McGraw-Hill, 2002 .P. 688.



adsorbido entre fase soélida y la fase fluida en el equilibrio a una temperatura
determinada [1]. Histéricamente las isotermas se han clasificado de acuerdo a
su concavidad en favorables y desfavorables; las primeras son cdéncavas hacia
abajo y las mas representativas para este caso son las isotermas de Langmuir
y Freundlich. Estas isotermas se escogieron para el desarrollo del médulo
debido a que puede obtenerse una concentracion relativamente elevada de
adsorbato en el adsorbente para una baja concentracion de adsorbato en el

fluido, mientras que las desfavorables son concavas hacia arriba [5].

1.2.1. Isoterma de Langmuir. Esta isoterma se basa en tres consideraciones
principales: (1) La superficie es homogénea, lo que implica que la energia de
adsorcion es la misma en todos los puntos, (2) La adsorcion esta localizada en
determinados puntos de la superficie y (3) Cada punto de la superficie solo
puede acomodar a una molécula o atomo. Teniendo en cuenta estas

consideraciones Langmuir propuso la siguiente expresion [9]:

q’/Qu=KC/A+KC) (1)

Aplicando la misma ecuacién para C = C,

qmax/QM =K CO/(1 + K Cy) (2)

Dividiendo las ecuaciones (1) y (2)y al presentar el parametro de equilibrio
(R),como R = 1/(1+ K C,) Yy las concentraciones adimensionales X = C/C, y

Y = q"/qmqx S€ tiene la forma adimensional de la ecuacion de Langmuir [1]:

Y=X/R+ 1-R)X) (3)

1.2.2. Isoterma de Freundlich. Es una de las primeras ecuaciones empiricas
empleadas para describir equilibrios de adsorcion. Esta isoterma es valida en
superficies heterogéneas planas que consta de sitios potenciales de adsorcién

diferentes y supone que en cada uno se absorbe una sola molécula. Esta



ecuacion es muy Util en el caso de adsorcion de vapores de hidrocarburos
sobre carbon activo [1]:
q =K CV (4)

Adimensionalmente la isoterma de Freundlich se puede escribir como:

Y = X" (5)
1.3. CAIDA DE PRESION
La caida de presion del flujo es un factor muy importante para el disefio de
torres de adsorcion y para calcularla se consideraron dos ecuaciones validas
para todo tipo de régimen de flujo, la correlacion de Ergun para sistemas
gaseosos Yy la de Leva para liquidos incompresibles [6].

e Ecuacion de Ergun [4]:

AP p d, €3 _150_|_175 6
(p*xV)? Z 1—6_Rep ’ (6)

e Ecuacion de Leva [5]:

_ 2fu(prV)Z (1=

AP
dp p ®S3—Tl 63

(7)

v Si0<Log(Re,)<1l:n=1

v Si1<Log(Re,) < 4:n=f(Log(Re,))
v SiRe, <10: f,, = 100/Re,

v SiRe,>10: f, =1

El valor de n ha sido correlacionado de acuerdo a lo reportado en la literatura
(Ver Anexo 1).



2. MODELAMIENTO DEL PROCESO DE ADSORCION EN LECHO FIJO

El modelamiento del proceso se basé en la implementacion de dos modelos
matematicos reportados en la literatura bajo condiciones isotérmicas existentes

dentro del lecho empacado.

2.1. MODELOS MATEMATICOS PARA LA ADSORCION EN LECHO FIJO

Uno de los modelos utilizados se basa en el concepto de la zona de adsorcién
(Michaels, 1952) y el otro en el concepto de la etapa controlante en la
transferencia de masa (Robert D. Fleck, Jr., Donald J. Kirwan, y Kenneth R.
Hall, 1973). Para su seleccién se consideré que los modelos fueran limitados
para casos de mezclas de alimentacion diluida y curvas de isotermas de
adsorcion favorables ya que esto conduce a una transferencia de masa rapida

y curvas de ruptura en forma sigmoidea [2, 3].

2.1.1. Modelo basado en la zona de adsorcién (Modelo A). Este modelo se
crea para simplificar las condiciones de estado no estacionario de la adsorcién
en lecho fijo y muchos otros factores que hacen que la solucion de los balances
de masa sea dificil. La consideraciéon principal es la formacién de la zona de
adsorcion y el hecho de que permanece constante a medida que viaja a través
de la columna, ademéas de que la altura del lecho adsorbente es grande con
respecto a la altura de la zona de adsorcion ya que es en esta zona donde
ocurre la mayor parte del cambio de concentracion. Por consiguiente, las
ecuaciones establecidas para este modelo se muestran el la tabla 1, donde el
poder fraccionario se refiere a la fraccion de adsorbente en la zona de

adsorcion capaz de adsorber soluto [2].



Tabla 1: Ecuaciones para el modelo basado en la zona de adsorcion.

DESCRIPCION ECUACIONES
Numero global de unidades de c
E
transferencia de masa en la zona Niotal = dc/c —Cc* (10)
Cp

de adsorcion (N¢o¢ar)-

Altura global de una unidad de
. Hiotar = (F/A)/apKY (11)
transferencia de masa (H;ytq;)

Altura de la zona de adsorciéon
Zya = Hiotar Neotar (12)

(Za)
Poder fraccionario del adsorbente L C\ Z—17g
f= f (1——)d (13)
en el punto de ruptura (f) 0 Co Z,y
Relacion de altura adimensional Z—12.)/7 ( ¢ dc )/N (14)
— 4p a — " total
((Z - 2y)/2,) s C—C
Tiempo de ruptura de la columna A
Po S TR ty= L2 (7 _f£7,) (15)
de adsorcion (tz) F Gy

2.1.2. Modelo basado en la etapa controlante en la transferencia de masa
(Modelo B). Este modelo posee dos restricciones principales, la primera es la
consideracion de un flujo tapdn, para lo cual el balance de masa en un lecho

fijo es el siguiente:

0X Qmax OY
V— —_— —=0 (16
aZ+plJ C, +e€ (16)

Y la segunda es la condicion de patron constante que globalmente cumple la
relacion de concentraciones tal que €C/C, = q* /qmax (Anexo 2). El modelo
plantea ecuaciones que constituyen soluciones analiticas para las isotermas de
Langmuir y de Freundlich teniendo en cuentas tres etapas controlantes de
acuerdo a los mecanismos de la transferencia de masa y la suposicién del

modelo de la Fuerza Lineal Impulsora:



¢ Difusion en la pelicula de fluido para la isoterma de Langmuir propuesta por

Perry y Green en 1999 y para la isoterma de Freundlich por Fleck et al., en

1973.

e Difusion en el sélido para la isoterma de Langmuir propuesta por Inglezakis
en 2002 y por Miura y Hashimoto en 1977 para la isoterma de Freundlich.

e Difusion en la pelicula de fluido y en el soélido actuando en forma

combinada para ambas isotermas por Miura y Hashimoto en 1977.

En la mayoria de los casos, la difusion que ocurre dentro de la matriz sélida es
el mecanismo de control, pero si se tienen bajas velocidades de flujo el
mecanismo controlante ya no serda el mismo y correspondera al transporte que
ocurre en la pelicula de fluido que rodea la particula. Por ello se debe utilizar la
velocidad lineal del fluido como patron para la evaluacion de la etapa de
control [1,3]. En la tabla 2 se hace relacion al sistema de ecuaciones
algebraicas que corresponden a una solucién aproximada al balance de masa

mostrado anteriormente para cada etapa de control junto con la isoterma

aplicada.

Tabla 2: Ecuaciones del modelo basado en la etapa controlante en la

transferencia de masa.

ZONA DE
DIFUSION

ECUACION

Pelicula de fluido
para la isoterma

de Langmuir

Ne(T—1)=1-[RIn(1—X)—InX/1—-R] (17)

Salido para la
isoterma de

Langmuir

Ns (T =1) =[(RIn(X) —In(1 - X))/(1 —R) —1]/¥s (18)
Y, = 0.894/(1 — 0.106 R®5) (19)

Pelicula de fluido
para la isoterma

de Freundlich

Ne (T—=1)=1+WX—-W/1-W))In(1-x0"W/W)
+7 (20)

¢ = W/ =W) ) W/(kk(L - W)+ W]) (21)
k=1




O = Xe = [01/1+G] +[026 /1 (1+6)]  (22)

Solido y pelicula @, =InX;/(1—-R)—[R In(1-X;)/(R/(1—R))]
de fluido para la —In[R+ (1 —-R)X;]— [(R/(1 —R))]In(R+1) (23)
isoterma de o, =[(R/(1—=R))] InX;
Langmuir —-[1/A-R)]In(1-X;) -1 (24)

n=1-0192(1-R)3 (25)

0 — X = [w1/(1 + Q)] + [Swz/n(1 +G)]
+ [Sws/((m+G)(1 +6))] (26)
w, =W/ W-1))In(X;""-1)+1
+, W2/(W=1))(n/(n+S)) (27)

w, = (1/(W = 1) In(1 - x;*7")
+Ug/ (W —-1))(S/n+G) (28)
w3=W—-1+W/W-1))Us+1z) (29)
n=0.808+0.192W (30)

I, = 65.33W°¢ — 151.6W° + 132.8W*
—53.66W3 + 10.54W?2 — 0.238W + 1.623 (31)

Iy = 46.74W° — 106.6 + 92.27W*

—35.94W3 4+ 6.985W?2 + 0.122W + 1.001 (32)

0, = Ksa,/(pp(1+1/G)) x (¢t —€Z/V) (33)

Xe= Kea,yZ/(1+1/Q)V  (34)

Y= q5/Co (35)
S = Kra,/Ksap,y (36)

Sdlido actuando
por si soloy
actuando en forma
combinada con la
pelicula de fluido
para la isoterma

de Freundlich

Donde X;es la concentracion relativa y se relaciona con la concentracion

adimensional X de la siguiente manera:

Tabla 3: Ecuaciones de la concentracion relativa para cada isoterma.

LANGMUIR | X = [(GR +m)X; + S(1 = R)X*1/[(S+ MR + (1 = R)X;]] (37)

FREUNDLICH X =[SX; + nX,"1/[S + 7] (38)
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2.2. DESARROLLO DEL MODULO DE SIMULACION

Aspen HYSYS es un programa enfocado a la ingenieria de procesos que
cuenta con una interfaz amigable para el usuario y permite el empleo de
operadores légicos y de herramientas que facilitan la simulacion de diversos
procesos industriales; Adicionalmente, Hysys permite la interaccion con otros
programas como Visual Basic 6.0 que permiten complementar el software [12].
Esta ultima facilidad del software se le conoce como automatizacion y se

realizé a través del Extension View Editor.

2.2.1. Extension. Aspen HYSYS permite crear tres tipos de extensiones: de
reacciones cinéticas, de paquetes de propiedades y de operaciones unitarias.
La extensién usada para este proyecto es del tipo de operacion unitaria y se
comporta de manera similar a cualquier otra operacion que ofrece el software y
su interfaz grafica se disefié de tal manera que siguiera la filosofia de trabajo
de HYSYS (Anexo 3), aunque su ejecucion necesita de un registro previo
(Anexo 4) y de una archivo externo a HYSYS.

2.2.2. Algoritmos de disefio del médulo computacional. Ambos modelos se
programaron en Visual Basic 6.0 y tienen como finalidad dos objetivos de
calculo, simulacion o disefio de la columna; la primera opcién es util para
estimar tiempos de ruptura a partir de la altura de la torre (variable principal
para la simulacién) mientras que la segunda opcién es para dimensionar la
torre a partir de un tiempo de ruptura estimado (variable principal para el
disefio). Aparte de las dos variables nombradas anteriormente, los modelos
matematicos comparten otros parametros de entrada, especificaciones para los
calculos y resultados propios de cada modelo. En la Figura 3 se observa una
descripcion detallada de cada uno de los parametros de entrada y de los

resultados para cada modelo.
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OBIETIVOS DE CALCULO

DISENO SIMULACION
Calcula altura del lecho basado Calcula tiempo de ruptura basado
eneltiempode ruptura enla altura de la columna
PARAMETROS DE ENTRADA
COLUMNAEMPACADA PARTICULA FLUIDO

+ Densidad aparente. + Diametro. + Difusividad molecular de la fase fluida.
* Didmetro. * Densidad.
*  Fraccion de vacio. + Difusividad efectivadelsélido.
* Caidade presion (Simulacion).

ESPECIFICACIONES DE CALCULO
MODELO MATEMATICO EQUILIBRIO SISTEMA
* ModeloA. *+ [sotermade Langmuir. * Gas-Sdlido.
* ModeloB. * |sotermade Freundlich. + Liguido-Solido.
* Tabla de datos de equilibrio.

RESULTADOS
MODELO A MODELO B
* Nomerode unidadesglobalesde transferenciade masa. | * Numeros de Reynolds, Schmidty Sherwood.
+ Alturaglobal de unaunidad de transferencia de masa. + Curvade ruptura.

» Coeficiente de transferenciade masaen|a fase fluiday * Caidade presion.
enla fase solida.

» Coeficiente global de transferencia de masa.

+ Alturadela zonade adsorcidn.

» Habilidad fraccionaria o poderfraccionario.

* Nameros de Reynolds, Schimidty Sherwood.

» Curvade ruptura,

+ Caidade presion.

Figura 3: Parametros de entrada, especificaciones de calculo y datos de salida

del médulo computacional.
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2.2.3. Especificaciones de la extension. Para que converja el médulo se
debe considerar que en el proceso no debe haber cambio de fase y la corriente
de entrada al adsorbedor debe ser vapor o liquido Unicamente. Ademas como
se trabajan con sistemas monovariantes (un solo compuesto se adsorbe) se

debe definir el adsorbato.

El célculo de los coeficientes de trasferencia de masa se baso en correlaciones
empiricas tomadas de la literatura (Anexo 5) y se disefio la opcion que permite
al usuario cambiar los valores de coeficientes independientes y/o exponentes
de estas ecuaciones. Por defecto el modulo utiliza los valores que se reportan
en la literatura. La figura 4, muestra la pagina Connections de la pestafa
Design del médulo, en la cual las corrientes de entrada y de salida son
requeridas al igual que una tercera corriente “Adsorbate”, necesaria para
completar el balance de masa pero que no es propia del proceso de adsorcion

en lecho fijo.

¥ ap-100 g@

Design Marme | op-100

Connections

Inlet
Parameters —
Inlet v
Specs —
E quilibriurm
Correlations

Motes

Adzorbate
1

Fluid Package

Basiz-1 v

Outlet

Olutlet ™

e Design | Workshest J Performance J W arning J References J

N [ orored

Figura 4: Pagina Connections de la pestafia Design.
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3. RESULTADOS Y ANALISIS

3.1. SIMULACION DE LA ADSORCION DE FENANTRENO SOBRE UN
LECHO FIJO DE COQUE

Con la estimacion del tiempo de ruptura calculado a través de los dos modelos

matematicos A y B, mencionados anteriormente, el médulo fue validado para el

sistema Fenantreno/Coque de una corriente de Helio como gas de arrastre en

cuyo caso se describe el equilibrio por medio de la isoterma de Freundlich [1].

Las condiciones para la simulacion se resumen en la siguiente tabla:

Tabla 4: Parametros de entrada para la simulacién del sistema

Fenantreno/Coque de una corriente de Helio como gas de arrastre.

PARAMETROS DE ENTRADA

- Temperatura [°C] 150
Condiciones PR .
de Operacién Concengracnon inicial de Fenantreno en el fluido 15x 10-3
[mol/m?>]
Condiciones | Parametro de Freundlich (W) 0,1587
de Equilibrio | Constante de Freundlich [(mol/kg) (m3/kg)"] 2,18
Flujo volumétrico [m3/s] 4,864 X 107°
Densi 3 1,352
Condiciones , Sld_ad Lkg/m”] 35
de la particula | Viscosidad [kg/m * s] 3,03 x 107*
Dn‘gswldad molecular del Fenantreno en Helio 8,78 x 106
[m?/s]
Diametro [m] 0,018
Condiciones | pjtura [m] 0,03
del lecho — -
adsorbente | Fraccion de vacio 0,358
Densidad aparente [kg/m?] 365,9
Condiciones | Diametro [m] 1,5x 107*
del coque | Difusividad efectiva del sélido [m?/s] 2,22 x 10712

Se especificd un porcentaje de retencion en el punto de ruptura de 2% y de un

95% en el punto de saturacion del lecho requerido Unicamente por el modelo A.

Ademas se escogié como tipo de sistema la condicion de “Gas-Solid”, se

asumio que el lecho involucra particulas esféricas de coque y como etapa de
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control requerida por el modelo B se escogio la opcion “Determination of the

controlling mechanism”.

Para el simulador se especificd la lista de los componentes y se tomoé el
“PSRV” como paguete termodinamico; por ultimo se ajustd las condiciones de
operacion de la corriente de alimento a una presion de 1185 kPa para alcanzar

las condiciones del fluido especificadas en la tabla 4.

En la siguiente tabla se presentan los resultados de la simulacion obtenidos
para ambos modelos junto con el rango de tiempo experimental reportado en la
literatura [13]:

Tabla 5: Tiempos de ruptura obtenidos de la simulacion del sistema

Fenantreno/Coque.

MODELO TIEMPO TIEMPO
MATEMATICO | EXPERIMENTAL (h) | TEORICO (h)

A 7—-175 7,33

B 7—175 7,29

Una comparacion entre los datos tabulados anteriormente muestra que los
modelos implementados son adecuados para describir el comportamiento del
proceso de adsorciéon en lecho fijo, ya que se encuentran dentro del rango del

tiempo experimental.

3.2. RESULTADOS Y CURVA DE RUPTURA DE LA SIMULACION DEL
SISTEMA FENANTRENO/COQUE

La simulacion permite obtener la curva de ruptura y los resultados propios de
cada modelo. La figura 5 muestra la curva de ruptura para el modelo A, esta
curva es adimensional y grafica (X vs Altura adimensional), donde la altura

adimensional hace referencia a una relacién de alturas, entre una altura menor
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a la altura de la zona de adsorcion y Z,, la figura 6 muestra la curva de ruptura

(X vs t ) para el modelo B.

DIMENSIONLESS BREAKTHROUGH CURVE

1,0

ng

0.8

07

0,6

05

C/Co

0.4

03

032

0,1 L

| —]

| ——
—

0,0
0,0 01 0,2 03 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0.4 1.0

Dimensionless height

Figura 5: Curva de ruptura adimensional para la simulacion del sistema
Fenantreno/Coque calculada a partir del modelo basado en la zona de

adsorcion.

BREAKTHROUGH CURVE

04

07 /
0,6 /

0,4 X
0,4 /
0,3 }/
02 [
01 l

0,0

C/Co

4000,0 4500,0 50000 55000 000,00 65000 70000 75000 80000

Time

Figura 6: Curva de ruptura para la simulacién del sistema Fenantreno/Coque
calculada a partir del modelo basado en la etapa controlante de la

transferencia de masa.
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Los resultados obtenidos para cada modelo se presentan en las siguientes

tablas:

Tabla 6: Resultados del modelo basado en la zona de adsorcion.

MODELO A

Numero global de unidades de transferencia de masa 4,152
Altura global de una unidad de transferencia de masa [m] 7,366 x 107>
Coeficiente global de transferencia de masa [s™!] 2594
Coeficiente de transferencia de masa de la fase fluida [s7!] 2646
Coeficiente de transferencia de masa de la fase sélida [s 1] 2,166
Altura de la zona de adsorcion [m] 3,059 x 107*
Poder fraccionario 0,7207
Numero de Reynolds 0,1282
Numero de Schmidt 25,48
Numero de Sherwood 1,76
Caida de presion [kPa] 161,9

Tabla 7: Resultados del modelo basado en la etapa controlante de la

transferencia de masa.

MODELO B
Numero de Reynolds 0,1282
NUmero de Schmidt 25,48
Numero de Sherwood 1,76
Caida de presion [kPa] 161,9

El modelo A es de gran utilidad por que muestra mas posibilidades para el
analisis del proceso que el modelo B, ya que dispone de gran variedad de
resultados facilitando la descripcién del fenbmeno en cuanto a la rapidez del
proceso de adsorcién, caracterizacion del flujo y de la zona de adsorcion,

difusividad masica y de cantidad de movimiento, etc.
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3.3. EFECTO DE LA ETAPA DE CONTROL EN LA CURVA DE RUPTURA
DEL MODELO BASADO EN LA ETAPA CONTROLANTE DE LA
TRANSFERENCIA DE MASA

Tomando los datos mostrados en la tabla 4 como parametros de entrada para
la simulacion del sistema Fenantreno/Coque, se compardé la curva de ruptura
obtenida para la difusion en la pelicula de fluido con la curva para la difusion en
el sélido como etapas de control de la transferencia de masa (figuras 7y 8) y
se corroboré la importancia de la seleccion de la etapa controlante del sistema;
ya que se observa que la curva de la figura 7 es menos pronunciada en su

pendiente con respecto a la curva de la figura 8 desfavoreciendo el proceso de

adsorcion.
BREAKTHROUGH CURVE

- /]
0.8 /
o7 /
0.6 /

8 /

O

0,4
0,3 /

0.2

0,1

=

60000 B0S00  B100,0  G150,0  6200,0  6250,0 63000  B350,0

0,0

Time

Figura 7: Curva de ruptura para la simulacién del sistema Fenantreno/Coque

con difusion en la pelicula de fluido como etapa de control.
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BREAKTHROUGH CURVE

0,7 /
0,6 /

0,5 X
0.4 /
0,32 /
0,2 /
01 /

0,0

C/Co

4000,0 4500,0 450000 5500,0 60000 65000 ¥000,0 9500,0 80000

Time

Figura 8: Curva de ruptura para la simulacion del sistema Fenantreno/Coque
con difusién en el sélido como etapa de control.

3.4. PRUEBAS DE SENSIBILIDAD DEL MODULO COMPUTACIONAL

Se realizaron pruebas de sensibilidad utilizando la herramienta Databook del
software para verificar las diferentes tendencias que exhibe el mdédulo en
cuanto a tiempos de operacion, alturas de lecho empacado y flujos masicos del
fluido.

3.4.1. Variacion de la altura del lecho con respecto al tiempo de
operacion. Las expresiones matematicas que describen los modelos Ay B en
funcion del tiempo de operacion marcan tendencias lineales y en este caso en
particular se observé la misma tendencia para ambos modelos (figuras 9 y 10),
es decir se comprobé que el tiempo de operacion de la columna es

directamente proporcional con la altura del lecho adsorbente.

19



4,500e-002 5
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3,500e-002

3,0008-002 3
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1,0008-002

5,000e-003 5

0,0000 3
0,0000 5000 1,000e+004 1,5008+004 2,0008+004 2,500e+004 3,0008+004 3,5008+004 4,000e+004

BreakthroughTime (seconds)

Figura 9: Variacion de la altura del lecho con respecto al tiempo de operacién

del modelo basado en la zona de adsorcion.

4.500e-002

4,000e-002

3,500e-002

3,000e-002

2,500e-002

2,000e-002

1,500e-002

ColumnHeight (m)

1,000e-002

5,000e-003

0,0000
0,0000 5000 1,0008+004 15008+004 2,0006+004 2500e+004 3,0005+004 3 5008+004 4,000e+004

BreakthroughTime (seconds)

Figura 10: Variacion de la altura del lecho con respecto al tiempo de operacion

del modelo basado en la etapa controlante de la transferencia de masa.

3.4.2. Variacion del tiempo de ruptura con respecto al flujo masico del
fluido y su influencia en las curvas de ruptura. En la figura 11 se observa la
variacion del tiempo de ruptura con respecto al flujo masico del fluido y en la

figura 12 se muestra su influencia en la pendiente de la curva de ruptura.
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Figura 11: Variaciéon del tiempo de ruptura con respecto al flujo méasico del

fluido.
BREAKTHROUGH CURVE BREAKTHROUGH CURVE BREAKTHROUGH CURVE
. . 7 :ﬁme o . ‘ o Time Time 7 7
(a) (b) (c)

Figura 12: Influencia de la variacion del flujo masico del fluido en las curvas de

ruptura.

Se observo en la figura 12 que a medida que aumenta el flujo masico ((a) m =
0.1 kg/h; (b)m= 0.5 kg/h; (c)m=1 kg/h) se obtienen curvas de rupturas
mas pronunciadas y disminucion en el tiempo de ruptura (figura 11). Esto
favorece el proceso de adsorcion, ya que el tiempo de residencia del soluto en
el lecho no es suficiente para que se alcance el equilibrio de adsorcion
garantizando una transferencia de masa rapida aprovechando la capacidad de

adsorcion del lecho.
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4. CONCLUSIONES

Se elaboré un modulo computacional para el disefio y simulacion de columnas
de adsorcion como herramienta y soporte del proceso de ensefianza para la
Escuela de Ingenieria Quimica de la universidad Industrial de Santander.

Se valid6 el modulo computacional con la simulaciébn del sistema
Fenantreno/Coque de wuna corriente de Helio como gas de arrastre
obteniéndose valores cercanos para cada modelo con respecto al tomado en la
literatura describiendo favorablemente el comportamiento del proceso de

adsorcion en lecho fijo.

Se encontrd que las curvas obtenidas para los casos de estudio analizados

presentaron formas sigmoidales, tal y como se observan en la literatura.
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5. RECOMENDACIONES

Debido a que el médulo de simulacién no puede ser acoplado a otros equipos
de HYSYS por su condicion de estado transitorio, se recomienda entonces
implementar un moédulo del proceso de regeneracion del lecho y con ello
trabajar en conjunto para poder garantizar condiciones estables del proceso

durante la operacion del ciclo adsorcién/regeneracion.

Complementar el modelo basado en el concepto de la etapa controlante en la
transferencia de masa con el empleo de ecuaciones que describan la difusién
en el poro actuando individualmente. Ademas, de sus combinaciones con los
demas tipos de mecanismos de control con el fin de aumentar criterios de

comparacion entre los resultados.

23



H{pido
Htotal

Hg1ido

6. NOMENCLATURA

Area de la seccion transversal del lecho adsorbente, L2.
Superficie de particulas por unidad de volumen, L?/L3.
Concentracion de soluto en el fluido, M /L3.
Concentracion de equilibrio del soluto en el fluido, M/L3.

Concentracion de soluto en el efluente en el punto de
ruptura, M/L3.

Concentracion de soluto en el efluente en el agotamiento del
lecho, M/L3.

Diametro del lecho adsorbente, L.
Diametro de la particula, L.
Difusividad efectiva, L? /6.
Difusividad efectiva de poro, L2/6.
Difusividad molecular, L?/6.

Habilidad fraccionaria de la zona de adsorcion para adsorber

soluto, adimensional.

Flujo volumétrico del fluido, L3/86.

Altura de una unidad de transferencia del fluido, L.

Altura de una unidad global de transferencia del fluido, L.
Altura de una unidad de transferencia del solido, L.
Constante de equilibrio de la isoterma de Langmuir, L3/M.

Coeficiente de transferencia de masa en la fase fluida, L./6.
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N total

qmax

Qm

Coeficiente de transferencia de masa en la fase sélida, L./6.

Coeficiente global de transferencia de masa de la fase fluida,
L./6

Constante de equilibrio de la isoterma de Freundlich.

Parametro de equilibrio de la isoterma de Langmuir,

adimensional.
Pendiente de la isoterma de adsorcion en el equilibrio, M/L3

Numero de unidades de transferencia de masa para la difusion

en el solido, adimensional.

Numero de unidades de transferencia de masa para la difusion

externa, adimensional.

Numero de unidades globales de transferencia del fluido,

adimensional.
Concentraciéon de adsorbato en el sélido, M/M.

Concentracion de adsorbato en equilibrio con el fluido entrante,
M/M.

Concentracion de adsorbato en equilibrio con la concentracion

inicial de soluto en el fluido, M/M.

Méaxima cantidad posible de adsorcion, M/M.
Numero de Reynolds, adimensional.

Flujo méasico de adsorbente por unidad de area transversal,
M/0 L?.

NUmero de Schmidt, adimensional.
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Shy, Ndmero de Sherwood, adimensional.

tg Tiempo de ruptura, 6.
T Temperatura absoluta, T.
|4 Velocidad del fluido, L/86.

Viecho Volumen del lecho adsorbente, L3.

Z, zg — Zg, L.

Zg Altura de un adsorbedor de lecho fijo en el punto de ruptura, L.
Zg Altura de un adsorbedor en el agotamiento del lecho, L.

w Parametro de la isoterma de Freundlich, adimensional.

Parametro adimensional de concentracién de adsorbato en el

X
fluido.
Parametro adimensional de concentracion de adsorbato en el
Y solido.
Z Altura de la columna adsorbente o lecho fijo, L.
Z, Altura de la zona de adsorcion, L.
p Densidad del fluido,M/L3.
Pr Densidad aparente del lecho adsorbente,M/L3.
Pp Densidad del adsorbente,M/L3.
u Viscosidad del fluido, M/ L 6.
D Factor de forma, adimensional.
€ Fraccion de vacio del lecho, adimensional.
A Coeficiente de distribucion, adimensional.
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AP

AL

Porosidad de la particula, adimensional.
Parametro de rendimiento, adimensional.
Caida de presion, M/L 62,

Diferencial de longitud del lecho, L.
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ANEXOS

ANEXO 1: ECUACION DE LEVA

La ecuacion de leva se utilizé principalmente en el calculo de la caida de
presion para sistemas liquidos. Esta ecuacion presenta un exponente (n)como

una funcion del nimero de Reynolds que se determina a partir de la siguiente

grafica [11]:
i i
2
n 15
1.0 il
10 10° 10° 10*
Re =%

Figura 13: Curva semilogaritmica del exponente (n) de la ecuacién de leva en

funcién del nimero de Reynolds®.

Para determinar una expresion n = f(Log(Re)) se graficaron los puntos de la

figura anterior y se ajustaron a un polinomio de grado tres (figura 14):
El polinomio que se obtuvo para 1 < Log(Re,) < 4 es:
n = 0,0339 Log(Re,)’ — 0,435 Log(Re,)” + 1,8111 Log(Re,) — 0,4807 (39)

Con un parametro de ajuste de R? = 0,9903..

* PERRY ROBERT H y GREEN DON W. Perry's Chemical Engineer's Handbook. Séptima
edicion. Editorial: Mc Graw Hill. Secciones 6 y 16.
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Para 0 < Log(Re,) <1 se tomd n = 1 ya que ese rango pertenece a una linea

recta.

1,5

0,5
1 1,5 2 2,5 3 3,5 4

Log (Re)

Figura 14: Ajuste del exponente (n) de la ecuacion de leva a un polinomio de

grado tres.

ANEXO 2: CONDICIONES DE PATRON CONSTANTE Y FLUJO TAPON

FLUJO TAPON

La consideracion de flujo tapon es la situacion en la que mezcla axial a través
de varias secciones del lecho es minima, mientras que en la mezcla radial es
total y por tanto el término de dispersion axial se desprecia. ElI parametro
principal para distinguir entre las dos mezclas es el nimero Peclet de la

particula:
P, = (Vd,)/D, (40)

Pero al multiplicar este numero por el término Z / d,,, se obtiene el numero de
Peclet del lecho (Pg,) y por lo tanto la suposicion de flujo tapon es valida so6lo

si éste numero es aproximadamente mayor que a 100 [1].

PATRON CONSTANTE

Esta condicion reduce la ecuacion de balance de masa a la simple relacion:

C/C, = q" /qmax- EN la préactica, esta relacion se mantiene si el equilibrio es
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favorable y los tiempos de residencia son altos. Sin embargo, este supuesto es

"deébil" si el sistema presenta una cinética muy lenta [1].

Bajo la hipotesis de flujo de tapdn, en el balance de materia en un lecho fijo
(Ec.8) las derivadas parciales con respecto al tiempo son positivas, mientras
gue con respecto a la longitud es negativa. Ademas, X = C/C, Y Y = q/Gmax:

obteniéndose la siguiente expresion:

oz _ Qmax Pb dY))
ot (V/ (E+ ¢, ax)) @Y

Donde 0dZ/0t < 0. Esta derivada parcial es la velocidad del frente de
concentracion en el lecho. La suposicion de patron constante presupone que
ésta velocidad es constante, o en otras palabras, es independiente de la
concentracion de la solucion. Esto significa que todos los puntos de la curva de
ruptura "viajan" en el lecho bajo la misma velocidad, y por lo tanto se establece
una forma constante de la curva. De acuerdo con la ecuacion anterior, esto

puede suceder sélo si:

ay
X constante => Y =C X+ (> Y =X (42)

Esta relacién es la condicién de patron constante. Segun la literatura, un criterio

para este supuesto es el siguiente [1]:

-1

)6 G),>r @

El primer término es el coeficiente de carga maxima de solidos para una

concentracion de entrada especifica, mientras que el segundo término es la
velocidad espacial (el inverso del tiempo de residencia), y la tercera es la

pendiente de la curva de ruptura.
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ANEXO 3: INTERFAZ GRAFICA DE LA EXTENSION

EXTENSION VIEW EDITOR

La Extension View Editor es la conexién entre el codigo del modulo y la
simulacién en HYSYS que permite crear o modificar el archivo de definicion de
la extensién (*.EDF). Este archivo de extension permite que los usuarios
tengan acceso a la automatizacion y la ampliacion de la capacidad del

software, a su vez actia como la interfaz grafica en HYSYS [12].

La interfaz grafica se crea a partir de la ventana de propiedades Views
Manager (Director de vista) y de la paleta de Widgets. El Views Manager tiene
dos opciones: el View File que indica la ruta y el nombre del archivo (*.EDF)
actual y Select Object que consiste en una lista desplegable que permite
seleccionar uno de los objetos definidos en el Object Manager (Director de
Objeto) (figural5 y 16). En esta opcidn se ingresa la informacion necesaria
para que la extension funciones correctamente y sea usada para el
almacenamiento y declaracién de las variables y objetos aplicados en la

extension.

,'?:l Views Manager E]@ Widgets

- - Button
igw File Static Text

5 i Text Entry
C:%Archivos de programatdspenT echiAspen HY. AWoMame EDF Rich Test Entry
Selected Object Farmat Entry

Mumerical [nput

[f<Hiain Gbjects ~I] M atrix
Check Box
Existing iews Fiadio Buttons

Defaultview Edt. Graphic Button

Enumeration
Copn.. Unit Enumeration
# War Type Enurneration
Text List L
Remave Enumeration List

Enumeration Tree
Attachment List
Attachable List
Aftachment Tree
Scroller

Slider e

"™ Lock [ Sort .

Figura 15: Views Manager y paleta de Widgets del View Editor.
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FioglD / CLSID Description Typs H Views

Attibules of Selected Dbject [optional]

<< hdd Vessal ~
HeatTransfer

Fiotating
Picina

Iv Switch to directary

“Yarables of Selected Object

Tag Description Type [+
I s [v Persistent
Mumeric Type <2
N Dimensions =

Figura 16: Object Manager del View Editor.

INTERFAZ DEL ADSORBEDOR DE LECHO FIJO

La interfaz grafica se cre6 de tal modo que el entorno de la extension fuese

similar al de HYSYS. Comprende cinco pestafas de seleccion:

e Design: comprende la conexion de corrientes y la entrada de
pardmetros y especificaciones necesarios para la operacion; a su vez se
subdivide en seis paginas: Connections, Parameters, Specs, Equilibrium,
Correlations y Notes (Figuras 17 a la 20).

e Worksheet: presenta la informacién de las corrientes de entrada y
salida del equipo (Figura 21).

e Performance: se refiere a los resultados propios de cada modelo, tiene
dos opciones: Results en donde se imprimen los valores calculados y
Plots en la cual aparecen las curvas de ruptura junto con la tabla de
datos graficados (Figuras 22 y 23).

e Warning: se encuentran algunas consideraciones necesarias para los
calculos del proceso de adsorcion (Figura 24).

e References: se detalla la informacion de los creadores de la extension
(Figura 25).
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4 0p-100 JoEs
Design Name  op-100
Connections
Inlet
Parameters
Inlet A4
Specs
Equilibrium
Correlations
Motes
Adsorbate
1
Fluid Package
B asis-1 2
Outtlet
Outlet :v
——
Design | Warkshest | Perfomance | Waming | References
I ]

Figura 17: Pagina Connections de la pestafia Design.

M op-100 B
Design Types of Calculation U
5 ; 3 Column Height [m] 3,000e-002
c " () Simulation
e @D Bisakthvough Times | O07-2014053
Parameters
Specs Particle
Equilibrium Diameter [m] || 1.500e-004
Conelations Deensity [lg/m?3] 5700
u Effective Solid Diffusiviy [m2/s] 22200012
otes
Adsorbent bed
Diameter [m] 1.800e-002
Bulk Density [kg/m3] 3665
Woid Fraction || 0,3570
Pressure Diop [kPa] 1635
Fluict
[Fluid Phase Diffusivity [m2/s] || 8780e006
—
Design ‘ forksheet J Perfarmance J Warhing J References |
e [

Figura 18: Pagina Parameters de la pestafia Design.

[ op-100 Q@E

Types Models

Design @ e e Adsorbate Concentrations [ppm]
Eennections (& Mass transfer contralled by diffusion system Phenanthiens 7 0,5442
Parameters "

Types of Spstem Helium, r 365
Specs
r— (%) Gas Salid
Auiibrm O Liquid-5oiid
Carrelations (O Water Treatment
Notes (O'Wastewater using granular activated carbon

Shape of the particle
() Spheres

) Shart Cylinder
) Cube

) Other

Percentage adsorbate

% Breakpoint fusdbed  [10.00 [ Homenciature |

Design | ‘workshest J Performance JWarmng J Fieferences |

I (] g

Figura 19: Pagina Specs de la pestafia Design.
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¥ op-100
- Types |zatherms
Design O Langmuir | sotherm Farametor Fraundich | 1810
Eonnections @ Freundich Isoem | [yt Froundich | (sa/ka] (madeg)~ w1 || 04485
Parameters O Data Equiliium !
Specs
Equilibrium
Corelations
Motes

q De:ignl ‘wiorksheet J Performance J ‘warming J Fieferences |

I [ 1grored

Figura 20: Pagina Equilibrium de la pestafia Design.

1 op-100 g@a
Worksheet Name ] Inlet Outlet 1
Conditions “apour Fraction 1.0000 1.0000 0.0000
— Temperature [C] 1600 150,0 1500
Compositions Pressure [kPa] 1190 998.7 998,7
Properties Masz Flow [kg/h] 153.3 1532 8.586e-002
Molar Entropy [k kgmole-C] 70,30 7236 056

Design kasheetl Performance JWaming J References |

I ] gniored

Figura 21: Pagina Conditions de la pestafia Worksheet.

i op-100 Q@E

Performance Glabal Humber of Mass Transfer Unit a.z27
Results Global Height of Mass Transter Urit [m] 2.600e-003
Plats Global Mass Transfer Coefficient [kamol/m2| 3998
Fluid Phase Mass Transfer Coefficient [kanm 4440

Solid Phase Mass Transfer Coefficient [kgm 02031

Height &dzarption Zone [m] 80892003

Fractional Power 06481

Reynolds Number 4,483

Schrmidk M umber 9596

Shervwood Number 6353

Breakthrough Time 023:24:18.41

Colurmn Height [m] 1.000

Design | Worksheel | Petformance | Waring | Refersnces

C_______________________________________________umluu

Figura 22: Pagina Results de la pestafia Performance.
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+ op-100 E]@E
Performance DIMENSIONLESS BREAKTHROUGH CURNWE | Dimensionless height Height C/Co |~
- . 0,0000 0,000 5,(100-00)
2,958e-002 2,956e-002 5 500e-00
Plots 8639002 8639002 6,600e-00
01343 01343 7.700e-00
* 01758 01756 9 500e-00
. 024 02124 5,900e-00
g 0.2451 0,2451 o110
0.2747 0.2747 [
03017 0,307 Rk
0,3265 0,3265 EREE]
[ 03435 03435 0154
= 0,3703 0,3709 0,165
e N TErrand 0.3308 0,3908 0ve
Diete s leiit ; 1 4057 14057 niez
< >
I = Fluidkphase: soncenhation [ka/m3]
Ca = Fluid-phase initial concentration [kg/m3]
—
Design | Waorksheet | Perk Warning ] References |
[ [

Figura 23: Pagina Plots de la pestafia Performance.

¥ ap-100 M=%

WARNING 1: the process ocours only in one phase

WARNING 2 if the system is gas-solid, ieview the properties of the input stream (viscosity and density].

WIEM
Design | Waorksheet J Performance :Waming References J
Delete N [ izrcred

Figura 24: Pagina Warning del médulo computacional.

¥4 op-100 =%

ADSORBER UNIT OPERATION EXTEMSION

AUTHORS Diego Fernando tMerchan Castellanos
Ivonne Katherine S algada Castro

DIRECTOR MSc. Crisdstoma Barajas Ferreira
CODIRECTOR  Ing. Ivén Dario Ordofiez Sepllveda
WERSION Aspen HYSYS 2006

ABOUT This Automation has been created as degree project

CREATED TO Universidad Industrial de Santander
Facultad Fisico-Quimicas
Escuela de Ingenieria Quimica

Desion | Worksheet | Ferfomance | warring | References |

[ gnored

Figura 25: Pagina References del médulo computacional.
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ANEXO 4: REGISTRO DE LA EXTENSION

Para registrar la extension escrita en Visual Basic 6.0, basta con seguir el

siguiente procedimiento:

1. Iniciar HYSYS y en el menu Tools, seleccione el comando Preferences.

) Aspen HYSYS 2006 - aspenONE
File | Toals | Help

j Script Manager. ..
Macro Language Editor. ..

| Preferences... |

Figura 26: Menu Tools del simulador Aspen HYSYS 2006.

2. Buscar a la opcién de Extensions y hacer clic en el botén Register an

Extension.

3 Session Preferences (Aspen HYSYS 2006 0.PRF)
Simulation General Option:
N [ &llow Multipls Stream Conhections Use [nput Experts
Options Wiew Mew Stieams upon Creation Confirm Deletes
Errars [[] Use Modal Property Views Confitm Mode Switches
Desklap Record Time When Motes Are Modified [JEnablz Single Click Actions
Harning Enable Cross Hairs On PFD Enabls Cell Edit Button
Tool Tips Save XML Fluid Package To User Defined File [#] Shaw Tip of the Day
Dpnamics
Perfarmance Show Property Package Warning
Licansing ’7 Shaow Property Package Warning
RTi Server ~Stream Praperty Correlation:
Coluriry Activate Property Correlations (Standard, Black 01, Electiolyte]
Statuswfindow Confirm Before &dding if Active Comelations are Present
Trace Window
Cut/Copy/Paste
™ si i | Wariables I Reports I Files: I Resources I Extenziong I Oil Imput I Trap Sizing l_
[ siroese

Figura 27: Ventana Session Preferences del simulador.
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% Session Preferences (Aspen HYSYS 2006 0.PRF) (=X

E = Reqistered Egtensions
" . BF Curve Plotter v1.5
Registration Clean Fuels Pkg

HY5YS-0LGA Link Wersion 5.1.4
MeCabe Thiele Plot Generatar v1.5
embrane Unit +3

PIPESIM Enhanced Link

FIPESY'S Extenzion

Saturate Extension

SULSIM Extension

‘Wel Head PO Relationship +1.5.1

Tupe: Extension Unit Operation

CLSID {87A1CBC3-0828-1105-B278-00D 0B 74046E 3t

ProalD: BPCurvesPro.BPCurves15

Location:  C:ADocuments and SettingshadministradorsEscritoriotHYSYS 3.1
Ctatus: Mone currently loaded

Switch To Directory: - TRUE

Register an Extensian... ‘ Unregister E stensian...

Qil Input

Load Preference Set

Tray Sizing

Simulation | Variables | Rieports | Files | Fiesources  E

Save Pieference Set

Figura 28: Opcion Extension de la ventana de Session Preferences.

Esto abre el cuadro de dialogo que permite buscar el archivo DLL
correspondiente a la extension para realizar el registro, este archivo debe

estar ubicado en la misma carpeta donde se encuentre el archivo EDF.

3. Una vez encontrado el archivo DLL, hacer clic en el boton OK.

b= HYSYS Extension Manager E]@}1

AspenHYS5Y5® Extension M anager

Attempling to register the HYSYS extension: C:\Documents and Settings\AdministradorsE scritona
“Archivos-Propectotbdsorber. di

Image Type: COM

Registering estension. ..

Successhully registered the Aspen HYSYS extension C:A\Documents and S ettings\AdministradorsE scritario
“archivos-Provectoibdsorber. di.

Location: HKEY_CLASSES_ROOT S oftware\HyprotechyHYS Y541, 2%

MOTE: These changes will not take effect until Azpen HY'SYS is restarted,

| 0K [13 seconds]

Figura 29: Ventana HYSYS Estension Manager del simulador.

Nota: El adsorbedor es una extension de HYSYS por lo tanto no se encuentra
en la paleta de los equipos del software, por ello para acceder al equipo debe
realizarse a través del flowsheet y del comando add operation o por medio del
acceso rapido oprimiendo la tecla F12. Aparecera una ventana en la cual debe

escoger la opcion Extensions y alli seleccionar el nombre de la extensidén para
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poder trabajar normalmente como cualquier otro equipo existente en el

software.

i UnitOps - Case (Main) E]@

Categories
) Al Uit Ops

O Vessels . HYS7S-0LGA Link Yersion 5.
O Heat Transfer Equipment tcCabe Thiele Plot Generator
) Rotating Equipment tembrane Unit +3
) Fiping E qui t PIFESIM Enhanced Link
8 S'DIEQ Hq“:';lf“e” PIPESYS E stension
= 0lidz Handing Saturate E stengion
O Reactors SLLSIM Estension
() Prebuilt Calurans ‘wellHead P Relationship +1
() Shart Cut Columnz
O Sub-Flowshests
O Logicals
(2) Extensions
) User Ops
() Electralyte Equipment
() Refinew Ops
() Upstream Ops

Figura 30: Ventana UnitOps-Case de Aspen HYSYS.

ANEXO 5: COEFICIENTE GLOBAL DE TRANSFERENCIA DE MASA

La masa puede transferirse de manera conductiva por medio del movimiento
molecular fortuito en los fluidos (movimiento individual de las moléculas),
debido a una diferencia de concentraciones y/o convectivamente debido al
movimiento global del fluido. Usualmente, ambos mecanismos actian
simultdneamente y uno de ellos puede ser -cuantitativamente mas

predominante que el otro.

El coeficiente global de transferencia de masa involucra los coeficientes locales
de la fase soélida y de la fase fluida y son utiles para conocer la rapidez de la
transferencia de masa de una fase a otra. La rapidez define el tiempo que se
requiere para la separacion del componente, para el dimensionamiento del
equipo y la estimacién de su costo. Mateméaticamente el coeficiente global se

calcula mediante la siguiente expresion [2]:

1/(Kya,) =1/(Kra,) + m/(Ksa, pp) (44)
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Donde m es la pendiente promedio de la isoterma de adsorcion en el equilibrio
m= dq* /dC, (Masa de adsorbente / Volumen de solucion); K, es el

coeficiente de transferencia de masa para la fase fluida y K, es el coeficiente de
transferencia de masa para la fase sdlida. Estos dos ultimos se calculan por

medio de las siguientes ecuaciones:

e Coeficiente de transferencia de masa para la fase fluida [1]:
Kr = (Dap Sn)/dp (45)
e Coeficiente de transferencia de masa para la fase sélida [1]:
K.a, = (60 D;)/d, % (46)
El coeficiente de la fase fluida se determina a partir del nimero de Sherwood

Sn, este es un numero adimensional que representa el cociente entre la

transferencia de masa por conveccién y difusion. Este nimero se calculé a
partir de unas correlaciones empiricas que dependen del sistema; Los sistemas
que se implementaron para el desarrollo del modulo son: gas-soélido, liquido-
sélido y aplicaciones para tratamiento de agua y aguas residuales usando

carbon activado granulado.

e Numero de Sherwood para sistemas liquido-sélido [1]:

Para 0.0015 < R., < 55 (Wilson-Geankoplis)

Sp, = 1.85 (Rep scp) 3 (1—€)/€) /3 (47)
Para 55 < R., < 1050 (Perry y Green, 1999):
Sh, = (1.09/€) S, "* R '/* (48)

41



e Numero de Sherwood para sistemas gas-solido [1]:
Para 3 < R, < 2000 (Wakao): S, = (0.357/€) Re,,"** Scp°'33 (49)

Donde el numero de Reynolds y el de Schmidt son [1]:

_ u
p P Dap

Re,=(p V dp)/u (50) Se (51)
¢ Numero de Sherwood para tratamiento de agua (Chern y Chien, 2002) [1]:

1 1
Sny, = (2 +0.644R, 2 Scp§) (1+15(1-¢€) (52)

e Numero de Sherwood para procesos de adsorcidon para aguas residuales
(Ko et al 2000; Crittenden et al 1987). [1]:

ShL — 24 60.66 Rep0.34- Scp0.33 (53)
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