Ingenieria Quimica

Herramientas para el estudio de los
pProcesos quimicos
Balance de masa



Introduccion

En esta clase se revisaran
 Disefo de procesos: analisis y sintesis.

« Determinacion de los grados de libertad para realizar el
palance de materia para equipos y procesos.

« Resolucion de un caso general de balance de materia
para la obtencion de benceno a partir de tolueno.

Clase 3-1: Balance de masa IP-2023



Analisis vs. Sintesis

» Dadas las entradas y el » Dadas las entradas y
sistema. salidas.
Sintesis
Analisis
X Y
X Y? ?

 Encontrar efectos en las . Disefiar el sistema

salidas.

e Tareas: e Tareas:
— Descomposicion — Integracion de
— Modelado componentes
— Simulacion — Evaluacion

— Optimizacion
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Eleccidon de alternativas de Procesamiento.

> A

Analisis de _  Disefio de <g===m Sintesis de
Procesos Procesos Procesos




Diagrama de flujo de bloques (BFD)

By-pass A
NV

Reaccion |p—————p»| Separacién 4

'
St <o o & O>—S >

Reciclo: es la operacion o paso del proceso mediante el cual una parte o fraccion del producto del
proceso se devuelve y se mezcla con la alimentacidn fresca que se alimenta a la seccion de reaccion. En
un proceso con reaccion quimica, generalmente hay algo de material de alimentacion sin reaccionar en la
corriente que contiene el producto. Para reducir costos y aumentar la conversion general, el material que
no ha reaccionado a menudo se separa y se reutiliza. Otras razones para reciclar parte de la corriente
incluyen la recuperacion de materiales valiosos, como catalizadores, un mejor control de la temperatura
durante un proceso y una disminucion de residuos de fluido de trabajo.

Purga: es una corriente para eliminar una acumulacion de inertes o material no deseado que de otro
modo podria acumularse en la corriente de reciclaje. La corriente de purga se encuentra a menudo junto
con la corriente de reciclo, ya que el reciclo hace que el proceso sea particularmente susceptible a la
acumulacion de especies no deseadas. La corriente de purga generalmente es solo un pequefio porcentaje
del caudal de reciclo.
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Diagrama de flujo de bloques (BFD)

By-pass A
NV

Reaccion |p—————p»| Separacién 4

'
St <o o & O>—S >

By pass: Es una corriente que salta una o mas etapas de otro proceso y va directamente a otra
etapa aguas abajo. El by-pass (derivacion) es util, por ejemplo, para disminuir el grado de
conversion de los compuestos de entrada o para lograr un mejor control sobre las
temperaturas de la corriente.

Make up: Se requiere una corriente de reposicion para reemplazar las pérdidas por fugas o
pérdidas de materiales en el circuito de reciclo. El tamafio y la ubicacion adecuados de las
corrientes de by-pass (reposicion) y purga pueden evitar muchos problemas dentro de la
planta de proceso..

A veces tambien faltara cierta cantidad de componentes en la corriente de flujo. Por lo tanto,
se requiere un flujo de reposicion para reemplazar las pérdidas por fugas; a veces habra
algunas fugas y habra algunas pérdidas de ese material.
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Analisis de un caso base

El reaccionan para
producir benceno y metano. La reaccion no es
completa, se requiere un exceso de tolueno.
Los gases no condensables son separados y
descargados. El benceno y el tolueno que no
reaccionan son luego separados por destilacion,
despues el tolueno es reciclado al reactor y el
benceno sale en una corriente de salida.
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Diagrama entrada — salida (in-out)

Se trata de la primera etapa de diseno de un proceso, donde el
Ingeniero de procesos representa diagrama de bloques con la
alimentacion y los productos.

Hidrégeno Metano

+ H, = +
Tolueno C¢H;CH; + H,=CsH; + CH, Bencens

>

Informacion: < Materia prima
* Relacion estequiométrica

* Producto, subproducto, residuos
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Diagrama de flujo de bloques (BFD)

Mezcla de gases
2610 kg/h Ny, 464km

Tolueno [
Separador 10;:l|—|51_
e To de gases ‘kmc’)I/h
(108,53 kmol/h) Reaccion '
’ : Benceno 8210
= kg/h
e (105,10 kmol/h)
: Liquidos

- : - Destilacion

(410 kmol/h) Y »
Conversion 75 % tolueno

Tolueno

Cada blogue representa una funcion y puede contener varios equipos de proceso
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Diagrama de flujo de bloques (BFD)

Se trata de una serie de blogues conectados por corrientes de entrada y salida.

1.Las operaciones se representan por bloques.

2.Lineas de flujo (entradas y salidas) principales con flechas que
Indican la direccion del flujo.

3.Los flujos desde la izquierda a derecha a menos que no sea posible
(reciclo).

4.Las corrientes livianas de salida se representan arribay las
pesadas abajo.

5.Informacion critica (conversion) para comprender el proceso.

6.Si las lineas se cortan, la horizontal es continua y la vertical es
linea cortada.

7.Provee un balance simple de materia.
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Toluene (10000 kg/h) Fuol’eu

Hydrogen (820 kg/h)

S —
Benzene

(8210 kg/h)

Toluene




Toluene (10000 kg/h)

Hydrogen (820 kgih)




C'7Hg + Ho

—  CsHg + CHy

206Hs = ChaHi0+ Ho
Compound BP (°C)
Hydrogen Ho —253
Methane C'Hy —164
Benzene tL 80.1
ll“.:I—i—l'l )
01
Toluene i 110.6
Diphenyl 256.0




Descripcion Unidad 1 2 3 4
Tolueno Hidrégeno Mezc_:!a Gases Liquido
reaccion
Estado fisico S L G L L L S L
Temperatura 15 °C °C
Presion kg/em2  kg/cm2  kglem2
Flujo volumétrico m3/h
Flujo mésico th th th
Flujo molar
Componentes PM
Tolueno gly glL
Hidrégeno 9lg g/lL
Benceno glg giL
Metano 9lg g/lL
9y gL
glg giL
glg giL
glg glL
alg glL
[elle glL
9y gL
glg glL
Propiedades
Density kg/l kg/l kg/m3
pH
Viscosity cP cP
STD kg/L
Conductivity mS/cm

Purity
Moisture (Wet basic)

Pardmetros

Conversion

Factor de entrampamiento




Variables = 1+1+4+2+2+1+1+2 (X, X) = 14
Ecuaciones BM = 4+4+2 =10
Restriccion de corrientes = 0
Ecuacion adicional (conversion)= 1

Reaccidn (75 %)
CaHsCH3+H2—)CaH5+CH4

Separador
Incondensables |,

Ecr=4

Esi=4

Nij: Caudal molar de
corriente iy
componente j




Ecuaciones balance de materia - BC

Ecuaciones de las corrientes Ecuaciones adicionales
Reaccion
N” i N?f _N;r - an =0 @ Conversion
N, -N,+aX=0 (2) aX
—Nyy+ o X =0 3) xpu‘z_NH_i_N?f (11)

-N, +a X =0 €}

Separador incondensables

Ny, — N, =0 )

NBm _N-’-lm = 0 (6)

N3f —N5f =0 (7

NBh _N4h =0 (8)
Separador

ij _Néb =0 ()]

N, —N 0 (10)

T

5f
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,,,,,,,,,, N4
3 H
2] %X Es=2 o
N3 N5
N1 H CoHs
1 Tolueno gHH“ CoHsCHs N6
6716
,,,,,,,,, w“ Reaccion (75 %) | CHCH | separador o Separa o .
1 H2 CeH5CH3+H,—>CgHg+CH, T Incondensables 3 dor —
Esi=4
Ecr=4
N7
CoHsCHy 1

Variables = 1+1+5+3+3+1+1+2 (X, X) = 17
Ecuaciones BM = 4+4+2 =10

Restriccion de corrientes = 1+1+1 =3

=- 7 V4




Ecuaciones de balance de materia/

Reaccion
N +N -Nx, +aX =0 )
N,-Nx, +a,X =0 2)
-N.x, +o,X =0 3)
-Nx, +oa X =0 @

Separador incondensables

Nyx, —Nox, =0 )
N.x, —N,x,, =0 ()
Nyx;, —Nox,, =0 ™
Nyxy, —Nyx, =0 ®
Separador
N,x,-N;=0 (9
Nx,, —N;=0 190

Ecuaciones de las corrientes

Xy + Xy, 25, 25, =1

Xy + %y, = 1

x, +x, =1

Ecuaciones adicionales

(11)

Conversion

=——r 14

(12)

(13)
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Hidrégeno WEENE

>

Benceno

Tolueno

Difenilo




_/”’\ CH,

H, 4398 Ib/h

549 1b/h

CeHg

: 20,989 Ib/h
Hydrodealkylation

CsHg
25.262 Ib/h

C?Hg + Hg —> C5H5 + CH4
2CHs — CsHyy + Hy

CiaHyg
423 Ib/h




CH,; 4398 Ib/h
s ?
H> Heat liberated
549 Ib/h by reaction CgHyg
+9 5.84x10° Btu/h 20,989 Ib/h
j Hydrodealkylation
25 56?21—[ ?b!h 1208°F Chatyg
’ 423 Ib/h

8.421 Ib/h




Purge
ClHy 4398 Ib'h
My 7

5.84x10° Biwh

TOF 569 psia ja

Hydrodealkylation
aHg : |268°F, 494 psia

25262 Ibih
T37F, 369 psia

Cqllg

8421 Ihh

Ceallg
20,989 1b/h

C1zHn
423 Ib/h



Purge

CH, 4398 Ibrhr
H. ?

369 psia Pressure 484 psia
Change [
H. ’
549 1b/hr : 4
-7 / :: ‘ :
70°F. 369 psia S of i
. , J 3
Temp. 1200°F Pressure 1200°F Hydrodealkyiation 1268°F Temp 100°F Pressure
C.H, Change y Change 1. 1.268°F. 494 psia {Change . 1Change
+ 25,262 Ibshr - , 569 psia{ - 494 psiaf- > 77 494 pria > 494 psia g
75°F. 569 psia .
CH,

8.421 Ib/hr




H:
549 Ib'h
+7
TOF 365%

CqHg
25,262 Ihih
75°F, 6%

H,

Purge

CHy 4398 Ib/h
J\

? f-.________-'__._

364 paia
2]
454 psia
Compressor
Flash
N 100°F
484
N5l
120°F oW
90°F
1150°F
Pump
4% psia
Pt /\
)IWF-' m N 1200°F ] o zesr
o 564 psia 494 psia L
at .
Exchanger Fumace AP=0 psia
AP=70 psia

Crbg

CeHg
20,989 Ib/h

8,421 Ivh

E;ﬂ'llﬂ
423 Ivh




Ferd

Yapot

_'?5*11 SR9 pEia Gas Fecvele Product
121°F
560 poig
Hecvole h A
250°F, 589 peia )
U=50
AP =5 1:-51{,—'——.\ 100% ’[FLA.SH
I =80 £
areory (’lc:’l\ PR
120°F égi
1200F 1000F 4 .
FURNHACE
AP =70 ps1
1150°F
1268°F -
S —— REACTOR Emm— —L
QUENCH Froduet

AP =0 pai

PUMP




|deas en Procesos

Producir una materia prima costosa u obtenerla al minimo costo.
Convertir un subproducto de desecho en un producto de valor.
Crear un material completamente nuevo.

Encontrar un nuevo camino de reaccion para fabricar un producto
existente. Por ejemplo, producir un catalizador nuevo, o desarrollar una
alternativa de bioprocesamiento.

Desarrollar o utilizar una nueva tecnologia. Por ejemplo; membranas,
biotecnologia, sistemas expertos, robotica, etc.

Desarrollar o utilizar un nuevo material de construccion en un equipo de
proceso. Por ejemplo; polimeros, anticorrosivos o materiales que
soporten altas T2y P, etc.

Desarrollar un tratamiento de efluentes contaminantes a bajo costo.
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Divisor

A 4

Mezclador

Reactor

A

\ 4

Separador

l




Proceso

Problema

Definicion Divisor —

+ Datos
adicionales

A

A 4

Mezclador > Reactor

A

Separador

Resultado.

Analisis

Planta quimica

Modelo de

=7
LS () ()] ()]E




proceso
H(x,y)=0

Problema

Definicion Divisor —

+ Datos
adicionales

A

A 4

Mezclador > Reactor

A

Separador

Resultado.

Analisis

Planta quimica

Modelo de

=7z
S0 Ol




proceso
H(x,y)=0

Problema

Definicion Divisor —

+ Datos
adicionales

A

A 4

Mezclador > Reactor

A

Separador

Resultado.

Analisis

Planta quimica

Modelo de
resolucion EA



proceso
H(X,y)=0
Problema
Definicion ) Divisor —
4 Datos
adicionales
Mezclador » Reactor > Separador

Resultado.

Analisis

Planta quimica

Modelo de
resolucion




Divisor —*

A

A

A 4

»| Mezclador *> Reactor

A

Separador

l

Planta quimica

Compuestos Operationes M ﬁ @
VIE A itaria B




Seguimiento del proceso

« Durante la operacion rutinaria de la planta se toman
datos de temperatura y de presion.

 Los perfiles de presion, temperatura y composicion son
herramientas utiles para realizar el analisis de cada
unidad.

 La utilidad de los perfiles es:
— Visualizar las perdidas de carga y los saltos térmicos
— Determinar los posibles ensuciamientos en equipos.
— Prever posibles cuellos de botella para ampliaciones futuras.
— Realizar estudios de integracion energetica.

— Realizar balances de materia y energia
Clase 3-1: Balance de masa IP-2023
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 Parair del punto A a B. ¢cual de las alternativas

es mas economica? .
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Balance de masa

Obtencidn de benceno

El tolueno reacciona con el H, para formar benceno, pero
ocurre una reaccion secundaria en la que se forma como
subproducto el difenilo. El proceso se muestra en la figura.
Se agrega H, al flujo de reciclaje del gas para hacer que la
razon H,/CH, sea 1:1 antes de que el gas ingrese en el
mezclador. La razon entre el H, y el tolueno en la entrada
del reactor es 4:1 (G). La conversion de tolueno a benceno
en una pasada por el reactor es del 80 %, y la conversion
de tolueno en el subproducto difenilo es del 8 % en la
misma pasada. Calcule los moles de R; y R, por hora.

CHCH, + H,L —»> CH, + CH,
2CH.-CH, + H, —» CH,-CH. + 2CH,
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i Purga >
Restitucion Rg
H2 100 % CH4, H2
Y
E v Benceno
100 %
» Mezclador Reactor SZ%arra >
3450 Ib/h
tolueno
tolueno —>
RL - Difenilo

100 %




Variables y ecuaciones

TRy 3. F8 F
F10 Re’\lsétucéon Divisor °
— > - -
] M x8h NE =1 x9h 3
x8m X9m
F11
- XpL, Xp2, X1, X2, el
x11h | . 3 Y | x4m
x11m l l l l |
Y ' ¥ ‘6‘
1 Fl Mezclador F2 4 . Reactor F3 Separador FS
] " > —>
NE, =3 NE, =3 NE (=5 :
x2h x3b ‘
x2m x3d
x2t x3h
x3m
At F6 1
- »
F7 1

Namero de variables: 31
F1, F2, F3, F4, F5, F6, F7, F8, F9, F10, F11, x2h, x2m, x2t, x3b, x3d, x3h,
x3m, x3t, x4h, x4m, x8h, x8m, x9h, x9m, x11h, x11m, xp1, xp2, X1y X2.
Numero de ecuaciones: 28
F1, F2, F3, F4, F5, F6, F7, F8, F9, F10, F11, x2h, x2m, x2t, x3b, x3d, x3h,

x3m, x3t, x4h, x4m, x8h, x8m, x9h, xX9m, x11h, x11m, xpl, xp2, X1y X2.
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Ecuaciones de Balance de materia
F+F+F, =F

Divisor

F+F =FX, F,=F+F 14

Mezclador

I:11)(11h = Fz Xon

Restitucion

F+F,=F; 15
FsXgm = FiXium 16

F=F +iaﬂxl+ia2ix2
i—1

i=1

FXn = X, + o, X o, X,

F X, = agp X,

Reactor

X = BX + o X +a, X,

FXg, = FX, + o, X, +a,, X,

F=F+K+FK+F
F3X3b — I:5
F3X3d - F6

F3X3t = F?

X, = F, X
CIaS J J.:)? I.?(EIGI TOT ic L}Ihlaoa TT L023

O O|llco WO o1 Dl|lwWw N -

=
N

Separador

=
w




Ecuaciones de corriente Ecuaciones Adicionales

Grados de Libertad = 31-28 = 3. Se conoce el F1, xpl y xp2



Sistema de ecuaciones - POE

Ecl Ec6
1F7 1F3
1F11 1 x3b
1F2 1X1
Ec2 Ec7
1F7 1F3
1F2 1F2
1 x2t 1 x3t
1 x2t
Ec3 1X1
1F11 1 X2
1x11h
1F2 Ec8
1 x2h 1F3
1F2
Ec4 1 x3h
1F3 1 x2h
1F2 1X1
1 X2
Ecb
1F3 Ec9
1F2 1F3
1 x3m 1F4
1 x2m 1F5
1X1 1F6
1 X2 1F7

Ec10
1F3
1F5
1 x3b

Ecl1
1F3
1F6
1 x3d

Ecl2
1F3
1F7
1 x3t

Ecl3
1F3
1F4
1 x3h
1 x4h

Ecl4
1F4
1F8
1F9

Ec15
1F8

1 F10
1F11

Ecl6
1F8

1 x8m
1F11
1 x11m

Ecl7
1 x2h
1 x2m
1 x2t

Ecl8
1 x3b
1 x3d
1 x3h
1 x3m
1 x3t

Ec19
1 x4h
1 x4m

Ec20
1 x8h
1 x8m

Ec21
1 x9h
1 x9m

Ec22
1 x11h
1x11m
Ec23
1F2
1 x2t
1X1

Ec24
1F2
1 x2t
1X2

Ec25
1 x4h
1 x8h

Ec26
1 x4h
1 x9h

Ec27
1 x11h
1x11m

Ec28
1 x2h
1 x2t
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It\Ver2
1 x2t

Ec23
1 X1

Ec24
1 X2

Ecd
1R

Ec7
1 x3t

Ecl2
1F7

Ec27
1 x11m

Ec22
1Verl

Ecl
1 Fi11

Ec3
1 x2h

Ec28
1 \er0

Ecl7
1 x2m

Ec6
1 x3b

Ecl18
1 x3d

Ecll
1 F6

Ecl10
1F5

Ec9
1 F4

Ecl3
1 x4h

Ecl6
1 F8

Ecl4
1Fo

Ecl5
1 F10

Ec26
1 x%h

Ec21
1 x9m

Ecl19
1 x4m







Ciclol2(x11h) = |x11m«— 1 — x11hi
x11m-— x11hi

x11hi:=0.1

x11h:= root(Ciclol2(x11hj,x11hi0, 1)

x11m:=1 - x11h




X2h
4

Cicloll(F7,x2h) = | x2t <

F1+ F7/
X2t

F11 « F2 — (F1 + F7)
F11:x11h— F2-x2h

F2 <




F/=F1 x2h:=0.5

Ciclol)(F7) := | x2h « root(Cicloll(F7,x2h),x2h)

x2h
X2t < —

4

F1+ F7
X2t

Xpl-F2-x2t

F2 <

X1 «

—OTolueno

Xp2-F2-x2t
x2 2P

—BTolueno
F3 « F2

F7
X3t <« —

F3
F3-x3t— (F2X2t+ A Tolueno - X1 + BToluenO XZ)




STOWSTSYSS =

x2h = root(Cicloll(F7,x2h),x2h) x2h=0.444

A




	Slide 1: Herramientas para el estudio de los procesos químicos Balance de masa
	Slide 2: Introducción
	Slide 3: Análisis vs. Síntesis
	Slide 4: Síntesis de Procesos
	Slide 5: Diagrama de flujo de bloques (BFD)
	Slide 6: Diagrama de flujo de bloques (BFD)
	Slide 7: Análisis de un caso base
	Slide 8: Diagrama entrada – salida (in-out)
	Slide 9: Diagrama de flujo de bloques (BFD)
	Slide 10: Diagrama de flujo de bloques (BFD)
	Slide 11: Diagrama de flujo de bloques (BFD)
	Slide 12: Diagrama de flujo de bloques (BFD)
	Slide 13: Diagrama de flujo de bloques (BFD)
	Slide 14: Balance de masa Tabla de corriente
	Slide 15: Caso de estudio producción de benceno – BFD Caudales molares de componentes
	Slide 16: Sistema de ecuaciones (balance masa)
	Slide 17: Balance de masa Resolución con POE
	Slide 18: Resolución con POE (sistema 11 x 11 – Balance componente)
	Slide 19: Caso de estudio producción de benceno – BFD Caudales molares y fracción molar
	Slide 20: Sistema de ecuaciones (balance molar)
	Slide 21: Balance de masa Resolución con POE
	Slide 22: Resolución con POE (sistema 14 x 14 – Balance materia)
	Slide 23: Obtención de Benceno
	Slide 24: Obtención de benceno
	Slide 25: Obtención de benceno
	Slide 26: Flowsheet y sistema de separación
	Slide 27: Obtención de benceno
	Slide 28: Obtención de benceno
	Slide 29: Obtención de benceno
	Slide 30: Ideas en Procesos
	Slide 31: Planta química
	Slide 32: Secuencia de cálculo
	Slide 33: Estado estacionario – Ecuaciones algebraicas
	Slide 34: Problema de optimización – FO y restricciones
	Slide 35: Estado dinámico – Ecuaciones diferenciales
	Slide 36: Definición del problema
	Slide 37: Seguimiento del proceso
	Slide 38: Perfil de temperatura
	Slide 39: Perfil de presiones
	Slide 40: Bombear o comprimir
	Slide 41: Alternativa 1
	Slide 42: Alternativa 2
	Slide 43: Balance de masa Obtención de benceno
	Slide 44: Obtención de benceno
	Slide 45: Variables y ecuaciones
	Slide 46
	Slide 47
	Slide 48: Sistema de ecuaciones - POE
	Slide 49: Resultado POE
	Slide 50: Digrafo
	Slide 51: Resolución. Ciclo 2
	Slide 52: Resolución ciclos anidados. Ciclo 1
	Slide 53: Resolución de ciclos. Ciclo 0
	Slide 54: Resultados

