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INTRODUCCION

El negro de humo u hollin es conocido a nivel mundial como un carbono quimicamente
puro; este producto es utilizado como materia prima para distintos fines de produccion
entre los que se resaltan: la produccion de pinturas, Ilantas neumaticas, tintas chinas o para
boligrafos; es también utilizado para la produccion de plasticos y compuestos, ademas de
que posee aplicaciones especiales en la produccién de adhesivos, sellantes, asfaltos, cuero,
textiles, metalurgia y siderurgia.

A través de la historia han existido distintas formas de obtener negro de humo. En la
actualidad se utilizan 3 distintos métodos para su produccion: Proceso de canal, proceso de
horno y proceso térmico. La diferencia basica entre los dos primeros procesos y el ultimo
es que los procesos de canal y de horno obtienen los productos quemando parcialmente los
materiales usados como materia prima, mientras que el proceso térmico consiste en
descomponer los productos por medio de calor (1).

Las materias primas para hacer negro de humo pueden incluir desde gas natural hasta
aceites pesados con alto contenido de poliaromaticos, como los productos de la torre de
vacio. (1)

Segun lo mencionado anteriormente, es importante resaltar las diferentes aplicaciones y
los beneficios que presenta este producto para diferentes empresas. Teniendo en cuenta que
en la actualidad existen en Peru pocas empresas encargadas de producir negro de humo, es
importante realizar un analisis técnico de los procesos de produccion de esta sustancia
mediante la realizacion de la simulacion del proceso con el fin de establecer sugerencias
que permitan el aumento en la produccién.

Es importante destacar que el negro de humo no solo es una materia prima
indispensable para la creacion de nuevos productos sino también necesita de otras materias
primas especificas para su obtencion, entre las cuales se encuentran hidrocarburos pesados
tales como el tolueno, benceno, naftaleno, antraceno, acetileno, entre otros, provenientes de

las refinerias de petrdleo.



CAPITULO I: ASPECTOS GENERALES

1.1. PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA

La necesidad de aumentar con la informacion especificada y obtenida en la simulacion
del flujo de energia a través de cada uno de los procesos de produccion del negro de humo,
las condiciones de las corrientes y los flujos de materia a lo largo de los procesos, tanto el
que tiene integracion energética como el que no la tiene, es posible plantear el problema
principal.

El problema fundamental consiste basicamente en que la puesta en marcha de nuevas
opciones industriales, esto viene siempre afectado por los factores tanto técnico,
econoémico como social.

El problema se plantea mediante la pregunta: (Cémo integrar la energia en la

simulacion del proceso productivo del negro de humo?

1.2. IMPORTANCIA

De acuerdo con las Gltimas proyecciones de varias empresas consultoras, se espera que
el mercado del negro de humo sobrepase los 25 billones de dolares en 2020, impulsado
principalmente por una mayor demanda de la industria de llantas, ademés del crecimiento
de los sectores de construccién y manufactura. EI mercado global del negro de humo es
altamente competitivo y todos los principales productores estan invirtiendo intensamente
en 1+D para mejorar la calidad de sus productos. Los 3 mayores jugadores en el mercado
son Birla Carbon, Cabot Corporation y Orion Engineered Carbons. En términos de
regiones, se encuentra dominado por Asia — Pacifico, donde la mayoria emana de China e
India, soportado por la expansion de las plantas de neumaticos y el crecimiento del sector
de la construccion. La regidén Asia — Pacifico mantendra su dominio en el mercado aun
hasta el 2020.

La fortuna de la industria del negro de humo esta correlacionada positivamente con la

fortuna de la industria de neumaticos, ya que esta consume alrededor del 70% del total de
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la produccién y constituye mas del 10% del gasto total en materia prima de las compafiias
de llantas.

La industria automotriz se movio6 en los ultimos afios hacia Asia y Europa del Este, y
con ella se movié también la demanda de negro de humo. Esto ocurrié aunado a leyes
ambientales mas fuertes en las regiones mas desarrolladas que forzaron el cierre de algunas
plantas antiguas de negro de humo. Los estimados de la industria indican que Norte
América y Europa Occidental, que producian el 48% del negro de humo del mundo en
1998, actualmente representan solo el 23% de la produccion global, mientras que Asia —
Pacifico, ha crecido del 36% al 57% en el mismo periodo.

Para 2015, la industria norteamericana se encuentra en su mayor tasa de utilizacion en
los ultimos 15 afios: 87%. Esto representa una capacidad efectiva de 1,866 KT.

La industria de neumaticos en Estados Unidos sufrira una escasez de negro de humo a
principios de 2016, debido principalmente a las cada vez mayores regulaciones
ambientales. Esto sucedera sobre todo si se realizan las expansiones de las plantas de
Ilantas de las que tanto se ha hablado. Esta carencia de sera remediada principalmente por
las importaciones de negro de humo chino.

La capacidad de produccién instalada en Estados Unidos y México es de 4.63 billones
de libras por afio. Sin embargo, las regulaciones ambientales de la Agencia de Proteccion
Ambiental (EPA de sus siglas en inglés) para controlar las emisiones en las plantas de
negro de humo haran que esta capacidad baje a 4.11 billones para el 2020, de acuerdo a
proyecciones de Sid Richardson.

Por su parte, Orion Engineered Carbons ve oportunidades definidas de crecimiento en la
industria del negro de humo. Ellos afirman y citan estudios que muestran que el mercado
crecera de 4 a 5% anual en los proximos cuatro afios. Y cerca del 90% del negro de humo
sera usado en la industria del caucho (con un 70% que va directamente a las llantas).
También piensan que hay tendencias a cambiar de los grados commodities hacia grados
mas especializados.

Pero este cambio hacia otros grados de negro de humo esta mas relacionado con otros
aspectos. Hablando de llantas, dado que tanto en Estados Unidos como en Europa existen

mayores regulaciones en torno a la resistencia al rodamiento, esto podria llevar a un
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cambio en las compras de los fabricantes de autos. Por lo que los productores de negro de
humo estan trabajando desde hace tiempo en este tipo de aplicaciones.

En el caso de articulos técnicos de caucho, hay demandas méas exigentes sobre todo de
los llamados “grados limpios” para el mercado de MRG.

Se espera que el crecimiento de la demanda sea fuerte en Estados Unidos, Europa y
Asia, pero solamente estable en Brasil y Sudafrica. Dos paises que veran un nuevo impulso
en la produccién de carros durante la actual recuperacion, seran México y Canada. Pasando
de producir 3.2 millones de vehiculos a 5.8 millones en 2014, de los que 3.4 millones se
produjeron en México, que ya sobrepasdé a Canada y Brasil como el mayor centro de

produccidn de autos. Esto ya se esta trasladando al sector de otros articulos de caucho.

1.3. OBJETIVOS DEL PROYECTO

1.3.1. Objetivo general

Determinar la integracion energética en la simulacién del proceso productivo del negro

de humo.

1.3.2. Objetivos especificos

v' Determinar la carga energética 6ptima para los procesos de produccién de negro de
humo.

v' Determinar los parametros de trabajo que se deberian mantener para el mejor
aprovechamiento de la energia.

v' Maximizar la capacidad de tratamiento de la planta con los equipos en operacion.

1.4. HIPOTESIS

Determinacion de la integracion energética en la simulacion del proceso productivo del

negro de humo.
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1.5. VARIABLES

1.5.1. Variable independiente

V1 = Integracion energética en la simulacion

1.5.2. Variable dependiente

V2 = Proceso productivo del negro de humo.

1.6. JUSTIFICACION

Las particulas de materias primas pasan por muchos cambios a través del proceso de la
produccion del negro de humo.

La instalacion de una planta de produccion siempre trae consigo las ventajas de la
modernizacion y elevacion del estatus de una localidad, ademas de incidir en la
preparacion académica de sus pobladores tanto a nivel técnico como profesional. Ademas,
la puesta en marcha de una nueva instalacion industrial viene siempre afectada por los
factores tanto econémico como social. Por tanto, se van a crear y modificar los indicadores
econdmicos de la zona: creacion de puestos de trabajo directos e indirectos, mayor riqueza
de la region, aumento de la utilizacion de recursos (investigacion por parte de la
universidad, empresas de servicios auxiliares), aceptacion social, etc. Por estas
consideraciones la elaboracion del presente estudio encuentra una justificacion, tanto

practica como tedrica.
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CAPITULO II: MARCO TEORICO

2.1. SIMULACION DE PROCESOS EN INGENIERIA QUIMICA

La simulacion se define como una técnica para evaluar en forma rapida un proceso con
base en una representacion del mismo, mediante modelos matematicos. La solucién de
éstos se lleva a cabo por medio de programas de computadora y permite tener un mejor
conocimiento del comportamiento del proceso, (1).

La simulacion de procesos en Ingenieria Quimica estd vinculada al calculo de los
balances de materia, energia y eventualmente la cinética, termodinamica y velocidad de
transferencia de un proceso cuya estructura, y datos preliminares de los equipos que los
componen, son conocidos.

La estrategia general del disefio de procesos quimicos puede considerarse constituido
por tres etapas: Sintesis de procesos, Simulacion de procesos y Optimizacion, (ver
llustracion 1).

11

J I pro

llustracion 1. Etapas de disefio de procesos
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La Ingenieria Quimica se encarga de la transformacion de materias primas naturales y
artificiales para la satisfaccion de necesidades, para ello la sintesis de procesos corresponde
a la etapa donde se crea la estructura basica del diagrama de flujo del proceso quimico,
seleccionando los equipos a ser utilizados, con sus correspondientes interconexiones, y se
establecen los valores iniciales de las condiciones de operacion.

En la etapa de Simulacion de procesos se solucionan los balances de materia y energia
para un proceso quimico, calculo de dimensiones y costos de los equipos y efectuar una
evaluacion econdmica preliminar del proceso, y la etapa de Optimizacién, que puede ser
paramétrica, modificando parametros tales como presién o temperatura, o estructural
cuando se hacen modificaciones al diagrama de flujo involucrando a los equipos y/o
interconexiones.

La simulacion de un proceso empieza por el desarrollo de un programa capaz de repetir
las caracteristicas de comportamiento de dicho proceso ante las variaciones en sus
variables. Como es imposible repetir exactamente dichas caracteristicas, deben
aproximarse para que la simulacién sea lo mas real posible, lo que se logra mediante el

planteamiento del modelo matematico que lo represente.

La simulacion de procesos puede plantearse de tres formas distintas:

a) EIl desarrollo de un programa especifico de un proceso determinado en que las
variables estan especificadas de antemano, o bien el programa pregunta sus valores
antes de cada ejecucion. El programa es flexible, pero requiere de un gran tiempo de
desarrollo, siendo solo apto para el proceso en particular de que se trate, es decir, no
puede crecer ni aplicarse a otros procesos, aunque sean similares, y cada nueva
simulacion requerira un tiempo de desarrollo comparable.

b) El desarrollo de un conjunto de subprogramas organizados en bloques que unidos
entre si representan el proceso completo. En este caso, se dispone de una biblioteca de
subprogramas que le permiten simular las unidades individuales de su proceso. Por
ejemplo, pueden combinar facilmente una unidad de control de presion con una unidad
de intercambio de calor para simular el calentamiento de un producto con vapor de
agua cuya presion esta controlada mediante un controlador de presién. Por otro lado,

también puede seleccionar los datos de propiedades termodindmicas de los productos
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y el método de convergencia de calculo mas rapido que dé una solucion aceptable. De
este modo el trabajo de programacion es menor, pero la flexibilidad para un proceso
determinado se reduce, ya que no se pueden modificar las unidades individuales con
las que se trabaja.

c) Los programas ejecutivos, que son programas de caracter general que simulan una
clase particular de procesos y seleccionan la técnica numérica mas adecuada para la
resolucion rapida de las ecuaciones de la simulacion. Este programa presenta la
ventaja que es la solucion mas sencilla, pero queda restringido al proceso para el que
fue disefiado. Los modelos de simulacion desarrollados en el presente proyecto

corresponden a este tipo de simulador de procesos.

2.1.1. Evolucién de la simulacion de procesos

En los primeros pasos, la simulacién de procesos se basaba principalmente en circuitos
analogicos. Los programas de simulacion de procesos empezaron a difundirse a partir de la
cuarta generacion de computadoras, que se caracteriz por la sustitucion de las memorias
de ferrita por circuitos integrados, cuando la velocidad de procesamiento alcanzada y los
costos empezaron a ser atractivos para las industrias debido a su factibilidad de eficiencia y
econémicos, principalmente por la industria petroquimica.

En 1950 se inician las primeras aplicaciones de la programacion lineal a la industria
petroquimica en la creacion de modelos que simulan la mezcla de gasolinas y de aceites.
Los primeros programas fueron escritos inicialmente para grandes ordenadores VAX,
IBM, etc. y gradualmente para ordenadores personales tipo IBM-PC o compatibles,
reduciéndose su precio.

La teoria de sistemas nos muestra que diversos principios fisicos tienen asociados
modelos matematicos equivalentes o isomorficos. Por ejemplo, ciertos circuitos eléctricos,
circuitos hidraulicos, procesos de transferencia tanto de materia como energia y cantidad
de movimiento, son descritos por el mismo conjunto de ecuaciones diferenciales.

Consecuentemente, podria resultar conveniente analizar (simular analogicamente) el

comportamiento de un sistema (proceso quimico) observando la evolucion de las variables
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"equivalentes"” en un circuito eléctrico (cuyo modelo sea equivalente al proceso estudiado),
ya que son facilmente cuantificables. (2).

Posteriormente, a partir del uso masivo de la computadora digital, y de la revolucion
que implica la informética en todos los campos de la ingenieria, se evoluciond lentamente
de la simulacion analdgica a la digital, habiendo practicamente desaparecido la simulacién
digital en muchas aplicaciones.

Con la aparicion de los microprocesadores a partir de la década de los setenta, cuya
consecuencia inmediata resultd ser la masificacion de las computadoras, al introducirse
comercialmente en los ochenta las computadoras personales (PC’s), se produce una
revolucion "informatica”, en el sentido de tener acceso practicamente a bajo costo; tanto
los profesionales como los estudiantes y docentes, a una computadora relativamente
eficiente, hecho que anteriormente solo estaba permitido a pocas personas con acceso a
centros de computos, cuyo costo de mantenimiento era elevado. En la actualidad los
sistemas multimedia, las supercomputadoras y las “autopistas informaticas” representan el
avance logrado, (2).

Como consecuencia de estos sucesos, se comienza a cubrir la brecha entre los métodos
pre-computadora y los algoritmos numéricos programados aplicados a la ingenieria
quimica. En el afio 1974 aparece el primer simulador de procesos quimicos, el
FLOWTRAN, (2).

Existe actualmente una gran variedad de simuladores de procesos comerciales, de las
cuales son poderosas herramientas de calculo en procesos industriales, con enormes bases
de datos y un fuerte respaldo de bibliotecas para calculos de equipos y bibliotecas de
modelos para célculos termodindmicos, que le dan al simulador la ventaja de una gran
versatilidad.

Ejemplos de estos simuladores de procesos de propdsitos generales son: Aspen Plus y
Speedup (de Aspen Technology, USA), Pro Il (de Simulations Sciences, USA), Hysys (de
Hyprotech, Canada), Chemcad (de Chemstations, USA), etc. Aspen Plus, Pro Il y
Chemcad son simuladores de procesos en estado estable, Speedup es un simulador de
procesos dinamico y Hysys es Gtil para los dos tipos de simulacion, (1).

Un aspecto muy importante en los simuladores de procesos, es la disponibilidad de

propiedades termodinamicas y de transporte de las corrientes del proceso, estas
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propiedades son fundamentales para efectuar los balances de materia y energia al grado de
que, si tenemos buenos datos o buenas correlaciones para las propiedades, entonces los
resultados de la simulacion seran altamente confiables.

Los simuladores modernos deben de permitir la seleccion de los modelos de
propiedades termodinamicas adecuados para la naturaleza de los componentes quimicos,
estado de agregacion y condiciones de operacion. Las corrientes del proceso pueden ser:

a) Gases a baja y alta presion.
b) Soluciones liquidas con componentes no polares, polares y electrolitos a baja y alta
presion.
c) Sdlidos en suspension o finamente divididos. (1)
El desarrollo de la simulacion de un proceso quimico estd conformado por una

secuencia de etapas, las cuales son detalladas en el siguiente apartado.

2.1.2. Etapas del desarrollo de la simulacion de un proceso quimico

En la preparacion de la simulacion de un proceso quimico existen ciertos pasos
importantes a seguir en pequefia o gran escala. Los cuales son: ldentificacion y
formulacion del problema; definicion del sistema; formulacion del modelo; localizar los
datos necesarios; seleccionar el paquete de software adecuado; adquirir los recursos
computacionales adecuados; experimentacion, interpretacion, implementacion vy
documentacion para el uso apropiado de las herramientas seleccionadas, (Chemical
Engineering, noviembre, 1994).

a) ldentificar y formular el problema

En este paso debe quedar perfectamente establecido el objeto de la simulacion. El
alcance del problema a solucionar puede ser obvio en su analisis, pero identificarlo en las
primeras etapas de un proyecto de simulacién no es a menudo tan facil. Habra entonces
que escoger algo que hara la diferencia en términos de ganar nuevas percepciones o de
ofrecer mejoras importantes en el fondo del problema.

b) Definicion del sistema

El sistema a simular debe estar perfectamente definido, identificando donde estara la

frontera del sistema a estudiar y las interacciones con el exterior que seran consideradas.

c) Formulacion del modelo
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Comienza con el desarrollo de un modelo simple que captura los aspectos relevantes del
sistema real, en los que éstos dependen de la formulacion del problema.

El arte de modelar consiste en la habilidad para analizar un problema, resumir sus
caracteristicas esenciales, seleccionar y modificar las suposiciones basicas que caracterizan
al sistema, y luego enriquecer y elaborar el modelo hasta obtener una aproximacion util.

d) Localizar los datos necesarios

El disefio y simulacién de procesos quimicos necesita de datos de propiedades fisicas,
termodinamicas, cinéticos y de transporte, los cuales se calculan a partir de modelos de
propiedades con base tedrica 0 empiricos. La representacion precisa de las propiedades es
fundamental para la simulaciéon de procesos. El usuario debe seleccionar un modelo para
representar las propiedades, el uso de un modelo inadecuado puede cambiar los resultados
de la simulacion y perder validez.

Los errores en la simulacion por una mala seleccion del modelo de propiedades fisicas
no se pueden detectar o prevenir facilmente, los resultados parecen correctos, pero son
erréneos, (Chemical Engineering Progress, octubre, 1996).

Se encontrara que los resultados de la simulacion serdn mas sensitivas para ciertas
variables que otras. Habra de intentar ajustar algunos de los parametros desconocidos y
considerar la importancia que representan para el proceso. Este paso se denomina: Analisis
sensorial.

Al disefiar un nuevo proceso o modificar uno existente es posible ademas recolectar los
mejores datos disponibles para las variables sensoriales, o disefiar un proceso para
acomodar las posibles variaciones en los datos.

Si los compuestos son importantes y los datos no estdn disponibles, pueden ser
estimadas directamente las propiedades fisicas necesarias haciendo uso de correlaciones
tedricas 0 empiricas, ecuaciones de estado, modelos experimentales, modelos de actividad,
etc.

e) Seleccionar el paquete de modelamiento

El modelo es implementado utilizando algin lenguaje de computacion. Existen

lenguajes especificos de simulacién que facilitan esta tarea; también, existen programas

gue ya cuentan con modelos implementados para casos especiales.
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Los simuladores de procesos en estado estacionario presentan una facil incorporacion de
los puntos béasicos de las operaciones unitarias, asi como también reactores quimicos.
Ademas, contienen paquetes termodindmicos capaces de representar un amplio rango de
sistemas de procesamiento.

Las opciones para uso general de simuladores de procesos dinamicos son mas limitados,
debido a las siguientes razones:

v Incorporacién de técnicas de simulacién robustas para calcular la respuesta de los
procesos en funcion del tiempo tienden a ser complejos.

v Es dificil disefiar e implementar simuladores dindmicos para uso general debido a
variables especificas para cada equipo.

v Existe una carencia de apreciacion del valor de la simulaciéon dinamica. (Chemical
Engineering, nov. 1994)

f)  Adquirir los recursos computacionales

El paquete de modelamiento seleccionado en la etapa anterior determinara los recursos
computacionales, o en ciertos casos requerimientos de sistema en relacion a software y
hardware seleccionados. Algunos paquetes requerirdn una amplia gama de recursos, tales
como estaciones de trabajo complejas, mientras que otros tan solo requerimientos
generales de una computadora personal.

El recurso informatico seleccionado para el desarrollo de los médulos de simulacion de
procesos en este trabajo es el leguaje de alto nivel MATLAB de The Mathworks Co., el
cual posee una extensa libreria matematica y herramientas de aplicacion en ingenieria, lo
facilita la incorporacion de los modelos de simulacion y su representacion e interfaz grafica
con el usuario.

g) Experimentacion

En esta etapa se realizan las simulaciones de acuerdo al disefio previo. Los resultados
obtenidos son debidamente recolectados y procesados.
h) Interpretacion

Se analiza la sensibilidad que tiene el modelo con respecto a los pardmetros que tienen
asociados la mayor incertidumbre. EI modelo sera sensible a determinados parametros si

para pequefios cambios en los valores de los mismos las respuestas varian notablemente. Si
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es asi, se deberan recolectar datos adicionales para refinar la estimacién de pardmetros
criticos.
i) Implementacion

El manejo de los simuladores desarrollados debe ser 1o méas amigablemente posible, que
permita una implementacion para un uso adecuado, un aprendizaje y reconocimiento de las
sefiales de error cuando las cosas no andan bien, ya que se corre el peligro debido al
desconocimiento de las limitaciones y alcances del simulador utilizado evitando sobrepasar
los limites para los cuales ha sido disefiado. Para los paquetes comerciales el entrenamiento
de implementacion es impartido mediante un curso desarrollado por la compafiia que lo ha
vendido, acompafiado por un manual de usuario, tutoriales, soporte técnico y
actualizaciones de algunas aplicaciones.
j) Documentacion

Incluye la elaboracion de la documentacion técnica y manuales de uso. La
documentacidn técnica debe contener una descripcién detallada del modelo y de los datos;
también se debe incluir la evolucién histérica de las etapas del desarrollo. Esta
documentacion sera también de una utilidad posterior para futuros perfeccionamientos.

Para la simulacion de procesos existe una clasificacion de distintas técnicas acorde a

ciertos criterios generales y particularidades el sistema en estudio.

2.1.3. Clasificacion de las técnicas de simulacion

Podemos considerar a la simulacion como aquella en la cual proponemos ciertos valores
de entrada al simulador o programa de simulacion para obtener resultados o valores de
salida, tales que estiman el comportamiento del sistema real bajo esas condiciones.

Las técnicas de simulacion pueden clasificarse segln diversos criterios, por ejemplo,
segun el tipo de procesos (continuo o discontinuo), si involucra el tiempo (estacionario o
dindmico), las técnicas a emplearse en los modulos para la simulacion de procesos
termodinamicos son en su mayoria del tipo en estado estacionario, asi mismo los utilizados
para la simulacion de la cinética de la reaccion son del tipo de simulacion dindmica. En la

Tabla 1 se presenta un detalle de la clasificacion.
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Tabla 1. Clasificacion de las técnicas de simulacion de procesos

CLASIFICACION

Tipo de variable

TIPOS

Cualitativa

DESCRIPCION
Estudia las relaciones causales y las
tendencias temporales cualitativas de un

sistema

Cuantitativa

Describe numéricamente el
comportamiento de un proceso, a través de un

modelo matematico del mismo.

Resuelve los balances

Estado de un sistema no
estacionario involucrando la variable
temporal.

Plantea los balances en
Estado dindmico | su dependencia con el

tiempo.

Tipo de

fenémeno

Deterministico

El sistema no contiene ningun elemento
aleatorio, las ecuaciones dependen de

pardmetros y variables conocidas con certeza.

Estocéastico

El sistema posee ciertas variables estan
sujetas a incertidumbre, que puede ser
expresada por funciones de distribucion de
probabilidad.

Tipo de evento

Las relaciones funcionales del sistema sélo

Eventos ) ) )
) permiten que el estado varie en un conjunto
discretos o
finito (contable) de puntos temporales.
Las relaciones funcionales entre las
Eventos variables del sistema s6lo permiten que el
continuos estado evolucione en el tiempo en forma

continua.
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Todas éstas técnicas de simulacion de procesos han tenido una marcada importancia de

aplicacion en diversas areas a través de la historia y actualidad de la Ingenieria Quimica, de

las cuales se presentan a continuacion.

2.1.4. Aplicaciones de la Simulacion de Procesos en Ingenieria Quimica

En la ensefianza-aprendizaje de la carrera Ingenieria Quimica existen tres tipos de

problemas que pueden resolverse por medio de Simulacion de Procesos:

a)

b)

En la simulacién de un problema (andlisis), donde son especificadas las variables
asociadas con las corrientes de alimentacion y las variables de disefio de los modulos
unitarios. Las incognitas son las variables asociadas con todas las corrientes
adicionales y con las corrientes de producto que salen del proceso. Es decir, se
conocen las alimentaciones y los parametros de los equipos, y las incognitas son las
condiciones de las corrientes de salida.

El problema de disefio es similar al problema de simulacion, excepto que algunas de
las variables de disefio no estan especificadas y se imponen restricciones a algunas
variables de las corrientes (regularmente sélo restricciones de igualdad). EI nimero de
restricciones es igual al nimero de variables de disefio sin especificar. En el disefio se
conocen las alimentaciones y las condiciones principales de las corrientes de salida, y
las incdgnitas son las dimensiones y especificaciones de algunos parametros de los
equipos.

En el problema de optimizacion, las variables asociadas con las corrientes de
alimentacion y las variables de disefio pueden no estar especificadas, entonces es
necesario agregar una funcion de costo al modelo. Las variables sin especificar se
determinan de modo que se minimiza la funcion objetivo. En este caso, se pueden

especificar restricciones de igualdad y desigualdad. (1)

Actualmente en la industria de procesamiento quimico, cuyo desarrollo inicio en la

industria petroquimica, se desarrollaron paquetes de simulacion de procesos, tanto

generales como especificos para cada industria o proceso quimico, mediante los cuales es

posible:

>

Deteccion de cuellos de botella en la produccion.
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» Prediccion de los efectos de cambios en las condiciones de operacion y capacidad de
la planta.

» Optimizacion del proceso cuando cambian las caracteristicas de los insumos y/o las

condiciones economicas del mercado.

Evaluacion de alternativas de proceso para reducir el consumo de energia.

Analisis de condiciones criticas de operacion.

Transformacidn de un proceso para desarrollar otras materias primas.

Anadlisis de factibilidad y viabilidad de nuevos procesos.

Optimizacion del proceso para minimizar la produccion de desechos y contaminantes.

Entrenamiento de operadores e ingenieros de proceso.

YV V.V V V V V

Investigacion de la factibilidad de automatizacion de un proceso. (1)
La variedad de aplicaciones de los simuladores de procesos es muy grande. En el
pasado sOlo era usado en el disefio de procesos, ahora se manejan simuladores en
ingenieria ambiental, ingenieria de procesos, investigaciones cientificas y tecnoldgicas.
En las diferentes etapas de un proyecto, puede haber necesidad de realizar simulaciones
con diferentes niveles de sofisticacion, tal como se describe a continuacion en la Tabla 2:

Tabla 2. Aplicaciones de la simulacion de procesos en las etapas de un proyecto

ETAPAS DEL .
APLICACIONES DE LA SIMULACION
PROYECTO
Investigacion y Prueba de factibilidad técnica y economica del

desarrollo proyecto.

Etapa critica en la Evaluacion de diferentes alternativas de proceso y
toma de decisiones condiciones de operacién y se toman decisiones.
) Obtener mejores estimaciones de las condiciones de
Planta Piloto y ) )
operacion a escala industrial.
o Proporciona todos los datos de proceso requeridos para
Diseio

el disefio detallado de los diferentes equipos.

Simulacién de plantas Cuando es necesario cambiar las condiciones de

existentes operacion, o cuando se quieren sustituir materias primas.
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2.1.5. Metodologia del modelamiento matematico

El Modelamiento es el proceso de construccion de un modelo, el cual es una
representacion de un objeto, sistema, o idea, por medio de la aplicacion de principios
fundamentales.

De manera imprescindible, para simular un proceso es necesario crear un modelo que
permita estudiar y prever el comportamiento que tendra dicho proceso, a fin de poder
evaluar el comportamiento del mismo ante determinadas condiciones y preparar de este
modo los cambios y las estrategias a seguir.

La modelizacion de los procesos requiere el desarrollo de un modelo matemaético de un
sistema, con las simplificaciones adecuadas para simular el nucleo del proceso. Estas
simplificaciones deben ser lo mas leves posible, dentro de las limitaciones que puedan
imponer las herramientas informaticas empleadas (memoria, tipo de ordenador...), para que
la simulacion sea lo més real posible. (3)

La ventaja que tiene este procedimiento frente a un disefio en planta piloto, es la rapidez
de la obtencion de los datos del experimento y la economia que se logra con la simulacién
del proceso en estudio, en contraparte el modelo debe cumplir las caracteristicas de
precision necesarias para obtener resultados que sean lo mas concordantes posible en la
practica, aproximaciones a la realidad.

La utilidad que tiene el modelo en la simulacién esta principalmente en el disefio de una
planta nueva (en cuanto a su viabilidad) y el anélisis de plantas en operacion.

Mediante los cuales es posible determinar la sensibilidad de la planta a la variacion de
los parametros claves del proceso. Esto permite determinar los cambios que va a sufrir el
sistema si se modifican las condiciones de operacién del proceso o de la planta, o bien si se
cambian las condiciones de proyecto de la planta.

El modelo del proceso también se presta al ensayo de varias configuraciones de control
que permitan optimizar el control del proceso, incluyendo el ahorro de energia, la mejora
de los rendimientos de fabricacién y la conexién de los equipos con los sistemas de control
avanzado de la planta, (3).

Tradicionalmente el modelamiento de procesos ha sido usado para el disefio de
diagramas de flujo y para especificar sélo los parametros importantes del equipo. Mientras

tanto, otras areas de aplicacion han venido incrementando importancia acorde con las
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etapas del ciclo de vida de los procesos, desde sintesis a disefio, construccion, inicio,
modificacion y retiro, tal como se muestra en la Figura 2, (Chemical Engineering, nov.,
1994)

e

Aplicaciones
de los

modelos de

los procesoi,

de datos de los
modelos

o o e s e,

Fases del

proyecto  /

llustracion 2. Un simulador de procesos juega diferentes roles en la variedad de fases del
ciclo de vida de un proceso.

Dentro de los principios basicos méas importantes del modelado de los procesos
quimicos estan:

a) El modelo matematico s6lo puede ser una aproximacién del sistema real, el cual puede
ser extremadamente complejo y ain no comprendido del todo. EI mejor modelo es el
mas simple que satisface las expectativas del ingeniero.

b) EI modelado es un proceso continuo. Se debe comenzar modelando los fenémenos
principales y luego ir agregando los restantes si es que son necesarios. Es decir, se va
de menor a mayor, de un prototipo al modelo final. Tratar de enfrentar el problema de
una sola vez puede traer problemas.

c) El modelado es un arte, no hay reglas fijas, pero el premio es un profundo
conocimiento del sistema en estudio. Muchas veces, el problema que se quiere
resolver con el simulador se resuelve en la etapa del modelado; es decir, antes de
completar el simulador.

d) EIl modelo debe ser realista y robusto. Las predicciones del modelo deben estar de
acuerdo con las observaciones y no debe ser demasiado sensible a cambios en los

parametros o variables de entradas.
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a)

b)

f)
9)

h)

Los pasos para encarar la construccion de un modelo son, (4).
Definicion de los objetivos del modelo: Es de suma importancia establecer claramente
que es lo que se espera del modelo. Esto implica la definicion de las fronteras del
sistema a modelar, de la exactitud necesaria, de la necesidad de conocer la evolucion
en el tiempo, etc.
Formulacion de un modelo fisico: Se identifican los fenOmenos méas importantes que
se llevan a cabo en el sistema.
Balances (estacionarios o dindmicos): Se escriben los balances de materia, energia,
etc.
Propiedades: Se obtienen o estiman los valores para las propiedades fisico quimicas
que intervienen en los balances.
Suposiciones considerando los objetivos: Se realizan las simplificaciones en el modelo
considerando los objetivos.
Consistencia matematica: El grado de libertad del modelo.
Se resuelve el modelo utilizando algin método matemaético analitico o numérico
(simulacién).
Perfeccionamiento: Si los resultados obtenidos con el modelo no son satisfactorios,
entonces se repite el ciclo adoptando suposiciones menos restrictivas. En esta etapa se
puede sugerir la adquisicion de nuevos datos experimentales.

El modelo puede ser obtenido empiricamente o utilizando los principios bésicos. En el

primer caso el tiempo de desarrollo es menor, no hay que pensar mucho, sélo se trata de

ajustar pardmetros para que las predicciones del modelo coincidan con los datos

experimentales.

Sin embargo, la dificultad aparece a la hora de seleccionar los datos experimentales que

se utilizaran para realizar el ajuste ya gque se necesita una gran cantidad si es que se quiere

que la zona de validez del modelo no sea muy pequefia. Por otra parte, el otro enfoque

ofrece la ventaja de requerir menos datos experimentales, produce modelos mas confiables;

pero requieren de un gran esfuerzo para su desarrollo.

2.1.6. Leyes fundamentales del modelamiento de procesos quimicos

Las leyes fundamentales que gobiernan a los procesos quimicos son:
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a)

b)

d)

Balance de masas

Segun el principio de conservacion de masas, el flujo de masa que entra en el
sistema menos el flujo de masa que sale del sistema es igual a la velocidad de cambio
de masa dentro del sistema, (Sol€, 1989). Los primeros pasos para definir el balance de
materia incluyen seleccionar las fronteras del sistema, identificar todas las corrientes
de entrada y salida, es decir todos los flujos de materia que atraviesen las fronteras del
sistema, e identificar las sustancias quimicas que contiene cada corriente. (12)

Balance de componentes

Dado que en una reaccion quimica ocurre un reordenamiento de los atomos y las
moléculas, formando compuestos moleculares diferentes, mientras disminuye el
namero de moles de una especie reactante, aumenta el nimero de moles del producto
en un sistema reaccionante.

Conservacion de la energia o balance de energia

El balance de energia es importante cuando la temperatura afecta las variables que
nos interesan estudiar. Por ejemplo, en un reactor la conversion serd afectada por la
temperatura a través de la constante cinética; a su vez, la reaccion afectara a la
temperatura mediante la generacion de calor.

La ley de conservacién de energia es planteada por el primer principio de la
termodinamica. La energia interna depende no tanto de la temperatura sino de la
materia del sistema y su composicion. Por este motivo, el balance de materia siempre
esta asociado al de energia.

Las variables fisicamente significativas, tales como composicion, fase, presion y
temperatura, deben primero convertirse a contenido de energia. Entonces, es posible
balancear los contenidos de energia de las diversas corrientes, y finalmente, debera
traducirse el contenido de energia de las corrientes previamente desconocidas, a
variables fisicamente significativas. (12).

Transferencia de materia, energia y momentum

Las ecuaciones de transporte permiten calcular la rapidez con que una propiedad (masa,

energia y momentum) se transfieren de un punto del sistema a otro). Esta rapidez de

transferencia se expresa como un flujo de la propiedad por unidad de area y es
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directamente proporcional a un gradiente de la propiedad en una o varias coordenadas

espaciales, (1).

2.1.7. Métodos de simulacion en base a modelos

Los métodos de simulacién mas utilizados tanto en los procesos quimicos como otras
aplicaciones son:
a) Meétodo modular secuencial

El sistema de simulacién modular responde a la division de los procesos quimicos
en unidades de transformacion, donde se realizan las transformaciones fisicas o
quimicas de las materias (reactores, secaderos, mezcladores, intercambiadores de
calor, evaporadores, columnas de destilacion, etc.) y en unidades de transporte donde
una red de tuberias conecta los diversos equipos entre si para que las materias primas y
las intermedias circulen por la planta, asi como los fluidos de energia (el vapor, el
agua, el aire comprimido, etc.), (3).

Este sistema de modulos individuales partiendo de datos tales como los flujos de
entrada de los fluidos y los pardmetros de dimensionamiento del maodulo,
proporcionan los flujos de salida y los resultados del médulo.

Las variables independientes consisten generalmente en caudales, temperaturas (o
entalpias) y presiones. Las variables dependientes son generalmente caudales totales,
fraccion de vapor y entalpia total o temperatura.

Cada modulo representa un determinado proceso de operacion unitaria realizada en
la planta, y consiste en un subprograma cuyo objeto es calcular los flujos o corrientes
de salida partiendo de los flujos o corrientes de entrada con los parametros del médulo
conocidos e introducidos en el programa.

Los simuladores modulares secuenciales siguen la misma filosofia que las
operaciones unitarias, es decir, cada equipo: bomba, valvula, intercambiadores, etc.;
son modelados a través de modelos especificos para los mismos y ademas, el sentido
de la informacidn coincide con el flujo fisico en la planta. Esto representa una ventaja
ya que cada sistema de ecuaciones es resuelto con una metodologia que resulte

adecuada para el mismo, ya que es posible analizar bajo todas las circunstancias
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b)

posibles, el comportamiento del método de resolucion propuesto, esto es sistemas
ideales, no ideales, geometrias del equipo, distintas variantes, etc., (2).
Las principales caracteristicas de los simuladores modulares secuenciales son, (2):
Biblioteca de modulos (equipos).
Flowsheet: equivale a un grafo orientado o digrafo.

Orden de resolucion fijo (iteraciones)

vV V V VY

Tres niveles de iteracion (se incorpora otro si se desea optimizar)

v" Célculos fisicoquimicos.

v" Mddulos en si. (gj.: flash, columna, etc.)

v Variables de iteracion (reciclo).

v' Optimizacién

» Modulos individuales resueltos eficientemente.

» Facilmente comprendido por ingenieros no especialistas en simulacion.

» La informacion ingresada por el usuario (relacionada con equipo o corrientes)
resulta facilmente evaluada e interpretable.

> Los problemas de disefio (seleccion de pardametros) son mas faciles de resolver.

» Se incrementa la dificultad cuando se plante un problema de optimizacién

(funcionan como cajas negras).

> Poco versatiles, pero muy flexibles, muy confiables y bastante robustos.

Método orientado a ecuaciones

Mediante este método, se plantea el modelo matematico que representa al proceso
construyendo un gran sistema de ecuaciones algebraicas que representa a todo el
conjunto o planta a simular. De esta forma el problema se traduce en resolver un gran
sistema de ecuaciones algebraicas, por lo general no lineales. (2).

Consiste basicamente en la solucion simultanea de las ecuaciones que describen el
diagrama de flujo, resolviendo el sistema de ecuaciones algebraicas no lineales que
constituyen el modelo matematico del proceso completo, por medio de un

procedimiento de solucion de sistemas de ecuaciones.
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El método de ecuaciones se ha utilizado ampliamente en la modelizacién de
unidades individuales por sus ventajas de rapida convergencia en la solucién, tales
como columnas de destilacion, la cual fue una de sus primeras aplicaciones. Sin
embargo, las desventajas que presenta de dificultad de diagnostico por parte del
usuario en caso de error que produzca la falta de convergencia de la solucion, y de
precisar valores adecuados de arranque, asi como de no aprovechar las investigaciones
realizadas mundialmente en base al método modular secuencial, hacen que el método
no sea empleado como rutina general en simulaciones de procesos industriales, (3).

El principal problema con la metodologia orientada a ecuaciones es la convergencia
del sistema y la consistencia de las soluciones que se encuentren. Por ejemplo, los
sistemas altamente no lineales pueden producir multiples soluciones.

Una ventaja importante es que puede lograrse una velocidad de convergencia
cuadratica mayor que en los simuladores secuenciales y asi mismo, es posible
incorporar facilmente expresiones de restriccion para definir problemas de
optimizacion.

Las principales caracteristicas de los simuladores orientados a ecuaciones, se
presentan a continuacion, (2).

» Cada equipo se representa por las ecuaciones que lo modelan. EI modelo es la
integracion de todos los subsistemas.

> Desaparece la distincion entre variables de procesos y parametros operativos, por
lo tanto, se simplifican los problemas de disefio.

» Resolucién simultdnea del sistema de ecuaciones algebraicas (no lineales
resultante).

» Mayor velocidad de convergencia.

» Necesita una mejor inicializacion (mejor cuanto mayor sea el problema a resolver.

» A mayor complejidad, menor confiabilidad en los resultados y mas problemas de
convergencia (soluciones en sentido fisico).

» Mas dificil de usar por no especialistas.

Método modular simultaneo

Es posible plantear el desarrollo de simuladores combinando la estrategia modular

y la orientada a ecuaciones de forma tal de aprovechar los aspectos positivos de ambas

31



metodologias lo maximo posible. Para ello se selecciona un grupo de variables sobre
las cuales se procedera segun la metodologia orientada a ecuaciones, esto es, se las
resolverd simultaneamente, mientras que para el resto se mantiene la metodologia
modular, es decir, se trata de encontrar una secuencia aciclica, que provea por su
calculo, en cada iteracion, los valores de las variables a resolverse simultdneamente.

Es por ello que a esta filosofia también se la conoce como two-tear o de dos niveles
jerarquicos, ya que se trabaja en uno con las variables tratadas simultdneamente, y en
el otro secuencialmente. (2).

El sistema de ecuaciones a resolver es un sistema simplificado de mas facil
solucion que el sistema de ecuaciones en el método orientado a ecuaciones. Este
sistema simplificado estd formado por modelos aproximados o representaciones

lineales de los modelos rigurosos (ecuaciones no lineales).

2.1.8. Andlisis estructural y desarrollo algoritmico de los procesos

El resultado del planteamiento del problema es el disefio de un algoritmo para resolver
el problema. Un algoritmo se puede considerar como el conjunto de instrucciones que
conducen a la solucién de un problema determinado. Dichas instrucciones deben tener una
secuencia légica para poder llegar a la solucién real. El algoritmo se puede expresar de
diversas maneras. Mediante simbolos, utilizando un lenguaje determinado para hablar la
solucién, describir sintéticamente dicha solucion o simplemente escribiéndolo en cualquier
cddigo valido para algun lenguaje de programacion. La ultima forma de describir el
algoritmo es a lo que se le denomina PROGRAMA. (5)

El algoritmo puede ser representado a través de estructuras denominadas Diagramas de
Flujo, que utiliza simbolos estandar de diagramacion de algoritmos para computador, en el
que cada paso del algoritmo se visualiza dentro del simbolo adecuado y el orden en que
estos pasos se ejecutan. Se indica su secuencia conectandolos con flechas llamadas lineas
de flujo porque indican el flujo l6gico del algoritmo.

La representacion del diagrama de flujo del proceso puede traducirse a un diagrama,
Ilamado diagrama de flujo de informacion (DFI). Este diagrama matematicamente es un
digrafo, en el cual los nodos son los médulos de equipos conectados uno a uno a través de

las corrientes que los vinculan, las cuales se representan como arcos dirigidos. Estas
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corrientes de informacion por lo general coinciden con las corrientes fisicas del proceso,

pero no necesariamente en todos los casos. Lo mismo sucede con los equipos (nodos del

digrafo), (2).

Por ejemplo, en la figura 1.3 se muestra un esquema de un proceso particular y en la

figura 1.4 su traduccién al diagrama de flujo de informacion (DFI), que resulta mas util

para el manejo de la informacion y variables involucradas en el proceso y su interconexion

con cada etapa.

Mezclador

Reactor

Separador 3

Divisor
i\4

Separador 1
/J: :
3
@ Separador 2

L.

llustracion 3. Diagrama de flujo de proceso (DFP)

6

llustracion 4. Diagrama de flujo de Informacion (DFI)

33



2.2. EL NEGRO DE HUMO (7)

El negro de humo es otra materia petroguimica. Basicamente es carbon puro con una
estructura muy semejante a la del grafito.

El tamafio de las particulas en el negro de humo es lo que determina su valor. Entre més
pequefias sean, mas caro sera el producto. Varian desde 10 hasta 500 mm (milésima parte
de una micra que a su vez es la milésima parte de un milimetro).

Existen tres procesos generales para fabricar industrialmente el negro de humo, que son
los siguientes; proceso de canal, proceso de horno y proceso térmico.

Las materias primas para hacer negro de humo pueden incluir desde gas natural hasta
aceites pesados con alto contenido de poliaromaticos, como los productos de la torre de
vacio descrita en el articulo anterior.

La diferencia béasica entre los dos primeros procesos y el ultimo es que los procesos de
canal y de horno obtienen los productos quemando parcialmente los materiales usados
como materia prima, mientras que el proceso térmico consiste en descomponer los
productos por medio de calor.

Antes de 1945, el negro de humo se fabricaba a partir del gas natural usando cualquiera
de los tres procesos mencionados. Después de esta fecha se modifico el proceso de horno
para de esta forma poder usar hidrocarburos liquidos como materia prima, y actualmente es
el que mas se usa

Los hidrocarburos que se utilizan como carga son desde gaséleos hasta residuos
pesados. En general, estas cargas deben tener un alto porcentaje de aromaticos pesados o
poliaromaticos, y un bajo contenido de azufre. Ademas, deben producir un minimo de
ceniza mineral.

El negro de humo contiene de 88 a 99.3% de carbono, 0.4-0.8% de hidrégeno, y 0.3 a
17% de oxigeno.

El hidrégeno es un remanente de las moléculas de hidrocarburo originales, y por eso
forma parte de la estructura grafitica. Por otro lado, como el oxigeno se absorbe en la
superficie, se le puede incorporar en cantidades variables mediante tratamientos

posteriores.
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Las variedades de negro de humo comercial tienen una amplia gama de propiedades
fisicas y quimicas, similares a las del grafito; pero como contiene grupos superficiales, las
caracteristicas de los productos finales en donde se usan son diferentes.

El negro de humo se usa en el hule de las llantas, en la fabricacion de tintas, lacas,
pinturas y en cierto tipo de polietileno. También se emplea el negro de humo para la
fabricacion de diamantes artificiales y para sembrar las nubes a fin de provocar lluvia.

El negro de humo se presenta normalmente en forma de pellets para facilitar su
manipulacion y dispersion en las mezclas, con una densidad aparente cercana a 0,35
kg/dm3. Aunque estos pellets poseen una dureza variable en funcién del tipo de negro, en
la mayoria de los casos su fragilidad es un inconveniente a tener en cuenta. La rotura de los
pellets y por consiguiente los finos creados, ocasionan graves problemas de proceso
ademas de poder variar las condiciones técnicas de las mezclas.

Especificamente para el area que nos interesa en estos momentos que es el de las
tuberias de polietileno, una vez integrado en las mezclas para la produccién de la tuberia, el
negro de humo aporta al polietileno diferentes cualidades que éste por si solo no posee:
resistencia a la abrasion, resistencia a la tension y disipacién de calor, entre otras. Por ello,
no es casual que la mayoria de las tuberias de polietileno que vemos en nuestro entorno
sean negras.

Para una mezcla de calidad en la produccion de tuberia de polietileno, se agrega de un
2% a 3% de este estabilizador para la proteccion de los dafiinos rayos UV (ultra violeta).
Con esto la tuberia es capaz de resistir por tiempo prolongado a la intemperie y a los
cambios climaticos, asi como las bajas temperaturas sin sufrir degradacién o dafios en su
superficie y estructura. (7).

El negro de carbon [N° CAS 1333-86-4] es carbon elemental virtualmente puro en
forma de particulas coloidales que son producidas por la combustion parcial o la
descomposicion térmica de hidrocarburos gaseosos o liquidos en condiciones controladas.
Su apariencia fisica es la de un polvo negro o granulos negros finamente divididos. Se lo
utiliza en neumaticos, productos de caucho y plastico, tintas de impresion y pinturas, y esta
relacionado con las propiedades de una superficie especifica, tamafio y estructura de sus
particulas, conductividad y color. La produccion mundial en el afio 2012 fue de alrededor

de 24 mil millones de libras [11 millones de toneladas métricas]. Aproximadamente 90%
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del negro de carbon se utiliza en aplicaciones de caucho, en tanto el resto se utiliza como
componente esencial en cientos de diversas aplicaciones tales como plasticos, pigmentos y
recubrimientos.

Los productos de negro de carbon modernos son descendientes directos de los primeros
“negros de humo”, producidos por primera vez por los chinos hace mas de 3.500 afos.
Estos primeros negros de humo de lamparas no eran muy puros y diferian mucho en su
composicion quimica a partir de los actuales negros de carbon. Desde mediados del siglo
20, la mayor parte del negro de carbén ha sido producida por los procesos de hornos de

aceite, a menudo denominados negro de horno.

2.2.1. Procesos de fabricacién del negro de humo

Dos procesos de fabricacion de negro de carbédn (negro de horno y negro de carbon)
producen casi todos los negros de carbon del mundo, siendo el mas comun el proceso de
negro de horno.

El proceso de negro de carbon utiliza aceites aromaticos pesados como materia prima.
Los hornos de produccion utilizan boquillas de atomizacion en un reactor cerrado con el
fin de pirolizar el aceite material de alimentacién bajo condiciones cuidadosamente
controladas (principalmente temperatura y presion). La materia prima se introduce en una
corriente de gas caliente en la que tal material de alimentacién se vaporiza y luego se
piroliza para formar particulas microscopicas de carbon. En la mayoria de los reactores de
horno, la velocidad de reaccién es controlada con chorros por vapor o agua. El negro de
carbén fluye desde el reactor a través de intercambiadores de calor, es enfriado y colectado
en filtros de bolsa en un proceso continuo.

El negro de carbon que sale puede luego ser procesado para eliminar las impurezas.
Después de los filtros de bolsa, el negro de carbon es granulado (pelletizado), secado,
analizado y preparado para su despacho. El gas residual o gas de cola, desde un reactor de
horno, incluye una variedad de gases tales como monoéxido de carbon e hidrégeno. La
mayoria de las plantas de negro de horno utilizan una parte de este gas residual para
producir calor, vapor o energia eléctrica.

El proceso de negro térmico utiliza gas natural y consta principalmente de metano como

materia prima. El proceso utiliza un par de hornos que alternan aproximadamente cada
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cinco minutos entre precalentamiento y produccién de negro de carbon. El gas natural es
inyectado en el horno caliente con material refractario y, en ausencia de aire, el calor del
material refractario descompone el gas natural en negro de carbon e hidrégeno. El torrente
de material de aerosol es extinguido con chorros de agua y filtrado en un filtro de bolsa. El
negro de carbon que sale puede luego ser procesado para eliminar las impurezas, ser
peletizado, evaluado, y luego empaquetado para su despacho. El gas sin hidrogeno se
quema en aire para precalentar el segundo horno. El calor residual puede ser usado para
generar energia eléctrica. (9)

En este item se describiran los procesos mas importantes que se utilizan en la

fabricacion del negro de humo y que tienen relevancia industrial.

2.2.1.1.Proceso de canal (8)

Hasta antes de emplear el proceso de horno en la década de los 40*s, el proceso de canal
fue usado para suministrar la casi totalidad de los requerimientos de negro de humo de la
industria hulera mundial.

En este proceso se emplea gas natural como materia prima, el cual sufre una combustion
incompleta y carbonizacion en una camara de reaccién donde se producen cientos de
pequefias flamas humeantes que se hacen incidir contra canales de acero donde se deposita
negro de humo como particulas sélidas de carbon finamente divididas de diferentes
didmetros de particulas.

La reaccion es compleja y dentro de los componentes de la mezcla, producto de la
reaccion se han detectado principalmente: CO, CO. H.Oy) y trazas de componentes
sulfurados, segun la composicion del gas natural alimentado.

Los canales de acero se desplazan lentamente hacia unas rasquetas estacionarias cuya
funcidén es remover el negro de humo depositado en los canales haciéndolo caer sobre una
tolva y de ésta a transportadores que lo conducen a separadores de impurezas.

Posteriormente el negro de humo es llevado a separadores neumaticos con el objeto de
separar las particulas de (Cs) se suspenden en una corriente fluidizada solido-gas.

El negro de humo separado es alimentado a los pulverizadores y enseguida a los

peletizadores.
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Una vez efectuado el peletizado el negro de humo es almacenado en silos, de los cuales
puede ser tomado para envasarse 0 enviarse a granel.

Los negros de humo de canal imparten buenas propiedades reforzantes a los articulos de
hule, buen funcionamiento dindmico, alta resistencia al desgarre y buena adhesion del hule
a fibras y metales. También son excelentes pigmentos empleados en la fabricacion de tintas
y lacas.

Los tamarfios de particulas obtenidos por este método oscilan entre 7 y 30 milimicras.

El rendimiento del proceso de canal es bajo, ya que solamente el 5% del contenido de
carbén del gas es convertido en negro de humo, lo cual lo hace un proceso caro. En adicién
a lo anterior este proceso produce una alta contaminacién al medio ambiente, por lo que
tiende a desaparecer.

En la siguiente figura se muestra un diagrama simplificado de este proceso.

CAMARAS DE REACCION
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v TRANSPOR TADOR
0AS Lﬁ I ‘Lﬂ CICLON o€ ¢
ok b el
TOLVA  TRANSPORTA MICRORALVERIZADOR
DE GUSANO
MLETIZADOR TRARBPORT ADOR
coLEcTon m ‘ L
wnman 1= TN o
ENPACADOAA

s/ /L

llustracion 5. Diagrama de flujo del Proceso Canal

2.2.1.2.Proceso acetileno (8)

El negro de humo de acetileno se obtiene por la descomposicion exotérmica del
acetileno en una cdmara cubierta de refractario. Debido a que el calor liberado por la
pirélisis del acetile no gaseoso es suficiente para mantener la reaccion a temperaturas
elevadas, la cdmara solamente necesita un precalentamiento al inicio de la reaccion, el

acetileno se alimenta y se transforma a carbon e hidrogeno en forma continua.
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El negro de humo producido se recolecta junto con los gases de salida y se separa de
ellos por medio de filtracion solido-gas en filtros denominados de bolsa. Los gases de
salida son oxidados para convertir el hidrégeno en agua.

La alta temperatura de reaccion, el alto contenido de carbon del acetileno y el
relativamente alto tiempo de residencia produce un tipo unico de negro de humo, ya que
posee una estructura altamente desarrollada comparada con los otros tipos comerciales.

El negro de humo de acetileno se usa principalmente en las pilas secas debido a su alta
capacidad de absorcion y a su excelente conductividad eléctrica.

2.2.1.3.Proceso térmico (8)

Este proceso, asi como el proceso de acetileno depende de la descomposicion térmica de
hidrocarburos en estado gaseoso en ausencia de aire o flamas. Industrialmente estas
relaciones de pirdlisis se denominan "“cracking".

El gas natural se descompone en carbon e hidrogeno durante su paso a través de grandes
hornos cilindricos cubiertos de material refractario a una temperatura promedio de 1300°C.

En este proceso se emplean dos reactores, ya que mientras se produce negro de humo en
un reactor, un segundo reactor de idéntico disefio se calienta con una mezcla
estequiométrica de aire y gas. Cuando el refractario del primer reactor se enfria por debajo
de la temperatura Optima de desintegracion, la unidad es puesta en ciclo de calentamiento y
el otro reactor es puesto en ciclo de operacion.

Los negros de humos térmicos poseen los tamafios de particulas méas grandes y la mas
baja estructura de todos los tipos comerciales.

Tienen amplia aplicacién como cargas reforzantes en productos de hule.

El rendimiento de este proceso varia entre el 40 y 50% de conversion del contenido de

carbén del gas a negro de humo.
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lHustracion 6. Proceso tipico de Produccién de Negro Térmico (9)

2.2.1.4.Proceso de horno (8)

El proceso de horno es el mas eficiente y versatil de todos. Practicamente el 98% de los
tipos de negro de humo empleados en la industria hulera mundial se fabrican por el proceso
de horno.

En este proceso se utiliza como materia prima de alimentacién un aceite proveniente de
los residuos aromaticos de la refinacion del petroleo o de operaciones petroquimicas.

El reactor es un cilindro de acero recubierto en su interior con ladrillo refractario para
proteccion de las altas temperaturas.

El aceite es inyectado por medio de un atomizador al reactor junto con una corriente de
gases de combustién de alta velocidad producidos al quemar un combustible auxiliar, que
generalmente es gas natural, en presencia de aire en exceso. Una porcion del aceite se
quema para mantener la temperatura de flama, pero la mayoria es pirolizado para formar
negro de humo e hidrogeno.
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El rendimiento de este proceso estd comprendido entre el 50 y 70% dependiendo
principalmente del area superficial del producto. A mayor area superficial, menor es el
rendimiento debido a las temperaturas de reaccion. La estructura de los negros de humo se
ajusta mediante la adicion de pequefias cantidades de sales de metales alcalinos a la zona
de flama.

El reactor esta dividido en tres zonas, a saber:

» Zona de combustion: Donde el combustible en este caso gas natural y aire se
introducen para mezclarse y quemarse alcanzando temperaturas de flama que van de
1200 a 1700 °C dependiendo del negro de humo que se va a producir.

» Zona de Extincion: en esta zona la reaccion es detenida bruscamente mediante unas
boquillas aspersoras de agua de enfriamiento que abasten la temperatura a 700°C
aproximadamente.

» Zona de Reaccion: aqui se lleva a cabo la desintegracion y fragmentacion de las
moléculas del aceite produciendo atomos de carbén, los cuales se aglomeran formando
particulas de negro de humo.

Los productos del reactor pasan por intercambiadores de calor usados para precalentar
el aire de combustién y el aceite, al mismo tiempo que se enfrian los productos.

El resto del equipo tiene como finalidad separar al negro de humo de los gases de
combustion y prepararlo adecuadamente para el usuario.

Las operaciones involucradas son fundamentalmente:

Filtracion sélido-gas.
Molienda.
Peletizado.

Secado.

NN NN

Envasado.

Segun se muestra en el siguiente diagrama de flujo simplificado.
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llustracion 7. Proceso de Horno para fabricar negro de humo (9)
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CAPITULO I1I: TRABAJO EXPERIMENTAL Y METODOLOGIAS

A nivel mundial existen varias empresas encargadas de la produccion de negro de
humo, cada uno de ellas posee un método para obtener el producto final y con las
especificaciones que exige el mercado. El negro de humo se obtiene mediante la
combustion incompleta de un hidrocarburo tal como petroleo, gas natural y otros
materiales bien conocidos, a elevadas temperaturas. Cuando se separa de los gases de

reaccion, el producto es un polvo esponjoso de negro de humo.

3.1. PROCESO POR CABOT CORPORATION (10)

El proceso por etapas esta constituido por una zona de combustion primaria (primera
etapa) en donde se forma una corriente de productos de combustion gaseosa calientes; una
segunda zona o zona de transicion en donde se inyecta una alimentacion hidrocarbonada
liquida, bien en forma pre-atomizada o bien en forma de corrientes coherentes no pre-
atomizadas, de un modo sustancialmente radial desde la periferia exterior o interior de la
corriente gaseosa de combustidn dentro de la corriente preformada de gases de combustién
calientes; y una tercera zona (la zona de reaccion) en donde se verifica la formacion del
negro de humo antes del término de la reaccién por enfriamiento. Sin embargo, existen
casos en donde es conveniente producir negros de humo que, para un area superficial
determinada, se caractericen por presentar un menor poder colorante y una mayor
estructura. Los negros de humo son de utilidad en la preparacion de compuestos de caucho
que tienen valores incrementados de modulo y rebote. En consecuencia, el principal objeto
de la invencidn es proporcionar un nuevo y mejorado procedimiento para la preparacion de
negros de humo los cuales, para un area superficial determinada, se caracterizan por tener
un menor poder colorante y una mayor estructura. Este y otros objetos, ventajas y
caracteristicas de la presente invencion llegaran a ser evidentes para el experto en la
materia tras la consideracion de la siguiente descripcion detallada y reivindicaciones
adjuntas. El procedimiento de la presente invencion comprende formar una corriente
gaseosa de combustion caliente por reaccion de un combustible o un oxidante en una

primera zona de combustion o zona de combustion primaria. La presion relativa, o presion
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por encima de la ambiental, dentro de la zona de combustion es de por lo menos 51 mm de

mercurio.

Con preferencia, la presion relativa dentro de la zona de combustion deberia ser de al
menos 152 mm de mercurio y aun mas preferiblemente por encima de 254 mm de
mercurio. La alimentacion se inyecta entonces en la corriente gaseosa de combustion
caliente de un modo sustancialmente radial o axial. Preferiblemente, la alimentacion se
inyecta en la corriente gaseosa de combustion en forma de corrientes coherentes no pre-
atomizadas radialmente hacia el interior o hacia el exterior desde la periferia interior y/o
exterior de la corriente gaseosa de combustién. Asimismo, es posible, cuando la
alimentacion se inyecta tanto desde la periferia exterior como desde la periferia interior de
la corriente gaseosa de combustion, inyectar dicha alimentacion en forma pre-atomizada
desde una de las periferias y en forma no pre-atomizada desde la otra periferia. Después de
la inyeccion de la alimentacién en la corriente gaseosa de combustion, dicha corriente
gaseosa de combustion, conteniendo a la alimentacion, fluye a través de la zona de
transicion al interior de una primera zona de reaccién que tiene un area en seccion
transversal interna mayor que la mostrada por la zona de transicion. Con preferencia, la
relacion del area en seccidn transversal interna de la primera zona de reaccion a la de la
zona de transicion estd comprendida entre 1,1 y 4. Desde la primera zona de reaccion, la
corriente gaseosa de combustion fluye al interior de una zona de la garganta que tiene un
area en seccion transversal interna mas pequefia que la de la zona de transicion. Con
preferencia, la relacion del area en seccion transversal interna de la zona de garganta a la
de la zona de transicion estd comprendida entre 0,25 y 0,9 aproximadamente. Desde la
zona de garganta, a corriente gaseosa de combustion, que contiene a la alimentacion, fluye
al interior de una segunda zona de reaccidn que tiene un area en seccion transversal interna
mayor que la de la zona de garganta. Preferiblemente, la relacion del area en seccion
transversal interna de la segunda zona de reaccion a la de la zona de transicion esta
comprendida entre 1,1 y 16 aproximadamente. A continuacion, y dentro de la segunda
zona de reaccion, se termina el proceso de formaciéon de negro de humo mediante la

inyeccion de un medio de enfriamiento, tal como agua.
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3.2. PROCESO POR COLUMBIAN CHEMICALS COMPANY (11)

La presente invencion se relaciona con reactores y métodos para la produccion de negro
de humo. Mas particularmente, la presente invencion se relaciona con reactores y métodos
para la produccién de negro de humo de alta actividad superficial. EI método bésico para la
produccion de negro de humo es ya bien conocido. Generalmente, el negro de humo se
produce por inyeccion de un material de partida hidrocarbonado (denominado de aqui en
adelante la alimentacién hidrocarbonada™) en un flujo de gas oxigenado caliente, en donde
la alimentacién hidrocarbonada es pirolizada parcialmente antes de enfriarse mediante una

pulverizacion de agua.

El gas caliente se produce por combustién de un combustible en una cdmara de
combustion. La camara de combustion estd en comunicacion axial abierta con un reactor
cilindrico y el gas caliente producido en la cdAmara de combustion fluye a través del reactor,
en donde la alimentacidn hidrocarbonada se introduce en el flujo de gas caliente. El negro
de humo se emplea en diversas aplicaciones ya conocidas para el experto en la materia. El
negro de humo se usa principalmente para reforzar compuestos elastoméricos, tal como el
caucho de las cubiertas neumaticas para automoviles. El negro de humo se emplea también
como pigmento negro en pintas, pinturas, plasticos, toner xerograco y compuestos
elastoméricos.

Existen varias propiedades fisicas del negro de humo que pueden ser variadas para
producir negros de humo distintivos que son particularmente escases en ciertas
aplicaciones. La actividad superficial es una de tales propiedades fisicas del negro de
humo. La actividad superficial de un negro de humo se debe como la capacidad del negro
de humo para interaccionar fisica o quimicamente con el compuesto o mezcla con el cual
se combina el negro de humo. El estado general de desorden de las particulas de negro de
humo afecta a la actividad superficial del negro de humo. A medida que aumenta el estado
de desorden general del negro de humo, también aumenta la actividad superficial del negro
de humo. Las particulas de negro de humo comprenden capas de carbono grafitico. La
existencia de menor continuidad en las capas grafiticas y de defectos estructurales en capas
grafiticas aumentan el estado de desorden y la actividad superficial del negro de humo. La

presencia de electrones no apareados y de radicales libres en las particulas de negro de
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humo aumenta también el estado de desorden general y la actividad superficial del negro
de humo.

La presencia de hidrégeno enlazado a carbono en los limites expuestos de las capas
grafiticas de las particulas de negro de humo incrementa la actividad superficial del negro
de humo. El hidrégeno enlazado a carbono ayuda también a mantener el estado de
desorden del negro de humo al impedir que las capas grafiticas, en la superficie de las
particulas de negro de humo, se alinean o lleguen a ser méas continuas. La presencia de
hidrégeno enlazado a carbono y el estado de desorden general del negro de humo
contribuyen principalmente a la actividad superficial de los negros de humo en elastdmeros
de alta instauracion, tales como caucho de estireno — butadieno (SBR), caucho de
butadieno (BR) y caucho natural (NR). La capacidad del negro de humo para reforzar
elastomeros, tales como los indicados anteriormente, se debe generalmente, al parecer, a la
interaccion fisica entre las capas grafiticas en la superficie exterior de las particulas de
negro de humo y el elastomero. Sin embargo, se ha demostrado igualmente que el
hidrégeno enlazado a carbono sobre las particulas de negro de humo puede transferirse al
elastomero durante la mezcla, formando con ello puntos activos en la superficie de las
particulas de negro de humo para su enlace covalente con el elastomero.

El reforzamiento del elastomero por el negro de humo se traduce en una composicion
elastomérica que es mas resistente al desgarramiento, mas resistente a la abrasion y que
disipa energia méas facilmente. Los reactores de negro de humo del estado de la técnica
comprenden normalmente una cdmara de combustion cilindrica axialmente conectada a un
extremo de una camara de reaccion cilindrica. Con frecuencia se conecta axialmente una
estrangulacion del reactor al otro extremo de la cAmara de reaccion. La estrangulacion del
reactor tiene un didmetro sustancialmente menor que el diametro de la cAmara de reaccion.
La estrangulacion del reactor conecta la camara de reaccidn con una cdmara de salida.

Frecuentemente, en los reactores del estado de la técnica, la cdmara de salida tiene un
diametro uniforme el cual es sustancialmente mas grande que el didmetro de la
estrangulacion del reactor, y la camara de salida estd conectada con la estrangulacion del
reactor de modo que exista una expansion brusca de 90 en el diametro desde la

estrangulacion del reactor hacia la camara de salida.
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3.3. PROCESO SELECCIONADO PARA LA SIMULACION

La materia prima serd la sefialada anteriormente, es decir, ciertos hidrocarburos
derivados de los procesos a los cuales es sometido el petroleo en su tratamiento. Estos
hidrocarburos son: tolueno, antraceno, fenantreno, naftaleno y benceno. Estas materias
primas inicialmente serdn sometidas a un previo calentamiento en el lugar donde se
almacenaran, esto con el fin de que al momento de introducirlas al proceso estas se
encuentran con una temperatura mas alta y disminuya la cantidad de calor necesitado para
calentar esta corriente hasta la temperatura necesaria para llevar acabo del proceso.
Posteriormente al previo calentamiento la materia prima es dirigida mediante bombas hacia
un mixer o mezclador, el cual se encarga de hacer uniforme es decir homogénea esta
corriente ya que, no solo contiene la materia prima previamente calentada si no también
contiene corrientes de inertes como lo es el nitrégeno (N2), azufre (S) e hidrogeno (Hz). Al
momento en que la mezcla se encuentra en las condiciones necesarias de homogeneidad es
pasada del mezclador hacia un intercambiador de calor que incrementa la tempera de la
corriente a la necesaria para que el proceso sea 0ptimo. Con la temperatura requerida por el
proceso en la corriente esta es llevada hasta una torre de separacion flash, en donde al
momento en el que la corriente ingresa a la torre son separadas en dos fases, la fase liquida
de la fase vapor; la fase liquida de la corriente es extraida por los fondos de la torre (la
parte inferior de la torre), y la fase vapor sale por el domo de la torre (la parte superior de
la torre). En esta parte del proceso la corriente principal del mismo est4 lista para ser
sometida a la reaccién de combustién en la cual se obtendra el producto deseado y objeto
de estudio. La corriente es llevada hasta un reactor en el cual se va a llevar a cabo la
reaccién de combustion incompleta, para esto al mismo tiempo que se introduce la
corriente al reactor, también se adiciona oxigeno previamente calentado en un
intercambiador de calor (utilizando la fase liquida separada de en el separador flash), y gas
natural esto con el fin de asegurar que haya una reaccién de combustion.

A medida que va ocurriendo la reaccidén se va extrayendo el producto que ésta va
arrojando y se comienza a enfriar mediante un dispositivo que se encarga de reducir el
flujo del negro de humo y los gases de combustion extraidos del reactor hasta llegar a una
temperatura optima de operacion. Este dispositivo es el Venturi Cooler o enfriador. El

producto enfriado es pasado a través de una serie de filtros los cuales se encargar de
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separar el producto terminado por la distribucion de su tamafio, esto con el fin de
proporcionar las particulas del tamafio adecuado a las empresas que los soliciten y dentro
de las especificaciones deseadas. Cuando el producto final es extraido y llevado a
condiciones normales como; presion de 1 atmosfera (101.3 kPa) y una temperatura de
25°C esta listo para su almacenamiento.

A continuacion, se presenta un diagrama de bloques o diagrama de flujos mediante el
cual se pretende ilustras cada uno de los procesos que se llevan a cabo en la produccion de
negro de humo a nivel industrial.
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llustracion 8. Diagrama de flujo de produccion de negro de humo

49



3.4. SIMULACION DEL PROCESO

En este item, se detallan los pasos que se siguen para llevar a cabo una simulacion por
medio de un software de modelado de procesos. En las siguientes figuras se destaca la
importancia de la seleccion del modelo termodinamico, tal vez esta sea la decision méas
importante que cada usuario debe tomar al desarrollar un caso de simulacion, dado que los
errores al seleccionar de forma incorrecta un modelo termodinamico solo se veran
reflejados al obtener los resultados. Por consiguiente, es de muy importante desarrollar
criterios que ayuden a establecer el modelo adecuado a un problema especifico.

El ingeniero E.C. Carlson de Aspen Tech, plantea un procedimiento de seleccion basado
en arboles de decision para elegir el modelo termodinamico apropiado en su documento

eeee

» Don“t Gamble with Physical Properties for Simulations™ (No arriesgue con las
propiedades fisicas para simulaciones), y propone los siguientes arboles de decision para

seleccionar correctamente el modelo termodinamico.

50



——

2. Seleccionar los

3. Seleccionar el paquete
Termodindmico

S. Arboles de
seleccién paquete
de Fluido

4. (Paquete
termodindamico

lustracion 9. Diagrama de flujo del desarrollo de la Simulacion
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llustracion 11. Seleccion de métodos de propiedades fisicas.

Fuente: Don’t Gamble with Physical Properties for Simulations, E.C. Carlson, 1996
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llustracion 12. Seleccion de modelo para componentes polares y no electrolitos.

Fuente: Don’t Gamble with Physical Properties for Simulations, E.C. Carlson, 1996
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lustracion 13. Opciones para calculos de vapor de fase y modelos de coeficientes de
actividad.

Fuente: Don’t Gamble with Physical Properties for Simulations, E.C. Carlson, 1996
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3.4.1. Seleccion del simulador

Existe una gran variedad de simuladores de procesos comerciales, existiendo una
variada oferta de licencias para su uso académico. Algunos de estos simuladores son:
ASCEND, Aspen Hysys, Aspen plus, CHEMCAD, COO simulator, Design I, Dymola,
SimSciEsscor DYNSIM, EMSO, GIBBSim, gPROM, OpenModelica, Petro-SIM, SimSci-
Esscor PRO/II, ProMAX, SysCA, UniSim Design y VMGSim, entre otros (12, 13).

La casa comercial AspenTech® oferta una suite de programas encaminados a la
simulacion de procesos, destacando entre ellos ASPEN-PLUS y ASPEN-HYSYS. El
ASPEN-HYSYS es ampliamente utilizado en universidades, tanto a nivel introductorio
como a nivel avanzado en el campo de la investigacion. En la industria, el programa
informatico es usado en investigacion, desarrollo, modelado y disefio.

El programa informéatico descrito permite obtener una estimacion de las variables de
sistema (temperaturas, presiones de operacion, salinidades, flujos, etc.) para realizar
posteriormente un predisefio de la planta. Asi mismo, permite evaluar las diferentes
alternativas de configuracion del proceso y determinar la sensibilidad de las variables del
proceso con respecto a cambios viables introducidos en el proceso a criterio del usuario.

Los objetivos de este trabajo requieren del uso de un simulador. La funcién de este es
proporcionar informacion acerca del caso de estudio practico de forma rapida a fin de
evaluar las formulaciones realizadas en el caso de estudio. Debido a su disponibilidad y
utilidad para la simulacion de ciclos se seleccion6 al simulador ASPEN HYSYS como la
herramienta adecuada para validar las formulaciones tedricas.

ASPEN HYSYS es un programa interactivo orientado a objetos que difiere de la mayor
parte de los simuladores interactivos en dos aspectos principales. En primer lugar, cuenta
con la estructura para interpretar los comandos en forma interactiva, es decir, ejecutarlos en
el momento que recibe la informacion. El resto de las opciones disponibles requiere de un
boton “correr”, el cual debe presionarse cada vez que se ingresan datos nuevos. Por otro
lado, ASPEN HYSYS cuenta con la capacidad de ejecutar todos los calculos relacionados
con las modificaciones de cualquier punto del proceso en forma bidireccional, es decir,
tanto para los procesos subsecuentes como para los predecesores. Gracias a esto ASPEN

HYSYS reduce la necesidad de calculos iterativos con lo que incrementa la velocidad de
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respuesta. Asimismo, la capacidad de seccionar el diagrama de flujo permite utilizar
diferentes opciones de simulacion a lo largo del proceso.

El ambiente de ASPEN HYSYS este compuesto por cuatro interfases. EIl primero de
estos se denomina “Component Lists” (Listado de Componentes) donde se introducen las
sustancias que intervienen en el proceso y que estan disponibles en las bibliotecas del
Aspen Hysys.

Luego se tiene la interfase del “Fluid Package”, donde se selecciona el modelo
termodinamico que gobernara el proceso.

Luego de definir los componentes y el modelo termodinamico, se accede a la interfase
de “Simulation” donde se define el PFD (Process Flor Diagram), cuya funcion es permitir
al usuario construir la topologia del proceso que desea simular.

Asimismo, existe el “Workbook™ (Libro de Trabajo) el cual es una coleccion de hojas
de calculo las cuales despliegan la informacion del proceso de forma tabular. Y la Paleta de
Operaciones y corrientes, que consiste en una coleccion de paginas que contienen
informacion acerca de los objetos que constituyen el proceso. Por Gltimo, existe la vista de
Resumen, la cual despliega una lista de las corrientes y los modulos considerados. Una de
las ventajas de este sistema es que se pueden tener abiertas dos de estas interfases
simultaneamente, lo que facilita el trabajo, sin olvidar que los cambios realizados en

cualquier vista se reflejaran de inmediato en las otras tres.

3.4.2. Inicializacion de la simulacién

La interfase de inicio que nos presenta el Aspen Hysys es el llamado entorno del
simulador. Este serd el programa con el cual se llevara a cabo la simulacion de la
produccion de negro de humo, utilizando como materia prima una mezcla entre el

naftaleno y el antraceno.
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llustracion 14. Interfase de inicio del Aspen Hysys

3.4.3. Seleccidn de los componentes

Aqui en esta ventana es posible seleccionar y agregar los componentes que seran
utilizados como materia prima en la simulacion, y también es posible agregar de la misma
forma los que seran obtenidos como productos en esta misma; en este caso los
componentes que se usaran como materia prima son el Naftaleno, el Antraceno y el

Oxigeno. Y para los productos tenemos Agua (H20), y el Carbon (C).
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[lustracion 15. Seleccion de los componentes que intervienen

3.4.4. Seleccion del Fluid Package (Termodinadmica)

Luego de afadir los componentes que intervienen en la simulacion, es necesario
seleccionar el Fluid Package, es decir un paquete termodinamico o sistema de ecuaciones
con el cual el simulador realizara los calculos y balances de materia y energia a lo largo de
la simulacion. Para la seleccion de este paquete termodinamico se utilizé el articulo Don’t
Gamble With Physical Properties For Simulations publicado por Eric C. Carlson, Aspen
Technology, Inc., que se ha expuesto anteriormente. El cual presenta pautas que si son
seguidas al pie de la letra el pagquete termodinamico seleccionado sera el mas adecuado
para el sistema a simular.

Luego de utilizar el articulo y las pautas que este presenta, se toma la determinacién de
utilizar el paquete termodindmico de Peng-Robinson, ya que teniendo en cuenta la

naturaleza de sustancia es uno de los paquetes que se amolda al proceso que se simula.
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llustracion 16. Seleccion del paquete termodinamico (Fluid Package)

3.4.5. Definicidn de las Reacciones

Luego de haber definido el paquete termodinamico, pasamos a definir las reacciones o

la reaccion que se llevara a cabo en la simulacion. Para esto se da clic en el item Reactions

que se encuentra en la parte izquierda (Navegador de Propiedades). Y le damos clic en la

punta de flecha de “Add...” y seleccionamos “Set Reactions”. Ingresamos a la ventana de

“Reaction Set: Set-1" y hacer clic en agregar reaccion (Add Reaction) y seleccionamos el

tipo de reaccion que es de “Conversion”, hacer clic en Add Reaction y cerrar la ventana

Reaction.

El simulador nos presenta una ventana en la cual se pueden introducir los valores de los

coeficientes estequiométricos de la reaccion los cuales son obtenidos de la siguiente

reaccion.

9
CroHy + CuaHyo +5 05 = 9H,0 + 24C

Se hace doble clic en Rxn-1 para ingresar los datos de componentes y estequiometria
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llustracion 17. Definicion de las reacciones y la estequiometria

A continuacion, afiadimos los reactantes y productos
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llustracion 18. Definicion de las reacciones y la estequiometria
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El simulador afiade automéaticamente los pesos moleculares y el usuario debe declarar
los coeficientes estequiométricos (Stoich Coeff) de acuerdo a la reaccién quimica
conocida. Se introducen los coeficientes de los reactantes con signo negativo y los
productos con signo positivo. El ultimo producto (Carbon) no se introduce el coeficiente,

sino que se hace clic en “Balance” para que el programa termine el balanceo.
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llustracion 19. Definicion de los reactantes, productos y balanceo.

Debido al tipo de reaccion que fue seleccionada para la simulacion, el programa solicita
que se elija el porcentaje de eficiencia con el que se va a trabajar, en este caso debido a la
facilidad de las pruebas y a lo ideal del proceso se usa una eficiencia de conversion de 100.
(Co =100).
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llustracion 20. Declaracion de la eficiencia de conversion.

Luego de eso es necesario acoplar el paquete termodindmico seleccionado con la

reaccion especificada. Para esto se cierra la ventana y se observa un recuadro amarillo de

“Not attached to FP”. Y se hace clic en Anadir a FP (Add to FP) conjunto de reacciones, se

selecciona la reaccion global y se termina en el boton agregar paquete de fluidos.
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llustracion 21. Adjuntar la reaccion declarada al Fluid Package
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llustracion 22. Adjuntar la reaccion declarada al Fluid Package.
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3.4.6. El entorno de simulacion

En este momento se accede al entorno de simulacion, haciendo clic en Simulation al
lado inferior izquierdo, debajo de Properties. Aparece la Paleta de Modelos y Corrientes.

Ya en el entorno la simulacién se comienza con introducir en el las corrientes que seran
utilizadas como materia prima. Para esto se hace clic en la flecha azul ubicada en la parte
superior derecha y se introducen el nimero de corrientes necesarias para la simulacion, que

en este caso son 3, que corresponden a los tres reactantes naftaleno, antraceno y oxigeno.
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llustracion 23. Declarar las tres corrientes de alimentacion.

Después de darle el rétulo a las corrientes es necesario asignarle las composiciones que
cada una de ellas posee y completar los datos de Temperatura, presion y flujo.
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lustracion 24. Declarar las composiciones de tres corrientes.
Flowsheet Case (Main) - Solver Active "Workbook - | +
Material Streams | Compositions | Energy Strearns | Unit Ops |
Marne Maftaleno Antraceno Oxigeno
Vapour Fraction 0.0000 0.0000 1.0000
Temperature [C] 30.00 30.00 30.00
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Mass Flow [kg/h] 41.67 <empty > <empty >
Liguid Velume Flow [m3/h] 4.300e-002 <empty > <empty >
Heat Flow [k)/h] 3.234e+004 <empty > <empty >

llustracion 25. Declarar las variables de las tres corrientes de alimentacion.

Con la finalidad de garantizar que las proporciones de las materias primas sean las

indicadas en la reaccion de produccion de negro de humo es necesario introducir desde la

paleta la Operacion “Set” (Conjunto) el cual permite mantener equilibradas las

proporciones

de naftaleno-antraceno.
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[lustracion 26. Seleccion de la Operacion SET.
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lustracion 27. Configuracion de la Operacion SET.
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En esta parte de la simulacion es necesario definir la relacién en la que ingresan las

corrientes para que de esa forma se encuentre equilibrada la reaccion y los flujos masicos.

De la siguiente manera:
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lustracion 28. Definir relacion de corrientes

De la misma forma que es importante tener en cuenta que las proporciones del

antraceno y naftaleno deben ser fijas, también es necesario fijar la relacion de estos dos con

el flujo de oxigeno, lo cual se puede realizar utilizando como fuente el naftaleno, el

multiplicador es 1.125.

Luego de tener las corrientes de entrada definidas, con sus composiciones,

las

condiciones de entrada y las relaciones de flujo, se procede a introducir en el proceso un

mezclador que una a la corriente de naftaleno con la de antraceno y obtenga una corriente

de mezcla al

salir de este.
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lustracion 29. Mezcla de alimentaciones

Debido a que las condiciones a las que llegan las materias primas no son las necesarias
para llevar a cabo la reaccidén, es necesario introducir un equipo que aumente la
temperatura de la corriente de mezcla a la necesaria para alimentarla al reactor. Este equipo

es el Heater o Calentador.
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llustracion 30. Agregando calentador a la mezcla
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Luego de ingresar el calentador a la simulacion, se definen la temperatura y la presion a
la cual se espera que salga la mezcla, ya que para esto es que es utilizado este equipo

dentro de la simulacion. Los datos son los que se muestran a continuacion:
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llustracion 31. Colocando variables a la mezcla

De igual forma que para la corriente de mezcla, es necesario precalentar la corriente de
oxigeno que va a ingresar a el reactor. Esto se hace de la misma forma que para la corriente

de mezcla, utilizando el calentador que permite definir las condiciones a las cuales se desea

|Q—‘101

SET-2 — Fr\' }__., _
Oxigeno » Oxigeno Caliente

E-101

tener la corriente de oxigeno.

llustracion 32. Agregando calentador al oxigeno

Y los datos de la corriente de salida del Oxigeno Caliente son:
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llustracion 33. Colocando variables al oxigeno

Al tener listas las dos corrientes que van a reaccionar se procede a incluir en la

simulacion un reactor de conversion, al cual se introducen ambas corrientes y se obtiene

por el tope el vapor de agua a altas temperaturas y por los fondos se obtiene negro de

humo, que en el simulador aparece como carbon.

Antraceno

SET-2 l
)

Mezcla Eﬂ-Antra Y Mezcla Caliente
MIX-100 E-100 » CRV-100
aftaleno
Q-101
. Negro de
Oxigeno Oxigeno_éaliente Humo
E-101

llustracion 34. Aiadiendo el reactor

Vapor de Agua

Para que la reaccion descrita anteriormente se pueda llevar acabo en el reactor de

conversidn es necesario adjuntar la reaccion al reactor, de esta manera:
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Reactions

Details
Results

Design | Reactions | Rating | Worksheet | Dynamics |

~Conversion Reaction Details

Reaction Set

@ Stoichiometry

 Stoichiometry Info

| Set-1

@) Basis

© Conversion %

"| Reaction

Rxn-1

v|

Component

Naphthalene
Anthracene
Oxygen

H20

Carbon

**Add Comp™

Mole Wagt.
128173
178.233
32.000
18.015
12.011

Stoich Coeff
-1.000
-1.000
-4.500
9.000
24.001

Balance Error
Reaction Heat (25 C)

0.00000
-2.6e+06 kl/kgmole

N ignored

llustracion 35. Afadiendo la reaccion al reactor

Luego es necesario enfriar el negro de humo obtenido por el fondo. Para lograrlo se

utiliza un enfriador o Cooler, el cual permite llevar el negro de humo a condiciones

normales de presion y temperatura.
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Antraceno

Q-100

MIX-100

Oxig-éno

Vapor
de Agua

CRV-100

Mezcla Mez__c'la
Naft-Antra E-100 Caliente
Q-101
Oxigeno
E-104 Caliente

MNegro
deg|

Humo

llustracion 36. Simulacion sin Integracion Energética

Megro de Humo

E-102 Frio

Posterior a eso, es necesario definir las condiciones a las que debe salir la corriente de

Negro de humo; condiciones tanto de presion como de temperatura.

Flowsheet Case (Main) - Solver Active

Workbook +

Material Streams | Compositions [ Energy Streams [ Unit Ops

MName

Wapour Fraction
Temperature [J]

Preszure [kPa]

Molar Flow [kgmaiedh]
Mazs Flow [kg'h]

Liquid Volume Flow [m3/h]
Heat Flow [ldh]

MName

Wapour Fraction
Temperature [J]

Preszure [kPa]

Molar Flow [kgmaiedh]
Mazs Flow [kg'h]

Liquid Volume Flow [m3/h]

Heat Flow [ldh]

Luego de lo cual se obtiene la simulacion completa.

Naftaleno Antraceno Oxigeno  Mezcla Maft-A...
0.0000 0.0000 1.0000 0.0000
30.00 30.00 30.00 20.64
3378 3378 3378 3378
0.2281 0.2250 1.465 0.6501
41.67 5792 46.88 09.50
4.300e-002 5.208e-002 4121e-002 0.502=-002
3.234e+004 4.9%9de+004 162.6 8.227e+004
Negro de Humo Negro de Hu... ** New **

0.0000 0.0000

3262 25.00

3378 101.3

7.200 7.200

93.68 93.68

5.705e-002 5.705e-002

5.30de+005 3268

lustracion 37. Resultados de la simulacion

Mezcla Caliente  Oxigeno Calie...
1.0000 1.0000

2204 2204

237.8 137.8

0.6501 1.465

9950 4628
0.5022-002 41212-002
7.7602+005 110224005

Vapor de Agua
1.0000

3262

3378

2017

5270
5.280e-002

3.477e+005
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3.4.7. Simulacion con integracion energética

Para realizar la simulacion utilizando la integracion energética se necesita regresar al
momento en que se afadio el mezclador (Mixing) a la simulacion sin integracion
energeética y partir de ahi.

Luego de tener las corrientes definidas y mezcladas se opta por introducir antes del
calentador un intercambiador de calor que permita aumentar la temperatura de la mezcla
antes de llegar al calentador con el fin de que la carga que este necesite sea menor y de esa
forma disminuir el hecho de tener que recurrir a los servicios industriales de la empresa por

ende se reducen los costos de produccion.

Antraceno
-
SET-1 Mezcla Nafi-Antra .

Naftgleno MIX-100 LNG-100

SET-2
Oxigeno

llustracion 38. Agregando intercambiador de calor al proceso

Luego de introducir el intercambiador de calor en la simulacion se deben definir las
corrientes que se van a calentar y cuales son las corrientes que se van a enfriar. Para hacer
esto se hace doble clic en el intercambiador y se seleccionan las corrientes que van a

calentar y las que van a enfriar.
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-} LNG: LNG-100 ==
Design | Rating | Worksheet | Performance | Cynamics I Wound Coil | EDR PlateFin |
Design Name  LNG-100

Connections
Parameters (55) -Sides
Specs (55)
User Variables Inlet Streams Qutlet Streams Pressure Drop Hot/Cold FlowSheet Fluid Pkg
MNotes << Stream >> <« Stream > <empty= Hot Case (Main) Basiz-1

Mezcla Naft-Antra Mezcla Precalentada <empty> Cold Case (Main) Basis-1

[  AddSide || Deleteside |

llustracion 39. Colocando corrientes

Debido a que no se tiene aun la corriente que va a precalentar la corriente de mezcla se
deja hasta ahi por el momento. Luego de eso se introduce en calentador con el fin de que

garantice que la mezcla llega al reactor con las condiciones necesarias para reaccion.

A
Anfraceno ‘J?]J 00
_.—>.7 —
SET-1 Mezcla Naft-Antra Mezcla Precalentada 4

Mezcla a
Naftaleno MIX-100 LNG-100 E-100  condiciones

SET-2

Oxigeno

llustracion 40. Corriente de mezcla a condiciones

Ahora es necesario definir las condiciones a las que deben salir las corrientes tanto del
intercambiador de calor como del calentador mismo. Para esto utilizamos el workbook
donde podemos definir las condiciones de las corrientes que necesitamos.
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* Flowsheet Case (Main) - Solver Active - Workbook ] + B

Material Streams | Compositions | Energy Streams | Unit Ops |

MName Antraceno MNaftaleno Oxigenoe  Mezcla Naft-A...  Mezcla Precal...  Mezdla a cond... ** New **
‘Wapour Fraction 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 1.0000 1.0000
Temperature [C] 30.00 30.00 30.00 2064 2000 2204
Pressure [kPa] 3378 3378 3378 378 3378 3378
Molar Flow [kgmole/h] 0.3250 03251 1.465 0.6501 0.6501 0.6501
Mass Flow [kg/h] 57.92 A1.67 A6.88 09.50 99.50 99.50
Liquid Volume Flow [m3/h] 5.208e-002 4.300=-002 4121e-002 0.508=-002 0.508=-002 0.508=-002
Heat Flow [kl/] 4.9%de+00d 3.234e+004 1626 8.227e+004 6.771e+005 7.760e+005

| ProductBlock Mezria @ condiciones

Fluid Pkg Al -
E-log -
[] Include Sub-Flowsheets
[[] Show Mame Only
[¥] Horizontal Matric MNumiber of Hidden Objects: ]

lustracion 41. Variables para la corriente a condiciones

En estos momentos se tiene la corriente de la mezcla lista para entrar a reaccionar en el
reactor, por ende, es necesario llevar a las condiciones 0ptimas de reacciéon a la corriente de
oxigeno. Para esto se utilizard& un intercambiador de calor con el que se seguira
recuperando energia proveniente de la cima del reactor de conversion donde se llevara a
cabo la reaccion. Se afiade otro intercambiador y también se asignan las corrientes fria y
caliente.

Design | Rating | Worksheet | Performance | Dynamics | Wound Cail | EDR Platefin

Design Name  LNG-101
Connections
Parameters (55)| - Sides
Specs (53)
User Variables Inlet Streams Outlet Streams Pressure Drop Hot/Cold Fluid Pkg
Motes << Stream >> << Stream >> <empty> Hot Basic-1

Oxigeno Oxigeno Precalentado <empty> Cold Basiz-1

|  AddSide || DeleteSide |

-

llustracion 42. Intercambiador para el oxigeno
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Igual que para la corriente de mezclado, para la corriente de oxigeno es necesario
garantizar que esta corriente ingrese al reactor a las condiciones de presion y temperatura
necesarias para llevar a cabo la reaccion de la mejor forma. Para lograr esto es necesario
implementar en la corriente de oxigeno un calentador el cual se encargard de que esta

corriente llegue a las condiciones necesarias para que la reaccion sea optima.

e

Antraceno Q-100
_.—>.7 —
SET-1 Mezcla Naft-Antra LNG10 Mezcla Precalentada Mezcla a

-100 _ condiciones
Naftgleno MIX-100 E-100
o
- Q101
SET-2 -
A —_ e -
Oxigeno Oxigeno " Oxigeno a
LNG-101 Precalentado E-101 condiciones

llustracion 43. Corriente de oxigeno a condiciones

También hay que definir la salida de las corrientes provenientes del intercambiador y el

calentador, con el fin de que esta Gltima posea las condiciones necesarias para la reaccion.

77



Flowsheet Casze (Main) - Solhver Active Workbook « | +

| Material Streams | Compesitions | Energy Streams | Unit Ops
Mame Antraceno Maftaleno Oxigeno  Mezcla Naft-A...  Mezdla Precal... Mezclaa cond... Oxigeno Preca...
‘Wapour Fraction 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 1.0000 1.0000 1.0000
Temperature [C] 30.00 30.00 30.00 20,64 2000 2204 2000
Pressure [kPa] 3378 3378 3378 3378 3378 3378 3378
Molar Flow [kgmole/h] 0.3250 0.3251 1455 0.6501 0.6501 0.6501 1455
Mass Flow [kg/h] 57.92 41.67 46.88 99.50 99.50 09.50 46.88
Liquid Volume Flow [m3/h] £.202=-002 4.300=-002 4121e-002 0.508=-002 0.508=-002 0.508=-002 4121e-002
Heat Flow [kd] 4954e+004 3.234e+004 1686 8.23Te+004 6.771e+005 7.760e+005 1.0002+005
Mame Oigeno a con... ** New **
‘Wapour Fraction 1.0000
Temperature [C] 2204
Pressure [kPa] 337.8
Molar Flow [kgmoleih) 1.465
Mazs Flow [kgh] 46,88
Liquid Wolume Flow [m3/h] 4121=-002
Heat Flow [kd] 1.102e+005
ProductBleck_ Oxigeno o condiciones Fluid Phg .ﬁll
E-01
[7] Include Sub-Flowsheets
| [[] Show Mame Only
[#] Horizantal Matrix Murmber of Hidden Objects: 0

lustracion 44. Variables del oxigeno a condiciones

Luego de tener la corriente de la mezcla lista para la reaccion, y la corriente de oxigeno
lista para la reaccién se procede a insertar el reactor de conversion y a introducir en el las

corriente tanto de mezcla como de oxigeno.

B Ha €T Untitled - Aspen HYSYS V8.8 - aspenONE - a
Home Econamics Dynamics View Customize Resources Search aspenONE Exchange B @
Simulation < | Capital: USD Utilities: UsDfYear (I || Energy Savings: MW (%) a» " Exchangers - Unknown: 2 OK: 0 Risk: 0 @, |
Al ltems e Case (Main] - Sobver Active - | A Palette S
Lo Workbook {15} Conversion Reactor: CRV-100 = =
b L& UnitOps
» [ Streams Design | Reactions | Rating | Worksheet | Dynamics |
[ Stream Analy .
Design Name  CRV-100 Refining
[& Equipment Ds 5
[ Model Analys p“"“E‘t‘D"S Custom  Dynamics
arameters
Data Tabl Common  Columns
EaDataTables ||| \origbles|  Inets
[ Strip Charts N
[ Case Studies otes Mezcla a condiciones
g Dats Fits Oxigeno a condiciones
<< Stream > >
Vapour Outlet
a
[ Vapor de Agua - pnes
_
0 a
< 7 iones
< Liquid Outlet
PE— Energy (Optional)
M Fropers - | Negro de Humo caliente ~
a Properties
- Audpeckoge (gt -]
Jrp—— """~ 2
§9 Encrgy Analysi Messages . - 1%
o Completed.
Flowsheet Object CRV-100 is created on the Main flowsheet

Solver (Main) - Ready 100% © {]

llustracién 45. Afiadiendo corrientes a condiciones al reactor
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Para activar la reaccion dentro del reactor en necesario hacer doble clic en él y en la

pestafia reacciones activar la reaccion descrita al inicio de la simulacién con el fin de que

esta se lleva a cabo dentro del reactor.

Design | Reactions | Rating | Worksheet | Dynamics |

Reactions

Details
Results

~Conversion Reaction Details

Reaction Set

@ Stoichiometry

~ Stoichiometry Info

| Set-1

"| Reaction

@) Basis

@ Conversion %

Ron-1

v|

Component

MNaphthalene
Anthracene
Ciygen

H20

Carbon

Mole Wgt.
128173
178.233
32.000
18.015
12.011

Stoich Coeff
-1.000
-1.000
-4.500
9.000
24.001

**Add Comp™

Balance Error
Reaction Heat (25 C)

0.00000
-2.6e+06 kl/kgmole

N ignored

llustracion 46. Agregando reaccion

Para iniciar con la integracion energética se hace pasar la corriente proveniente del tope
del reactor (vapor de agua) por el intercambiador de calor con el fin de calentar la corriente
de mezcla proveniente del mezclador.
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Design | Rating | Worksheat | Performance | Dynamics | Wound Coil | EDR PlateFin
Design

Connections

Name LNG-100

Parameters (S5)|  -Sides
Specs (55)
User Variables Inlet Streams Outlet Streams

Motes Vapor de Agua 1

Pressure Drop Hot/Cold FlowSheet Fluid Pkg

<empty> Hot Case (Main) Basis-1

Mezcla Naft-Antra Mezcla Precalentada 0.0000 Cold Case (Main) Basis-1

AddSide | | Deleteside |

Unknown Delta P | [ Ignored

lHustracién 47. Afadiendo corriente de vapor de agua al intercambiador 1

La corriente de vapor de agua que sale del primer intercambiador es utilizada también
para el precalentamiento de la corriente de oxigeno, ya que el vapor de agua sale del

reactor a una temperatura bastante elevada y en el primer intercambiador no se logra
extraer todo el calor que esta posee.
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Design | Rating | Worksheat | Performance | Dynamics | Wound Coil | EDR PlateFin
Design

Connections

Name LNG-101

Parameters (55) ~Sides

Specs (55)

User Variables Inlet Streams Outlet Streams Pressure Drop Hot/Cold

MNotes Vapor de Agua - Calient Vapor de Agua--Calient <empty= Hot Case (Main) Basis-1
Oxigeno Oxigenc Precalentado 0.0000 Cold

FlowSheet Fluid Pkg

Case (Main) Basis-1

AddSide ||  Deleteside |

Unknown Delta P | [ 1gnored

lustracion 48. Afiadiendo corriente de vapor de agua al intercambiador 2

Debido a que aun después de haber pasado por dos intercambiadores de calor el VVapor
de agua aun posee mucha energia que entregar en el proceso y no hay aparentemente algln
otro proceso que necesite de calentamiento, se procede a utilizar un expansor con el fin de

transformar todo ese calor y la presion que esa corriente trae en energia eléctrica.
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B Ha - Untitled - Aspen HYSYS V8.8 - aspenONE [ -

Home Econamics Dynamics View Customize Resources Search aspenONE Exchange B @
I !
Simulation < | Capitak USD Utilities: usDYear (I || Energyl = Expander: K-100 = B
Allltems ° ase (Main) - Solver Active » | Workbook | +
[ Workbook I Design | Rating | Waorksheet [ Performance | Dynamics |
» £ UnitOps Design Name  K-100
> [ Streams Connections Inlet
L Stream Analysis Parameters o . o |
£ Equipment Design Links | Vapor de Agua~Caliente |
[ Model Analysis User Variables Fluid Pack
[ Data Tables Notes uid Package
[ Strip Charts

[ Case Studies
[ Data Fits

Antraceno

Mezcla Naft-Antr:
MIX-100 Vapor

Outlet

Vapor de Agua a condicic ~

=
Oxigeno
LLNG
Vapor de Agua—|
L Properties .LI_
=% Delete [ Unknavn Duty | [ ignored
) Simulation Q-103
‘[ " ] »
J satety Analysis
&9 Energy Analysis Messages v B X
Spect
o | Specified reacti
Flowsheet Objec
Solver (Main) - Ready 100% © {] @

llustracion 49. Afiadiendo expansor

Debido a que el simulador necesita de algunos datos en las composiciones de la
corriente de vapor de agua que salen de los intercambiadores es necesario suministrar las
condiciones de presion a la cual salen estas corrientes de los intercambiadores de calor y

también a la presién que sale la corriente de vapor de agua luego de pasar por el expansor.

Mame Oncigena a com... Vapor de Agua Negro de Hu...  Vapor de Agu...  Vapor de Agu...  Vapor de Agu...
Wapour Fraction 1.0000 1.0000 0.0000 1.0000 1.0000 1.0000
Temperature [C] 2204 3262 3262 2565 2322 2143
Prezzure [kPa] 337.8 3378 3378 337.8 337.8 101.3
Melar Flow kgmoleh] 1.485 2.927 7200 2927 2927 2927
Mazs Flow [kgdh] A8.88 5aTo 93.68 5279 5279 5279
Liquid Volume Flow [m3/h] 4121=-002 £.28%=-002 £.705=-002 £.28%=-002 £.28%=-002 £.28%=-002
Heat Flow [k/h] 1.102e+005 3.47Te+005 5.394e+005 -2.4T2e+005 -3.4T0e+005 -4.014e+005

llustracion 50. Variables para las corrientes de vapor de agua

Al terminar con la parte de redes de intercambio de calor, es necesario enfriar y llevar a
condiciones normales de presion y temperatura la corriente que sale por el fondo de reactor
que contienen el negro de humo a altas temperaturas. Para esto se utiliza un enfriador que

permite llevar esta corriente a condiciones de 101.3 Kpa de presion y 25°C de temperatura.
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Antraceno

ME-100

FE—
Mezcla Naft-Antra

LNG-100

Mezcla Precalentada

‘fapor de Agua - Caliente

—
Oxigeno

—
Q-103

llustracion 51. Simulacion sin obtencion del producto a condiciones

1 LHG-101

Vapor de Agua—Caliente

K-100

T

—
Oxigeno
Precalentado

-
apor de Agua a condiciones

E-101

Mezcla a
condiciones.

Oxigeno a
condiciones

CRV-100

-
-*}f_m 04
Megro de Humo caliente

E-102
Negro de Hume a condiciones

Aun después de eso es necesario especificar las condiciones de presion y temperatura a

la cual va a salir el negro de humo después del enfriador.

Flowsheet Case (Main) - Solver Active

Workbook -~ |+

Material Streams | Compositions | Energy Streams [ Unit Cps. |

MName

‘Wapour Fraction
Temperature [C]

Prezzure [kPa]

Molar Flow [kgmole/h]
Mass Flow [kg/h]

Liquid Volume Flow [m3/h]
Heat Flaw [ld/h]

MName

apour Fraction
Temperature [C]

Prezzure [kPa]

Molar Flow [kgmacle/h]
Mass Flow [kg/h]

Liquid Volume Flow [m3/h]
Heat Flow [k/n]

MName

‘Vapour Fraction

ProductBlock_MNegro de Huma a condicianes
E102

[4] Horizantal Matrix

4121e-002
1.102e+005
Py

MNaftaleno
0.0000
30.00
3378
03281
41.67
4.300=-002
3.234e+004
Vapor de Agua
1.0000
3262

3378

2837

5270
£.280e-002
3.477e+005

41212-002
1626

Negro de Hu...
0.0000

3262

3378

7.200

09368
5.705e-002
5.354e+005

Mezcla Naft-A...
0.0000

20.64

3378

0.6501

09.50
9.592=-002
8.237e+004
Vapor de Agu...
1.0000

2565

3378

2017

5279
5.280e-002
-2472e+005

1.0000 1.0000 1.0000

2000 2204 2000

337.8 3378 3378

0.6501 0.6501 1455

99.50 99.50 46.88

9.588=-002 9.583=-002 4.1212-002

6.771e+005 7.769e+005 1.000e+005

Vapor de Agu...  Vapor de Agu... Negro de Hu...

1.0000 1.0000 0.0000

2322 2142 25.00

337.8 101.3 0.3

2017 2017 7.200

5270 5270 93.68

5.280e-002 £.280=-002 5.705e-002

-3.470e+005 -4.014e+005 3268
Fluid Pkg  All

7] Include Sub-Flowsheets

[[] Show Mame Only

Mumber of Hiddan Objacts:

lustracion 52. Variables para la corriente del producto a condiciones

Y por ultimo se tiene la simulacién completa con redes de intercambiador de calor.
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—
LNG-100 [a100

-
Mezcla Mezcla Mezcla a
Maft-Antra Precalentada E-100 condiciones
ME-100 Vapor de Agua -

Antraceno

CRV-100

Calient
-
a-103
- -ty — > Negro de Humo
Oxigeno B Oxigeno Oxigeno a caliente E-102
LNG-101 Precalentado E-101 condiciones e
Megro de Humo a
Vaporde condiciones

Agua-Caliente

-t
apor de Agua a
condiciones
a-102

K-100

llustracion 53. Simulacion con Integracion Energética
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CAPITULO IV: RESULTADOS

4.1. RESULTADOS DE LA SIMULACION

El hecho de realizar la simulacion de dos formas distintas, permite hacer una
comparacion en la utilizacién de los recursos con los que se cuenta dentro de la simulacion.
El recurso utilizado para la comparacion del proceso es el de integracion energética, la cual
admite la utilizacion de corrientes que contengan alto poder calorifico para el
calentamiento previo de algunas de las corrientes de entrada al proceso. Para obtener las
mejores conclusiones es necesario analizar los procesos de forma individual, y
posteriormente hacer una comparacion entre ellos mismos con el fin de visualizar las
ventajas o desventajas que se pueden presentar al momento de utilizar alguna de las dos
distribuciones del proceso simuladas. En la primera simulacion se presenta el proceso de
produccion de negro de humo de una forma sencilla y directa, en la que las corrientes de
naftaleno, antraceno y oxigeno, son llevadas a las condiciones necesarias para la reaccion
mediante la utilizacion de un calentador, el cual utiliza recursos suministrados por el area
de servicios industriales de empresa. Estas dos corrientes llevadas al reactor con la
reaccion previamente implantada en este, producen por la cima vapor de agua a
temperatura y presion elevada con una porcién aproximadamente del 10% de naftaleno y
antraceno. Y por el fondo del reactor sale negro de humo puro a temperatura y presion
elevadas. Esta corriente de negro de humo es enfriada y llevada a condiciones normales de
presion y temperatura, mediante la implementacion de un enfriador.

A continuacién, se presenta una tabla en la cual se encuentran las composiciones de

cada una de las corrientes a lo largo del proceso de produccion de negro de humo.
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Tabla 3. Composicion de las corrientes a lo largo del proceso sin integracion energética

Mame Maftalemo Antraceno Oxigene  Mezcla Maft-A...  Mezcla Caliente  Oxigeno Calie...
Comp Mole Frac (Maphthalens) 1.0000 0.0000 00000 0.5001 0.5001 0.0000
Comp Mole Frac (Anthracens) 0.0000 1.0000 0,000 0.4539 0.4329 0.0000
Comp Mole Frac (Owygen) 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 1.0000
Comgp Mole Frac (H20) 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
Comgp Mole Frac (Carbon) 0.0000 0.0000 00000 0.0000 0.0000 0.0000
Mame MNegro de Humo Negro de Hu... ** New **

Comp Mole Frac (Maphthalens) 0.0000 0.0000

Comp Mole Frac (Anthracens) 0.0000 0.0000

Comp Mole Frac (Owygen) 0.0000 0.0000

Comgp Mole Frac (H20) 0.0000 0.0000

Comg Mole Frac (Carbon) 1.0000 1.0000

Ademaés de obtener las composiciones de las corrientes a lo largo del proceso también es
posible saber la cantidad de Naftaleno y antraceno que es transformado en negro de humo
utilizando este proceso de produccion sencillo y directo.

La informacion con la cantidad de flujo transformada en producto final se presenta en la
siguiente tabla.

Tabla 4. Balance de masa de las corrientes del proceso sin integracién energética

Material Streams | Compositions | Energy Streams | Uinit Ops

Marme Maftaleno Antraceno Oxigeno  Mezcla Maft-A... Mezcla Caliente  Oxigeno Calie...

apour Fraction 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 1.0000 1.0000
Temperature [C] 30.00 30.00 30.00 2064 2204 2204
Pressure [kPa] 337.8 337.8 337.8 3378 337.8 337.8
Malar Flow [kgmole/h] 03251 0.3250 1.465 0.6501 0.6501 1.465
Mass Flow [lkg/h] 41.67 5742 4685 9959 9950 4685
Liquid Volume Flow [m3/h] 4.300=-002 E.208=-002 4.121e-002 0.508=-002 09.508=-002 4.121e-002
Heat Flow [id/h] 3.234e+004 £55de+004 168.6 8.22Te+00d 7.760e+005 1.102e+005
Mame Megro de Humo Negro de Hu... ** New **

‘Wapour Fraction 0.0000 0.0000

Temperature [J] 3262 25.00

Pressurs [kPa] 33TE 101.3

Malar Flow [kgmole/h] 7200 7200

Mass Flow [kg/h] 03.58 03.68

Liquid Volume Flow [m3/h] £.705=-002 E.705=-002

Heat Flow [ld/h] 5.304e+005 32.68

A parte de los flujos de materiales y las composiciones de cada una las corrientes es
indispensable suministrar la informacién relacionada con la cantidad de energia utilizada
para llevar las corrientes iniciales desde sus condiciones de presion y temperatura hasta las
requeridas por el proceso, ya que esto en una empresa representa gastos y aumento en los
costos de produccién. A continuacion, se presenta la tabla con la informacién concerniente

a los flujos de calor utilizados en el proceso.
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Tabla 5. Balance de energia en los calentadores y enfriadores del proceso sin integracion
energética.

| Material Streams | Compositions| Energy Streams | Unit Ops

Name Q-100 Q-101 Q-102
Heat Flow [kJ/h] 6.946e+005 1.100e+005 5.394e+005
De la misma forma como se plantean las tablas en la cuales se especifican las
composiciones, flujos de materiales y flujos energéticos para la primera simulacion que no
cuenta con una integracion energética, es necesario plasmar también las tablas que
presenten esa informacidn para la segunda simulacion, la cual tiene integracion energética.
A continuacion, se presentan dichas tablas para la simulacion que posee integracion
energeética.
Tabla 6. Composiciones de las corrientes de proceso con integracion energética
_' Material Streamis f Compesitions Energy Streanns [ Unit Cps
. Mame Antraceno Maftaleno Oxigeno  Mezcla Maft-A... Mezcla Precal... Mezca acond... Oxigeno Preca...
Comgp Mole Frac (Maphthalens) 0.0000 1.0000 0.0000 0.5001 0.5001 0.5001 0.0000
Comgp Male Frac (Anthracens] 1.0000 0.0000 0.0000 0.4%50 0.4%%9 04552 0.0000
Comgp Mol Frac (Chygen) 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 1.0000
Comp Mole Frac (H20) 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
Comp Mole Frac (Carbon) 0.0000 0.00:00 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
Mame Ocigeno a con... Vapor de Agua Megro de Hu...  Vaporde Agu... Vapor de Agu...  Vapor de Agu... MNegro de Hu...
Comgp Mole Frac (Maphthalzne) 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
Comp Mole Frac (Anthracens) 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000
Comp Male Frac (Ciygen) 1.0000 0.0009 0.0000 0.0009 0.0009 0.0002 0.0000
Comp Mole Frac (H20) 0.0000 0.9991 0.0000 0.9921 0.9901 0.9991 0.0000
Comg Mole Frac (Carbon) 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 1.0000
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Tabla 7. Balance de materia en las corrientes del proceso con integracion energética

Material Streams | Compasitions | Energy Streams [ unit Cps |

Marme Antraceno Maftaleno Oxigeno  Mezcla Naft-A... Mezcla Precal... Mezda a cond... Oxigeno Preca...
Wapour Fraction 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 1.0000 1.0000 1.0000
Temperature [C] 20.00 20.00 20.00 2064 2000 2204 2000
Praszurs [kPa] 237.8 237.8 237.8 3378 237.8 237.8 237.8
Malar Flow kgmaie/h] 0:3250 03351 1465 0.6501 0.6501 0.6501 1465
Mass Flow [leg/h] 57.02 4167 4688 99.50 99.50 99.50 4688
Liquid Volume Flaw [m3/h] 5.2022-002 4300=-002 41212002 95082-002 05032-002 05032-002 41212002
Heat Flow k] 499 de+004 3.234e+004 1686 8.22Te+004 6.771e+005 7.768e+005 1.000e+005
Marme Odigenao a com... Vapor de Agua Megro de Hu... Vapor de Agu... Vapor de Agu... Vapor de Agu... Megro de Hu...
Wapour Fraction 1.0000 1.0000 0.0000 1.0000 1.0000 1.0000 0.0000
Temperature [C] 2204 2262 2262 2565 2322 2143 25.00
Praszurs [kPa] 237.8 337.8 3378 237.8 237.8 1013 101.3
Malar Flow kgmaie/h] 1465 2927 7.200 2927 2927 2927 7.200
Mass Flow [leg/h] 46,88 5270 9268 5279 5279 5279 9268
Liquid Volume Flaw [m3/h] 41212-002 5.289=-002 57052-002 5.229=-002 5.229=-002 5.229=-002 5705¢-002
Heat Flow [kl 1.1022+005 3.477e+005 539424005 -2.4722+005 -3.4702+005 -4.0142+005 3268
Tabla 8. Balance de energia a través de los calentadores, enfriadores y expansores del
. -y -
proceso con Integracion energetica.
| Material Strearms | Cornpositions | Energy Streams | Unit Ops |
Marne Q-100 Q-101 G-102 G-103
Heat Flow [kl/h] 9.977e+004 1.018e+004 5.442e+004 5.394e+005
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CONCLUSIONES

En ambos casos la obtencion de negro de humo se lleva a cabo en las mismas proporciones,
es decir que la misma cantidad de materia prima que es transformada en producto terminado
en el proceso que no cuenta con integracion energética, es la misma cantidad para el proceso
que cuenta con esta herramienta de aprovechamiento de energia.

Debido a que la reaccién es exotérmica en ambos procesos se obtiene una corriente de vapor
de agua a una temperatura bastante elevada.

Debido a las inclusiones de dos intercambiadores de calor, uno para la corriente de mezcla y
otro para la corriente de oxigeno; las cargas caldricas requeridas por los calentadores para
Ilevar estas corriente hasta las condiciones requeridas por la reaccion es mucho menor en el
caso del proceso que cuenta con integracion energética, ya que la corriente proveniente de la
cima del reactor transfiere gran parte de esa energia a cada una de las corrientes tanto la de
mezcla como la de oxigeno, lo cual reduce la carga suministrada por el area de servicios
industriales y por ende reduce el costo de produccidn de la planta.

Aun después de utilizar la corriente proveniente de la cima del reactor en el
precalentamiento de las corrientes de materia prima, esta corriente aun posee un gran poder
calorifico el cual puede ser utilizado en distintos procesos. En este caso ese poder calorifico
sera utilizado para la produccién de energia eléctrica. Esto se llevara a cabo haciendo pasar
esta corriente de vapor de agua por un expansor o turbina la cual hace girar unos alabes para

la produccion de energia eléctrica y lleva la corriente a la presion atmosférica.



RECOMENDACIONES

Al utilizar la turbina para la produccion de energia eléctrica disminuye los gastos en
suministro de energia en la planta, ya que esta energia puede ser utilizada para el suministro
en el sector de oficinas de la industria debido a que estas instalaciones no requieren un alto
voltaje para su 6ptimo funcionamiento y se disminuyen aun mas los costos de produccion de
la planta.

Todo lo dicho anteriormente lleva a decir que es necesario implementar redes de
intercambio de calor en todos los procesos industriales, siempre y cuando estos procesos
permitan esta implementacion ya que si bien es cierto que al inicio de la implementacion hay
que asumir los costos por la compra de los intercambiadores de calor que se utilizaran, estos
mismo a medida que el tiempo pasa se encargaran de pagar el precio por el cual fueron
adquiridos y, ademas se encargaran de empezar a disminuir los costos de produccion y por
ende generardn mayores ganancias a la empresa que implemente esta técnica de
optimizacion de procesos.

Es preciso anotar para futuras investigaciones en este mismo campo, que en lo posible
obtengan la informacién de las composiciones de las corrientes de entrada al reactor, y las
condiciones tanto de presién como de temperatura con las que se trabaja en las empresas
encargadas de la produccion de negro de humo, ya que la idea de las simulaciones es la
representar en un programa de computacion las situaciones que se presentan a diario en una

planta industrial.
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