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Se verificó del balance de materia y energía.
Se realizó una simulación en el programa Aspen V.10 con las
especificaciones de cada equipo.
Se desarrollaron una serie de códigos en Python 3 de cada equipo. 
Se empleó la simulación DM  en Gromacs para el campo de fuerza OPLS
obteniendo propiedades termodinámicas.

Con las composiciones y flujo molares, de entrada y salida otorgadas por el
Turton (2003):
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La síntesis de Cumeno se da en la reacción de propileno y benceno, sin embargo, el cumeno reacciona con el propileno y
forma p-diisopropil benceno, un producto no deseado. Este proceso ilustra algunas características y principios de
optimización en ingeniería química. A baja temperatura se favorece la reacción de benceno y propileno, dado que la
reacción no indeseada tiene una energía alta de activación. Así mismo, se mejora con un exceso de benceno. En
consecuencia, las principales variables son: el tamaño del reactor y la recirculación del benceno. Los objetivos del
proyecto son:
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Emplear herramientas numéricas, para la optimización de procesos en Ingeniería Química.
Objetivo General

Desarrollar un pequeño simulador de procesos, con algunos equipos básicos que sirvan como material
didáctico para entender el funcionamiento y ensamblaje de diferentes operaciones unitarias en un
proceso de Ingeniería Química.
Implementar la simulación molecular como una herramienta para el cálculo de ciertas propiedades
termodinámicas en las cuales no se tengan datos experimentales.

Objetivos Específicos

Metodología
Figura 1. Diagrama de Flujo de la separación-purificación en la síntesis de Cumeno.
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La simulación molecular permite la comprensión de fenómenos o sistemas complejos. Siendo así una forma de realizar y construir
conocimiento, ya que se puede tener una alta confiabilidad de resultados.
Los resultados obtenidos con los programas en Python 3 del proceso de producción cumeno fueron altamente similares a los que se obtienen
al simular el proceso en ASPEN Plus, indicando así la fiabilidad de los códigos elaborados.
La simulación de procesos permite construir conocimiento en el área de Ingeniería Química y así mismo permite identificar las variables de
optimización.

Se empleo el método Kern para obtener el número y largo de los tubos que cumpliera con los requerimientos del área
para cada intercambiador.

Se implemento el método para un flash isotérmico con el modelo termodinámico  ideal  para obtener las
composiciones del vapor y líquido.

Para el desarrollo de los códigos en Python 3 de cada equipo se emplearon diferentes métodos y estos arrojan resultados
con gran concordancia a los obtenidos con la simulación de Aspen.
Intercambiadores de calor:

Tanque Flash:

Torres de Destilación:
Se acoplo el método de McCabe-Thiele para determinar el numero de platos ideales para obtener la recuperación de
cumeno indicada en el proceso esto con ayuda  el modelo termodinámico ideal.

Tabla 3. Especificaciones de los intercambiadores de calor. 

Tabla 2. Balance de materia de la producción de cumeno, obtenidos de ASPEN.

Tabla 1. Balance de materia de la producción de cumeno con codigos.

Figura 2 y 3. Determinación de platos teóricos mezcla Cumeno y p-DIPB. (Derecha),
Determinación de platos teóricos mezcla Benceno y Cumeno (Izquierda).

Tabla 4. Algunas propiedades
termodinámicas calculadas con DM.

Figura 4. Caja de simulación realizada por GROMACS.
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