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ntroduccion

La sintesis de Cumeno se da en la reaccion 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 caracteristicas y principios de ..
optimizacion en ingenieria quimica. A baja temperatura se favorece la reaccion de benceno y propileno, dado que la *=*«b @

reaccidn no indeseada tiene una energia alta de activacion. Asi mismo, se mejora con un exceso de benceno. En Fi8
consecuencia, las principales variables son: el tamafio del reactor y la recirculacion del benceno. Los objetivos del
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Emplear herramientas numeéricas, para la optimizacién de procesos en Ingenieria Quimica.
Objetivos Especificos

* Desarrollar un pequerio simulador de procesos, con algunos equipos bdsicos que sirvan como material
didactico para entender el funcionamiento y ensamblaje de diferentes operaciones unitarias en un
proceso de Ingenieria Quimica.

e Implementar la simulacion molecular como una herramienta para el cdlculo de ciertas propiedades o7
termodindmicas en las cuales no se tengan datos experimentales. FsA

F5B * >
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Figura 1. Diagrama de Flujo de la separacién-purificacion en la sintesis de Cumeno.

etod (9 I O iq Para el desarrollo de los codigos en Python 3 de cada equipo se emplearon diferentes métodos y estos arrojan resultados
g con gran concordancia a los obtenidos con la simulacién de Aspen.

Intercambiadores de calor:
e Se empleo el método Kern para obtener el nUmero y largo de los tubos que cumpliera con los requerimientos del area

Con las, composiciones Y flujo molares, de entrada y salida otorgadas por el para cada intercambiador.
Turton (2003): . , Tangue Flash:
* Se verifico del balance de materia y energia. e Se implemento el método para un flash isotérmico con el modelo termodinémico ideal para obtener las

e Se realizd6 una simulacién en el programa Aspen V.10 con las

especificaciones de cada equipo.
e Se desarrollaron una serie de cédigos en Python 3 de cada equipo.

e Se empled la simulacién DM en Gromacs para el campo de fuerza OPLS
obteniendo propiedades termodindmicas.

composiciones del vapor y liquido.
Torres de Destilacion:
Se acoplo el método de McCabe-Thiele para determinar el numero de platos ideales para obtener la recuperacion de
cumeno indicada en el proceso esto con ayuda el modelo termodindmico ideall.

Tabla 1. Balance de materia de la produccion de cumeno con codigos. e S u I tq d o S
Numero de flujo F1A F1B F2 F3 F4 F5A F5B Fé F7
Temperatura (°C) 350 90 90 90 57 179 179 178 222
Presién (bar) 30.25 30.25 1.75 1.75 1.75 1.90 1.90 1.90 2.10
Fraccion de vapor 1 0 1 0 0 0 0 0 0
Entalpia (kcal/mol) 22.44 3.33 3.87 3.67 7.59 0.06 0.02 0.06 0.01 '. Determinacion de platos tednicos mezcla Bencend - Cumend Detenminacion oe plstos bedricos MAzch Cument - p-DIPE
Densidad (kg/m°) 55.06 798.51 3.45 828.59 841.59 715.33 715.33 716.45 694.61 14 — 10 -
Peso molecular promedio  94.31 94.31 59.56 97.76 78.53 119.83 119.83 119.84 151.75 S B i | .-"- e
LT L e — ¥l
Caudales (kmol/h) I L~ - I __.5:'.-'51:-'.
e s o .-'- - =
Benceno 108.96  108.96 7.81 101.15 100.27 0.81 0.81 0.81 - 0a - .-*'" 0a - e ;
Propileno 8.86 8.86 6.21 2.66 - - - - _._r' __,.-"'-.
Propano 8.06 8.06 5.36 2.70 i _‘,", .-""-
Cumeno 94.39 94.39 0.76 93.63 1.01 92.61 92.61 91.76 0.92 “
p-DIPB 2.79 2.79 0.00 2.79 - - - 0.03 2.76 0
Total (kmol/h) 223.06  223.06 20.13 202.93 101.28 93.42 93.42 91.79 3.68 L
e,
Tabla 2. Balance de materia de la produccion de cumeno, obtenidos de ASPEN. 04 |
Nimero de flujo F1A F1B F2 F3 F4 F5A F5B F6 F7 /!
Temperatura (°C) 350 90 90 90 64 175 175 177 233 ,.’I
Presion (bar) 30.25 30.25 1.75 1.75 1.75 1.75 3.43 1.90 1.90 / L
I -
Fraccion de vapor 1 0 | 0 0 0 0 0 0 02 -"I- e
Entalpia (kcal/mol)  22.1420 3.1353 3.8573 3.4506 11.5872 -1.3552 -1.3462 -0.6457 -13.1466 A
Densidad (kg/m?®)  55.0650  778.9212 3.4521 791.1776  817.3547  720.1247  719.9903  716.8780  679.9294 A
PM promedio 94.3127 94.3127 59.5605 97.8926 77.1267  121.1745  121.1745  120.0242  160.0729 o b
Caudales (kmol/h) e oo iF. o4 a6 il 10
Benceno 108.9600  108.9600 8.0767 100.8833  100.3172 0.5661 0.5661 0.5661 0.0000 o 02 04 = i 10 x
Propileno 8.8600 8.8600 6.4168 2.4432 2.4432 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 X
<FapanD ) = ath =:2404 2l &E5 9 S0 00 A Figura 2 y 3. Determinacion de platos teéricos mezcla Cumeno y p-DIPB. (Derecha),
Cumeno 94.3900 94.3900 0.7884 93.6016 1.6164 91.9852 91.9852 91.8419 0.1433 ] y . )
p-DIPB 2.7900 2.7900 0.0028 2.7872 0.0002 2.7870 2.7870 0.1919 2.5951 Determinacion de platos tedricos mezcla Benceno y Cumeno (IquIeI‘dCI).
Total (kmol/h) 223.0600  223.0600  20.8316  202.2284  106.8900  95.3384 95.3384 92.6000 2.7384
Tabla 3. Especificaciones de los intercambiadores de calor. Tabla 4. Algunas propiedades
Flujos F1A C1 C2 R1 R2 termodindmicas calculadas con DM. |
Mezcla Agua Mezcla Agua Mezcla Agua Mezcla Agua Mezcla Agua
Caudal (Kg/h) 210136.92 261300  14624.7988 85860  29991.6754 87500 22015.81 3560 226904046 3250 Propiedades de DM Codigos Aspen Plus
Q(Mi/h) 16400 5390 5490 7100 5520 _ v.10
U(W/mK) 58.61 302.5 450 95.27 284.72 Mezcla (propano-propileno-cumeno-benceno-DIEP)
Area (m?) 533 151 24 405 64 I=363k
Ndmero tubos 463 540 647 475 497 P=1.73bar _
MNOmero pasos 2 2 2 2 2 Densidad 216.028 979 50 701 18 - Yok - i
Largo de los Tubos (m) 28.84 9.36 0.93 21.38 3.22 (Kg'm?) ' Ao
BWG 15 20 18 18 18 :E.ﬂ[alp'l-ﬂ. 778 367 1 45 . i a7
Didmetro Interno (m) 0.02291 0.01656 0.02291 0.02291 0.02291 (hcalmol) e
Didmetro interno de la Coraza(m) 0.7874 0.7874 0.9393 0.889 0.9398 p-Diizopropil benceno con DM
DMTL (K) 150.68 35.24 140.88 51.11 34.16 T=45165K
Denszidad (Kg/m”)
6045
T=493.135K
Densidad (Kg'm7)
877006

Figura 4. Caja de simulacién realizada por GROMACS.

e La simulacion molecular permite la comprension de fendmenos o sistemas complejos. Siendo asi una forma de realizar y construir
conocimiento, ya que se puede tener una alta confiabilidad de resultados.

e Los resultados obtenidos con los programas en Python 3 del proceso de produccion cumeno fueron altamente similares a los que se obtienen
al simular el proceso en ASPEN Plus, indicando asi la fiabilidad de los cédigos elaborados.

e La simulacion de procesos permite construir conocimiento en el drea de Ingenieria Quimica y asi mismo permite identificar las variables de efe renc i o [
optimizacion.
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