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Este documento describe la generacién de una curva de temperatura vs
composicion x, y para una mezcla real etanol — agua empleando la
ecuacién de Wilson.
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Diagrama T vs X, y para una mezcla real.

La descripciéon detallada de como generar un nuevo proyecto en Aspen Plus, seleccionar componentes, ecuaciones
de estado, se detalla en el archivo Procedimiento de inicio.pdf.

Los diagramas Txy, Pxy, Xy nos permiten distinguir las cinco regiones en las cuales se divide el diagrama y ubicar
puntos especificos:

) Regién del liquido subenfriado.

) Linea delliquido saturado (puntos de rocio).
) Region del equilibrio liquido — vapor.
)
)

o O T O

Linea del vapor saturado (puntos de burbuja).
Region del vapor sobrecalentado.
) Punto azeotrépico.

-+ 0

Estas regiones son importantes en ser visualizadas para entender las distintas formas en las cuales puede ser
alimentado una columna de destilaciéon multietapa binariay como esa informacién se extrapola a una columna de
destilacién multietapa y multicomponente y las regiones en las que estaria limitado el proceso de destilacion
convencional.

Este ejemplo, genera una curva Txy, Pxy, coeficientes de actividad vs xy, ademas del diagramay vs x, parauna mezcla
del etanol y del agua empleando la ecuacion de Wilson. Este ejemplo se toma del libro “Distillation” de Gorak. Al
tener dos componentes que contienen oxigeno en su estructura, generan puentes de hidrégeno, generando asi
diagramas con un punto azeotrépico.
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&] Component Attributes Find ‘ | Elec Wizard ‘ ‘ SFE Assistant ‘ ‘ User Defined | | Reorder | | Review
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Select components

Component ID Type Component name Alias CAS number

m

§ Properties ‘

Las condiciones para obtener las curvas fueron las siguientes:

Valor o Modelo

Ecuacién de Estado

Wilson

Fases por considerar

Liquido-Vapor

Base

Fraccién mol de 1-etanol

Intervalo de composicion 0.0-1.0
Temperatura (°C) 70
Presion (bar) 1.0
Ndmero de puntos 100
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@ Specifications
I g Selected Methods
b [Lg Parameters
|1 Routes
@ MNC Props
| Tabpoly
[ Chemistry
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| Data
[> [ Estimation
4 L@ Analysis
4[58 BINRY-1
[ Input
4[5 BINRY-2
“ Input
1> g Customize

> [ Results
<[ n »
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_'-‘I'_‘ Properties

Analysis type M

> B3 Fol WILSON - Methods Assistant...
EsLa ymers Base method WILSON -
4 | Methods -
|[@] specifications Ao gt e | Madify
Wilson with Ideal gas and Henry's law.
b g Selected Methods ~Petroleum calculation options —
- (]
> g Parameters Free-water method STEAM-TA - Dataset &
[ Routes L ~
@ NC Props Water solubility 3 - Liquid gamma GMWILSON -
' Data set 1 ::3'
' Tabpoly ~ Electrolyte calculation options =
(1 Chemistry b P Liquid molar enthalpy  HLMX85 -
- Chemistry ID -
I g Property Sets Y Liquid molar volume  VLMX01 bl
V| Use ti ts
. g ETa ; H | =€ true componen Heat of mixing
stimation
4 E’aAnal . Poynting correction
ysis
4 |3 BINRY-1 Use liquid reference state enthalpy
“d Input
4 [[% BINRY-2
W Input
b g Customize
> [ Results B
< " »
_'-T_‘ Properties
Properties « _/ﬁlNRY-i (BINARY) - Input ] BINRY-2 (Binary) - T-xy - Plot » | BINRY-2 (BINARY) - y-x - Plot = | BIN
All ltems - [ @ Binary Analysis |Tabu|ate l & Calculation Options lDiagnostics l Results | Comments | Status

@ Equidistant () Logarithmic

Start point 1]
End point 1
@ Number of intervals 100 ,%:
) Increment 0.01

) List of values

Enter Values

~ Components ~ Pseudo-Binary
Component 1 ETHAN-01  ~ ["] Pseudo-binary system
Component 2 WATER h Entrainer
Entrainer fraction
- Compositions - Temperature
Basis Mole fraction - Units C A
Vary ETHAN-01 - () Equidistant @ List of values

70

Run Analysis
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< /BINRY-2 (BINARY) - Input | BINRY-2 (Binary) - T-xy- Plot ~ | BINRY-2 (BINARY) - y-x- Plot » | BINRY

Properties
All ltems - [ @ Binary Analysis | Tabulate I @ Calculation Options ] Diagnostics ] Results ] Comments l @ Status l
&lLUIIIPUIICHLHLUIUULC} ~
(3 Henry Comps Analysis type -
@ UNIFAC Groups ~Components ~ Pseudo-Binary
b B
. g Polymers Component 1 ETHAN-01 ~ [T pseudo-binary system
4 .3 Methods
@ Specifications Component 2 WATER - Entrainer
I g Selected Methads Entrainer fraction
b [Lg Parameters
[ Routes
@ NC Props ~ Compositions ~ Pressure
[ Tabpoly Basis Mole fraction - Units bar -
L Chemistry Vary ETHAN-01 ~ © Equidistant @ List of values
I g Property Sets
@ Equidistant () Logarithmic () List of values Enter Values
[ Data |
[ [ Estimation I Start point 0 1
4 g Analysis End point 1
4 3 BINRY-1 S
. G i 2z
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4 [ BINRY-2 ) Increment 0.01
| v Input
1> [Lg Customize Run Analysis
I> [ Results =
« n »
IT, .
A+ Properties

Las curvas obtenidas fueron las siguientes:

Properties LaP
All ltems -
T RO
(23 Henry Comps
[&] UNIFAC Groups
» [ Polymers
4 [ Methods
[&] specifications
v [ Selected Methods
v [ Parameters.
[ Routes
[&] NC Props
(3 Tabpoly
(23 Chemistry
b [ Property Sets
(3 Data
v [ Estimation
4 g Analysis
4 (g BINRY-1
A nput
4 [ BINRY-2
A input
(g Customize
© [ Results -
" Properties
] Simulation
kJ Safety Analysis

&Y Encrgy Analysis

BINRY-1 (BINARY) - Input

| BINRY-2 (Binary) - T-xy - Plot

“BINRY-2 (BINARY) - y-x - Plot -

100

apar mole fradion, ETHAN-01
& 8

BINRY-2 (BINARY) - Activity Coeff. - Plot

y-x diagram for ETHAN-01/WATER

[ BINRY-2 (BINARY) - K-values - Plot
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Liquid mole fraction, ETHAN-01
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b (3 Results - oz
s o . .
", Properties 0ars
1 Simulation 0350
Ja) satery analysis 0325
9 0300
&Y Encrgy Analysis 000 0.0 o0 018 020 0z 030 035 040 045 050 038 060 085 or0 078 080 085 050 095 100

Liguid/vapar male fraction, ETHAN-01

Los datos de los resultados se pueden desplegar en la pestafa “Results” en las carpetas “Analysis\BINRY-1\Input”
y “Analysis\BINRY-2\Input”.
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Fropetties « . BINRY-1 (Binary) - P-xy - Plot = /BINRY-1 (BINARY) - Input » | BINRY-2 (Binary) - T-xy - Plot _» | BINRY-2 (BINARY) - y-x - Plat_» | BINRY-2 (BINARY) - Activity Coeff. - Plot_» | BINRY-2 (BINARY) - K-values - Piot_» | + s
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G O RCITORTES ™
L3 Henry Comps TEMP MOLEFRAC  TOTAL PRES TOTAL KVL TOTAL KVL Lauipt uquipt uQuIDz uauipz TOTALKVLZ ~ TOTALKVLZ  TOTALBETA VAPOR =
(@] UNIFAC Groups ETHAN-D1 ETHAN-01 WATER GAMMA  GAMMAWATER  GAMMA  GAMMAWATER  ETHAN-D1 WATER MOLEFRAC N
» (g Polymers ETHAN-01 ETHAN-01 ETHAN-D1
4 [ Methods c - ~ bar - - . - . - = = = . .
[&] specifications —
4 G Selected Methods » il [ 031181 12942 1 557588 1 1 0 L
» [ Parameters 70 001 0346388 108511 0.900494 518355 1.00035 1 0.108511
B Routes k() 0.02 0376288 934043 0.829787 485642 100138 1 0.186809
[EINC Props.
32 Tabpoly ] 0.03 0402316 819849 0.777366 455754 1003 1 0245955
(23 Chemistry 0 0.04 0425118 730536 0737277 429122 10052 1 0292214
» L@ Property Sets 70 005 0445214 6568 0705895 405277 10078 1 03294
[ Data '
» BB Estimation £ 70 006 0.463027 599941 0680889 382835 10111 1 0.359965
4 [ Analysis L 007 0478901 550796 0660691 36474 10474 1 0385557
“ h“""" k() 0.08 0493121 509159 04421 346926 101881 1 0.407327
Input
« By OmRY2 7 0.09 0505923 473443 063066 230065 102327 1 0.426099
& nput i 01 0517504 44248 0613466 1164 1.02811 1 044248
» (@ Customize L T 0.1 0528028 415389 0610194 303069 103332 1 0.456928
» [ Results =
- . k() 0.12 0537633 191483 0602509 25083 103887 1 0.469792
o 5
il 0.13 0546438 370265 0596155 279565 1.04475 1 0481345
s Propertes 7 014 0554542 351288 0.590927 26017 105094 1 0.491803
4 Simulation ] 0.15 056203 334226 058666 259555 105744 1 0.501339
= 7 0.16 0568977 318807 0.583224 250641 108424 1 0510092
) satety Analysis
i 0.17 0575444 30481 058051 24236 107133 1 0518176
49 vy anay 70 0.18 0.581486 252049 057843 234652 10787 1 0.525687 =
- 4l . 525 .

Es posible cambiar en la grafica las unidades tanto la temperatura como de la presién y la base fracciéon mol.

Z Component | ETHAN-01 -

Temperature | C -

y-X Merge
Plot - Pressure | bar o

Selected Data

En ejemplo del libro se observa estos datos y diagrama:

s B
logp (MmHg)=A—-—-——
4(°C)+C
CHO 0
H0
............................................................... 050 -
+ 444+ ANTOINE CONSTANTS REGION +++++ CONSISTENCY
1) 81220 1502864 226184 20- 9C METHOD 1 .
12) 807131 17320630 233426 +- 100C METHOD 2 . * 080 A
TEMPERATURE=  70.00 DEGREE C /
LT MERTL |, COLLECT. CZECH.CHEM COMMUN.37, 366(1972) 040 7
CONSTANTS  A12 A21 ALPHA12 Appendix: 620 WILSON T
MARGULES 16346 0.8563 v, = 58,69 cm’mol vi=124
VAN LAAR 1.7966 0.9238 v, = 18.07 cm*mol w=262 |
MILSON 471.0433 883 7530 ry=2.1055 g, =1.972 | 000 Tt
[y 4212001  1DL8STe 0207 r,= 09200 g, = 1.400 000 020 040 060 080 1.00
UNIQUAC -30.1929 337.028 D —
EXPERIMENTAL DATA RGULES VAN LAAR WILSON NRTL UNIQUAC

P MMHG X1 ha) P DIFF Y1 DIFF P DIFF Y1 DIFF P DIFF Y1 DIFF P DIFF Y1
362.50 0.0620 03740 DN ~0.0097 -125 -0.0149 4271 00084 326 -0.0098
399.00 0.0950 04390 9 -0.0118 421  -00083 4,  -oom7 444  -0.0117
424.00 0.1310 04820 663 -0.0043 331 00136 358 -00125
450.90 0.1940 05240 752 00057 151 -00174 242 -0.015%6
468.00 02520 05520 780 -0.0063 217 0160 320 -0.0143
4855 0.3340 0.5830 667 -0.0096 314 00142 384 00131
497 .60 04010 06110 590 -0.0081 412 -0.0088 464 0083
52690 05930 06910 417 -00112 524 00083 521 L0072
53430 0.6800 0.7390 217 -0.0084 377 -0.0043 361 -0.0051
54270 0.7930 0.8160 097 -0.0015 291 -0.0003 265 ~-0.0007
543.10 0.8100 0.8260 039 -0.0035 234 -0.0028 207 -0.0031
544 50 0 098410 044 0.0006 074 -0.0009 055 ~0.0007
54450 09470 0.9450 -034 0.0007 079 -0.0008 060 -0.0008

MEAN DEVIATION : 373 00064 301 0.0081 309 0.0079

MAX. DEVIATION : 7.80 00149 524 0.0174 521 0.0156

Los datos se pueden seleccionary copiar a una hoja en Excel. Al comparar la curva y vs x vemos la reproducibilidad
entre lo reportado en la literatura y lo obtenido en ASPEN Plus:
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