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TERMODINAMICA

Este documento describe la generacién de una curva ternaria no ideal
de una mezcla de compuestos oxigenados.
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Curva ternaria mezcla no ideal de compuestos oxigenados.

La descripcion 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 ternarios brindan informacién del estado de la composicion y temperatura de una mezcla de tres
componentes.

Este ejemplo, genera una curva ternaria para una mezcla de acetato de metilo, metanol y agua. El ejercicio fue
tomado del libro “Distillation design and control using Aspen simulation” de Luyben. En este libro se detalla laforma
de como generar estas curvas para una mezcla no ideal. La imagen que se muestra es el diagrama resultante
obtenido de una antigua version de Aspen Plus. A pesar de ello, los procedimientos de construcciéon de diagramas
en ASPEN es casi la misma.
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Para nuestro ejercicio los componentes considerados fueron acetato de metilo, metanoly agua.

Binary Interaction - NRTL-1 (T-DEPENDENT) Distillation Synthesis € p s - Specifications « | +

@ Selection |Petm|eum lNonmnventional l@Enterprise Database lComments I

Select components

Component ID Type Component name Alias CAS number
METHY-01 Conventional METHYL-ACETATE C3H602-3 79-20-9
METHA-01 Conventional METHANOL CH40 67-56-1
WATER Conventional WATER H20 7732-18-5

Find || ElecWizard | | SFEAssistant | | UserDefined | | Reorder || Review
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Las condiciones para obtener las curvas fueron las siguientes:

Valor o Modslo
Ecuacion de Estado NRTL
Fases por considerar Liquido-Liquido-Vapor
Presién (Pa) 101,325
Azedtropos
Calcula Curva residual
Limites para la destilacién

La ecuacién empleada es la de NRTL para este tipo de componentes.

Binary Interaction - NRTL-1 (T-DEPENDENT) Distillation Synthesis ‘Methods - §

@ Global | Flowsheet Sections ]Referenced ]Comments

- Property methods & options Method name
Method filter COMMON " | NRTL ~ | Method
Base method NRTL -
=] madifs

Henry components
MRTL (Renon) with Ideal gas and Henry's law.

~ Petroleum calculation options —— T

Para NRTL se despliegan una serie de parametros que se deben verificar antes de proseguir:

|, /ﬁinary Interaction - NRTL-1 (T-DEPENDENT) \ Distillation Synthesis Methods - Specifications a8

I anput |@Databank§ l(omments I

Parameter | NRTL Dataset 1 [ Swap J [ Enter Dechema Format I ["] Estimate using UNIFAC View Regression Information I [ Search ‘ [ BIP Completeness

Temperature-dependent binary parameters
Componenti W Componentj W Source ™ Temp. Units ¥ Al T Al N B W B T Cll W DI W El W Bl W FIl. W [}
METHY-01 METHA-01 APV121 VLE-IG [ aQ 0 234.866 130.505 03 [ aQ aQ 0 0
METHY-01 WATER APV121 VLE-IG C -2.9297 3.5222 1245.62 -307.203 035 [ Q [} 0 [
METHA-01 WATER APV121 VLE-IG C -0.693 27322 172.987 -617.269 03 o Q 0 0 0

Una vez completados todos los datos de inicio, nos dirigimos al menu de “Analysis” y seleccionamos el botén de

“Ternary Diag” o “Ternary Maps”.

| Input E Pure l£Squb|'I|'ty ‘{A Ternary Diag
@) History l; Binary D_PT Envelope é?!i. Residue Curves
{7] Report 5], Mixture

Summary Analysis
ERDIAGRAM) - Input ~ | + Ternary Maps ;

Generate a ternary map for a
ternary mixture and check for
azeotropes.

Este botdn nos generara una ventana emergente con distintos botones. Seleccionaremos aquel que dice “Use

Distillation Synthesis ternary maps”.
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Distillation Synthesis

Aspen Distillation Synthesis provides powerful tools for analyzing
a and designing azeotropic distillation processes.

Learn more about Aspen Distillation Synthesis

Find Azeotropes
v
3 Use Distillation Synthesis ternary maps
i RS
| Continue to Aspen 'P\l‘us Ternary Diag

[N} Do not show me this recommendation again

Esto desplegara una pestafna denominada “Distillation Synthesis”, en la cual seleccionamos la carpeta “Distillation
Syntesis Analysis\Input”. Lo primero que se observa son los componentes los cuales se les ordenara conforme a la
numeracion que uno decida. En ella se define que ecuacién o ecuaciones se emplean en cada regién VLE (vapor -
liquid — equilibrium), LLE (liquid - liquid — equilibrium). Ademas de las fases a calcular. También muestra casillas de
llenado, las cuales indican que es lo que se puede calcular, la curva residual, los puntos de azeotropoy el limite de
destilacion.

Binary Interaction - NRTL-1 (T-DEPENDENT)  /Distillation Synthesis » | Methods - Specifications » | + -
Explorer | Plot Input | Components Property Model
4 £ Distillation Synthesis Analysis Camponent 1 | ETLN01 hd VLE Model: | NRTL -
Input Component 2 [METHA-01 - LLE Model: [ NRTL -
4 QA Outout
@ Pure Components Component 3 | WATER - Phases: vap-lQUQ  ~
&) Azeotropes
Singular Points
(9] Report Pressure Basis
(5 Ternary Plot © Mass Fraction  Temp Units

101325 | N/SQM —

© Mole Fraction |C v

Calculate

Residue curve Vapor-Liquid-Liquid Envelope

Distillationcurve Liquid-Liquid Envelope
Azeotropes 35| |C

Distillation Boundary [T 1sovolatility Curve

Si seleccionamos la carpeta “Distillation Syntesis Analysis\Output” se desplegara otra informacién en la pantalla
con datos de temperatura de ebullicidon de los componentes puros, analisis de los puntos extremos del diagrama, y
esta si contiene azedtropos, los cuales lo calcula en cada mezcla binaria.

Binary Interaction - NRTL-1 (T-DEPENDENT) Distillation Synthesis =~ Methods - Specifications ~  + Binary Interaction - NRTL-1 (T-DEPENDENT} Distillation Synthesis - = Methods - Specifications ~ +
Explorer | Piot Input B Explorer | Piot Input B O e
4 2y Distillation Synihesis Analysis Conponsit Temp () Qassification + Cyistillation Synthesis Analysis Temp (C) Classification Type No. Comp. METHV-01  METHA-D1  WATER
(4 Input Input
4 GAOutpt 1 METHY-01 57054 Stable node 4 GAOutput 1 53618 Unstablenode  Homogeneous z 0668 0332 0.000
e 0 2 METHA-D1 64535 Saddle Pure Companents 2 56982 Saddle Homogeneous 2 0959 0000 0.041
pes b
Singular Points 3 WATER 100018 Stable node @ Singular Points
8] Report @] Report
@0 Ternary Plot (25 Ternary Plot
Binary Interaction - NRTL-1 ( Methods - i +
Explorer | Piot Input B e
4 Cy Distillation Synthesis Analysis Temp (€) Classification  Type Ho. Comp, METHY-01  METHA-01  WATER
4 A Output 1 57054 Stablenode  Homogeneous 1 1.000 0000 0,000
& Pure Components 2 64535 Saddle Homogeneous 1 0.000 1.000 0,000
Azeotro
e 3 100018 Stablenods  Hamogansous 1 0000 0000 1000
3] Report 4 53618 Unsieblenode  Homogeneous 2 0668 0332 0.000
(4 Temary Fiot 5 56982 Saddle Homogeneous 2 0959 0000 0041

Se genera también un reporte por la presencia de azeodtropos:
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Physical Property Model: NRTL Valid Phase: VAP-LIQ-LIQ

Mixture Investigated For Azeotropes At A Pressure Of 101325 N/SQM

Comp ID Component Name Classification Temperature
METHY-01 METHYL-ACETATE Stable node 57.05C
METHA-01 METHANOL Saddle 64.53C
WATER WATER Stable node 100.02 C

2 Azeotropes found

Number Of Components: 2 Temperature 53.62 C

Homogeneous Classification: Unstable node

MOLE BASIS MASS BASIS

METHY-01
0.6682 0.8232

METHA-01

0.3318 0.1768

Number Of Components: 2 Temperature 56.98 C
Homogeneous Classification: Saddle
MOLE BASIS MASS BASIS
METHY-01
0.9595 0.9898
WATER
0.0405 0.0102

AZEOTROPE SEARCH REPORT

© Aspen Technology, Inc.

file:///C:/Users/ALBERTOROSASABURTO/Documents/AspenTech/Aspen Plus V12.1/ternary ni.html
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Una vez llenados estos campos, podemos seleccionar la carpeta “Ternary Plot” o la pestana “Plot Input”. Se
observara la siguiente pantalla:

Binary Interaction - NRTL-1 (T-DEPENDENT) istillation Synthesis < | Methods - Specifications | + -
Explorer | Plot Input Mole Basis s
Pressure METHA-01(64.53 C) METHY-O01 - 4
101325 [N/sQM v METHA-01 -~ 4 1
0.95 WATER - 74
L)

- 0.90 71
Immiscibility +
VLL Envelope 0.85 3

o
LL Envelope 0.80 e
35 [c 0.75 -
0.70
-
View 0.65 -
Azeotropes A
0.60 PN
Distillation Boundary 0.55 p
Res. / Dis. Curves ! Ak
0.50
Isovolatility Curves
[¥] Tie Lines 0.45
Vapor Curve 0.40 2
B.P. Temperature 0.35 53.62 €
Markers 0.30
0.25
Plait Temperature 020
© - 0.15
0.10
0.05
WATER 56.98 C METHY-01
(100.02C) 010 020 030 040 050 060 070 0.8 0.90 (57.05¢C)
Idle

Anadimos una cuadricula con el siguiente botén:

Togagle Grid

Para agregar lineas al diagrama podemos hacerlo con estos dos botones. Si se selecciona “Add Curve By Value”
aparecera una curva emergente para llenar con los datos de composicidon de una mezcla ternaria dada.

~

9 Add Item By Value X

-User Points
Basis:  Mole Fraction -

METHY-01 [0.4
. ‘J':/ Q"/'i METHA-01 0.2
. WATER
ad

Y

|Add Curve By Value [ ok ][ cancel |

Add Curve

En ambos casos obtendremos lineas como la que describe la composicién descrita en la ventana anterior:
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Binary Interaction - NRTL-1 (T-DEPENDENT) Distillation Synthesis < | Methods - Specifications = N

Explorer | Plot Input Mole Basis o
Pressure METHA-01(64.53 C) METHY-01 ome ”
METHA-O1 -
0.90 ¥i
Immiscibility s
VLL Envelope 0.85 A
ol
LL Envelope 0.80 N
35] [c 0.75 -
0.70
View 065 &
Azeotropes 0.60 A
Distillation Boundary 0.5 Zh
Res. / Dis. Curves : PN
0.50
Isovolatility Curves
Tie Lines 045
Vapor Curve 0.40 :
B.P. Temperature 0.35 £3.62C y
Markers 0.30
0.25
Plait Temperature 020
015
0.10
0.05
WATER 56.98 C METHY-01
(100.02 C) 010 020 030 040 050 060 070 080 090 (57.05¢C)
Idle
100% © U @®

Continuando asi se pueden obtener el diagrama que se ve a continuacion:

METHA-01(64.53 C) Temery Mep (Moe Besis)

0.95
0.90
0.85
0.80
0.75
0.70
0.65
0.60
0.55
0.50
0.45
0.40 |
0.35
0.30
0.25}
0.20
0.15
0.10

0.05
WATER . . . ... . 5698C METHY-01
(100.02 C) 0.10 020 030 040 050 060 070 0.80 0.90 (57.05C)
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