NOVA

INVESTIGACION E INNOVACION EN INGENIERIA

ACCESO a ABIERTO

Para citaciones: Martinez Diaz, J., Martinez
Castro, V., & Castilla Caballero, D. (2022). Uso
de simulador "COCO" para el disefio de
plantas quimicas. Caso de estudio: Planta de
produccién de Ciclohexano. /ng-NOVA, 1(1),
66-84.

Recibido: 21 de julio 2021
Revisado: 18 de octubre 2021
Aprobado: 20 de octubre 2021

Autor de correspondencia:
Deyler Rafael Castilla-Caballero

Editor: Miguel Angel Mueses. Universidad de
Cartagena-Colombia.

Copyright: © 2022. Martinez Diaz, J., Martinez
Castro, V., & Castilla Caballero, D. Este es un
articulo de acceso abierto, distribuido bajo los
términos de la licencia

la cual permite el uso sin restricciones,
distribucién y reproduccién en cualquier medio,
siempre y cuando que el original, el autor y la
fuente sean acreditados.

R

N qgrsl
= %

Edei toriwa_l

Universitaria
L4

&
Cartad®

Uso de simulador “"COCQO" para el disefo de
plantas quimicas. Caso de estudio: Planta de
produccion de Ciclohexano

Jolaine Martinez-Diaz', Valentina Martinez-Castro’ & Deyler Rafael Castilla-Caballero’
" Universidad Tecnoldgica de Bolivar - Colombia

RESUMEN

Se evalué el uso del simulador de procesos COCO en la produccion de ciclohexano
a partir de la hidrogenacion catalitica del benceno determinando las ventajas y
desventajas del uso de software libre frente a un simulador comercial. Con el uso de
esta herramienta se disefiaron los equipos, el esquema general del proceso
industrial, y se compararon los resultados de pureza con los resultados obtenidos
por medio del software comercial ASPEN HYSYS. Se realizo el disefio partiendo de
flujos de alimentacidn, temperaturas, presiones de operacién y diagrama de flujo
reportados en la literatura. Los resultados indicaron que el simulador COCO es
adecuado y ventajoso para hacer simulaciones de este tipo de procesos a nivel
académico al arrojar errores menores al 1% y una capacidad anual de la planta mayor
a la prevista.

Palabras clave: Simulacion de procesos; software libre; caso de estudio.

Use of "COCQO" simulator for plant design. Case study:
cyclohexane production plant

ABSTRACT

The use of the COCO process simulator in the production of cyclohexane from the
catalytic hydrogenation of benzene was evaluated, determining the advantages and
disadvantages of the use of free software compared to a commercial simulator. With
the use of this tool, the equipment was designed, the general scheme of the
industrial process, and the purity results were compared with the results obtained by
means of the commercial software ASPEN HYSYS. The design was carried out based
on feed flows, temperatures, operating pressures and flow diagram reported in the
literature. The results indicated that the COCO simulator is suitable and
advantageous for simulating this type of process at the academic level, as it shows
errors of less than 1% and an annual capacity of the plant greater than expected.

Keywords: Process simulation; free software; case study.
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1. Introducciéon

El desarrollo de la industria quimica resulta ser una actividad sumamente
importante para el ser humano pues mediante esta se satisfacen las
necesidades de las personas a través de la transformacion de materias primas
en productos de uso generalizado. Debido a su gran importancia en la
calidad de vida de las personas, constantemente las operaciones dentro de
la industria quimica estdn sometidas a cambios y mejoras. Estas operaciones
siguen un orden légico para garantizar que se cumplan las leyes de la
termodinamica y las leyes de transferencia de calor y de masa y una vez
unificadas, estos procesos estan sujetos a cambios que los ingenieros deben
ser capaces de analizar y resolver. La simulacion de procesos es una de las
herramientas Utiles para analizar estos cambios.

La simulacion de un proceso quimico es una técnica numérica que utiliza
modelos matematicos para comprender y representar las transformaciones
quimicas, fisicas de materiales y compuestos en las diferentes operaciones
unitarias que presenta un proceso. Tiene como objetivo describir y predecir
el comportamiento de un sistema que puede incluir numerosas variables de
operacién. Los modelos usados en la simulacién generalmente se alteran
como una estrategia para observar los efectos de cambios internos y
externos en el sistema permitiendo anticipar resultados que no estaban
supuestos en un sistema real.

Actualmente existen numerosos programas para la simulacién de procesos,
ya sean comerciales o privados como Aspen Plus, Hysys, Pro I, ChemCAD o
de cédigo abierto como COCOy ChemSep. COCO Simulator (CAPE OPEN to
CAPE OPEN) es uno de los simuladores de uso libre y gratuito. Este funciona
en estado estacionario, es grafico y modular y permite a través de su entorno
de modelacion afadir nuevas operaciones unitarias o paquetes
termodinamicos [1]. Es una gran herramienta para el disefio de procesos de
la industria quimica, que crea una alternativa a softwares de tipo comercial.
El simulador COCO incluye el simulador ChemSep para los procesos de
separacion, ademas, cuenta con varios componentes que ayudan al
desarrollo del simulador, entre estas estan COFE que es la interfaz grafica
para los diagramas de flujo, 7£A, que se basa en el codigo de la biblioteca
termodinamica de ChemSep, COUSCOUS, que ofrece un paquete simple de
unidad de procesos, CORN para el paquete de reacciones, COFE.xIt para
trabajar con plantillas de Excel, entre otros.

COCO se muestra como un simulador con buen desempefio. Segun Sanchis
y colaboradores [2], quienes emplean el simulador en el disefio de un
proceso de regeneracion de aguas de lavado de recubrimientos metalicos, el
simulador COCO se presenta como una buena alternativa frente al simulador
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comercial Chemcad por su flexibilidad, versatilidad, gran interoperabilidad y
libre accesibilidad, por lo que permite implementar practicas de simulacion
para la formacién académica. Sanchis reitera que a pesar que el simulador
tiene funcionalidades limitadas, permite adaptarse a las necesidades por la
alta operabilidad que tiene con otros softwares de ingenieria [2]. En el trabajo
se abordaron a cabalidad procesos de alta complejidad como es el
comportamiento de una cascada de tanques de lavado; esto se realizd
debido a la conexién permitida del simulador COCO con MATLAB.
Igualmente Gonzalo y colaboradores [3] refieren a COCO como una buena
herramienta para “representar de forma mas didactica los flujos de entrada,
salida del proceso y también seleccionar los equipos que mas se utilizan en
cada operacion”.

Por otro lado, COCO se presenta como una alternativa para simular procesos
biologicos. En la ref. [4], se logré determinar a partir del simulador las
variables mas influyentes para la produccion de hongo orellana a partir de
residuos agroindustriales. Ademas, Tangsathitkulchai y colaboradores [5]
hacen uso del simulador COCO para estudiar el comportamiento de pirdlisis
lenta por lotes de biomasa; los autores indicaron que el programa gener6
para cada biomasa el mejor conjunto de parametros cinéticos y numeros
estequiométricos para la reaccion que se lleva a cabo, adicionalmente la
simulacion con COCO pudo predecir los rendimientos de los productos de
pirdlisis con una precision razonable. Estos autores sefialan que COCO ofrece
resultados mas precisos para un conjunto particular de condiciones de
pirdlisis, sin embargo, los resultados arrojados para las condiciones usados
en la simulacién presentaron una precisién razonable con valores de 6.02,
545 y 7.03% para los productos soélidos, liquidos y gaseosos,
respectivamente.

Cortez y colaboradores [1] evaluaron mediante la norma ISO/IEC 25010:2011
la funcionalidad del simulador COCO como herramienta didactica para
ingenieria quimica, al ejemplificar con dos procesos de produccion de acido
sulfurico y produccién de cafia de azucar. Determinaron menor puntuacion
para factores como: adecuacion funcional, fiabilidad y portabilidad debido al
cierres inesperados en el programa, falta de herramientas y equipos usados
generalmente en la industria quimica; por otro lado, los factores que tuvieron
mayor puntuacion fueron: la eficiencia de desempefio, compatibilidad,
usabilidad y mantenibilidad que se explica por el poco tiempo de respuesta
del simulador, compatibilidad con diferentes programas, facilidad de eso y
uso de bajos recursos.

El conjunto de componentes que comprende el simulador COCO se puede
usar para simular numerosos procesos industriales, como el proceso de
obtencidn de Ciclohexano. El Ciclohexano de formula C¢H12 es un compuesto
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nafténico, cristalino de alta pureza, usado como precursor para la produccion
de acido adipico y caprolactama, compuestos para la produccién del Nylon
6 y Nylon 6,6 respectivamente, unas de las fibras que tienen gran presencia
y auge en la industria quimica (Tabla 1) [6], [7].

Tabla 1. Distribucion de la produccion de Ciclohexano a nivel mundial
Produccién de Ciclohexano a nivel mundial

54% Acido adipico
39% Caprolactama
7% Disolventes, Insecticidas y Plastificantes

El ciclohexano tiene su consumo principal en fibras, resinas y peliculas de
Nylon, por esto esta vinculado a la industria automotriz, de materiales y textil.
Particularmente en Colombia el sector textil tiene gran demanda de
ciclohexano debido a su amplia variedad de prendas como los Jeans. Segun
PROCOLOMBIA, Estados Unidos es el mayor importador de Jeans
colombianos, por lo que uno de los materiales mas usados en las
exportaciones colombianas es el Nylon [8]. Debido al gran uso y demanda
del nylony a la insuficiencia actual de empresas productoras de ciclohexano,
que es uno de los principales compuestos para la produccion de esta fibra
sintética tan demandada, las empresas productoras de nylon deben recurrir
a laimportacion del ciclohexano para satisfacer la demanda. [9]. Una manera
de suplir esto, podria ser mediante la construccion de una planta de
produccién de Ciclohexano, que no solo contribuiria a una mejora en la
economia local, sino que también impulsaria a una mayor exportacion del
producto.

La industria del ciclohexano parece prometedora, por lo que realizar este tipo
de disefios de planta enfocados a este mercado resulta conveniente. Con la
ayuda del simulador COCO se logro realizar el disefio del proceso de
produccién de ciclohexano, lo que permitié asimismo evaluar este software
de cddigo abierto. El disefio de la planta esta enfocado a una capacidad de
150,000 ton/afio con una pureza del 99.9%, dias de servicios de 365 dias al
afo y 24 horas de trabajo. Se utilizd como referencia el trabajo realizado por
Gutiérrez y Antonio [10], donde se realizd el disefio de una planta de
ciclohexano con el simulador ASPEN HYSYS para una capacidad nominal de
150,000 toneladas al afio con una pureza del 99.9% del ciclohexano.

2. Materiales y Métodos

2.1 Revision sobre los métodos de obtencion de ciclohexano
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Se realizé un analisis de la literatura en cuanto a los métodos de obtencion
de ciclohexano. Este se obtiene a nivel industrial mediante dos procesos
principales: separacién de nafta pesada e hidrogenacion del benceno. El
metodo seleccionado para el desarrollo del disefio es la hidrogenacién del
benceno en fase vapor con presencia de catalizador. Es una reaccion
altamente exotérmica y entre los catalizadores que se pueden usar se
encuentra el niquel, cobalto, paladio, entre otros [1], [6]. Con este método se
tienen mayores conversiones que por la separaciéon de nafta (mayores al
99.9%), ademas este Ultimo, segun Garcia y Tabe-Mohammadi es una opcién
compleja y antiecondmica por la presencia de varios hidrocarburos en
ebullicién en el mismo intervalo de puntos de ebullicion y ademas
recuperaciones de solo el 85% [12].

La hidrogenacién del benceno tiene la siguiente reaccion (Ecuacién 1):

CeHg + 3H, © CgHqy (1)

En esta reaccion se usa un catalizador en base niquel por la dificil
estabilizacion del anillo aromatico por resonancia, y con tal de evitar el
envenenamiento que suelen sufrir los catalizadores metalicos ya sea por
trazas de azufre o por mondxido de carbono se emplea la hidrogenacion del
benceno en presencia de nitrégeno con una fuente de hidrogeno de alta
pureza, tipicamente 97.5% moles de hidrégeno sobre 2% moles de metano
y 0.5% moles de nitrégeno. [10], [13].

2.2 Disefio del proceso

Una vez establecido los componentes del proceso, se cred el diagrama de
flujo (ver Figura 1Error! Reference source not found.Error! Reference source
not found.Error! Reference source not found.Error! Reference source not
found.Error! Reference source not found.Error! Reference source not
found.Error! Reference source not found.Error! Reference source not
found.Error! Reference source not found.Error! Reference source not
found.Error! Reference source not found.Error! Reference source not
found.Error! Reference source not found.Error! Reference source not found.).
La corriente de H, y la corriente de benceno son bombeadas hasta un
mezclador, la mezcla es precalentada en un intercambiador de calor para su
posterior ingreso a un reactor PBR. La corriente de vapor que sale de este
reactor estara a una temperatura muy elevada dado que la reaccion es
exotérmica, sin embargo, con un control de proceso se establece una
regulacion de temperatura con tal que no se produzcan reacciones
secundarias de isomerizacién. Se hace uso de otro intercambiador de calor
donde el producto es refrigerado y llevado a un segundo reactor para ofrecer
una mayor conversion. Se hace uso de dos reactores para aumentar la
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conversion de la reaccion, pues se debe establecer un limite de temperatura
para evitar la aparicion de productos secundarios, lo que ofrece una
conversion de 87% en el primer reactor PBR y esta es aumentada al 99% con
un acople de otro reactor PBR.

Seguidamente el producto es llevado a un separador flash para separar la
corriente liquida de la corriente gaseosa que no reacciond. La corriente
gaseosa resultante del flash es guiada una unidad de division con tal de
separary recircular el hidrogeno del resto de gases, mientras que la corriente
liquida es llevada a una columna de destilacién. Finalmente, en la cima de la
columna de destilacién salen los gases y en los fondos de la columna se
obtiene el producto deseado que es llevado a un tanque de almacenamiento
para destinarlo a sus diferentes usos.

En el disefio del proceso se tuvieron en cuenta integraciones energéticas al
establecer los puntos donde se producia consumo de energia y donde se
aportaba o desprendia calor, asi como los puntos donde hubo consumo de
compuestos que podian reutilizarse con el fin de generar alternativas de
disefio para la optimizacién del proceso al minimizar la energia y los recursos
empleados en los distintos equipos. Se realizd un estudio paramétrico para
determinar la temperatura 6ptima de operacion del flash, teniendo como
objetivo los flujos de salida de la unidad y sus composiciones. Asimismo, se
realizé un estudio paramétrico para determinar el porcentaje de reciclo de la
corriente que sale de la unidad flash hacia el proceso teniendo como
respuesta el flujo que reingresa al proceso y la conversion del primer reactor.

Con la herramienta COCO-ChemSep se optimizd la columna de destilacion
relacionado al costo y gasto de energia dado que estos equipos son unidades
que conllevan mas gasto de energia anual. Finalmente, a través de la opcion
COFExIt presente en COCO, se realizd el disefio del tanque de
almacenamiento para el producto final utilizando datos de la secuencia del
diagrama de flujo. Esta opcién permitié el disefio automatico del tanque ya
que, al realizar cambios en la simulacidén de otros equipos o corrientes, se
realizaban cambios automaticos en el tanque.
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Figura 1. Diagrama del proceso realizado en el simulador COCO
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2.3 Modelado del Proceso en el Simulador COCO

Para la simulacién del proceso de obtencion del Ciclohexano se diseid un
esquema general donde se incluyeron todos los equipos necesarios. El
simulador COCO permitio realizar el disefio del reactor PBR, de la columna
de destilacion junto con su optimizacion, definicion de pardmetros de
operacion del proceso e integraciones energéticas.

En primera instancia, para modelar en el simulador se identifican las
sustancias involucradas en el proceso, las cuales deben cargarse al simulador
en Property Packages. Para esto, se selecciona la opcién " Settings”, de la cual
se despliega la ventana " Flowsheet Configuration” en la que se selecciona la
opcion “Property Packages' y se da clic en "Add" para seleccionar el paquete
de propiedades que se desee, en este caso se utilizd el paquete de
propiedades ChemSep como se muestra en la Figura 2. Luego de esto, se
despliega una ventana emergente para la configuracion del paquete (Figura
3); en esta seccion se introduce el método termodinamico y las sustancias o
reactivos quimicos involucrados en el proceso de obtencion del Ciclohexano
(Tabla 2).

ﬂ File [Edit Insert Flowsheet Flot View Add-ins Window Help
RN~ B i r P detaut - oa itk £k ALEBM S5 &
1§ Flovsheetz
0] e 1§
3 _—:_-_—_-_—_-_—:_—:_—_—_—:!_3_—:_—‘1-.
Stre: ypez Flowzheet O plion: Appaarance Stream Dizplay Order Uit Digplay Order
Fiopesty Package: Resction Packages Compounds Properies Phasse Info
Themo-systems and properly packages: E -
Ry Select Package or P.., [m] E
Showe CAPE-OFEN 1.1 v

Ty ChemSep Propeity Packege M anager
-ty OBTS Propeny-Peetage-ramage [LAPE-OPEN
1§y TEA [CAPE-OPEN 1.1)

+ water

Descriph < »

About Cancel

<

Figura 2. Paquete de propiedades en el simulador COCO

La eleccion del modelo termodindmico es importante para validar el disefio
de los equipos debido a que ayuda al célculo de propiedades, equilibrios de
fases que son fundamentales para la resoluciéon de balances de materia y
energia en los equipos para el dimensionamiento de los mismos. COCO
cuenta con los paquetes termodinamicos principales, entre los que se
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encuentran Soave Redlich Kwong (SRK), Wilson, UNIQUAC Peng Robinson,
Non-Random Two-Liquids (NRLT), Chemical Theoryy UNIFAC.

Se seleccion¢ la Ecuaciéon de Estado (EOS) Peng-Robinson ideal para trabajar
con mezclas de hidrocarburos, comportamiento no ideal, amplios rangos de
presion y temperatura, ademas, proporciona buenos resultados para
equilibrio de fase, densidad de liquidos, usa pocos parametros como
temperatura critica (Tc), presién critica (Pc) y factor acéntrico (w) y tiene en
cuenta parametros de interaccion binaria con correlaciones de datos de
equilibrio.

File Edit Analysis Databanks Tools Help
Ll [0 | || x [t 1 || || B 55| © | ||
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Heat Capacity IG | T comrelation
Enthalpy Peng-Fobinzon 76 Heat Capacity L tole fraction & *
Select Thermodynamic Model parameters [when required]
Peng-Robinzon 7E l
[~ BIP estimation
Rieset -] -ij A
Hydrogen - Mittogen
= Load Hydrogen - Methane 0.0263000
Hydrogen - W ater (0.000000
Save Huydrogen - Benzene 0.000000
Hydrogen - Cyclohexane | 0.000000
Auto-Load |Mitrogen - Methane | 0.0283000
Mitroger - Wwiater (0.000000
Carrelation |Mitrogen - Benzene  |0.164100
Mitrogen - Cyclohexane [ 0.000000
Methane - ‘water *
Methane - Benzene 0.0307000
Methane - Cyclohexane | 0.0383000
\water - Benzens 0000000 | v
£ >

Figura 3. Vista de la configuracion del paquete de propiedades ChemSep.

Tabla 2. Sustancias quimicas en el proceso de obtencion del ciclohexano.

Sustancia Descripcion
Benceno En la alimentacion se considera benceno puro en
estado liquido a condiciones normales de 20°Cy 110
kPa.
Hidrégeno Se emplea hidrogeno en una mezcla de gases con

trazas de metano y nitrégeno

Condiciones de alimentacion: 3600 kPay 25°C.

Metano Impureza contenida en el hidrogeno con una fraccion
molar 2%.
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Nitrébgeno Impureza contenida en el hidrégeno con una fraccién
molar 0.5%.
Ciclohexano Producto deseado.

Se debe establecer un paquete de reaccion para llevar a cabo la simulacion
de la reaccién de hidrogenacién de benceno, para esto se selecciona la
opcidn Reaction Packages desde Settings >> Flow Configuration >> Add
(Figura 4). En este caso se agregd un paquete con la opcion “CORN'
"Reaction Package Manager' como se muestra en la Figura 5.

©
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Figura 4. Paquete de reaccién en el simulador COCO.
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Figura 5. Seleccién de la opcion CORN
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Luego, desde la ventana de Reactions Packages, se hace clic en la opcidén
"Edit’, de donde se despliega una ventana para precisar los componentes
que participan en la reaccion y la estequiometria de la reaccion. Se deben
especificar, de ser requeridos, constantes de Arrhenius, ley de velocidad, fase,
calor de reaccion y coeficientes estequiométricos (negativos para reactivos y
positivos para productos) (Figura 6).
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Figura 6. Configuracion de la reaccidn con sus componentes.

Para continuar con el disefio del proceso en el simulador, se seleccionaron el
resto de los equipos pertinentes desde la opcién “/nsert Unit Operation”
ubicada en la barra de herramientas del simulador (Figura 7Error! Reference
source not found.): reactores, mezclador, columna de destilacion, divisor,
separador flash, intercambiador de calor, valvulas, bomba y compresor. Una
vez especificado los diferentes equipos con los parametros exigidos por el
simulador COCO, se unificaron los equipos con el orden l6gico del proceso
para dar inicio a la simulacién.
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£ Select Unit Operation: O >

m
B33 Expanders & Turhines
-] Generic
D Heaters, Coolers & Heat exchangers
B2 Information
|:| Mixers & Splitters
-7 Pipes & Yalves
|:| Purnps & Compressars
(2] Reactors
-2 Separators
-2 Testing
Figura 7. Lista de equipos en el simulador COCO

A partir de los multiples equipos disponibles en el simulador se seleccioné
FixedConversionReactor (Figura 8) para la unidad de reaccidn, la cual
requiere especificar la conversidén que se debe alcanzar y la temperatura de

operacion.
£ Select Unit Operation: O >
FE-Z7] Custam
(-2 Expanders & Turbines
-2 Generic
-2 Heaters, Coolers & Heat exchangers
-2 Information
(-2 Miers & Splitters
-] Pipes & Valves
-2 Pumps & Comprezsors
-3 Reactors
43k C5TR
45 EquilbriumPleactor
e~ FixedConversionFleactor
45k GibbsPeactor
w5k PFR
[H-[C7] Separators
[~ Testing

About Cancel

Figura 8. Reactores disponibles en el simulador COCO

3. Resultados y Discusién

3.1 Unidad de reaccién

En la Tabla 3 se muestran las condiciones de los dos reactores de conversion
fija empleados para la conversion del benceno e hidrogeno a ciclohexano. Si
bien se pudo hacer uso del reactor de lecho empacado en el que se estime
la masa del catalizador, se hizo la seleccién de este tipo de reactor para
establecer una comparacién con el trabajo de Gutiérrez y Antonio en el que



NOVA

INVESTIGACION E INNOVACION EN INGENIERIA

Uso de simulador “COCO” para el diseiio de plantas quinsicas. Caso de estudio: Planta de produccion de

Ciclobexcano

realizan la simulacion del mismo proceso con el simulador comercial ASPEN
HYSYS.

Tabla 3. Condiciones de los reactores

Reactor 1 Reactor 2
Temperatura de entrada 125°C 137°C
Temperatura de salida 227°C 160°C
Presion 33010 kPa 3183 kPa
Conversion 87% 99%

3.2 Integracion Energética

Dado que la reaccion es altamente exotérmica, se pudo realizar una
integracion energética que permitio aprovechar el calor desprendido durante
la reaccion. Como se evidencia en la Figura 1, se uso el calor desprendido por
los reactores PBR-01 y PBR-02 para calentar la corriente de alimentacién del
proceso C05, a una temperatura de 125°C. Para facilitar el proceso de
calentamiento, se dividié la etapa de calentamiento en dos pasos. Con el
calor desprendido del PBR-01 se logré que la corriente CO4 alcanzara una
temperatura de 85°C para posteriormente llevarla a 125°C con el calor
desprendido en el PBR-02.

3.3 Tanque de almacenamiento del ciclohexano

Se diseii6 el tanque de almacenamiento vinculando Excel con el simulador
COCO. En la Tabla 4Tabla 4 se muestran las condiciones de operacion de esta
unidad. Como datos de entrada se necesita la relacion de altura/diametro,
factor de seguridad y autonomia que hace referencia al tiempo que dura el
ciclohexano dentro del equipo.

Tabla 4. Datos del tanque de almacenamiento

Tangue de almacenamiento

Parametro Valor Unidades
Volumen cilindro 269.867 m?
Volumen liquido 224.856 m?
Altura 10.5609 m

Altura liquido 10.2676 m
Diametro 52804 m
Espesor del cilindro 0.0078 m
Espesor de la tapa 0.0049 m
Relacién H/D 2 -

3.4 Estudios paramétricos
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La Figura 9 muestra que a medida que aumenta la temperatura, disminuye el
flujo de la corriente C16 que corresponde a la alimentacion de la columna de
destilacion, lo que implica que se obtendria menos producto final; también
muestra que a medida que aumenta la temperatura, la fase de vapor arrastra
particulas de ciclohexano disminuyendo su pureza. Ademas, a medida que
decrece la temperatura disminuye el flujo de vapor que reingresa en el
reactor como corriente de reciclo lo que permite que menos gases se
acumulen en estos equipos; por lo tanto, se us6 una temperatura éptima de
operacion del flash de 39°C.

La Figura 10 muestra que a medida que aumenta el factor de reciclo, aumenta
el flujo de gases que reingresa al reactor, con esto el hidrogeno que no
reacciono vuelve a ser Util en la corriente del proceso, sin embargo, la
corriente de reciclo contiene gases inertes que se acumularian en el reactor
disminuyendo la conversion de benceno lo que finalmente afectaria a la
pureza del producto. Segun este analisis, se tomd como factor de division
0.82 debido a que después de este valor hay un cambio abrupto de las
variables del proceso.
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Figura 9. Estudio paramétrico para temperatura 6ptima del Flash.
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Figura 10. Estudio paramétrico para factor éptimo de division

3.5 Reporte de resultados

Finalmente, el software arrojé resultados globales a través de reportes por
unidad de proceso y por flujo. Se presentaron reportes por parametros de
unidad que presentan informacion por equipo como los mostrados en la
Tabla 5 y reporte de los flujos en la simulacién como los de la Tabla 5, Tabla

6y Tabla 7.

Tabla 5. Reporte de equipos obtenidos del simulador COCO

uo Pardmetro Valor Unidades
FSH-01  Calor -6.0229 kw
FSH-01  Temperatura 39.55 °C
FSH-01  Fraccién de vapor 0.7939
PUM-02 Demanda de energia 74499.35 w
PUM-02 Incremento de presion 900000 Pa
DIV-01 Factor de division 0.82
COM-01 Incremento de presion 1000000 Pa
COM-01 Demanda de energia  263020.56 w
VLV-01 Diferencia de presion  453207.57 Pa
VLV-02  Diferencia de presion 1000000 Pa
Tabla 6. Corrientes de alimentacion
Corriente CO0 CO01 CO02 CO015 Unidades
Presion 110 3500 3600 3600 kPa
Temperatura 20 2163 25 7797 °C
Velocidad de flujo 204 204 7532 654.883 kmol/h
Flujo de Hidrégeno 0 0 7343 569.03 kmol/h
Flujo de Nitrégeno 0 0 3.766 16404 kmol/h
Flujo de Metano 0 0 15.06 61413  kmol/h
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Flujo de Benceno 204 204 0 0.0936  kmol/h
Fraccién molar de Hidrégeno 0 0 0.975 0.8689
Fraccion molar de Nitrogeno 0 0 0.005 0.0250
Fraccion molar de Metano 0 0 0.02 0.0937
Fraccion molar de Benceno 1 1 0 0.0001
Tabla 7. Corrientes de equipos de reaccion
Corriente C05 C06 Cc07 C08 Unidades
Presion 3313 327467 31831 3600 kPa
Temperatura 125 227 137985 7797 °C
Velocidad de flujo 1612.1 107949 107949 65488 kmol/h
Flujo de Metano 7647 76478 76478 76.478 kmol/h
Flujo de Benceno 20409 26550 26.5502 2.0212 kmol/h
Flujo de ciclohexano 7.937 185481 185481 21001 kmol/h
Flujo de Hidrégeno 1303.44 770.808 770808 697.2 kmol/h
Flujo de Nitrogeno 2017  20.170 20.1709  20.17
Fraccién molar de Benceno 0.1266 0.024  0.0245 0.002
Fraccion molar de Ciclohexano  0.0049 0.171 __ 0.1718 _0.2087
Tabla 8. Corrientes de columna de destilaciéon (T01)
Corriente C21 C22 C23 Unidades
Presion 2500 101.325 101.325 kPa
Temperatura 107.853 -50.472 80.535 °C
Velocidad de flujo 351.03 147.24 203.79 kmol/h
Fraccion molar de ciclohexano 0.5756 0.00136 0.9905
Fraccion molar de Benceno 0.0054  6.60E-05 0.0094
Fraccion molar Hidrégeno 0.3620 0.8706  7.92E-21
Fraccién molar de Nitrégeno 0.0107 0.2558 0
Fraccion molar de Metano 0.0429 0.1023 1.51E-23

Con todas las condiciones previamente especificadas se logré una capacidad
de la planta de 150.139 ton/afo de ciclohexano con una pureza del 99% y
flujos de gases de separacion de 5459.91 ton/afio. Se necesitd 139588.98
ton/afio (204 kmol/h) de benceno, 16010 ton/ano (753.23 kmol/h) de
hidrogeno y una masa de catalizador de 8117 kg. Con respecto a los equipos,
el primer reactor presenté medidas de 8 m de longitud y 2.5 m de diametro,
el segundo reactor 9 m de longitud y 2.5 m de diametro y la columna de
destilacion medidas de 20.08 m de longitud y 1.28 m de diametro.

Mediante el disefio por medio del simulador COCO se obtuvo
satisfactoriamente el producto de interés. Realizando una comparacion de la
pureza con los resultados obtenido en la referencia [10], donde hacen uso
del simulador ASPEN HYSYS con la misma meta de capacidad de planta y
mismos flujos de alimentacion, se obtuvo un error del 0,9% con respecto a la
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pureza. Tomando los mismos flujos de alimentacion con el simulador COCO
se logré mas de la meta en la capacidad anual de la planta con un flujo de
150.139 toneladas por afio y corrientes del proceso con valores muy similares
al comparar los dos simuladores.

3.6 Optimizacion de la columna de destilacion

Con respecto a la optimizacion mediante el simulador COCO se disefiaron
varios modelos de columnas de destilacién variando etapas y platos de
alimentacion con el fin de obtener un disefio con el menor gasto anual
posible. Con el simulador se obtuvieron valores de diametro, cargas de
ebullidores y condensadores. Se disefié un estudio paramétrico en ChemSep
para saber cual es el plato que minimizaba la carga en el ebullidor; los
resultados se muestran en la Figura 11.

OPTIMIZACION DE COLUMNA DE DESTILACION

Numero de etapas 11 13 14 15 16 17 18 20 22

Etapa de alimentacion 10 12 13 13 14 15 15 19 20
Qcondensador (MW) -1841 -1836 -1834 -1832 -1831 -1827 -1824 -182 -1821 -
Qebulidor (MW) 1231 1,2267 12243 12218 12215 12167 12142 1,2096 12113 1
Diametro (m) 117 117 117 117 129 1,18 117 128 1,28

Altura (m) 11,38 1317 14,37 1557 1586 17,37 1857 20,08 2248

Costo de coraza (k$) 147 167 180 193 193 212 224 243 236

Costo de los equipos

internos (k$) 21 24 27 30 31 34 36 40 4

Costo de condensador (k$) 212 2711 271 M 2711 270 270 270 270

Costo ebullidor (k$) 209 209 208 208 208 208 207 207 207

C2 OPEX (k$lyr)* 3826 3817 3812 3807 3806 3796 3791 3782 3785

LPS OPEX (k$/yr)** 232 231 231 230 230 229 229 228 228

Costo anual total (k$/yr) 4265 4263 4262 4262 4261 4257 4256 4253 4257

25
20,
1821
2113
129
2548
236)

50
270)
207|

3785
228
4259

*Fluido de enfriamiento
**Euido de calentamiento (gas de baja presion)

Figura 11. Comparacion de las columnas propuestas para la optimizacion de la
unidad

En la Figura 11Error! Reference source not found. se presentaron diez disefios
de columnas de destilacion con variaciones del nimero de etapas. ChemSep
realiza el conteo de las etapas incluyendo el rehervidor y el condensador. Se
observa que a medida que aumenta el nimero de etapas disminuye el costo
total anual de la columna, sin embargo, a partir de la etapa 20 el costo total
anual aumenta; igualmente aumenta la altura de la columna. La columna esta
hecha totalmente de acero al carbon y tiene un rendimiento de 8016 h/afo.
De acuerdo a los distintos disefios y el diagrama de la Figura 12, la columna
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de destilacion que resulta en la mejor relacién costo anual total y numero de
etapas es la columna que consta de 20 etapas.
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> o O N

Costo Anual (K$/yr)

4254
4252

10 12 14 16 18 20 22 24
Etapas

Figura 12. Costo anual total de la columna de destilacion en relacion al nimero de
etapas de la columna

4. Conclusiones

La simulacion resulta ser una herramienta muy util para el disefio de
procesos, dado que no solo permite analizar el comportamiento simultaneo
y de manera ordenada, de todas las unidades que hacen parte del proceso,
sino que también permite analizar qué modificaciones se deben hacer para
mejorar la eficiencia del proceso. Realizando una comparacion con trabajos
publicados de planta de obtencion de Ciclohexano en los que se usan
simuladores comerciales, COCO se presenta como una muy buena alternativa
para simular dado que se obtienen resultados con altos grados de purezay
alta capacidad nominal de una planta. Al comparar con los resultados
mostrados con ASPEN, el simulador COCO resulta en muy buena
correspondencia con un simulador altamente respetable y de alta confianza,
presentando errores minimos entre los resultados de las dos simulaciones.

COCO presenta algunos problemas de convergencia al simular equipos
complejos de forma simultanea, lo que dificulta el estudio del proceso a
diferentes escalas. Ademas, al ingresar algunos calculos y ecuaciones que el
programa no puede resolver, este se vuelve inestable y se deben realizar
modificaciones manuales. Pese a esto, el programa COCO resulta muy
ventajoso a la hora de hacer simulaciones puesto que presenta una amplia
gama de equipos comunes en la industria de procesos quimicos, de paquetes
termodinamicos que estan muy bien detallados y que resultan bastante
intuitivos para el operario. Cuenta con la opcion de estudios paramétricos
que facilitan la toma de decisiones y definicion de parametros claves en el
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proceso, tiene la ventaja de trabajar con programas como Excel para la
resolucion de algunas unidades, en el simulador pueden afiadirse unidades
de operacién con equipos con unidades previamente establecidas lo que
proporciona una amplia gama de configuraciones para lo que el operador
disponga, como intercambiadores de calor con multiples entradas y salidas,
variedad de ciclos termodinamicos, entre otros. Ademas, tiene la opcion de
realizar una simulacion mas rigurosa al posibilitar la adicion de controladores
al proceso. Debe afiadirse que este software es de licencia gratuita, de facil
acceso, manejo y tiene recurrentes actualizaciones.
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