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Integracion IV

Trabajo practico N° 3: Uso de Componentes

Hipotéticos en HYSYS

Introduccion

Como pudo verse, Hysys dispone de una importante base de componentes en su libreria.
No obstante, puede ocurrir que uno o varios de los componentes requeridos para el
armado de un caso en particular, no se encuentre disponible.

Para estos casos, hysys dispone de la posibilidad de que el usuario introduzca sus
propios componentes, los cuales se consideran “hipotéticos”

Estos componentes hipotéticos puede ser fluidos o solidos. En ambos caso se requiere el
conocimiento de la mayor cantidad de datos de sus propiedades fisicoquimicas.

A continuacion se mostraran varios casos de aplicacion. Los mismo se haran en
condiciones “controladas” esto es, emular via componentes hipotéticos a algunos
existentes en la libreria a fines comparativos

1. Caso 1: Comparacion entre el agua de libreria y 2 hipotéticos

Se inicia un caso nuevo, desde File/New/Case, desde el icono de la hoja en blanco o con

las teclas rapidas “ctrl+N”: :

0




Se agrega una nueva lista de componentes

p—

|~ Simulation Basis Man.aer;

~Component List:

ter Compaonent List

Import... |
Export... |

Befresh |

=
Components | Fluid Fkgs I Hypotheticals I il Manager I Feactions I Component b aps I UserProperty ]

Enter Simulation Erwviranmert...

Se va a la opcidn “Hipothetical” de la pestafia “Selected” y se presiona el botén “Hypo
manager”

““Component List View: C.aponent List -1

Selected Components——————— —Hypathetical Components Available

Add Component

/

Ayailable Hppo Groups

=8 Components

Hupo kanager
4--Add Group |
Available Hypo Components
4--fdd Hppo |
RBemove-—3 | Quick Create a Hypo Component |
Sort List | Quick Create a Solid Component |
Wiew Component |

-_—
Selected I Component by Type |
Delete | MNane IComponent Ligt -1

Hacemos clic en el botén “Add™:

Hypathetical Components Availabl

Aailable Hypo Groups

[= Companents

- 5imulation Hasis Manager == sl
Hypothetical Group Hypothetical Quick Reference

Hypo Mame Group Marme Wiew Hypo...
| D) Wiew Group. .
Delete | Mave Hypos,.. Create a Hppo Component |

Tranzlocate... | Clone Comps.. | Create a Solid Component |
Import... |
Expart... |

Components | Fluid Pkgs Hypulhelicalsl il b anager IHeacliUnsl Component Maps I UserProperty l

Enter Simulation Environment... |

Mg. Néstor Rodriguez — Dra. Sandra Godoy



|~ Hlypo'Group:HiypoGra) ipT
~Hypo Group Contral
Bl W Estimation Methods... |
C 1 C} Hydrocarbon - E stimate Unknown Props
omponen! CGGE_| Fydooabon > ~] ,ll
MEP Lig Density Tc Fc ~ o
o [ MW | kamdl | K oaT | mavkgmol] | oot |
i
&

Clone Liblw
/ND[ES

- Create a Hypo Component
//
~ Create a Solid Compaonent
~ 4':'
//

r~Individual Hypo Control
i 4 Add Hypo d Solid | Delete | UNLFAC_.' {* Base Pioperties ¢ Yapour Pressure

Components I Fluid Pkgs Hypulhelicalxl 0il k4 anager I Reactions I Component Maps I UserProperty ]

Enter Simulation Erwironment. |

Una vez presionado view se accede al formulario correspondiente a dicho hipotético, en
donde se cambia el nombre, en este caso pondremos “Aqua’:

Hupathetical Components Available

ation Methods: | Clane Library Comps |

~Component | dentificatio e Unknovn Props | Notes |

Companent Name C Hypo20000¢ Po Vo

Family / Class et bai] [m/kgmole] Acentricity e
|
.|

Chem Farmula
<emply {emplyr <emply
1D Number 20000 22 ke 22

Group Mame HypoGoupl
CAS Mumber

-

Create a Hypo Compaonent |

Create a Solid Component |

- UMIFAL Structure

Structure Builder... |

I <<¢ Mo Stucture Availsble >33

| (+ Base Froperties  ( “apouwr Pressure

~Uszer 1D Tag

T ag Mumber Tag Text

I I Heactionsl Component Maps I UserProperty |
1 <emply: Mot Spec'd

Enter Simulation Environment...

=] 1D I Critical I Paint I TDep I UzerProp I

Estimate Unknown Prnpsl Edit Ernpertiesl E dit Wisc Eurv%

Nombre Aqua

Peso molecular 18.015 | [Kg/Kgmol]
Punto de ebullicion normal | 373.14 | [°K]
Densidad 997.98 | [Kg/m?]

Mg. Néstor Rodriguez — Dra. Sandra Godoy



En este formulario ingresamos peso molecular, punto normal de ebullicién y densidad
ideal de liquido y estimamos las propiedadeg™esconocidas,

ompone 2 ompone L]
Add Component | rSeIacted Component: rHypUlhelicaI Components Available
3
- P
/ / | =
/hation Methads... Clone Library Comps... |
. te: Unknown F'ro% Notes |
*Bjsle Pllop::lc' ht T80 / | |
olecular Weidl P [r -
N Mormal Boiling Pt [K] ( 37314 \ I ﬁ [ /kamole] Acentricity |
Ideal Lig Densty fkg/m3] | \ 397.93 T 7 /502 02636 12269 = | Create a Hypo Companent |
~Critic:al Propertie: /
3... :
Temperature [K] 59414 _I Create a Solid Component |
Preszure [bar] G0.62
Wolume [m3/kagmals] 0. 26356 /
Acentricit 022887,
ndvid] | /A
i _I (+ Base Properties  ( “apour Pressure
=
1 I Reactions I Compaonent baps I UserProperty |
Enter Simulation Environment. ..

I Critical | Paoint | TO#p | UserProp

| Mt Properties EditVichurvﬂ

Finalmente se selecciona el componente recién creado y haciendo clic en el botén
“&Add Hypo” para agregar el componente recién seleccionado a la lista de
componentes.

= Component st View: Component Gist =1

Add Component ~Selected Components————— ~Hypothetical Components Available
| —— T a—
i i o

- Traditional

- Electrolyte Hypo Manager |

- Hypothetical

- Other <--&dd Group I

Available Hypo Compaonents

Remoye-—-» | Guick Create a Hypo Component |
Sort List | Quick Create a Solid Component |
Wiew Component |

1
Selected I Cormponent by Type |

Comps
Delete | MName ICDmponent List -1

Con el mismo método agregamos otro fluido hipotético con las siguientes propiedades
ademas de las ya empleadas antes:

Nombre Agua

Temperatura critica 647.299 [°K]
Presion critica 22120.00 | [KPa]
Volumen critico 5.71e-002 | [m*/Kgmol]
Acentricidad 0.34400 [adim]
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Agregar ademas, el componente “water” de la libreria de HYSYS.

Para finalizar, en la pestafia de propiedades fisicoquimicas le asociamos “Antoine” y a
continuacion vamos al medio ambiente de trabajo.

Se ingresa una corriente de agua de 25 °C y 1 atm y la evaporamos con un heater de
caida presion nula.

Repetimos para los dos componentes hipotéticos. Mostramos la tabla de la corriente de
salida (a traves del menu contextual: boton derecho) y vemos los valores de temperatura
y calor calculados.

Puede apreciarse que no hay error en el punto de ebullicion, esto es logico ya que fue un
dato ingresado por el usuario.

Vemos también que el calor necesario si cambia y que para el hipotético “Aqua” el error
es mayor porque fue estimado con menos datos que “Agua”.

Haciendo clic en las 3 corrientes de salida podemos evaluar otras diferencias o
aproximaciones.

Q-100
e Heat Flow 1287  kdis
C1-100
water 1
=100 Temperature 3731 K
Pressure 101.3 | kPa
Molar Flow 100.0  kgmole/h
Q-101
Heat Flow | 1042 klis
Q-101
2
Aqua 2 Temperature 3731 K
E-101 Pressure 101.3  kPa
Molar Flow 1000 | kgmole/h
e =102
Q=102
Heat Flow | 1339  kJ/s
—_— =
Agua 3 3
E-102 Temperature | 3731 K
Fressure 101.3  kPa

Molar Flow 100.0  kgmale/h
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2. Caso 2: Agregar el componente Benceno a través del constructor de moléculas

Se repite lo anterior pero en clase de componente seleccionar “Aromatic” y se agrega un
hipotético y mediante el botdn “View” se sigue hasta j
componente.

* Component List View: Component List - 1

. * Simulation Basis Manager
Add Component Selected Companen aaf

Hypothetical Quic%&fslencc /
Hypo Mam Group Name /° View Hypo...
T Hypcafoor HypaGpflnT
// / Yiew Group...

= Components
- Traditional

. Electolyte
Hypothetical
- Other

/

- Hypo® stoup: HypoGroupd

~Hypo Grgup Contral
- IH_\JDOGIOUN 7 Estimation Methods. .. | Clone Library Comps. .. |
Comporent C@g(@ LI Estimate Unknown Props | MNotes |
7
NEP g Density T Pc Yo .
Mme ] MW/ //[kgf’mE] ] (kP3| | [m3/kgrole] | “=NME
TonEs | HyfoZ00OF | cempty> | <empiyf | <emptys <emptyx <empty> <empty> <emplys ="
/
_— /
Selected | Component by Type
Delete Mg
ﬁ i/ #4dd Solid | Delete | LINIFALC | (' Base Properties  ( Yapour Pressure

' Component List View: Component List - 1

" ' Simulation Basis Manager
Add Component Selected Companen Imulation Basis Manage:
(= Companents ~Hypothetical Group: Hypothetical Quick Referenc
Traditional i Hypo Mame Group Mame Wiew Hypo.. |
“ Electralute HypoGroup
- Hypothetical L Ll Yiew Group |
- Other -
i~ Component |dentification | 2
Component Name \ Hypo20000*
Farily / Class | Aromatic
Chern Formula \
ID Number | 20000 E stimation Methods.. | Clone Library Comps. .. |
Group Name HypoGroupl
CAS Number Estimate Unknown Props | Motes |
~UMIFAC Structur = 5 %
Structure Builder,) [E; [kF‘Ca] [k Cmole] Acentriciy
~ Compon <<< Mo Shiucture Available 3> <emply> <emply> <emply> <emply>
~Uszer D Tag;
n—
Selected | Component by Tupe T ag Number TagTest |
1 <emplys Mot Spec'd
Delete Nar|
—
1D I Critical I Point I TDep I UserProp I | UNIFAL.. (¢ Base Properties ( Wapaour Pressure
Estimate Unknown Pmpsl Edit Ernpertiesl Edit Vizsc Qurv%

Agregamos el grupo 10, ACH, con 3 enlaces (ejemplo: benzene) y elegimos 6 grupos.

Una vez agregado el hipotético estimamos las propiedades desconocidas. Regresando a
la lista de componentes seleccionamos el hipotético y lo agregamos. Luego de la base
“Traditional”” agregamos el benceno de libreria.
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‘. Component List View: Component List - 1

Add Component ~5Selected Componen:

[=l- Camponents

- Traditional
‘o Electrolpte
Hypothetical
. Other

~Hypothetical Group:

HupoGroup]

* Simulation Basis Man

% Hypo20000* [
| < INTEAC Component Builder - Hypo20000*

UMIFALC Structure

Available UMIFAC Groups

Sub Group | How Mar Sub Group Bonds  Example Component P
1 5 <--- f4dd Group(s) | 1 CH3 1 224 Trimethylpentane ~
1] 1] Z Eha 2 224-Trimethylpentane
1] 0 3 CH 3 22 4-Trimethylpentane
il 0 wl 4 C 4 2.2 4-Trimethylpentane
& il i 5 CH2=CH 1 FMethyl-1Hexene
i i 0 0 Free Bonds & CH=CH 2 FMethyl-1-Hexene
7 CH2=C 2 FMethyl-1-Hexene
1] 0 | : cH-C 3 FMethyl1Hexene
— o 1] 9 C=C 4 3-Methyl-1Hexere =5
Compon i] 0
11 AC 4 B -
] u £ 15 rrus el 2]
™ Selected UNIFAC Stuctre— [IBCHIE
UMIFAC Calculated Base Properties UNIFAC Calculated Critical Prapertie:
Delste Mar| | [Wolecular weight 7811 Temperature [C] 296,56
——| | |UNIQUACR 31878 Pressure [kPa] 476939
Uniguacyg 2.4000 Walurne [m3/kgmole] 0.2635

Hecho esto le asociamos el paquete “Antoine” y repetimos algo similar al caso del agua

Benceno contra (ACH)s

Q-100
Q-100 Heat Flow = 1059 kJis
Benzene 1
E-100 Temperature 3519 K
Pressure 101.3  kPa
Molar Flow 100.0  kgmole/h
. Q-101
Q-101
Heat Flow | 1096 kJ/s
— —) 3
Benceno 3
E-101 Temperature = 3584 K
Pressure 101.3  kPa
Molar Flow 100.0 ' kgmole/h
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Repetir los pasos anteriores para emular al propano.

Para ello, una corriente de propano a 25 °C y 1 atm con un flujo molar de 100
[Kgmol/h] debe condensarse hasta su punto de burbuja a presion constante.

Calcular la temperatura de la corriente de salida y el calor necesario que debe retirarse.

Propano contra (CH3)2(CH,)

——
Q102
—
Propane ﬁ 2

E-102

Q-103
Propano ;@ 4

E-103

-102
Heat Flow 65259 kl'=

-
o

Temperature | 2310 K
Preszurs 101.3 | kPa

Molar Flow 1000 kgmolefh

2-103
Heat Flow -6842 kJ's

4
Temperature  285.0 | K
Pressure 101.2 | kPa

Molar Flow 100.0 | kgmole'h
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3. Caso 3: Sdlido hipotético
Ejemplo, carbén

Armar un hipotético sélido con las siguientes caracteristicas:

Peso molecular 12.0000 | [Kg/Kmol]
Densidad 2600.00 | [Kg/m?]
Diametro 1.0000 [mm]
Esfericidad 1.0000 [adim]
area/unidad de volumen | 0.9999 [m?/m?]

Puntos fijos

Calor de formacién a 25 eC 0.000000 | [KJ/Kgmol]

Calor de combustion a 25 2C 2372.50 [KJ/Kgmol]

Opcional, analisis porcentual

70.00

6.00

0.00

22.00

wlio|Z|T|O

2.00

Cl | 0.00

Una vez agregado el hipotético incluir ademas oxigeno y didxido de carbono de la base
“Traditional”. Asociarle un paquete fisicoquimico como Antoine

Reaccion quimica

En la pestafia “Reactions” del formulario “Simulation Basis manager” verificar la
existencia del/listado de componente o buscarlos mediante el botén “Add Comps”.
Luego agregér una reaccion

“ Siatilation Dasis Manager

Fixn Components Feactions ghction Sets

Global Ben Set

Carbén® Wiew Set..

Add Set..

Dielete Set

Cam . Copy Set...
w Azzoc. Fluid Pkas

. Import Set...
B aszis-1

E=port Set...

Y N

Add Compz... fdd to FP

= Components J Fluid Pkags J Hypatheticals J OilManager Reactions | Component Maps J UszerProperty J

Retum to Simulation Environment... |
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De los diferentes tipos de reaccién elegiremos de conversion:

¥ Simulatinn Racie Manaaar 5 '_ I

. v
Reactions = = A
5 | —FReaction Set

i Wiew Fan... Global Ben Set Wiew Set...
Heterngeneaus Catalytic

Kinetic Add Ben.. Add Set..
Simple Rate

Delete Ben Delete Set

4l

Copy Set...

: Copy Rxn...
Add Beaction | e Azzoc. Fluid Pkos

: Import Set...
Basiz-1

Export Set..

&dd Comps... | Add to FF

e Components I Fluid Pkos I Hypotheticals I Oil Manager Reactions | Component baps I JserProperty ]

ERHlRp

Fieturn ta Simulation Environment.... |

En el item “**Add Comp**” agregar el hipotético, oxigeno y dioxido de carbono y
completar el formulario de acuerdo a la reaccion siguiente con un 100 % de conversion:

C+0, » CO,

Los coeficientes coinciden con la estequeometria y se asumen negativo para los
reactantes y positivos para los productos. Verificar siempre que el balance de cero.

‘. Simulation Basis Manager

S Conversion Reaction: Rxn-1

il Fan Set

Wiew Sab

—Stoichiometry Info ~_ |
Component Mole ‘wWeight Stoich CAlf
Carbar 12.000 7 .00 _ bddset |
Dipger 32000 [ -1.000 ) Dislets Cet
coz 44010 | 1000 ) —leee =
*hdd Comp®* e |
py et
AN /|| Fluid Pkae
Import Set... |
= Balarce Enor  0.00000 |
s | Reaction Heat (25 C]|  -3.9e+05 kJ/Egmate Export Set. |

T—
Stoichiometiy I Basziz | Addto FP
—| Dok | teme i o NaResy

ent b aps I |JzerProperty ]

Return to Simulation Environment. . |
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Vemos que la reaccion aun no esta lista. Completar con la informacién faltante
asumiendo 100% de conversion y setando en 0 los otros pardmetros (dependientes de la
temperatura).

> Simulation Basis Manager

=i fConversion Heaction: Rxn-1

~Basi il Fixn Set Wiew Set.
Basze Component Carbén®
Run Phase Dwerall Add Set..
Co 100.0
5] 0.0000 Dielete Set
C2 0.0000

Copy Set..

Canversion [%) = Co + C1°T + 024772 Fluid Pkgs

[T in Kelvin)

Import Set..

Export Set...

Addto FP

LRl

=] Stoichiomatry Basisl
] __Dode | e [Fnd L R

ent hMaps I |JzerProperty ]

Retum to Simulation Exvironmment. .. |

Presionar “Add to FP” para asociar la reaccion a la base fisicoquimica ya creada.

"<'Add ‘Global Rxn Set' = 1 X |

—~Feaction Set

- Wi Fan. . | Glaobal Baun Set
Add Ban... | Add Set...
Delete Rxn | Delete Set
Copy Ran... Copy Set...

&I Aszzoe. Fluid Plgs

Import Set...

Wigw Set.

B asziz-1

Export Set...
Add Set to Fluid Package |

w

=] Components I Fluid Pk.az I Hypatheticals I OilManager Reactions | Component Maps I JserProperty ]

Addto FP

R

Return ta Simulation Environment.... |
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Ir al entorno de trabajo y armar el flowsheet de la figura. El reactor de conversion se
encuentra en el item “General Reactor” y luego “Conversion Reactor”

¢ B X
e

Logg
158

€4 R

FLOW CUSTOM
SHEET COLUMM|

B
=1l
@ BE"

-k
y:E
G

Dentro del reactor, en la pestafia “Reactions”, “Reaction Set” elegir la reaccion ya

creada.
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Gases

calientes
- Gases calientes
Carbon Temperature 2700 K
CRV-100 Pressure 101.3  kPa
C Molar Flow  90.63 kgmole/h

[ —
Oxigeno

Cenizas

Como flujo de entrada poner solo carbén, flujo masico de 400 Kg/h, temperatura de 25
°C y presion de 1 atm.

Para el oxigeno, flujo masico de 2900 Kg/h, temperatura de 25 °C y presion de 1 atm.

No agregar corriente térmica. Calcular la temperatura de la combustion y composicion
de salida de gases calientes.

Compararlos valores si en lugar de oxigeno se hubiera quemado con aire seco.
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