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1 Introduccion

SuperPro Designer es un programa computacional para realizar simulacién de
procesos en estado estacionario.

El problema matematico que surge como consecuencia de una simulacion
corresponde a la solucién de un conjunto de ecuaciones algebraicas no lineales del tipo:

f(x) = 0
donde:
X vector real dedimension n.
f : conjunto defuncionesrealesdedimension m, con m£ n.

Lafuncién f representa el modelo matematico del proceso.

La simulacion permite predecir la operacion de un proceso cuando se han alcanzado
condiciones de estacionalidad, esto facilita el estudio de la sensibilidad del sistema frente a
cambios en los distintos parametros y variables de operacién. De esta manera éstos pueden
ser gjustados usando técnicas de optimizacion para determinar las mejores condiciones
operacionales.

SuperPro Designer es una herramienta computacional amigable, especialmente
formulada para funcionar en ambiente Windows. SuperPro Designer, cuenta con modelos
matematicos para las siguientes 17 operaciones unitarias:

= Reaccion estequiométrica. = Cambio de fase.

= Reaccion cinética. = Absorcion/Adsorcion.
= Reaccion ambiental. = Almacenamiento.

= Rompimiento celular. = Cromatografia.

= Sedimentacion. = Filtracion.

= Secado. = Centrifugacion.
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= Destilacion.

= Extraccion.

= Intercambio de calor.

= Cambio de presion.

= Mezcla

corrientes.

y separacion de

Cada operacién unitaria cuenta con una serie de equipos, 10s mas representativos de

dicha operacién, los cuales se encuentran representados por un icono especial y unico, los

equipos disponibles son |os siguientes:

1.

2.

3.

Reaccién estequiométrica.
» Waell Mixed Reactor

» Fermentor

» Seed Fermentor

» Air Lift Fermentor

» Plug Flow Reactor
Reaccion cinética.

» Continuously Stirred Reactor
» Batch Reactor.

» Plug Flow Reactor

» Equilibrium Reactor

» Batch Fermentor

» Continuous Fermentor

Rompimiento celular.

» Homogenizer

>

>

>

>

>

>

>

>

>

Bead Mill

. Sedimentacion.

Decanter
Clarifier
Thickener
Flotation Tank

Oil Separator

. Secado

Spray Dryer
Fluid Bed Dryer
Freeze Dryer
Tray Dryer
Drum Dryer
Rotary Dryer

Sludge Dryer
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6.

Cambio defase.

> Condenser
» Crystallizer

» Evaporator

7. Absorcion/Adsorcion.

> Absorber
> Stripper

> Adsorber

8. Almacenamiento.

0.

» Blending Tank

» Horizontal Tank

» Vertica onLegs Tank
» FHat Bottom Tank

» Recelver Tank

> Equaizer

» Junction Box

Cromatogr afia.

» Gd Filtration
» lon Exchanger
» Multi-Step lon Exchanger

» Affinity Column

» Multi-Step Affinity Column

10. Filtracion.

» Microfilter

> Ultrdfilter

> Didfilter

» Reverse OsmosisFilter
» Rotary Vacuum Filter
» Plate & Frame Filter
» Nutsche Filter/Dryer
» Dead End Filter

> Air Filter

> BdtFilter

» Granular MediaFilter
» Baghouse Filter

» Electrostatic Precipitator

11. Centrifugacion.

» Disk Stack Centrifuge
» Decanter Centrifuge

» Bowl Centrifuge

» Basket Filter Centrifuge
» Centritech Centrifuge

» Hidrocyclone
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» Cyclone > Fan
12. Destilacion. 16. Reaccion ambiental.
» Short Cut Distillation > Neutralizer
» Batch Distillation » Wet Air Oxidation Reactor
» Flash Drum » Incinerator
13. Extraccion. > Aeration Basin
> Centrifugal Extractor > Plug Flow Aeration Basin
> Mixer Settler Extractor > Anaerobic Digester
> Differential Extractor > Trickling Filter
» Anoxic Reactor

14. Intercambio decalor.

17.Mezclay division de corrientes.

> Heater
» Cooler » n-Stream Mixer
> Heat Sterilizer » n-Stream Flow Splitter
15. Cambio de presion. » n-Stream Component Splitter
» Custom Mixer
» Pump
» Custom Splitter

» Compressor

Ademas de las operaciones mencionadas, €l programa cuenta con una biblioteca
(base de propiedades) de aproximadamente 370 componentes, la que puede ser
complementada mediante el ingreso, por parte del usuario, de nuevas especies quimicas y
sus respectivas propiedades. Gracias a lo anterior, es posible € célculo de los balances de
masa y energia, y con ello el dimensionamiento de los equipos. Ademés, posee bases de
datos con materiales de construccién y agentes de transferencia de calor.
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Los resultados son entregados en forma de reportes, los que pueden imprimirse
directamente o ser exportados a Microsoft Excel. A su vez, los diagramas de flujos pueden
imprimirse directamente o ser exportados a AutoCad, donde es posible mejorarlos,
incorporando alguna gréfica no existente en el programa. El programa también cuenta con
una biblioteca de gemplos, los que permiten una rgpida familiarizacion con el sistema.
Ademas el programa permite realizar evaluacion de costos, evaluacion de impacto ambiental
y calcular propiedades termodinamicas.

L as caracteristicas anteriores hacen que este software seamuy utilizado en e mundo
por universidades y compahias principalmente de la industria de procesos bioquimicos,
farmacéuticos, quimicos, alimentos, tratamiento y purificacion de agua, entre otras.
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2 Equipos Presentes

Algunos equipos interesantes para el desarrollo de este trabajo, que se encuentran
disponibles en este programa son |os siguientes:

Neutralizador

Neutralizing
Agent Enis=sion
Feedﬂ ? Stream
Neutralized
Stream
Espesador
Emissions
Feed [ Clarified
WMater
S1ludye
Clarificador
Emiszions
Feed [] Clarified
Mater
Sludge

Esta unidad simula un neutralizador modelado
como un reactor estequiométrico. Se necesita
especificar el modo de operacion, las etapas de
neutralizacion, la estequiometriay la conversion de
cada reaccion. El sistema redliza los balances de
masay calculael volumen total del neutralizador.

Este model o simula un espesador usando lateoria de
sedimentacion de solidos. También redliza calculos
rigurosos de emisiones de compuestos organicos
volatiles.

Este modelo simula un clarificador basédndose en la
teoria de sedimentacion. Se necesita especificar las
caracteristicas de la particula, la concentraciéon de
solidos en el sedimento y el porcentaje de remocion
de cada componente particulado. El modelo estima
el &rea de sedimentacion requerida y los flujos y
composicion de las corrientes de salida.
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Microfiltro
Filtrate
Feed
Concentrate
Absorbedor
P _T'vapn:ur
quuld..,_ Outlet
Feed ==
Vapor
Fead T Liguid
Cutlet
Bioreactor
Fas
Fead | I? I? | IIIIutlet
e ol
Fas

Inlet — L rroduct

Esta unidad simula el funcionamiento de un filtro de
membranatangencia semicontinuo.

Esta unidad simula un absorbedor. Se necesita
ingresar las propiedades fisicas del gasy del liquido,
las caracteristicas del material derellenoy lafraccion
de cada componente que es absorbida. EIl modelo
estima los flujos y composicién de las corrientes de
salida, asi como también la atura, € didmetro de la
columnay lapresion total.

Esta operacion unitaria simula la transformacion
(e.g. biooxidacion, oxidacion quimica, hidrdlisis,
fotdlisis, nitrificacion, etc) de compuestos
organicos y otros compuestos, en un reactor
aerébico perfectamente agitado. Es posible
especificar un gran nimero de reacciones quimicas
con sus respectivas expresiones cinéticas. El
modelo también eecuta un riguroso calculo de
emisiones de VOC.
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Reactor de Equilibrio

Feed

Gaseous Esta operacién unitaria simula varias reacciones de
Streams

Outlet  equilibrio que se realizan en un reactor agitado. Es Uil
para simular reacciones de precipitacion, especiacion
ionica y otras reacciones de equilibrio. Este reactor

Liquid puede operar isotérmicamente, adiabaticamente o con

ODutlet  glgln grado de calentamiento o refrigeracion.

Fermentador Estequiométrico

Feed Zas Oyt Se simula @ proceso de fermentacidn en un reactor
Streams agitado. Representa las biotransformaciones cuando
la cinética es desconocida pero la estequiometria es
I conocida su conversion es ecificada o
Licyuicd y &P
Caz Ogtlet  caculadaapartir de un componente de referencia.

Cromatografia de Intercambio |6nico

Wash Stream 4 Esta operacion unitaria simula una

Eluent Stream $— . . L.

Feed Stream *— cromatografia de intercambio  ionico.
También smula el lavado y la regeneracion
delamatriz.

Product Stream
WMaste Stream

Pagina N°8



Taller de Disefio de Procesos

Manual de SuperPro Designer

Filtro Banda
Wazh In
Feed
Froduct
Wash out

3 Modalidad de Trabajo

Esta operacion unitaria simula la
deshidratacion de solidos mediante un filtro
manga. Los balances de material se basan en
el porcentgje de remocion de componentes
particulados y € contenido de sdlidos de la
torta.

La modalidad de trabajo de SuperPro Designer, no difiere en grandes rasgos de los

otros simuladores, esto se observa en la siguiente secuencia:

= Especificacion de la modalidad de operacion, esto es batch o continua.

= Construir el diagrama de Flujos.

= Registrar los componentes.

= Inicializar los procesos.

= Inicializar las corrientes de entrada.

= Resolver los balances de masa y energia

= Generar los reportes correspondientes.
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4 Informacion Préctica
4.1 Ingreso de Componente ala Base de Datos

Una de las grandes desventgjas que posen algunos simuladores son sus bases de
datos, 1o anterior se debe a que no es posible tener una base de datos que contenga todos
los elementos que se ocupan durante el desarrollo de una simulacion. Sera tarea recurrente
entonces agregar las especies faltantes en la biblioteca de |a base de datos para poder asi
readlizar la ssimulacién. Para agregar un nuevo componente a la biblioteca de SuperPro
Designer, se debe ir a Databanks del mena de opciones:

:@:SupEIPm Deszigner - [Flowsh1] M= E

File Edit UnitOps Tasks iew Window | Databanks Help == x|
= = Pure Components... 2 e

BE| M Sect i 1 = l] h fit |$ﬂ}l%l aAl

—-Il 2N eLA00 —I E Stock Midtures ... F3 ks J @

D]B”inl & Ia_},lﬂi IT Tgllil Construction Materials... F4

Heat Transfer Agents.. F5

a
Edit D atabank Location I-k_l
T

Es posible incluir e compuesto en cuatro areas. en la biblioteca de compuestos
puros, de mezclas, en materiales de construccion y dentro de los compuestos para la
transferencia de calor. Una vez realizado esto se tiene acceso a los componentes de la base
de datos y para agregar uno nuevo se debe hacer clic en € cuadro New. Teniendo acceso a
la ventana New Component Definition:

+ Mew Component Definition

N ame | Hydrogen Sulfide [unique]

CAS Number INr‘."—\ [unique)

Trade Mame I Hypdrogen Sulfide [unique]

Local Mame I Hydrogen 5 ulfide [urique]
Forriula I H25

Default Froperty Walues

(! Initislize to zero  [must provide appropriate values later]

QG Copy from Component : I W ate

Compotent \
I G D atabank =,

0k I I:anc:ell Help
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Este cuadro se completa con informacion Unica del componente. Es posible iniciar
todos los valores de las propiedades termodindmicas del componente de cero, para lo cual
se debe marcar Initialize to cero en Default Property Values, o también determinar un
componente de referencia en donde las propi edades termodinamicas de este componente se
copian a nuevo compuesto. Una vez completo € cuadro se presiona OK guedando el
componente guardado en la base de datos del programa de manera global.

4.2 Modificando Propiedades Termodinamicas de |os Componentes

Una vez ingresado € componente a la base de datos del programa, se deben
actualizar sus propiedades termodinamicas (también se pueden modificar las propiedades
medioambientales) 0 agregar una propiedad no existente y que es necesaria para la
operacion unitariaasimular.

Para modificar las propiedades se debe primero abrir la base de datos del tipo de
compuesto. Para posteriormente marcar € numero del componente a modificar y
finalmente accionar € icono de propiedades basicas (Basic Props) o de propiedades
medioambientales (Env. Props).

+ Component Databank
Ll_ser I arne: CAS Humber Trade Mame Lozal Name:‘!
Defined

230 F lodine 7hh3-bE-2 |odine lodine

231 ™ |zopropanol G7-63-0 | zopropanal |zopropanal

3z [ |zopropyl Acetate 108-21-4 | zopropyl Acetate |zopropyl Aceta

231 Lead 7433-92-1 Lead Lead

| [ M agneszium Sulfate Fha7-3-9 M agnezium Sulfate Magne Sulfate

235 b aleic Acid 110-16-7 Maleic Acid M aleic Acid

23| [ t aleic Ankpdride 108-31-6 kalzic Ankpdride kaleic Ankpdrid

7 [ kanganese 7433-96-5 kM anganese kanganese

238 [ b ercLiy 7439-97-6 kercury b ercury

B bl ethane 74-82-8 kethane b ethane ____l

240 kd ethanal B7-56-1 b ethyl Alzhol kdethanol

241 bl ethil Acetate ¥3-20-9 b ethyl Acetate b ethwl Acetate

242 [ bl ethyl Acrylate 96-33-3 hdethyl Acrylate b ethl Acrylate

243 kd ethwl Aziridine, 2- 75558 Propylene Imine b ethwl Aziridin

244 [ b ethl Cycloherane 133222 bk ethyl Cyclohexane b ethwl Cyclohes

245 [T bdethyl Formate 107-31-3 kethyl Formate bdethyl Formate

28] [ b ethyl b ethacnlate a0-62-6 b ethyl b ethacylate b ethwl b ethacm

":.-1 7 f- bd stlwil-tark-kuatil F Hagr 1R34.N4.4 kd atiil-bark-baatnl F Hhar hAHAT artR h|||:H"u=-‘LI:J
Hew Delete Erve. Props... k. | Cancel | Help |
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Una vez readlizado lo anterior se tiene e cuadro de propiedades bésicas de los
componentes (Basic Component Properties), en donde se encuentran los valores de
densidad, capacidades calorificas, presiéon de vapor, férmula, peso molecular, propiedades
criticasy valores econdmicos del componente elegido.

i Basic Component Properties _
Name lMEthE‘”E Local Mame i Methane
Trade Name: | IETENE CAS Mumber | 74-82-8
Farmula !EH4 L Digfied 2 [T Iz Biomass 7 [T
Denzity Mwﬁﬁﬁ_ kgkmal
Liquid/Solid Density (9/L] = a + bT, where T izin k. Pafiilian m‘an— I,
a[716.60  and blooooo
Gazeous Denzity . |deal Gas Law [z Lzed Narrrial Boiling PDinti 11.70 K
Heat Capacity Hsan rﬁ_ljﬁ-lj_
Liguid/Selid Cp[100.0000 | Jgmal Hermy's Const 1 04 [ES7O00000 atmm3/amol

Gazeouz Cp [Jamol-K] = a + bT+cT#2 + dT+3 ,
where T iz in kK and,

2[73 7500 Critical Properties
= Temperature [T90.40 K

bl5.2130 w1 0E-2
; Pressure i 46.00 bar
o) 01197 % 1.0E-4 - O
d[G 150 <1 0E8 ompreszibility Factar | 0.

Saturated Y apor Prezsure [Antoine] Economics

[og Fi [in mmHa) = a - bAc+T], where T iz in K, Furchasing Price [0.0000 kg
al 65956 Seling Pricel[l_[l[l[llj $/kg
bl 405.4200
o[ 5.4200 ok | Cancel | Help |

Este paso es de real importancia para una correcta simulacién y conviene siempre
revisar las propiedades que estan presentes en la base de datos de cada uno de los
componentes. También resulta necesario revisar las propiedades o actuadizarlas s es
necesario.

4.3 Propiedades Necesarias en cada Operacion Unitaria

Para un correcto funcionamiento de cada uno de los equipos presentes en la
simulacion es necesario aportarle las propiedades que necesita para reaizar los calculos
respectivos. Con dlo no es necesario tener todas las propiedades sino solo basta tener las
necesarias, con ello se evita una pérdida de tiempo.

L as propiedades necesarias en cada operacion unitaria son las siguientes:
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Propiedades

Peso Molecular

Es Biomasa[Boleana]

Tamafio de particula :

[micrén]

Densidad [Kg/m?]

Capacidad calorifica :

del liquido [Jgmol-K]

Capacidad Calorifica :

del vapor [Jgmol-K]

Punto de ebullicion :

normal [K]

Observaciones

Destilacion, Evaporacion Flash, Condensacion, Absorcion/Stripping,
Precipitacion electrostatica y todas las reacciones quimicas. También se
utiliza en los flujos molares que son desplegados sobre la corriente (o
didogos) y € reporte de corrientes.

Un simple verdadero o falso que identifica los componentes que pueden
ser tratados como biomasa. Usado en la designacion de los componentes
de biomasa primaria y en todos los reactores bioldgicos
medioambiental es.

Usadaenfiltrosy centrifugas.

Usada para la conversién de flujos masicos y volumétricos y para €
calculo de concentracién de las especies en las corrientes. La densidad se
aplica a cualquiera de las fases sdlida o liquida. Se estima utilizando la
formulad=a+bT con T en [K].

Si el sistema necesita la densidad de un componente en fase vapor (i.e. su
temperatura T es mayor que su punto normal de ebullicion ) el sistema usa
la ley de los gases ideales para estimar & volumen molar, luego la
densidad es tomada como la inversa del volumen molar a la temperatura
T.

Usada en balances de Energia.

Usada para bal ances de energia. Se estima por laférmula:
Cp=a+bT +cT?+dT, T en[K].

Destilacién, Evaporacion Flash, Condensacion. Se usa para determinar la
fase de un componente (gas v/s liquido/sdlido). Con ella el programa
decide € uso de la correlacion para la densidad (aplicable para la fase
liquida o sblida) o e uso de la ley de gases ideales para determinar la
densidad.
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Temperatura  Critica : Destilacién, Evaporacion Flash, Condensacion.
[K].

Presion Critica [bar] . Dedtilacion, Evaporacion Flash, Condensacion.
Factor de : Destilacién, Evaporacion Flash, Condensacion,
compresibilidad

Presion de vapor : Evaporacion Flash, Condensacion.
basada en la ecuacion  Esbasadaen la ecuacion de Antoine:
de Antoine [mmH(g] Logio[Pual = at[b/(c+T)] T en[K].

Cte Ley de Henry : Usadaen absorcién/Stripping y calculo de emisiones de VOC.
[atm-m*/mol]

Preciode Venta[$/kg] : Usadaen célculos econdmicos.

Precio de Compra : Usadaen céculosecondmicos.
[$/kg]

4.4 Uso de Ayudaen Linea

Para comprender e funcionamiento de cada equipo de la simulacion es necesario
conocer laforma en que se lleva a cabo los célculos en cada operacion unitaria. Una forma
répida de obtener estainformacion es utilizar laayuda en linea que posee € programa.

:@:Supele Designer - [Flowsh8] mEES
File Edit UnitDpz Tazks “iew “Window Datsbank: Help = Iﬁ’lﬂ
ﬁl |Main Section j @l 3 |?¢|"E‘3I&|aﬂl |Main Branch j .@Ii‘ﬁ}l%laﬁl ‘

Dl=(@] (e v mle| @l S(e)e]

Ayuda en Linea ;|E

Esta ayuda en linea se redliza una vez presionado e botdon de ayuda en linea
colocando el cursor sobre e equipo en cuestion, desplegandose asi toda la informacién
correspondiente a su funcionamiento y dimensionamiento.
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<& Pro-Designer Help mEEs

Archivo  Edicion  Marcador  Opciones  Ayuda

Qu:unteniu:lu:ul indice | Ailes | Imprimirl £4 I 3 |

Absorption Absomption / Adsorption
Icon General Description

Liguid Eilé':'l’;t Given the physical properties of the gas and liguid

Feed Hea phases, the characteristics of the packing material, and

the fraction of each component that is absorbed, this

rmodel estimates the flowrates and composition of the

Gl exit streams, as well as the height and diameter of the

e, D;E"ll:t column and the total pressure drop. . In R_ating bode,
the model can calculate extent of absorption.

Vapor
Feed

.

Maodel:
Absorption

Equipment:
Absorber

Existiendo variados links para obtener lainformacion del equipo. Como g emplo en
el link Absorption setiene:

£ Pro-Designer Help _ |8 x]
Archivo  Edicidn  Marcador  Opciohes  Apuda
Qonlenidol indice I Abraz I |mprimir | < | > I

Absorption: Technical Description ﬂ

In gas absarption, a component fram a vapor stream is transferred into a liquid stream with which it comes in contact.

Waterial Balances

In Design Mode, the material balances are specified by the user (as % Rermoved) and the separation specifications drive the
equipment sizing calculation (see Equipment sizing). ). In Rating Mode, the removal efficiency (% removed) is either set by the
user or calculated by the model.

Equipment Sizing
In Design Mode, the height 7 of the column is calculated from the height of the transfer unit HTU and the number of transfer units
MOIG:

Z=HTU* NoG

The number of transfer units is given by:
Y- M,
A Y- iy

N_=——In
¢ A1 A

(A= 1) +1

A is the absorption factor defined as L/ mG
+  Lis the volumetric flow rate of the liquid stream.
»  Gis the volumetric flow rate of the gas stream.
= mis the slope of the equilibriurm curve (egual to the Henry's law constant for dilute solutions).
= y1is the maole fraction of the entering gas.
= y2is the maole fraction of the exiting gas.
11 is the mole fraction of the exiting liguid.
#2 is the mole fraction of the entering liguid.

- |
imlnicio”J ZEEE |] |5 Explora... | @SuperF’r...I ] Adobe .. I @Absorbe...l Ehbsorbe...! @Manual...“@Pm—D_._ ||% |~ 23:00
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Con €llo se logra comprender como funciona cada equipo y por ende e

funcionamiento de la simulacion.

4.5 Ejemplo N°1: Simulacion de una operacion de neutralizacion.

Datos:

ESpGCleS . H2804, Ca(OH)z, CaSO4y Hzo

Reaccion quimica @ H,SO, + Ca(OH), ® CaSO, + 2H,0

B

Sol. 4cida

o

[

~

L

NU-101

Neutralizer

Emision

w

Sol. efluente

TABLA N° 1: Balance de masa.

COMPONENTE IN ouT
[kg/hr] [kg/hr]
Ca(OH), 906 15.1
CaSO, 0 138.8
H,SO, 100 0
H,O 17158 17525
TOTAL 1906.4 1906.4
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TABLA N° 2: Especificacion del equipo.

INPUT DATA Modulo de calculo

NUmero de etapas 1 Tiempo de residencia [hr] 05

Liquido/Total (volumen) 0.85  |Volumen méximo por etapa[m-] 500

Tasa de agitacion [KW/m?] 0.05 |Volumen deliquido por etapa[m-] 0.95

Temperatura [°C] 25 NuUmero de unidades 1

Profundidad [m] 1

Datos de neutralizacion OUTPUT DATA

Agente Ca(OH), |Volumen total por etapa[m-] 1.12

Exceso [%0] 20 Potencia [kW] 0.05
Area[m? 1.12
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