: ) Congreso In-Red 2021
boLTE s | IN-RED 2021 UPV, 13, 14 y 15 de julio de 2021

DE VALENCIA ] erucatvay Docencia n Fed Doi: http://dx.doi.org/10.4995/INRED2021.2021.13792

Beneficios de la utilizacion del simulador comercial PROMAX® en
combinacion con calculo manual en el analisis de un proceso industrial en el
Grado de Ingenieria Quimica

Maria-Fernanda Loépez-Pérez, Salvador C. Cardona, Vicent Fombuena, Jaime Lora, Carlos
Carbonell

Departamento de Ingenieria Quimica y Nuclear. Universitat Politécnica de Valeéncia (UPV). Placa Ferrandiz i
Carbonell, s/n 03801 Alcoy, Alicante (Spain). malopel @jign.upv.es, scardona@iqn.upv.es vifombor@upvnet.upv.es,

jlora@ign.upv.es, carcaral@upvnet.upv.es.

Abstract

Commercial process simulators use in Chemical Engineering Degree is an effective tool to
improve student learning. Currently, these tools are established in curricula and they allow that
students can use a similar software to they will use in their professional life. Moreover, the students
can analyze, simulate and optimize complex industrial problems. However, this type of software
is not developed for teaching activities and it should not become an instrument which the data are
entered for the students, and the results are observed like a black box, due to sometimes they are
not able to understand how the results are obtained or if the showed results are correct and
consistent.

In this work, a simple industrial process resolution methodology is presented. In this methodology
the problem is solved for the the students using two different ways, combining manual calculation,
(the traditional one), which is used in previous subjects, with the use of the PROMAXE simulator.
The observed advantages of this methodology are multiple, the consolidation of concepts from
previous subjects, the student motivations when they work with this commercial software, used in
companies, and satisfaction when they can solve the problem and they obtaine the same result to
observed in the simulator. The activity of a process for obtaining isooctane is presented in this
work. The tasks performed in the activity of a process for obtaining isooctane are showed in this
work. Design calculation and analysis of the continuous stirred tank reactor where the chemical
reaction occurs are presented in order to demonstrate the benefits of this combination of teaching
methodologies.

Keywords: Learning improvement, Commercial simulator, PROMAXE, manual calculations,
Chemical Engineering Degree

Resumen

El uso de simuladores comerciales en el Grado de Ingeniera Qu2mica, es una herramienta muy
eficaz para mejorar el aprendizaje de los alumnos. Estas herramientas establecidas en los planes
de estudios actuales permiten que los estudiantes utilicen programas similares a los que hay
implantados en las empresas donde desarrollargn su vida profesional. Por otra parte, tambi®n les
permite analizar, simular y optimizar problemas industriales complejos. Pero la utilizaci-n de
este tipo de softwares, la mayor2a no pensados para actividades docentes, no debe convertirse en
un instrumento en el que los alumnos introduzcan unos datos y observen los resultados,
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Beneficios de la utilizaci-n del simulador comercial PROMAXE en combinaci-n con c§lculo manual
en el anglisis de un proceso industrial en el Grado de Ingenier2a Qu2mica

utiliz8ndolos como caja negra, en la que no entienden como se obtienen los datos y en muchas
ocasiones no sepan distinguir si los resultados son coherentes o no.

En este trabajo se presenta una metodolog?a en la que se presenta un proceso industrial
relativamente sencillo, y en el que los estudiantes lo resuelve de dos formas diferentes; combina
el c8lculo manual, es decir, el tradicional, utilizado en asignaturas anteriores, con la resoluci-n
del problema mediante el simulador PROMAXE. Las ventajas de esta metodolog2a son m¥ltiples,
entre las que destacan, consolidaci-n de conceptos de asignaturas anteriores, motivaci-n por
parte de los alumnos al utilizar software profesional y satisfacci-n al resolver el problema
obteniendo un resultado similar al del simulador. En este art?culo se presenta la actividad de un
proceso de obtenci-n de isooctano, donde se indican las tareas realizadas en el c8lculo, disefoy
ans8lisis del reactor continuo de tanque agitado donde se produce la reacci-n qu2mica.

Palabras clave: Mejora del aprendizaje, Simulador comercial, PROMAX, c8&lculos manuals,
Grado de Ingenier?a Qu?mica

1. Introduccion

Actualmente, la simulacion de procesos en el Grado de Ingenieria Quimica es una de las disciplinas
basicas que deben desarrollarse en la titulacion, con el objetivo de que los estudiantes consigan
competencias en esta materia y puedan acceder al mundo laboral con conocimientos indispensables para
desarrollar su profesion. Por ello, los simuladores se han introducido como parte de la transferencia de
conocimiento en los planes de estudios de sus grados (Dahm, 2002; Lewin, 2001).

Las herramientas de modelado y simulacion, son cada vez mas utilizadas por los profesionales de la
ingenieria. En el caso que nos ocupa, la ingeneria quimica, se necesitan instrumentos que ayuden a
analizar y tomar decisiones para el disefio, operacion y optimizacion de los procesos, ademas de proponer
nuevas alternativas para resolver retos actuales. El uso extendido de estos softwares de simulacion en las
empresas, ha hecho obligatorio que el alumno cuando acabe sus estudios de grado, conozca estas
herramientas, ademds de cuando utilizarlas y como hacerlo.

En bibliografia existen diversos ejemplos del uso de simuladores comerciales tales como HYSYS, PRO
II, ASPEN PLUS, CHEMCAD y PROMAX para la resolucion de problemas de ingenieria quimica
(Hoorfar, 2018; Puig-Gamero, 2021; Komulainen, 2012; de Lucas-Consuegra, 2018) en los que las
conclusiones que se obtienen de implementar estas actividades en las asignaturas son:

e Mejora de las notas obtenidas por los alumnos debido al aumento de su motivacion por utilizar
programas comerciales que podran utilizar en su vida profesional.

e Los trabajos, normalmente de forma cooperativa, mejoran la competencia de trabajo en grupo,
tan demandada profesionalmente.

e  Practican la busqueda de informacion y la realizacion de informes técnicos.

e  Analizar, modelar y simular sistemas complejos no definidos

Por todo lo anterior, y debido a la importancia de la simulacion y de las competencias que se adquieren
para la empleabilidad de nuestros estudiantes, como llevar a cabo tareas de diseflo y trabajo de proyectos
(Grant, 2006) en el Grado de Ingenieria de la Universitat Politécnica de Valéncia, Campus d’Alcoi,
existen varias asignaturas en las que se desarrollan actividades de simulacién de procesos utilizando el
Sofware PROMAX®.
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Sin embargo, aunque los simuladores tengan un uso cada vez mas amigable para el usuario y faciliten la
resolucion de problemas (permiten analizar diferentes fendmenos de forma rapida), los programas de
simulacién comerciales, no son softwares o sistemas preparados, ni pensados, para el desarrollo
psicopedagogico de los estudiantes, por lo que resulta imprescindible planificar la actividad o trabajo a
realizar para que propicie el aprendizaje. En muchos articulos donde se utilizan simuladores comerciales,
los problemas a resolver son demasiado complejos y el alumno puede llegar a no entender que esta
calculando el programa, y como lo hace, por lo que le es muy complicado analizar el resultado que obtiene
y poder discutir, por ejemplo, sobre que mejoras puede realizarse en el proceso para optimizarlo
(Zumalacarregui, 2018).

Nuestra experiencia previa en la resolucion de problemas de ingenieria quimica con Matlab (Carbonell,
2021) corrobora que el alumno asimila mejor los contenidos cuando utiliza una herramienta que le facilita
los calculos, pero siempre y cuando, esta no se convierta en una caja negra, de las que el alumno no tiene
conocimiento, ya que pierde su funcion docente, o que solo sepa utilizar su interfaz, sin entender el por
qué y para qué la utiliza. Por ello, cuando se plantea un problema real con un simulador, el alumno debe
saber en todo momento que modelos matematicos, correlaciones, paquetes termodindmicos esta
utilizando el simulador y por qué. En este trabajo se va a presentar una actividad realizada con el
simulador PROMAX®, pero cuidando que el alumno pueda comparar sus resultados con los que
obtendria con un calculo manual, y pueda juzgar las diferencias que se producen y el motivo de las
mismas.

2. Objetivos

Dicho articulo pretende presentar como se ha llevado a cabo una actividad relacionada con la ingenieria
quimica resuelta mediante calculo tradicional y el simulador PROMAX®.

El problema planteado es el disefio de un proceso de produccion de isooctano. La actividad se desarrolla
en 4° curso del Grado de Ingenieria Quimica en la asignatura Procesos Industriales de la Ingenieria
Quimica (asignatura troncal del semestre A) y tiene como doble finalidad, aprender a utilizar un simulador
comercial, a al vez que afianzar los conocimientos que los estudiantes poseen, adquiridos en asignaturas
anteriores.

Con dicha actividad se pretenden dos objetivos fundamentales para el alumno:

1. Acercamiento a situaciones reales para que el alumno participe en el proceso de aprendizaje y
no sea un mero espectador, aumentando su interés por la asignatura.

2. Mejorar la docencia impartida por el docente, incluyendo herramientas y estrategias de
aprendizaje utilizando simuladores comerciales.

Otro objetivo es valorar la eficacia del sistema de comparacion por dos métodos de resolucion, en el
aprendizaje de contenidos de los mismos.

3. Desarrollo de la innovacion

Como se ha comentado en el apartado de objetivos, en este trabajo se va a realizar la descripcion de la
metodologia docente utilizada para el disefio de una parte del proceso de produccion del isooctano
utilizando un simulador comercial como es PROMAX® junto con la comparacion de los resultados
obtenidos con los calculos que el alumno realiza de forma tradicional.
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El trabajo es una actividad con un gran peso en la nota final del curso (30% del total), se realiza por grupos
de 3-4 personas que deben entregar un informe explicando detalladamente los calculos realizados y los
pasos seguidos para obtener los resultados que se piden. Un 50% de la actividad se realiza durante las
horas de clase presencial.

3.1. Eleccion Simulador PROMAX®

PROMAX® es un paquete de simulacion de procesos basado en los flujos. Es utilizado para disefiar y
optimizar el procesado de gas, proceso de refino, y las instalaciones quimicas (especializado en
petroquimica). Es el programa elegido en el Grado de Ingenieria Quimica en las asignaturas de Analisis
y Simulacion de procesos, Experimentacion en Ingenieria Quimica III (ambas en 3er curso, semestre B)
y Procesos Industriales de Ingenieria Quimica (4° curso, semestre A).

Durante las asignaturas citadas, los docentes han introducido al alumno en las unidades de operacion mas
importantes de la ingenieria quimica, es decir, desde las instalaciones hidraulicas, intercambiadores de
calor, compresores, separadores, reactores hasta columnas de separacion. En cada uno de los procesos se
realizan ejercicios para que el alumno pueda entender como trabaja el simulador. Todos los contenidos
estan incluidos en un manual que se le ofrece al alumno al comienzo de su entrenamiento con este
simulador.

El procedimiento metodologico para llevar a cabo las simulaciones con este software no difiere del que
se aplica para la simulacion en general:

Interpretacion del problema, identificacion de equipos, corrientes y propiedades.
Crear un caso de estudio

Seleccion de sustancias involucradas en el proceso

Seleccionar paquete termodinamico

Construir un diagrama de flujo

Simulacién del proceso

Nk =

Analisis e interpretacion de los resultados

3.2. Problema o caso a estudiar

El caso presentado en este trabajo se desarrolla en la asignatura Procesos Industriales de Ingenieria
Quimca cuyas competencias relacionadas con el uso del simulador son:

e Capacidad para el analisis, disefio, simulacion y optimizacion de procesos y productos.
o Disefiar procesos en las diferentes actividades industriales en el ambito de la ingenieria quimica.

e Disefar equipos, instalaciones y servicios en la industria quimica.

La actividad que deben desarrollar los alumnos estd relacionado con la producciéon industrial del
isooctano. La parte a desarrollar incluye el reactor y el separador liquido-vapor. Al alumno se le presenta
el esquema del proceso (fig 1) incluyendo las corrientes de alimentacion con las propiedades de
temperatura y presion necesarias para los calculos. Debido a que es la Glltima asignatura donde se estudian
este simulador y ya tienen los conocimientos suficientes, ya pueden trabajar sobre procesos con varias
unidades de operacion.

El enunciado de la actividad es el siguiente:

“Uno de los procesos de obtencion de isooctano (iC8) es la reaccion entre el 1-buteno (C4=) y el isobutano
(iC4), mediante reacciones de alquilacion en presencia de un catalizador (H2SO4). Aunque el mecanismo
de reaccion de la alquilacion es muy complejo, este se puede simplificar en las siguientes reacciones:
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CsHs (C4=) + iC4Hio (iC4) — iCsHis (iC8) 1
C4Hs (C4=) + iCsHis (iC8) — CioHag (C12) 2)

Como se puede ver, hay una reaccion no deseada, (2), formandose un componente de alto peso molecular
como es el dodecano (C12).

s

Compresor
P=7.2 atm

Reactor
Intercambiador de calor

P=7.2 atm
T=48.39C

Alimentacién fresca

15.12 kmol/h
C30.05
éai ?],25% Separador L-V
nCd 0.25 P=295 atm
P=6.5 atm Recirculacién T=17.6°C
T=48.9°C 911.7 kmol/h
C3 0.0646
iC4 0.8795
C4=0.0003
nC4 0.0566
P=6.5 atm
T=37.2°C

Fig. 1 Esquema simplificado alquilaci-n olefinas. C3 propano, iC4 isobutano, C4= 1-buteno, nC4 n-butano, iC8 isooctano,
C12 dodecano

En el reactor considerado un reactor continuo de tanque agitado, los hidrocarburos estan en forma de
gotas y son dispersados en una fase de H>SOs. El isobutano y el 1-buteno son transferidos en una interfase
a través de dos liquidos inmiscibles. La velocidad de este paso depende del agitador y su velocidad,
determinando el tamafio de la gota y su patron de flujo interno ademas del area interfacial. Las reacciones
quimicas se dan en torno a la interfase, sin embargo, y para facilitar los calculos, en este trabajo se va a
suponer que la reaccion se lleva a cabo en un reactor adiabatico en fase liquida, sin cambio de presion, y
que el catalizador no interviene.

Las reacciones son elementales y las constantes cinéticas tienen una dependencia de la temperatura del
tipo Arrhenius (Tabla 1).

Tabla 1. Constantes cin®ticas

Parametro Reaccién (1) Reaccion (2)
Factor pre-exponencial (m* kmol-s) 1.62:10° 4.16-102
Energia de Activacion (kJ/kmol) 6.5-10* 8.1-10*
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Las unidades de concentracion a utilizar en las expresiones cinéticas son kmol/m?

Ademas, hay otros compuestos que acompafian a la mezcla isobutano y 1-buteno, como son el propano y
el n-butano, que actian como inertes en este proceso.

Para aumentar la selectividad del producto deseado, las concentraciones de isooctano y de 1-buteno deben
mantenerse bajas y la temperatura también debe permanecer lo mas baja posible. Una forma de conseguir
que aumente la selectividad (isooctano producido dividido por la suma de la produccion de isooctano y
docecano) es utilizar un gran exceso de isobutano, por lo que, se debe recuperar y recircular a la salida
del reactor. La selectividad del isooctano respecto al 1-buteno suele ser 0.95. En el siguiente diagrama
puede verse un esquema muy simplificado de este proceso (Fig 1)”.

El esquema y parte de los datos utilizados en el enunciado se han obtenido de publicaciones de un autor
muy destacado en Ingenieria Quimica como es William L. Luyben (Luyben, 2011). A los alumnos se les
ofrece también tablas que deben rellenar con datos de partida, la selectividad y conversion en el caso de
los calculos manuales y el volumen del reactor en el caso d¢ PROMAX. De esta forma, los estudiantes
también practican las resoluciones desde dos puntos de vista diferentes.

Los alumnos deben estudiar varias partes del proceso, deben realizar calculos para comprobar como se
modifica el volumen y la temperatura del reactor, modificando la conversion y la selectividad del buteno
o al contrario. En segundo lugar, los alumnos deben estudiar cual son las composiciones de salida del
separador liquido-vapor. También estudian las potencias necesarias en el compresor y el intercambiador
de calor.

3.3. Conocimientos adquiridos en asignaturas anteriores.

Para la resolucion del caso presentado, el estudiante debe poseer conocimientos previos de balances de
materia, cinética, reactores, termodinamica, ademas de manejar MATLAB®; ya que es necesario resolver
matematicamente los problemas. En las asignaturas del Grado de Ingenieria Quimica de la Universitat
Politécnica de Valencia, Campus d’Alcoi, existe una coordinacion para utilizar MATLAB® en las
resoluciones de los problemas que necesiten calculos matematicos (Lopez-Perez, 2015).

Todos los calculos que van a realizar en el problema propuesto, pueden realizarse tanto, con la resolucion
matematica tradicional, utilizados en las asignaturas anteriores, como con el programa de Simulacion
PROMAX®. De esta forma, los estudiantes pueden comprobar que PROMAX® va a realizar célculos
internos similares a los que ellos han realizado de forma manual. Con esto, también se le ofrece al alumno
una perspectiva del Grado, en el cual ha ido adquiriendo competencias y conocimientos que utilizara en
su vida profesional. Por otra parte, el alumno comprueba que todo lo aprendido anteriormente tiene una
utilidad.

4. Resultados

En este apartado, debido a la gran cantidad de calculos, solo vamos a mostar algunos resultados obtenidos
por un grupo de alumnos, mas concretamente la parte del reactor quimico.

4.1. Resultados obtenidos con célculos tradicionales para el disefio y optimizacion del reactor.

En este punto, los alumnos nos presentan los resultados utilizando los conceptos que aprendieron,
sobretodo, en las asignaturas de Bases en la Ingenieria Quimica (2° Curso), Cinética Quimica y Catalisis
(2° Curso) y Reactores Quimicos (3% Curso). Para la resolucion de esta parte, utilizaron el programa
MATLAB y las plantillas ofrecidas para su resolucion (Dominguez, 2021).
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En esta parte de la tarea, se estudia como varia el volumen del reactor y la temperatura modificando la
conversion y la selectividad del buteno. Para poder obtener un resultado adecuado los pasos a seguir

deben ser:

Busqueda bibliografica de los datos de entalpias y calores especificos. Para simplificar los célculos,
se les permitié mantener constante el calor especifico en el intervalo de reaccion. Los estudiantes
podian buscar los datos en libros o también se les facillit6 la  web
https://webbook.nist.gov/chemistry/

Planteamiento de los balances de materia y energia de todos los componentes, utilizando los datos
de conversion del buteno como de la selectividad. Tomaron como consideraciéon que el reactor era
ideal para que los calculos tradicionales fueses mas sencillos. Hay que recordar que los resultados
mostrados en este trabajo solo son una parte del trabajo global.

Preparacion de la plantilla de MATLAB para la resolucion de los balances de materia y energia (fig
2)

Obtencion de las corrientes de salida de cada uno de los productos involucrados en las reacciones,

ademas del flujo molar total.
Obtencion del volumen del reactor
Presentacion de resultados en una memoria

|y %% Balance de energia reactor
Entalpias de formacién estandar de liquido (entalpia del gas + entalpia de

| scondensaci6n) KJ/mol

e = HEO_C3 = -119.8%1000;
close all HEO_iC4 = ~155.59%1000;
aiary ott HEO_C4 = -21.13*1000;
warning off HEO_C12 = -352.1%1000;
HEO nc4 = -148%1000;
e o e pres HEO_iCE = -259.3%1000;

disp(’
disp(*
disp('
disp(* )

% Cp liquida de los componentes J/mol-K

Cp_C3 = 119.6;
%% Delete the previously created physical_solution.txt cp_ica = 129.7;
file list=air; Cp_C4 = 128.96;
for i=lilength(file_list) Cp_Cl2 = 376;
comp=str. physical_solution.txt',file_list(i).name); Cp nc4 = 132.42;

if comp= Cp_ics = 237.8;
delete (*physical_solution.txt'); -

end

end ntrada

44 Choose betwesn mumerical or analyfical solution of the probiem e 1;1;“; X Oic Jecp c3 (42,0251

selection=input (' Which type of solution do you prefer, mmerical (1) or analytica HEL C4 = HEO C4+Cp_C4*(48.9-25);

disp(' ") HEl iC4 = HEQ_iC4+Cp_iC4*(48.9-25);
HE1_nC4 = HEO_nC4+Cp_nC4* (48.9-25) 7

% Corriente 11

HE11_C3 = Hf0_C3+Cp_C3*(37.2-25);

UEI1 A — WEA CAicn CAK (27 9_9R) -

%% only in case you choose analytical solution

i G

Fig. 2 Plantillas de MATLAB para resoluci-n de Balances de materia y Energ?a en c§lculo tradicional de la actividad de disefo

del reactor

Los resultados de las corrientes de salida del reactores obtenidos (Tabla 2), fueron analizados por los
alumnos, concluyendo que el parametro influyente era la conversion, y que aunque tuviésemos una
selectividad diferente, el tamafio del reactor también se veria modificado mayoritariamente por este
parametro (Tabla 3). Se ve un aumento de 2 m? de pasar de una conversion de 95% a una de 97.5%.
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Tabla 2. Resultados de corrientes de salida del reactor calculados mediante plantillas de MATLAB con c8lculo tradicional
utilizado en asignaturas de Bases en la Ingenier’a Qu2mica y Reactores

Selectividad Conversion Xeid Xe4= (Y0) Xend Xe3 Xcs Xe12 (%) Flujo molar salida
(%) (%) del Cy4 (%) (%) (%) (%) reactor (kmol/h)
95 95 0.8667  0.000426  0.0602  0.0649 0.0073  0.000385 919.38
95 97.5 0.8667  0.000213  0.0603  0.0649 0.0075 0.000396 919.18
96.7 95 0.8666  0.000426  0.0602  0.0649 0.0076  0.000259 919.38
96.7 97.5 0.8666  0.000213  0.0603  0.0649 0.0078  0.000265 919.18

Tabla 3. Resultados de volumen del reactor y temperaturas de salida del mismo en c8lculo con MATLAB

Selectividad (%) Conversién (%) del C;  Volumen (m*) T(K) salida del reactor

95 95 1,809 315,512
95 97,5 3,622 315,6469
96,7 95 1,5 315,5232
96,7 97,5 3,013 315,6584

4.2. Resultados obtenidos con el simulador PROMAX®

En este punto del grado, los alumnos ya han estudiado los conceptos necesarios para el desarrollo de la
actividad, ademas de los nociones clave del Simulador para poder implementar un reactor ideal. Durante
la asignatura de Simulacion de Procesos Quimicos y Experimentacion en Ingenieria 11, los alumnos han
visto el uso del simulador y han recibido suficiente informacion sobre su uso. En la siguiente figura se
presenta una de las diapositivas que se ofrecen en las asignaturas donde se imparte PROMAX® (fig 3).

ProMax 5.0
Reactores quimicos

Tipo de ¢ Mecanismo . e
écuando UtlllzarIO?

¢ Para calcular rapidamente productos de reaccion.
* Se especifica la conversion de un reactante determinado.

Conversion Si g
* Cuando no se conocen datos cinéticos detallados.
* Ej.: En hidrotratamiento, alquilacién, craqueo catalitico y coque.
* Para procesos que alcancen el equilibrio o estén cerca de él.
P . * Requiere conocer las constantes de equilibrio (calculadas por
Equilibrium Si A
ProMax o aportadas por el usuario).
¢ Ej.: En las simulaciones de reactores de isomerizacion.
* Para reactores de flujo piston.
., * Se requiere informacion cinética ue no se alcance el
Plug flow Si i~ q. v a
equilibrio.
* Ej.: Enlas simulaciones de reactores de reformado catalitico.
¢ Para reactores CSTR.
. . * Se requiere informacion cinética ue no se alcance el
Stirred Tank Si - q. v d
equilibrio.
* Ej.: Enlas simulaciones de reactores de reformado catalitico.
Gibbs . * Para procesos que alcancen el equilibrio o estén cerca de él.
Opcional 234

Minimisation Ej.: En la simulacion de incineradores.

Fig. 3 Presentaci-n de transparencia de tipos de reactores m8s sencillos que pueden utilizarse en PROMAXE
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Debido a que, en los simuladores, es necesario definir un paquete termodindmico, en el enunciado del
problema se indica este dato, ademas de ofrecer medidas del reactor; recordemos que la finalidad del
simulador no es calcular el volumen del reactor, sino observar como varian los parametros al variar
condiciones de operacion.

Los datos que se le ofrecen son: “Considerando el paquete termodin§mico de Peng-Robinson y que la
ca%da de presi-n en el reactor es nula, analizar el efecto que tiene el volumen del reactor sobre la
conversi-n del 1-buteno y la selectividad al isooctano, rellenando la siguiente tabla (Tabla 4).

Se considera que el reactor es cil2ndrico, con un espesor de 10 mm, y una altura igual a 5 veces el
di8metro interno del reactor.o

Los pasos que los alumnos seguiran en esta parte de la actividad seran:

Especificar el paquete termodinamico. En este caso Peng-Robinson.
Indicar tipo de reactor y cinética de ambas reacciones.
Establecimiento de corrientes de entrada y salida, ademas de los diferentes tamaiios del reactor.

Bl S

Simulacion del proceso utilizando la herramienta Solver para la realizacion de todos las
simulaciones con las diferentes medidas del reactor.
5. Presentacion de resultados en una memoria

Tabla 4. Tabla a rellenar en la actividad de PROMAXE

Efecto del volumen del reactor Calculo ProMax

Dext  Volumen  Selectividad  Conversion xC3  xiC4 xnC4 xC4= xiC8 xCI2 Fsalida Treactor
(m) (m3) (%) %) (C4=) ) ) (%) (%) (%) (%) (kmolh)
X

0.3

0.5

0.75

1.25

1.5

Ademas de presentar la memoria en PDF o Word, estos archivos debian ir acompafiados del archivo
generado con el Simulador. Los datos a introducir relacionados con el reactor son: tipo de reactor, en este
caso un reactor continuo de tanque agitado y el set de reacciones donde se especifica la estequiometria de
la reaccion y constantes cinéticas de ambas reacciones. Naturalmente, la cinética propuesta debia ser
sencilla para que los alumnos no tuvieran problemas con el calculo manual. Posteriormente, se establecia
el tamafio del reactor y se simulaba la parte del proceso correspondiente al reactor (fig. 4). Para poder
simular y obtener los parametros de salida del reactor como conversion, selectividad, temperatura y flujos
molares de todos los componentes que intervienen en las reacciones con diferentess entradas, los alumnos
podian utilizar la herramienta de EXCEL que esta enlazada al simulador.
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Fig. 4 Capturas de pantalla con los diferentes pasos para implementar un reactor continuo de tanque agitado en PROMAXE
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En la siguiente figura se muestra un grafico con los resultados cuando el volumen del reactor es de 3.7

3
Propiedades 3 Propiedades 4
Propiedades 1 Temperatura(Total) 37,376 [°C Temperatura(Total) 41796 |°C
Temperatura(Total) 485*[°C Presion(Total) 65861 |bar | [Presion(Total) 5,5 |atm
Presion(Total) 6,5861% | bar Fraccion molar de vapor(Total) 0 [% Caudal molar(Total) 919 24 |kmolh
Fraccién molar de vapor(Total) 0 [% Composicion 3 Composicion 4
Composicidn 1 1-Butene(Fraccion molar, Total) |0,8452 |% 1-Butene(Fraccion molar, Total) |0,027637 (%
1-Butene(Fraccion molar, Total) 0% % Propane(Fraccion molar, Total) |6,4362 [% Propane(Fraccion molar, Total) 6,4893 |%
Propane(Fraccion molar, Total) 5* % n-Butane(Fraccién molar, Total) |5,9755 |% n-Butane(Fraccion molar, Total) | 60248 |%
n-Butane(Fraccion molar, Total) 25* % Dodecane(Fraccion molar, Total) 0% Dodecane(Fraccion molar, Total) | 0,038633 |%
Dodecane({Fraccién molar, Total) 0* % Isobutane(Fraccion molar, Total) | 86,743 [% lsobutane(Fraccion molar, Total) | 86672 |%
lsobutane(Fraccion molar, Total) 20*|% Isooctane(Fraccion molar, Total) 0% lsooctane(Fraccion molar, Total) | 0,74727 |%
lsooctane({Fraccion molar, Total} 0= (%
1 >
2 »
/ MIX-100 Q
Propiedades 2
Temperatura(Total} 37.2%|°C 4
Presiﬁl:l(‘l’uta ] 5,5861% | bar REAC-100
Fraccion molar de vapor(Total) 0 [%
Compaosicion z D_ext Reactor 1*|m
1-Butene(Fraccion molar, Total) | 0,03*[% Wolumen 3,6959% |m"3
Propane(Fraccion molar, Total) 6,46%|% |Selectividad  [95084%] |
n-Butane(Fraccion molar, Total) 5,66% (% Conversion_butene | 96,757#
Dodecane(Fraccion molar, Total) 0*|%
Isobutane(Fraccion molar, Total) | 87,85%|%
Isooctane(Fraccidn molar, Total) 0=(%

Fig. 5 Capturas de pantalla con los resultados obtenidos con la entrada de volumen 3.7 m3 en PROMAXE

Las tabla presentada por los alumnos nos indica que los resultados son similares a los obtenidos con los

calculos utilizados en la parte manual (Tabla 5). Se puede ver que a medida que aumenta el volumen del

reactor, la conversion, como era loégico esperar, aumenta. Sin embargo, la selectividad se mantiene casi

constante, por lo que, coincide con los resultados obtenidos con el método de céalculo tradicional o manual

(fig 6). Los alumnos pueden de esta manera, comprobar que los calculos que el simulador realiza son

similares a los que ellos aprenden durante el Grado.

Tabla 5. Resultados obtenidos en la simulaci-n

Efecto del volumen del reactor Célculo ProMax

Do« Volumen  Selectividad Conversion ~ xC3 xiC4 xnC4  xC4=  xiC8 xCl2  Fsalida Treactor
(m) (m?) (o) (%) (C4=) () (o) (%0) (o) (%) (%) (kmol/h) ®
0.3 0.0862 98.19 35.46 6.46 86.71 5.99 0.55 0.29  0.01 924.042 312.160
0.5 0.4343 96.11 76.43 6.48 86.68 6.01 0.20 0.60 0.02 920.832 314.0.26
0.75 1.5276 95.31 92.38 6.49 86.67 6.02 0.06 0.72 0.04 919.583 314.748

1 3.6959 95.08 96.76 6.49 86.67 6.02 0.03 0.75 0.04 919.241 314.946
125 73074 95.00 98.34 6.49 86.67 6.03 0.01 0.76 0.04 919.116 315.017
15 12.7301 94.97 99.04 6.49 86.67 6.03 0.01 0.76 0.04 919.061 315.049
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99
97
95 3,500
93
91 3,000
89
X 87 2,500  mSelectividad (%)
85
83 2,000 Conversion (%)
81
79 1,500 Tamafio reactor (m3)
77
75 1,000

Manual Manual Promax Promax
TIPO CALCULO

Fig. 6 Comparaci-n resultados obtenidos entre c§lculo manual y PROMAXE

4.3. Observacién participante
Se ha realizado actividades de observacion como técnica de revision para comprobar que los resultados

obtenidos concuerdan con lo esperado.

Para ello, se cred una plantilla donde se indican los elementos en los que se realiza la observacion (Tabla
6). Es una observacion con datos cualitativos, aun asi, es una técnica muy practica para aplicar en el aula.
Se registro durante los dias de clase en las que se realizaba la actividad.

Tabla 6. Plantilla metodolog?a de observaci-n participativa

Valoracion utilizando observacién como Muy poco Poco  Bastante Mucho
metodologia de evaluacion.

Participaci-n del grupo en las preguntas de
clase. Actitud participativa en el aprendizaje
Preguntas del grupo durante la clase

Participaci-n de los integrantes del grupo en
el trabajo (participaci-n en su rol)

Est&n m8s motivados durante la actividad
que cuando solo es c§lculo manual
Grado de satisfacci-n (cualitativa por
observaci-n) cuando ambos resultados les
coinciden

En todas las anotaciones que se tomaron durante el curso, el porcentaje de respuestas “bastante” y
“mucho” era mayor del 80%, con lo que, una primera conclusion es que al alumnado le motiva mas este
tipo de ejercicios, donde puede utilizar una herramienta industrial y comparar con sus calculos. Cuando
ambos resultados coinciden, la satisfaccion de haber desarrollado de forma correcta el problema, provoca
en el grupo una actitud positiva hacia la asignatura.
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5. Conclusiones

Teniendo en cuenta el trabajo que los alumnos desarrollan con la actividad propuesta en la asignatura
Procesos Industriales en Ingenieria Quimica calculando y simulando un proceso industrial real,
relativamente sencillo, hemos observado que los alumnos se sienten satisfechos de dicho trabajo. Con la
observacion de los diferentes trabajos presentados durante los cursos en los que se han desarrollado este
tipo de actividades (curso 16-17 hasta la actualidad) podemos concluir que:

1. Aumenta la motivacion de los alumnos al utilizar un simulador comercial y manejar herramientas
que podran encontrar en su futuro laboral.

2. Perciben las asignaturas anteriores como pasos necesarios en su futuro profesional, ya que son
conceptos que comprueban que se utilizan en la realidad y no son solo materias inconexas que
no se utilizan en la Ingenieria Quimica. Este punto es crucial en el grado, ya que en muchos
comentarios de los egresados aparece la percepcion de que cuando se incorporen a su vida
laboral, lo que han estudiado no lo van a utilizar nunca. Por ello, el combinar este tipo de
actividades, calculo tradicional y el software de simulacién, es una forma practica de paliar esta
situacion. Validan los calculos manuales con los resultados obtenidos por el Simulador y son
capaces de ver las limitaciones y suposiciones que tienen que utilizar cuando realizan los
calculos manuales para poder resolver los procesos de forma sencilla.

3. El trabajo cooperativo mejora habilidades como discusion, facilita la gestion de bibliografia,
también mejora las capacidades de enfrentarse a problemas mas complejos y facilita la
realizacion de los informes.

4. Con el simulador comercial, y después de comprobar que el Simulador no es una caja negra en
la que desconocen que calculos internos realiza, son capaces de analizar, modelar y simular
sistemas mas complejos que con el calculo manual.

Como conclusion general podemos decir que los programas de simulacion favorecen la transferencia de
conocimiento porque trabajan en un entorno real muy parecido al que los estudiantes tendran en un futuro.
Pero creemos que si se combina con los célculos tradicionales para que se comparen resultados, la
comprension y consolidacion de conceptos que han visto durante el grado, por parte de los estudiantes,
se potencia de forma extraordinaria.
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