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1. OBJETIVOS Y ALCANCE DEL PROYECTO

1.1. Establecimiento de los objetivos

Objetivo principal: Introducir unidades de separacién adicionales en un simulador de
procesos para simular un proceso de regeneracion de aguas industriales y ademds analizar
diferentes alternativas de mejora de dicho proceso. Previamente a ello, realizar un analisis
de las diferentes alternativas de simulador para determinar cudl de ellas resulta mas viable
desde el punto de vista de complejidad y coste.

Objetivos parciales:

1. Seleccionar el simulador de procesos

1.1. Busqueda de diferentes alternativas de simuladores disponibles
1.2. Estudio de la posibilidad de introducir unidades de usuario en cada alternativa

1.3. Realizacion de una matriz de decisién para seleccionar una alternativa

2. Implementacion de unidades de calculo

2.1. Definicién del comportamiento de cada unidad mediante un modelo matematico

2.2. Introduccién de los modelos en el simulador de procesos

2.3. Validacioén del funcionamiento de la unidad de dsmosis inversa con un caso base

3. Simulacién de un proceso de regeneracién de aguas industriales

3.1. Busqueda bibliografica de alternativas de proceso
3.2. Seleccion del proceso a simular
3.3. Definicidn de las unidades de proceso y simulacién del conjunto

3.4. Planteamiento vy justificacién de una mejora del proceso mediante el uso del
simulador
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1.2. Definicion del alcance

El objeto de este proyecto es implementar mddulos de cdlculo de unidades de membrana de
0smosis inversa y otras unidades de separacién en un simulador de procesos, con el
propdsito de llegar a simular un proceso de regeneraciéon de aguas industriales. Una vez
conseguido esto, se planteara una mejora del proceso mediante el uso del simulador para
asi demostrar la utilidad a nivel industrial de esta herramienta informatica.

Para alcanzar el objeto del proyecto lo primero que se realizard es una exploracién de los
distintos simuladores de procesos que existen actualmente, prestando especial atencién a la
posibilidad de introducir unidades personalizadas en ellos. Atendiendo a diferentes criterios,
como por ejemplo coste econdmico o complejidad en el desarrollo, se debera seleccionar
una de las alternativas de simulador planteadas.

Una vez determinado el simulador de procesos que se utilizara, se deberan desarrollar los
modelos que representen el comportamiento de las unidades de separacion que no estén
incluidas previamente en el programa. Tras finalizar el desarrollo de los modelos, estos
deberdn implementarse en el simulador para asi poder utilizarlos en la simulacién.

Dado que el proyecto se centra en las unidades de ésmosis inversa, el modelo de dicha
unidad de separacién sera de una mayor complejidad y precision que el resto de modelos
desarrollados. Ademas, dicho modelo sera validado a través de la resolucién de un caso
base, lo cual no se realizard en el resto de unidades de separacion.

Ademas de la implementacién de las unidades de cdlculo, serd necesario seleccionar un
proceso de regeneracion de aguas industriales con el cual pueda ilustrarse la capacidad del
simulador para reproducir procesos donde aparezcan unidades de ésmosis inversa mediante
el uso de la unidad implementada en él. Asi mismo, se planteard una mejora del proceso
seleccionado para demostrar la posibilidad de utilizar el simulador de procesos como
herramienta de optimizacion y disefio de procesos industriales.

Es importante destacar que la aplicacion de cdlculo desarrollada no pretende tener caracter
comercial sino ser una herramienta util y versatil para su uso a nivel universitario, tanto por
el personal docente como el alumnado.

Por ultimo, aunque queda fuera del alcance del proyecto, el trabajo realizado a lo largo de
este ha dado pie a la realizacién de un pdster que fue enviado al Congreso Iberoamericano
de Ciencia y Tecnologia de Membranas (CITEM), el cual puede consultarse en el capitulo 3 de
los Anexos junto con su abstract correspondiente, adjuntado en el capitulo 4 de este mismo
documento.

1.3. Estructura de descomposicion del trabajo (EDT)

En la Figura 1 se presenta la estructura de descomposicidn del trabajo que se ha realizado
para este proyecto, en la cual se indican todas las tareas que se llevaran a cabo, estando
estas agrupadas en paquetes de trabajo.
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1.4. Planificacion del proyecto

La planificacion de las tareas se ha realizado en base a las duraciones y precedencias que
aparecen en la Tabla 1. Para establecer las precedencias, con la intencidn de realizar una
planificacion mas realista, se ha tomado como criterio que el proyecto es realizado por una
Ingenieria, la cual dedica un programador, graduado en Ingenieria Quimica e Ingeniero

Quimico a la realizacion del proyecto.

Tabla 1. Duraciones y precedencias de las tareas a realizar en el proyecto

Fase Cddigo Tarea Duracion(h) Precedencias
1.1 Identificacién alternativas 5 -
1.2 Analisis prestaciones 31 1.1
13 P05|b|I|daq de introducir 17 11
L, unidades
Seleccion Determinar coste licencia de
del 1.4 5 1.2
. uso
simulador I
Introduccién ud.
1.5 . . 9 1.3
personalizada sencilla
1.6 Establecer criterios seleccidon 5 -
1.7 Seleccion alternativa 2 1.4,15,1.6
51 Def|n|C|on'modeIo 6smosis 40 i
inversa
59 Codlflcauo_n modelo ésmosis 46 51
inversa
Modelado 23 Definicién modelo tanque 8 51
. lavado
unidades Codificacion modelo tanque
separacion 2.4 d 5 2.2,2.3
lavado
25 .Def|n|C|on.m.o,d(?Io 11 53
intercambio idnico
26 Codificacion modelo 4 24,25
intercambio idnico
31 Implementacién .u,nldades de 33 17,26
separacion
Simulacion 3.2 Seleccion del proceso 13 -
proceso 3.3 Simulacién del proceso 17 3.1,3.2
industrial 34 Redisefio del proceso 10 3.2
35 Slmulaciloanroceso 39 3.3, 3.4
redisefiado

Cabe destacar que, debido a los recursos considerados a la hora de realizar la planificacién,
la duracién del proyecto es inferior a la correspondiente a un Trabajo Final de Grado. Sin
embargo, un alumno necesita 300h para realizar todas y cada una de las tareas que
aparecen en la Tabla 1, reduciéndose el tiempo de realizacion como consecuencia de una

asignacion de recursos mayor.
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En la Figura 2 se presenta la informacidén de la Tabla 1 de manera grafica en forma de
diagrama CPM (Critical Path Method). En dicho diagrama se resalta en color rojo el camino
critico, el cual esta compuesto por aquellas actividades cuyo retraso implica un retraso en la
finalizacidn del proyecto.

Para poder interpretar adecuadamente dicho diagrama a continuacién se proporciona una
leyenda, asi como las expresiones que se emplean para el célculo de las holguras:

CP | D | FP
Cddigo de la tarea
cT | HyHO | FT

CP: comienzo mas préximo
D: duracion
FP: final mas préximo
CT: comienzo mas tardio
FT: final mas tardio
Holgura total (Ht): tiempo que puede retrasarse una tarea sin retrasar la finalizacién
del proyecto. Se obtiene mediante la siguiente expresion:
HL = FT! — FP!

Holgura libre (H.): tiempo que puede retrasarse una tarea sin reducir la holgura de las
tareas siguientes. Se obtiene mediante la expresion:

H} = CcP*' — FP!
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2. INTRODUCCION

2.1. Motivacion

Los simuladores de procesos se utilizan en una gran variedad de empresas para disefiar y
analizar sus procesos productivos, puesto que permiten realizar estas tareas de una forma
segura y econdmica. Estas herramientas permiten variar pardmetros del proceso sin riesgo a
que este se descontrole asi como explorar diferentes modificaciones del mismo sin
necesidad de realizar una inversién en un ensayo de planta piloto.

Aunque los simuladores tienen incorporada una gran variedad de modelos, en la mayoria de
los casos no contemplan muchas de las unidades de proceso que se emplean en el campo de
la Ingenieria Quimica: separacion por membranas, intercambio idnico, adsorcién, etc. Por el
hecho de carecer de estas unidades, las cuales en la mayoria de los casos son unidades de
separacion, en muchas ocasiones no es posible utilizar un simulador para estudiar el proceso
de una planta quimica.

En consecuencia, en este proyecto se pretende introducir en un simulador de procesos
diferentes modelos para poder simular algunas de las operaciones de separacidon que
habitualmente no estdn incluidas en estos programas. De esta forma, se busca ampliar las
funcionalidades del simulador hasta conseguir una herramienta que permita simular al
completo los procesos quimicos, no solo teniendo en cuenta las etapas de produccidn sino
también las operaciones de separacion destinadas a la purificacién y acondicionamiento de
corrientes.

Debido a la creciente actividad del Departamento de Ingenieria Quimica y Nuclear de la
Universidad Politécnica de Valencia (UPV) en el campo de la tecnologia de membranas, se
prestard especial atencién a la introduccién de unidades de separacion de membrana en el
simulador de procesos, las cuales no suelen estar incluidas debido a la dependencia que
tienen estas unidades de las condiciones en que se operan.

Ademas, la separacién por membranas estd cada vez mas presente en los procesos
industriales, ya que suponen una alternativa eficaz para reducir el impacto ambiental de las
plantas quimicas. Un ejemplo de ello puede encontrarse en la industria metalmecanica,
donde en la zona de enjuague se utilizan membranas de ésmosis para reducir el consumo de
agua, siendo pues este el proceso que se ha seleccionado para demostrar las posibilidades
gue ofrece el simulador una vez se hayan implementado las nuevas funcionalidades.

2.2. Antecedentesy estado actual

2.2.1. La tecnologia CAPE-OPEN

Desde que en 1995 la asociacidn CO-LaN publica su documento de especificaciones CAPE-
OPEN, muchos programadores han mostrado interés por ajustar el software que desarrollan
a estas normas. El principal objetivo que se persigue con el estdandar CAPE-OPEN es
garantizar que el software de simulacidn de procesos posea interfaces abiertas que permitan

la interoperabilidad de manera sencilla y barata [,

11
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Las herramientas de modelado de unidades de proceso (PMC: Process Modelling
Component) que se ajustan a las especificaciones CAPE-OPEN pueden introducirse en
cualquier entorno de simulaciéon (PME: Process Modelling Environment) CAPE-OPEN a través
de la creacion de una interfaz (middleware). La implementacion de estas interfaces se hace a
través de tecnologias utilizadas a nivel mundial como lo son COM o CORBA por ejemplo ™.

Process Modelling Environment

Middleware

Physical

——— SRR
Unit Operation Analisis Tools

———— .
Process Modelling Components

Figura 3. Conexidn entre los diferentes componentes CAPE-OPEN

En el aflo 2008 diversos autores aprovecharon el lanzamiento del entorno .NET framework
de Microsoft para implementar una conexiéon entre PMCs y PMEs. A través del uso de esta
tecnologia les fue posible introducir en un simulador de procesos tanto unidades de
operacion como datos de una base termodinamica 2] Ccon ello se consiguié demostrar que el
entorno .NET framework es una alternativa a los que se habian venido utilizando en el
pasado (COM, CORBA).

Hasta el 2009, para poder personalizar los simuladores de procesos que cumplian las
especificaciones CAPE-OPEN los usuarios debian implementar ellos mismos un algoritmo que
permitiera la conexién entre las diferentes herramientas informaticas. Sin embargo, en la
reunion anual de AIChE del 2009 los desarrolladores del simulador de procesos COCO junto
con los del programa ChemSep presentaron una alternativa a esto: la unidad MATLAB B3I,
Esta unidad tiene implementada una conexion entre el entorno de simulacién COCO vy el
programa de calculo MATLAB, de manera que a través de su uso puede introducirse en
COCO cualquier algoritmo escrito en cddigo Matlab sin necesidad de tener los conocimientos
de programacién necesarios para la creacion de un middleware.

12
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A pesar de ello, al afio siguiente el principal desarrollador de COCO (Jasper Van Baten) junto
con otros autores describié como implementar el modelo de un reactor de Gibbs para que
este pueda funcionar en cualquier entorno de simulacién CAPE-OPEN I En este trabajo se
detalla la forma en que deben implementarse las interfaces de la unidad para que esta se
convierta en un PMC capaz de operar con cualquier PME, de manera que los usuarios que
prefieran seguir implementando su propio middleware a pesar del lanzamiento de la unidad
MATLAB pueden utilizar el texto como guia.

2.2.2. Simulacion de modelos desarrollados por el usuario

Como alternativa al uso de tecnologia CAPE-OPEN, los simuladores de procesos comerciales
ofrecen unidades de operacidn que permiten introducir modelos desarrollados por el
usuario en la simulacién. Como ejemplo de ello puede mencionarse las unidades de que
dispone CHEMCAD para introducir cédigo Visual Basic (VBA), Fortran o C++.

La principal diferencia con la simulacion a través de componentes CAPE-OPEN es que en este
caso la libertad de desarrollo que tienen el usuario es menor. La implementacién de los
modelos debe hacerse de una manera muy concreta, por lo que la aplicacién final solo es
valida para ser utilizada en un entorno de simulacién determinado.

En la Universidad Politécnica de Valencia se han desarrollado diferentes proyectos
académicos en los que se explora esta alternativa. Cabe destacar el Proyecto Final de Carrera
realizado por Beatriz Gédmez en 2004, cuyo objetivo era introducir una unidad de cdlculo de
membranas en el simulador CHEMCAD a través del uso del lenguaje VBA para poder disefiar
una planta de desalacién mediante el uso del simulador.

2.2.3. Simulacién de unidades de membrana

Para abordar el disefio de instalaciones de membrana, las diferentes casas comerciales
ofrecen de manera gratuita sus propias aplicaciones para simular el comportamiento de sus
productos. Como ejemplo de este software pueden mencionarse los siguientes programas:
ROSA (Filmtec), ROPRO (Koch) e IMSDesign (Hydranautics).

Estas aplicaciones presentan ciertas limitaciones en su uso, ya que estan preparadas para
realizar una serie de calculos determinada, por lo que el usuario no puede estudiar
libremente los pardametros de la instalaciéon que desee. Ademas, en estas herramientas solo
se puede simular las membranas de la casa comercial que las ha desarrollado.

Sin embargo, el principal motivo por el cual los simuladores de procesos suponen una
alternativa mas interesante es que en ellos existe la posibilidad de estudiar instalaciones
donde las unidades de membrana se combinen con otras unidades de proceso. Para poder
realizar esta tarea con las aplicaciones de las casas comerciales habria que combinar el uso
dos programas, uno para la unidad de membrana y otro para el resto de unidades, lo cual se
convierte en una tarea costosa si existen recirculaciones de la unidad de membrana a otros
puntos del proceso.

13
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2.2.4. Simulacion de procesos de enjuague

Como trabajo previo en el campo de la simulacidn de procesos de enjuague de la industria
metalmecanica, cabe destacar el articulo realizado por E. Chilyumova y J. Théming en 2007,
en el cual se realiza una simulacién dindmica de un proceso de enjuague Bl El proceso
estudiado en este proyecto es una adaptacion del que aparece en este trabajo,
describiéndose a continuacion las principales caracteristicas de este.

El proceso consiste en un enjuague de piezas metdlicas a la salida de un acabado de niquel
cuyo objetivo es reducir la concentracién de este metal en el agua arrastrada por la pieza.
Esto se realiza a través de una serie de siete tanques de lavado donde se sumerge la pieza un
determinado tiempo y a contracorriente se introduce un caudal de agua de lavado para
retirar las impurezas. En la siguiente tabla se adjuntan los parametros que caracterizan dicho
sistema de lavado.

Tabla 2. Parametros de la cascada de tanques de lavado

Pardmetro Valor
Concentracion NiCl, a la entrada 210 g/L

Razén de dilucién 1000
Concentracion NiCl, a la entrada 0.21g/L
Caudal de arrastre 16 L/h

En el proceso de enjuague, ademas de los propios tanques de lavado, se cuenta con una
unidad de membrana, la cual tiene dos objetivos: purificar el agua de lavado para poder
reutilizarla, reduciendo asi el consumo de agua fresca, y generar una corriente concentrada
gue pueda recircularse al bafio de nigquelado, de manera que el impacto ambiental de la
planta sea nulo.

Esta unidad de tratamiento por membranas queda definida a través de la siguiente lista de
caracteristicas:

e 1 tubo con 6 mddulos SW30-2540 de la casa DOW. Estos mddulos de tamafio
pequeiio se adaptan a los caudales bajos con que se trabaja en el proceso a la vez
gue permiten tratar las elevadas concentraciones de las corrientes.

e 3 tanques de almacenamiento. Con estos equipos se puede almacenar el agua a
tratar durante 23h al dia, de manera que se succiona el contenido durante la hora
restante con la bomba para introducirlo en la membrana. De esta forma se
asegura una velocidad de paso adecuada en el equipo (1000 L/h).

e Bomba 310S. Esta bomba permite aplicar la presién necesaria para vencer la
presidon osmotica y asi conseguir la separacién de componentes. Como los
maodulos son de tamafio pequefio la presion a aplicar es elevada, concretamente
de 115 bares.
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Adicionalmente, en el ultimo tanque se cuenta con una unidad de intercambio idnico para
purificar parte del agua de lavado que sale de dicho tanque, consiguiéndose reducir la
concentraciéon de NiCl, hasta 0.01 g/L a través del uso de una resina catiénica LEWATIT TP
260. Gracias al uso de esta segunda unidad de tratamiento del agua de lavado puede
cumplirse con las especificaciones requeridas en la pieza de salida introduciendo en el
sistema 16 L/h de agua fresca.

En la Figura 4 se presenta un esquema del proceso, en el cual puede apreciarse la
configuracion de los diferentes equipos que lo componen asi como los parametros de
operacion que definen su comportamiento.

2.2.5. Estado actual

Actualmente muchas empresas y profesionales siguen empleando la tecnologia COM,
CORBA y .NET framework para crear interfaces que permitan introducir sus PMC en los
simuladores de procesos CAPE-OPEN. De hecho, en la pagina web del simulador COCO existe
una seccion donde se detalla todas las empresas que poseen PMC que pueden ser
introducidos como accesorio en el simulador .

Ademas, el propio desarrollador de COCO publicé en 2011 junto con otros autores un
articulo en el cual a través de la creacion de una de estas interfaces se consigue implementar
un algoritmo de la Agencia de Proteccion Medioambiental de EEUU en el simulador. Con ello
se consigue anadir una funcionalidad al programa que permite calcular el impacto ambiental
de cualquier proceso simulado en este entorno 7,

Sin embargo, algunos autores han optado por las facilidades que ofrece la unidad MATLAB,
la cual permite introducir funcionalidades en el simulador COCO sin necesidad de
implementar un middleware, a cambio de que dichas funcionalidades estén desarrolladas
en cédigo Matlab.

Como ejemplo de ello, D. Peshev y A. Livingston introdujeron una unidad de nanofiltraciéon
implementada en Matlab en los simuladores Hysys, Aspen Plus y COCO & En su trabajo se
demuestra que en cualquiera de los tres casos existe una coincidencia entre los resultados
de la simulacién y los datos de los ensayos experimentales, por lo que se concluye que
cualquiera de los tres es una alternativa valida para simular la unidad implementada.

Dado que la validez de la unidad MATLAB ha quedado demostrada para la implementacién
de unidades de nanofiltracién en COCO '®, parece razonable utilizar esta herramienta para
implementar otras unidades de separacién, ya que de esta forma se ahorra en tiempo de
implementacién y en conocimientos requeridos para el desarrollo de la aplicacion.
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2.3. Justificacion técnica

A través del uso de la unidad MATLAB pueden introducirse diferentes operaciones de
separacion en el simulador COCO, de manera que se obtiene una herramienta flexible y
versatil para analizar procesos quimicos. La mayor flexibilidad en el desarrollo del entorno
CAPE-OPEN permite implementar una mayor variedad de modelos que en los simuladores
comerciales, por lo que con COCO pueden llegarse a simular procesos de muy diversa
naturaleza.

Ademas, pese a que ello no es parte del objeto del proyecto, el trabajo desarrollado es
totalmente compatible con cualquier otra aplicacion que cumpla las especificaciones CAPE-
OPEN. Esto abre posibilidades no disponibles en otros simuladores, como por ejemplo la
introduccion de algoritmos de optimizacion en la simulacidn para determinar las condiciones
de operacién dptimas.

Otra ventaja de la tecnologia utilizada es que es totalmente gratuita, por lo que permite
sustituir los ensayos de planta piloto sin necesidad de invertir en una licencia de un software
comercial. De esta forma pueden encontrarse mejoras en el disefio de los procesos sin
necesidad de realizar una inversioén.

Finalmente, con respecto a la utilizacion del software de las casas de membranas, si bien el
programa desarrollado no conlleva un beneficio econémico, ya que ambas opciones son
gratuitas, este permite realizar andlisis de procesos con recirculaciones entre distintas
unidades de operacidn, lo cual permite disefar instalaciones de membranas que no podrian
estudiarse de manera sencilla utilizando las aplicaciones de las casas de membranas.

2.4. Justificacion académica

Dado que el proyecto desarrollado se realiza para la obtencién del titulo Grado en Ingenieria
Quimica, este tiene un claro caracter académico. Durante la realizacidon del proyecto se
ponen en practica los conocimientos adquiridos durante la titulacién, no solo en el campo de
la simulacion, sino también en otros como por ejemplo la transferencia de materia o la
elaboracioén de proyectos de ingenieria.

Asi mismo, el trabajo realizado consigue demostrar que a nivel académico el simulador
COCO es una alternativa para impartir las practicas de simulacion.

En la misma linea, la mayor flexibilidad del entorno CAPE-OPEN abre nuevas posibilidades
para la realizacién de futuros proyectos académicos, en los cuales podria combinarse el
trabajo realizado en este proyecto con otras funcionalidades afiadidas en el simulador por
otro estudiante o personal docente.
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3. ANALISIS DE ALTERNATIVAS DE SIMULADORES

3.1. Descripcion de las alternativas existentes de simuladores de
procesos quimicos

En el mercado existe una amplia oferta de simuladores de procesos con los que podria
abordarse la resolucidn de este proyecto. En este caso no solo se ha tenido en cuenta los
simuladores comerciales ofrecidos por distintas compafiias, sino también los simuladores de
uso libre desarrollados por diferentes empresas o asociaciones.

Los simuladores comerciales suponen una potente herramienta a la hora de disefiar
procesos de ingenieria quimica dado que tienen implementadas por defecto muchas
funcionalidades que se adaptan a las necesidades del usuario, facilitdndole asi la definicidn
del proceso objeto de estudio. Por otro lado, estos simuladores pertenecen a compafiias que
dedican sus recursos al desarrollo de dichas funcionalidades y por tanto para poder utilizar
estas herramientas es necesario adquirir licencias de uso con un alto coste asociado.

De entre todos los simuladores comerciales, se ha elegido el simulador CHEMCAD de la
empresa Chemstations por ser el simulador utilizado en el Departamento de Ingenieria
Quimica y Nuclear de la Universidad Politécnica de Valencia asi como por ser el simulador
comercial con que el alumno ha trabajado previamente en las asignaturas de Grado en
Ingenieria Quimica.

En cuanto a los simuladores de uso libre, en la mayoria de los casos estos son pequefas
aplicaciones cuyo uso queda restringido a cdlculos sencillos de Ingenieria Quimica, como por
ejemplo disefio bdsico de columnas de destilacidn. Sin embargo, existen algunos simuladores
de uso libre que pretenden ser aproximaciones a los simuladores comerciales,
proporcionando al usuario un entorno de simulacidn similar al que puede encontrarse en
dichos programas comerciales. Algunos ejemplos de simuladores de uso libre que pueden
suponer una alternativa real a los simuladores comerciales son COCO simulator y DWSIM
entre otros.

De entre todos los simuladores de uso libre que proporcionan un entorno de simulacion
adecuado para la resolucion del proyecto, se ha establecido que COCO simulator es el que
representa una mejor alternativa, por el hecho de ser el simulador con mayores prestaciones
y mayor facilidad de ampliacidn por parte del usuario.

En consecuencia, a lo largo de este apartado se describiran con detalle las caracteristicas de
los simuladores CHEMCAD y COCO simulator con el objetivo de poder valorar cual de ellos
representa una mejor alternativa para realizar el proyecto.
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3.1.1. CHEMCAD

El simulador de procesos CHEMCAD cuenta con una extensa base de componentes, formada
por 2277 sustancia puras [9], entre las cuales se encuentran los compuestos idnicos que
normalmente estan involucrados en los procesos de separacién por membrana. Ademas, el
usuario puede ampliar esta base afiadiendo componentes nuevos o introduciendo datos
termodindmicos experimentales (BIPs) para calcular con ellos los coeficientes de los modelos
termodinamicos.

Asi mismo, el simulador cuenta con un conjunto de 50 ecuaciones termodinamicas
agrupadas en un conjunto de 12 modelos o para poder determinar las propiedades
termodindmicas tanto de sustancias puras como de mezclas. De hecho el simulador cuenta
con un modulo independiente (CC-FLASH) con funciones especificas para el calculo de
entalpias, volumenes especificos, etc. Una de las grandes ventajas de utilizar este simulador
es que el usuario no necesita seleccionar el modelo termodindmico a utilizar sino que el
propio programa elige el modelo mdas adecuado en funcién de la naturaleza de los
componentes que intervienen en el proceso y las condiciones de operacioén.

CHEMCAD posee 56 unidades de proceso diferentes ® las cuales permiten definir de forma
rapida y sencilla una gran variedad de procesos quimicos. Es por este motivo que este
software se utiliza en empresas tan distintas del sector quimico como lo son las
petroquimicas y las empresas farmacéuticas.

A pesar de la gran diversidad de unidades que ofrece el simulador, entre ellas no se incluyen
las unidades de separacién por ésmosis inversa. Esto se debe a la complejidad de definir
estos procesos como una unidad genérica, ya que el comportamiento de las membranas se
ve muy afectado por las caracteristicas de cada proceso particular. Sin embargo, el simulador
ofrece la posibilidad al usuario de implementar sus propias unidades en el mismo, lo cual
puede hacerse a través de cddigo Visual Basic (VBA), Fortran o C++.

El cédigo VBA es util para implementar de forma rdpida unidades de proceso sencillas, pero
cuando se desea implementar modelos de cierta complejidad de forma rigurosa, como es el
caso de las unidades de dsmosis inversa, resulta mas interesante el uso de cddigo C++, que
es el mismo en que estan desarrolladas las propias unidades del simulador.

En consecuencia, para poder implementar el modelo de una unidad de ésmosis inversa en
este simulador el usuario no solo debe estar familiarizado con el manejo del mismo sino que
ademas debe tener un buen conocimiento del lenguaje C++, especialmente en cuanto a
programacién con objetos se refiere. Ademas, a parte de la propia unidad, es necesario
desarrollar una interfaz para crear el cuadro de didlogo que permite ajustar los parametros
de operacién de la misma una vez introducida esta en la simulacién.

En resumen, podria decirse que CHEMCAD es una herramienta muy flexible que permite
definir una gran parte de los procesos quimicos que se pueden encontrar a nivel industrial.
Sin embargo, la ampliacién de las funcionalidades del simulador por parte del usuario no
resulta una tarea sencilla, puesto que las unidades introducidas deben tener el mismo rigor
gue las pertenecientes al simulador, de manera que se requieren amplios conocimientos en
el campo de la programacién para poder desarrollar el cédigo de la unidad al nivel exigido
por el programa.
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3.1.2. COCO simulator

El simulador de procesos COCO es un simulador de uso libre, lo que significa que su
utilizacion no requiere de pago alguno, incluso aunque se le dé fines comerciales al
programa. Dado que la empresa desarrolladora del software no recibe remuneracién alguna
por el mismo, sus funcionalidades son mas limitadas que las de CHEMCAD, puesto que no se
puede destinar tantos recursos al desarrollo de las mismas. Es por este motivo que COCO
solo dispone de una base de datos de unas 430 sustancias puras, 7 modelos termodinamicos
y alrededor de 30 unidades de operacién 61,

Sin embargo, el simulador esta totalmente orientado a la ampliacién de sus funcionalidades
por parte del usuario, de forma que este pueda adaptar el software de manera sencilla y
rapida, pero rigurosa, a sus necesidades particulares. De hecho, este simulador se incluye
entre la lista de programas que cumple con las normas CAPE-OPEN, cuyo objetivo es
garantizar la maxima interoperabilidad entre distintos softwares de ingenieria de una forma
barata, rapida y sencilla para el usuario.

Este simulador de procesos ofrece la posibilidad de introducir componentes de manera
sencilla a través del programa PCD manager de ChemSep. Dicho software ofrece diferentes
ventanas al usuario para definir paso a paso tantas caracteristicas como se desee del
componente, de manera que puede definirse un componente solo con sus propiedades mas
basicas o bien definirlo de forma completamente rigurosa, incluso mediante datos
experimentales, asigndndole un modelo termodindmico con sus coeficientes
correspondientes.

Otra de las ventajas de este programa, quizas la mas importante, es la posibilidad que ofrece
de realizar una conexion con MATLAB o Scilab para definir una unidad de operacién
personalizada. De esta manera el usuario puede definir unidades que no se encuentren por
defecto en el simulador mediante una codificacién mas sencilla que en el caso de C++, pero
con la potencia de calculo y funciones matematicas propias de un lenguaje de alto nivel.

En pocas palabras, el simulador COCO proporciona gratuitamente un entorno bdsico de
simulacidn, el cual debe seguir siendo desarrollado por el propio usuario hasta conseguir las
funcionalidades que requiera. Esta tarea puede acometerse de manera muy sencilla a través
del uso del programa MATLAB, con el cual estdn familiarizados la mayoria de los
profesionales de ingenieria y que permite realizar un desarrollo mucho mas rapido que en
C++, si bien la velocidad de calculo es algo menor.

Por lo tanto, podria decirse que en lugar de emplearse recursos en la adquisicion de una
licencia de uso, en este caso se emplean recursos humanos en la ampliacién del simulador,
tarea que resulta ser mucho mas extensa que en el caso de CHEMCAD al poseer el simulador
libre muchas menos prestaciones que este.
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3.2. Seleccion del simulador de procesos

Para determinar cual de las dos alternativas es la mas adecuada para el estudio del tipo de
proceso analizado en este proyecto se aplicard el método de los factores ponderados, en el
cual se valora cada una de las alternativas en base a unos criterios de decision a los cuales se
les asigna diferentes grados de importancia.

A continuacion se detallan los diferentes criterios de decisidon en base a los cuales se valorara
cada uno de los simuladores:

1. Base de componentes y modelos termodindmicos: resulta interesante que el
simulador cuente con el maximo numero de sustancias puras en su base de datos asi
como de los modelos termodindmicos necesarios para el calculo de sus propiedades.
De especial interés es la existencia del modelo de electrolito, puesto que resulta ser
el mas adecuado para el calculo de las propiedades de los compuestos idnicos.

2. Unidades de operacion: cuantas mds unidades de operacién propias posea el
simulador menor es la probabilidad de que el usuario necesite definir una unidad de
proceso propia, por lo que se valorard positivamente el nimero de unidades de
operacion disponibles en cada simulador.

3. Coste: la coyuntura econdmica restringe fuertemente el coste que pueden alcanzar
los proyectos, puesto que los recursos econémicos de las empresas estdn muy
limitados. Por este motivo, se primard aquellos programas que representen un
menor coste para el proyecto.

4. Unidades personalizadas: es muy probable que se requiera implementar al menos
una unidad personalizada en el simulador, ya que practicamente ninguno de ellos
tiene incluidas las unidades de membrana por defecto. En consecuencia, se valora
gue el programa ofrezca la posibilidad de ampliar sus unidades de proceso de una
manera sencilla a la vez que precisa.

De todos los criterios de decision descritos anteriormente, aquel con una mayor importancia
es el ultimo, ya que el hecho de poder introducir facilmente unidades de operacién en el
simulador reduce considerablemente el tiempo dedicado a la implementacion de las
mismas, reduciendo por tanto el coste de la mano de obra de manera muy importante, que
suele ser la mayor partida en este tipo de proyectos.

A continuacién en importancia esta el primer criterio, ya que el hecho de tener los
componentes del proceso introducidos en el simulador ahorra tiempo en la implementacion
del mismo. Sin embargo, la definicion de estos componentes solo requiere de datos que
pueden encontrarse facilmente en tablas de propiedades termodinamicas, por lo que la
importancia de este criterio es mucho menor que la del ultimo, ya que el ahorro de tiempo
gue puede conseguirse es significativamente menor.
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Por ultimo en cuanto a importancia estan el tercer y segundo criterios respectivamente. El
criterio sobre las unidades de operacién tiene la menor importancia porque es muy probable
que el simulador solo se utilice para calculos sencillos como por ejemplo mezcladores, de
manera que aunque el simulador posea muchas unidades de proceso es muy posible que
estas no acaben necesitdndose, ya que la mayoria de las unidades que aparecen en los
procesos de regeneracion de aguas industriales no estan incluidas en los simuladores.

Esta razén refuerza aun mas la decision de asignar al ultimo criterio una importancia muy
superior al resto, dado que con toda seguridad se necesitard implementar mds de una
unidad de proceso en el simulador.

En base a todos estos motivos, sobre una base de 1, se ha decidido asignar los valores de
importancia que aparecen en la siguiente tabla a cada uno de los criterios.

Tabla 3. Importancia asignada a cada uno de los criterios de decision

Criterio Importancia
Base componentes y modelos termodinamicos 0.250
Unidades de operacion 0.058
Coste 0.142
Unidades personalizadas 0.550

Una vez establecidos los diferentes criterios de decision y asignado un nivel de importancia a
cada uno de ellos puede realizarse la valoracion de cada una de las alternativas y asi
determinar cudl de los dos simuladores representa una mejor opcidn para su uso en el
proyecto, a través de la aplicacion de la férmula de la suma ponderada.

Tabla 4. Valoracion de cada una de las alternativas

Criterio CHEMCAD coco
Base componentes y modelos 3 1
termodindmicos
Unidades de operacién 9 7
Coste 3 10
Unidades personalizadas 6 9

CHEMCAD = 0.25-8+0.058-9 + 0.142 -3+ 0.55- 6 = 6.248
C0CO =0.25-1+0.058-7+0.142-10+ 0.55-9 = 7.026
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A partir de los resultados obtenidos, puede afirmarse que el simulador COCO es la mejor de
las alternativas planteadas y por tanto serd el que se utilice en el desarrollo del proyecto. En
este caso la mayor facilidad de personalizacién de COCO ha primado sobre las mayores
prestaciones de CHEMCAD, dado que para simular un proceso de regeneracién de aguas
industriales se necesitara introducir varias funcionalidades en cualquiera de los dos
simuladores.

El principal motivo de la diferencia entre ambos simuladores es la unidad MATLAB de que
dispone COCO. A lo largo del proyecto se deberdn desarrollar diferentes modelos de
unidades de separacion y la posibilidad de poder realizarlos en cédigo Matlab reduce
enormemente la complejidad de la tarea en comparacion con desarrollarlos en C++.

Por lo tanto, podria decirse que a pesar de tener prestaciones muy inferiores a CHEMCAD,
las funcionalidades de COCO resultan ser mas utiles para abordar la realizacién de las tareas
de este proyecto.

24



TFG-GIQ (UPV-ETSII)-SANCHIS SEBASTIA, MIGUEL-curso académico: 2013-14

4. DESCRIPCION DE LOS MODELOS FiSICOS UTILIZADOS

4.1. Modelo para una etapa de membrana

Las ecuaciones matemadticas que permiten definir el comportamiento de una unidad de
0smosis inversa pueden obtenerse a través de la aplicacion de balances de mdaximo
gradiente al sistema. A continuacién se presenta el conjunto de ecuaciones que representa
dicho comportamiento asi como el desarrollo realizado para obtenerlas [10],

dA

dv
Balance total: el -/ ¥ (D

Dado que la variable de estado que se utiliza es el caudal, es necesario expresar la
derivada de la Ec. 1 en funcidn de dicha variable.

dv _ d(Q/Smod) _ dQ . 1

dz 0z " dz Spug

Q0 A
E = —Jv " Smoa W (2)

I L 4w 0) da
alance de componente: —— = Is PTG 3)
dv . dC _ aa .
dz o VT sy @

Combinando la expresion de la Ec. 4 con la de la Ec. 1 se llega a la siguiente ecuacion
diferencial:

da . dc dA
Jo gy 2z VT sy

dc _J,-C—J5 dA

dz v dv

dc_J,-C—J; dA

E_ Q/Smod W (5)
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Ademads de las Ec. 2 y 5, para definir la variacion de las propiedades de la corriente a lo largo
de la longitud de la unidad puede introducirse una ecuacién mds que considere las pérdidas
de carga en la unidad, de forma que el sistema de ecuaciones diferenciales que representa el
comportamiento de la unidad es el siguiente:

( dQ dA
E: —Jv * Smoa W

dC_]v'C—]S dA
dz Q/Smoa AV

P _ N ( Q )2
Ldz P \Spoa

El sistema de ecuaciones diferenciales obtenido permite definir las caracteristicas de la
corriente de rechazo Q,, C, y P, de manera que a través de la aplicacién de balances
globalizados pueden obtenerse las caracteristicas de la corriente de permeado.

Balance total: Q, = Q- + Q, (6)

Qp = Qq — Qr (7)

Balance de componente: Q, - Cq = Q- Cr + Qp - €, (8)

a'Ca_ r'Cr
szQ QpQ ©)

En cuanto a la presidn de la corriente de permeado, este valor es un dato de entrada que
debe especificar el usuario, aunque por defecto se establece un valor de 1 atm, ya que en la
mayoria de las situaciones el permeado sale de la unidad a una presién igual a la
atmosférica.

4.1.1. Cdlculo de los fluxes mediante el modelo de disolucién-difusion

Uno de los modelos que mds comunmente se emplea para calcular los fluxes J, y Js que
aparecen en las ecuaciones diferenciales que definen el comportamiento de una membrana
de dsmosis inversa es el modelo de disolucién-difusién. En este modelo se considera que los
componentes que atraviesan la barrera semipermeable lo hacen disolviéndose primero en
ella y después difundiendo a través suyo.
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En consecuencia, en el modelo de disolucidon-difusién se plantean expresiones
proporcionales a una fuerza impulsora, que en el caso del flux J, es la presién y en el caso del
flux J, la concentracion.

Jv =Ly - (AP — Am) (10)

Js =B'(Ca_ p) (11)

En la Ec. 10 el término Am representa la presién osmética de la disolucion, que es la minima
presion que debe aplicarse para que se tenga un flujo a través de la membrana. Este valor
puede relacionarse con las concentraciones de la alimentacion y del permeado a través de la
ecuacion de Van’t Hoff:

Ar=(C,—Cp)-Re-T (12)

En la Ec. 12 C,y C, hacen referencia a la concentracion del i6n que sera separado mediante
la membrana, pero sin embargo en el modelo informdtico se pasa como pardmetro de
entrada la concentraciéon del compuesto disuelto expresada en kg/m3. Por lo tanto, para
poder aplicar la ecuacion de Van’t Hoff en el modelo es necesario introducir un factor de
conversion, en el cual se incluye ademas el término constante Rg'T y que se denomina factor
osmotico (a).

namero iones en el compuesto

= . LT -2
*= Peso molecular Rg-T-10 (13)

A =a-(C,—Cp) (14)

Dado que ambos fluxes estan pues relacionados con la diferencia de concentraciones entre
el alimento y el permeado, para poder calcularlos basta con obtener la concentracion que se
tendra en la corriente de permeado. Esto puede hacerse a través del uso de una tercera
expresion, segun la cual la concentracidon en el permeado es el cociente entre el flux de
soluto y el flux volumétrico.

C ]s B- (Ca - Cp)

L e G G)]

Despejando C, de la Ec. 14:

C—l C, — AP B-I- C, — AP BZ+4- 5 C 15
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Por lo tanto, para poder obtener los fluxes J, y Js se debe aplicar la Ec. 15 para obtener la
concentracion en el permeado a partir de las caracteristicas del alimento y los parametros
de la membrana, calcular la presién osmética mediante la Ec. 14 y finalmente aplicar las Ec.
10y 11 para obtener los fluxes.

Es importante remarcar que en el desarrollo para deducir expresiones que permitan obtener
los fluxes han aparecido otras expresiones para la concentracién de permeado. El valor que
se obtiene al aplicar dichas expresiones es andlogo al obtenido aplicando el balance
globalizado, habiéndose preferido utilizar el balance globalizado para obtenerlo en Ia
implementacidn informatica del modelo.

4.1.2. Efecto de la concentracién por polarizacién

Debido a que las moléculas de disolvente atraviesan con mayor facilidad la barrera
semipermeable que las moléculas de soluto, a lo largo del espesor de la membrana se
produce un aumento de la concentracién. Esto provoca que se genere un flujo difusivo de
sentido contrario al flujo convectivo que arrastra las moléculas de soluto hacia la pared de la
membrana, de manera que al final se alcanza una situacion en la que la concentracion en la
pared de la membrana no es igual a la de la disolucién alimento, conociéndose este efecto
como concentracién por polarizacion.

— ~»
Ca
— ~»
Cr
— ~>
— ~>

Figura 5. Evolucidn del perfil de concentracion a lo largo de la capa limite de polarizacion (11

Al tener en cuenta la concentracion por polarizacién las ecuaciones del modelo de
disolucién-difusiéon se ven modificadas, puesto que la fuerza impulsora pasa a ser la
diferencia entre la concentracién en la pared y la concentracién en el permeado. Las
ecuaciones que permiten calcular los fluxes en este caso son (121,

J» =Ly - (AP — Am) (10) Am = b, - (C, — C,) (15)
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v "% (16)

—k.-ln-2¥___P
]U S nCa_Cp

Js=B-(Cw—Cp) (17)

_]_s_ B'(Ca_Cp)
Cw — Gy
"C.—-¢,

C, (18)

]v ksl

A pesar de que se tiene una nueva incégnita en el sistema (C,), también se tiene una
ecuacion adicional para el cdlculo del flux volumétrico, con lo cual es posible resolver el
sistema formado por las Ec. 10-15-16-17-18. El problema es que dicho sistema no puede
resolverse analiticamente sino que su resolucién debe hacerse de manera iterativa siguiendo
este proceso:

e Suposicion de un valor para la concentracidn en la pared Cy, syp.
e (Calculo de C, mediante el uso de la Ec. 18.

e Calculo de J, mediante el uso de las Ec. 10y 15.

e Calculo de la concentracion en la pared C,, ., con la Ec. 16.

e Comparacion de los valores Cy sup ¥ Cw _cal- Si no coinciden volver al primer paso
tomando Cy, ., como valor supuesto y si coinciden continuar con el procedimiento.

e (Cdlculo de Js mediante la Ec. 17

En cuanto a los nuevos coeficientes que aparecen en las expresiones del modelo (ks y by), las
expresiones necesarias para su cdlculo se detallan a continuacion (aplicacidn secuencial para
la obtencion de los coeficientes) (121,

v=0.00324+3-10"°-C, +4-10°-C2 (19)

1965

Dyg = 6.725 - 107¢ . exp (0.00212 -Cy — m) (20)

v
Sc=— (21
Dypp
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_ dp - (Q/Smoa)
B v

Re cond, =0.9-1073 (22)
Sh = 0.065 - Re®865 . 5c025  (23)

ks-d
Sh = s h

(24)

AB

7 =0.7949-C, — 0.0021-C2+7-107°-C3—6-1077-C3 (25)

T
be = (26)

a

4.2. Modelo para un tanque de lavado

Para modelar el tanque de lavado este se considera un tanque de mezcla perfecta, es decir,
las propiedades de las corrientes de salida seran las mismas que las del propio tanque. Esta
hipdtesis no introduce demasiado error en el modelo, puesto que los tanques cuentan con
sistemas de aireacién que garantizan una mezcla homogénea del contenido de los mismos.

En cuanto a las entradas y salidas del sistema, se considera que entra una corriente de agua
de lavado con un caudal Q y concentracidn de impureza C, y una corriente con un caudal gy
concentracion Cy que representa el caudal de arrastre asociado a la pieza metalica. Respecto
a las salidas, se tendran dos corrientes con los mismos caudales que los de entrada pero con
una concentracién Cigual a la que se alcance en el tanque.

a, Co q, C
— —
C
QC QC

Figura 6. Esquema de un tanque de lavado

La concentracién que se alcanza en el tanque, que es la Unica incognita del sistema, puede
obtenerse a partir de las propiedades de las corrientes de entrada a través de la aplicacién
de un balance globalizado:

q:-C+Q-C,=q-C+Q-C

-Co+0-C
C:CI o+t Q-Cp

710 (27)
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4.3. Modelo para un equipo de intercambio idnico

El intercambio idnico es una unidad de separacién en la que se establece un equilibrio entre
el ién a retirar en el liquido y el grupo funcional de la resina. A partir de dicho equilibrio
puede obtenerse la concentracién del ién a retirar en el liquido a la salida del equipo (Cs), de
manera que la corriente de salida tiene el mismo caudal que la de entrada pero con la
concentracion correspondiente a dicho equilibrio.

QI Ce QI CS
— X

Figura 7. Esquema de un intercambio idnico

Segun la teoria de membrana de Donan, el equilibrio que se establece en un intercambio
i6nico puede definirse mediante la siguiente expresion )

—_+ + — + +
ZiR?R + zpl?1 2 zpl#l + Z;R?R

Dado que en este tipo de unidades los coeficientes de actividad son dificiles de determinar y
normalmente las disoluciones con que se trabaja estan proximas a la idealidad, se considera
gue dichos coeficientes son la unidad 131" de manera gue la expresion de la constante del
equilibrio anterior queda como:

, C‘IZR . Cgl
(Ko)g = W (28)

Por lo tanto, para el caso del proceso a simular zx=2 y zz=1, la expresidon que define el
equilibrio que se alcanza en el intercambio iénico resulta ser:

C _3’1‘(1—951)2
(Kc)k + (E) = A =y)2 (29)

En la Ec. 29 se aprecia que el equilibrio estd influido por la fraccidn idnica equivalente del idn
a retirar en la resina. Esto tiene como consecuencia que la concentracién de salida del
liquido aumente a lo largo del tiempo, puesto que a medida que se produce el intercambio
el valor de x, se va modificando al depositarse el ién del liquido sobre la resina.

31



TFG-GIQ (UPV-ETSII)-SANCHIS SEBASTIA, MIGUEL-curso académico: 2013-14

Co

t
Figura 8. Evolucion de la concentracion a la salida de un intercambio iénico

En la operacién de estos equipos se establece un limite maximo para la concentracién de
salida, llamado concentracion de ruptura (C;), a partir del cual se detiene la operacién con el
lecho y se pasa a regenerarlo. Por lo tanto, ademas de ser un equipo no estacionario, el
intercambio idénico es una unidad semicontinua, en la cual se alternan fases de operacién y
de regeneracién.

Ademads de un cambio en la concentracion de la corriente, en un equipo de intercambio
idnico se produce un cambio en la presién de la corriente de salida debido a las pérdidas que
sufre el fluido al atravesar el lecho. Para el caso de un lecho fijo dichas pérdidas pueden
calcularse a través de la siguiente expresion )

AP _ky-8%p-(1-8)?

3 = ‘U (30)

Los simuladores de procesos Unicamente permiten simular procesos continuos, por lo que la
alternancia entre fase de operacion y fase de regeneracién no puede incluirse en el modelo
de la unidad. Asi mismo, el simulador COCO no dispone de la posibilidad de realizar
simulaciones dependientes del tiempo, de manera que tampoco puede introducirse en el
comportamiento de la unidad el aumento de la concentracién en la corriente de salida.

En consecuencia, el modelo que representa el comportamiento de la unidad Unicamente
consta de un parametro de entrada donde se establece un valor fijo para la concentracién
del liquido a la salida del equipo, no habiendo podido implementarse las expresiones del
equilibrio del proceso debido a las limitaciones que presenta el simulador.

La Ec. 30 tampoco se ha podido introducir en el modelo de la unidad, dado que en ella
aparecen parametros que dependen de la geometria del equipo, la cual es desconocida. Por
lo tanto, se ha considerado que las pérdidas de carga en el equipo son despreciables.
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5. IMPLEMENTACION DE FUNCIONALIDADES ADICIONALES
EN COCO

5.1. Launidad MATLAB en COCO

El simulador COCO dispone de unidades de usuario que permiten introducir en el simulador
unidades de proceso personalizadas. A través del uso de dichas unidades es posible
implementar en el simulador unidades de dsmosis inversa por ejemplo. En el simulador
COCO se dispone de tres tipos diferentes de unidad de usuario: unidad Excel, unidad
MATLAB y unidad Scilab.

Basicamente las unidades de usuario estdn compuestas por una serie de érdenes, escritas en
forma de cddigo informatico, que se ejecutan cada vez que el simulador realiza un célculo de
la unidad. La diferencia que existe entre los diferentes tipos de unidad de usuario es el
lenguaje en que se escribe dicho cddigo informdtico. En este proyecto se ha decidido
trabajar con la unidad MATLAB, puesto que utiliza un lenguaje de alto nivel cuyo uso esta
muy extendido.

Antes de comenzar con la escritura del cédigo, para implementar una unidad MATLAB deben
definirse los puertos que tendrd dicha unidad, es decir, deben indicarse cuales seran las
corrientes de entrada y salida de la unidad. Esto se hace a través de la pestana Ports del
menu de configuracion de la unidad, donde pueden anadirse corrientes de entrada y salida a
las cuales se les asigna automdaticamente un indice.

I- Matlab CAPE-OPEN Unit Operation:

Ports Parametersl Repurts} Watlah } Additional Ii\ea] Ahout I

Feed ports: Product ports:

Mare | # Connected to MNarme # Connected to
Feed1 1 Product1 1
iProduct2? 2

sod | | Add |

Help | Close

Figura 9. Pestafia Ports del menu de configuracion de la unidad MATLAB

Sawve model Load model

Es importante destacar que las corrientes de entrada y salida son reconocidas por el
simulador a través del indice que les es asignado, de manera que el nombre de la corriente
solo sirve para facilitar al usuario la identificacion de cada una de las corrientes pero a
efectos de cdlculo no tiene ninguna relevancia.
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Una vez definidos todos los puertos de la unidad, es necesario indicar los pardmetros que la
caracterizan, los cuales pueden ser de entrada o de salida. Los parametros de entrada sirven
para definir las caracteristicas del equipo, como por ejemplo sus dimensiones, mientras que
los de salida sirven para indicar el resultado de algun calculo de la unidad, como puede ser el
calor que se necesita aportar a la misma. Tanto los parametros de entrada como los de
salida deben definirse también previamente a la escritura del cédigo, ya que ambos seran
utilizados en él y por tanto sus variables deben estar creadas previamente a la escritura de
este.

La definicion de los parametros de la unidad MATLAB se hace a través de la pestana
Parameters, donde se permite introducir pardametros debiéndose indicar su nombre, el tipo
de variable, si son de salida o de entrada, el valor que tienen asi como las unidades en caso
de que las tuvieran. Al definir un parametro en esta pestaiia se crea automaticamente una
variable del tipo indicado a la cual se le asigna el valor y nombre indicado durante la
definicion del parametro. Por este motivo, a la hora de escribir los nombres de los
parametros es importante tener en cuenta las reglas de sintaxis del lenguaje Matlab, ya que
de lo contrario se producird un error cuando se cree la variable correspondiente a dicho
parametro.

# x|

Forts Parametars WREPDHSI Matlah I Additional ﬁles} About I

Mame | Typel Direction ‘ Yalue | Deiauh‘ Min ‘ Maxl Unit of measure |

Iole: |Input ﬂ
Current value: | Minimurm:
Defaultvalue Meximum

Dimensionality:

Meter. Males
Kilogram: Ampere:

Second Candela

Kelvin: Radians

[~ This parameter indicates a difference / delta value

OK Cancel

T

Help ‘ Close

Figura 10. Definicion de un pardmetro en la unidad MATLAB

Save model Load model

Para acabar con la implementacién de una unidad MATLAB, deben introducirse en la
pestaiia Matlab las lineas de cédigo que contengan las érdenes que se ejecutaran en la
simulacion de dicha unidad. Estas 6rdenes deben permitir el calculo de las propiedades de
las corrientes de salida asi como de los pardametros de salida a partir de las propiedades de
las corrientes de entrada y los parametros de entrada. En consecuencia, la estructura
general del cddigo de esta unidad ser3 la siguiente:

1. Lectura de las propiedades de las corrientes de entrada y los valores de los

parametros de entrada. Esto puede hacerse a través de las siguientes instrucciones:

FeedPropl = getFeedProp(feedindex, propName)
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InletParameter1 = getParameter(parameter Name)

2. Cdlculo de las propiedades de las corrientes de salida y los parametros de salida a
través de las ecuaciones del modelo que define el comportamiento de la unidad.

3. Asignacion de los resultados en las variables correspondientes para que sean
reconocidos por el simulador. Esta asignacién también puede hacerse a través del
uso de instrucciones de la unidad, las cuales son:

setProduct(productindex, totalFlow, moleFraction, propNamel, propVall, ...
...propName?2, propVal2)
setParameter (paramterName, value)

Las ecuaciones que permiten el cdlculo de las variables de salida pueden escribirse
directamente en el cuadro de configuracion de la unidad (Figura 11) o bien pueden cargarse
a través de la pestafia Additional Files en el caso de que se tenga definida una funcién en
Matlab que ya las contenga (Figura 12). De esta forma, en lugar de escribir el cédigo en el
cuadro de configuracién de la unidad, basta con cargar el fichero Matlab y llamar a la funcién
correspondiente cuando sea necesario. En las siguientes figuras puede observarse el aspecto
general que presenta el cédigo de la unidad una vez realizada la implementacion.

tIZ Matlab CAPE-OPEN Unit Operation:

Forts } Parameters] Reparts  Matlah WAddenal ﬂ\es} About ]

hatlab scriptinfo level ‘defau\t echo ﬂ

FeedPropl=getFeedProp (feedIndex,propltlame) ;
FesdPropZ2=getFeedProp (feedIndex, propZilame) ;

InletParameterl=getParameter (parameterliame) ;

[CutletPropl OutletPropZ]=Functionl(FeedPropl,FeedProp2,InletParaneterl);
OutletParameterl=FunctionZ(FeedPropl,FeedPropZ,InletParameterl,OutletPropl,OutletProp2);

[OultetFlow OutletmoleFraction]=Function3(OutletPropl,OutletProp?):;

setProduct (productIndex,OultetFlow,OutletmoleFraction, propHamel,OutletPropl, proplameZ, OutletProp2)

setParameter (paramterifams . OutletParameterl)

Script | Cutput

Test ‘ Edit |

Sawe model Load model

Help |

Figura 11. Aspecto genérico del cddigo de la pestaiia MATLAB
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1" Matlab CAPE-OPEN Unit Operation:

Ports l Parametersl P\epons] tatlah  Additional files lAbDut l
Additional files to be used by the Matlab script:

Functionl.m Browse
Function2.m
Function3.m Mews script

L

Sawe model Load model Help

Figura 12. Aspecto genérico de la pestafia Additional Files

5.2. Implementacion de una etapa de membrana

Haciendo uso de los conocimientos adquiridos en bibliografia [***® se ha implementado una

membrana a través de la unidad MATLAB. Tras definir que el equipo consta de una entraday
dos salidas, es necesario definir los siguientes parametros de entrada para poder utilizar
posteriormente el modelo de disolucion-difusidn:

e Caracteristicas geométricas de la membrana: nimero de mddulos, nimero de tubos,
area del mddulo, seccion de paso del mdédulo y longitud del mdodulo.

e Temperatura de operacién del equipo.

e Parametros del modelo de difusidn-disolucion: permeabilidad al agua (L),
permeabilidad al soluto (B), coeficiente de pérdida de presidon (kperq) y factor
osmético (parte constante del coeficiente a).

Dado que las unidades de los pardmetros deben introducirse mediante anadlisis dimensional,
para facilitar la interpretacion de las mismas los pardmetros se definen adimensionalmente
en la pestafia Parameters y en la pestafia Name del cuadro de didlogo de la unidad se
indican las unidades en que deben ser introducidos mediante los comentarios de que se
dispone.
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= Unit operation MEMBRANA OSMOSIS:

MName IStatus 1 Edit I Elalaﬂcel Farts ] Infa 1

MNarmne: |MEMERANA OSMOSIS

Desctiption: |Membrana SW30-2540

Comments: | Unidades de los parametros de la membrana:

Factor_osmotico: (num_iones/PMPRg con P en g/moly Rg en J/mal*K
Lp (m3/m2-die-bar)

B (m3/mz-dia)

l_perd (bar/im/dia)”2)

Figura 13. Comentario donde se especifican las unidades en que deben introducirse los
pardmetros

En cuanto al cddigo que define la etapa de membrana, en la primera parte de lectura de las
propiedades de la corriente de entrada es necesario emplear una estructura for-switch que
permita separar el flujo de cada componente en una variable diferente, ya que la instruccién
de la unidad getFeedProp solo permite almacenar los flujos en un vector sin identificar cual
corresponde a cada componente.

i Matlab CAPE-OPEN Unit Operation:

Farts } Parametersl Reports  Matiab IAddilinnaI filas I About }

Matlab scriptinfo level |defau\t echo ﬂ
-~

flujos=getFeedProp(l, 'flow'); Xvector con los flujos en mol-s de cada componente
formulacicn=getCompoundConstant ('chemicalFormula'):
PM=getCompoundConstant ( 'molecularWeight'):

for i=1l:nComp
switeh formulacicon{i}
case 'Cl12Ni!'
flujo_NiClZ2=flujos(i);
Flujo MiClZ=flujo_ NiClZ*EM{i)*10°-3;
case 'Hz0!'
flujo_HZ20=flujos(i):
flujo_H20=flujo_HZ0*PM(1)*10"-3:
otherwise
msghoz ('Error:idn no contemplado'):
error('ion no contemplada');
end
end

< >

Script | Output

Test | Edit |

Save model | Load model ‘ Help ‘ Close

Figura 14. Identificacidn del flujo de cada componente y asignacion en una variable
independiente

Una vez se conoce el flujo que corresponde a cada uno de los componentes es posible
calcular las variables de entrada que requiere el modelo de disolucidon-difusidn, las cuales
son el caudal de agua y la concentracion del soluto. Tras definir dichas variables es posible
llamar a la funcion Membrana para obtener los caudales y concentracion de las corrientes de
rechazo y permeado, debiéndose haber cargado previamente en la pestaiia Additional Files
los ficheros que contienen las ecuaciones diferenciales necesarias para poder utilizar dicha
funcién, cuyo cédigo informatico puede consultarse en el capitulo 1 de los Anexos a la
memoria.
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If Matlab CAPE-OPEN Unit Operation:

Parts ] Parameters] Repons] Matlah Additional files IAbout ]

Additional files to be used by the Matlab script:

permm Browse
derivadas.m
Membrana.m MNew script

AR

Sawve model

Load model ‘ Help ‘

Figura 15. Ficheros que contienen las ecuaciones diferenciales del modelo de disolucion-
difusion

La funcion Membrana devuelve dos vectores Wr y Wp donde se tienen almacenados el
caudal, concentracién y presidn de las corrientes de rechazo y permeado respectivamente.
Por lo tanto, para poder definir las corrientes de salida mediante la instruccién setProduct es
necesario obtener las propiedades de las corrientes de salida requeridas por dicha
instruccién a partir de los resultados de la funcion Membrana. En la siguiente figura puede
observarse las drdenes a ejecutar para realizar dicha operacidn en la corriente de rechazo.

I Matlab CAPE-OPEN Unit Operation:

Ports 1 Parame(ers} Reports Matlab IAddmuna\ ﬁ\es} About 1

Matlab scriptinfo level ‘defaultechn j

#¥Definimos la corriente de rechazo a partir de los resultados del cdlculo
mol_total_rech=0; ¥es necesario una variable donde se acumulen los moles de cada uno de los componentes

for i=1:nComp
switch formulacion{i}
case 'Cl12Ni'
masa_NiCl2_rech=Wr(1)*Wr(2); xkg-d
masa_NiCl2_rech=masa_NiCl2_rech~86400; Xkg-s
mol_MiCl2 rech=masa_NiCl2 rech*1073*PM(i)"-1; #mol/s
mol_total _rech=mol_total_rech+mol NiCl2_ rech;
case 'Hz0'
masa_H20_rech=Wr(1l)*dens; Xkg-d
masa_H20_rech=masa_H20_rech~86400; Xkg-s
mol_HZ0 rech=masa_H20_rech®10"3*PM{i)"-1; *mol/s
mol_total_rech=mol_total_rech+mol_H20_rech;
otherwise
msgbox ('Error:ién no contemplado');
error('ion no contemplado');
end
end

F_rech=wr(3)+1: Xbar
P_rech=P_rech*10"5: %Pa

setProduct (1.mol_total_rech, [mol_HZ20_rech- mol_total_rech mol _NiCl2_rech-mol_total_rech],'temperature',T,'pressure' ,P_rect ¥

< >
Script | Output

Tew | s |
Sawve model Load mode! Help | Close

Figura 16. Definicion de la corriente de rechazo a partir de los resultados del modelo de
disolucidon-difusion

Para finalizar con la implementacion del cédigo de la membrana basta con repetir la
estructura de la Figura 16 para la corriente de permeado, de manera que todas las corrientes
de salida quedan definidas a partir de las corrientes de entrada y los pardmetros de la
unidad.
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En el capitulo 2 de los Anexos puede verificarse la validez de este cédigo, donde se compara
el resultado obtenido en COCO con el obtenido en otros programas de calculo (MATLAB y
MATHCAD) al resolver un caso base.

5.3. Implementacion de un tanque de lavado

Para obtener los pardmetros de entrada al modelo del tanque de lavado solo se necesita
utilizar la misma estructura for-switch que se ha utilizado en la etapa de membrana. Con
dicha estructura se obtiene el flujo molar de impureza, que es igual al producto de caudal y
concentracion, asi como el flujo molar de agua, que a través de la densidad y peso molecular
de esta sustancia puede transformarse a caudal volumétrico.

Por lo tanto, la codificacion de esta unidad consiste en aplicar la ecuacién del modelo de un
tanque de lavado tras obtener los parametros de entrada correspondientes mediante una
estructura for-switch.

tIf Matlab CAPE-OPEN Unit Operation:

Farts ] Parameters] Repors Matiah lAdditiDnaI files ] Ahout ]

Matlab script info lewvel: |defaultech0 ﬂ

for i=1:nComp
switch formulacion{i}
case 'Cl2ZNi’
flujo_ClZ2NiZ=flujos2(i);
case 'HZ20!
flujo HZ20Z2=flujos2(i]);
end
end

Qent2=(flujo_H202*PM(1)*10~-3) dens;

ZAplicamos un balance para ohtener la composicion de las corrientes de salida

C_sal=(flujo_ClZHNil+flujo_Cl2NiZ)~-(Qentl+Qentz];

< ?

Script | Output

Test ‘ Edit ‘
Save model ‘ Load madel ‘ Help Close

Figura 17. Codificacion del modelo de un tanque de lavado en una unidad MATLAB

Como sucede con el resto de unidades MATLAB, para finalizar la implementacion basta con
definir las diferentes corrientes de salida a partir de los resultados obtenidos del modelo
fisico que describe la unidad. En este caso la obtencidén de los pardmetros requeridos para
dicha definicién resulta mucho mas sencilla que en el caso de la etapa de membrana, ya que
simplemente multiplicando la concentracidon de salida calculada por el caudal de cada
corriente se tienen definidos los flujos molares de todos los componentes en las corrientes
de salida.
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5.4. Implementacion de un intercambio ionico

La implementacion de la unidad de intercambio idnico resulta ser la mds sencilla de todas
dado que, ademas de la estructura for-switch para separar los flujos utilizada en las otras
codificaciones, solo es necesario transformar las unidades de la concentracion de salida
fijada en los parametros de la unidad para poder definir todas las caracteristicas de la
corriente de salida.

De la misma forma que sucedia en el caso del tanque de lavado, una vez se conoce la
concentraciéon y caudal de la corriente de salida pueden obtenerse el flujo molar de
impureza como producto de ambos, teniendo asi determinadas todas las propiedades de la
corriente de salida necesarias para su definicién.

ti” Matlab CAPE-OPEN Unit Operation:

Ports ] Parameters} Reports  Matlah lAdditiDnaI files ] Ahout ]

tatlab script info level: |defaultechu ﬂ

¥Transformamos la concentracicn en g-L a mol-sm3

conc_sal=Cs~-129.606%10"3;

#Definimos la corriente de producto a partir de la concentracidn calculada
mal_MiClZ2_sal=conc_sal=(Q_HZ0:
mal_sal=mol_HZ20+mol_ MNiClZ2_sal;

setProduct(l,mol_sal, [mol _HZ0-/mol_sal mol _MNiClZ_salsmol_sal]. 'temperature’ T, 'pressure’',P):

< >
Seript | Output

Test | Eit |
Save model Load model ‘ Help ‘ Close

Figura 18. Codificacion del modelo de un intercambio iénico

5.5. Introduccion de componentes en la base de datos de COCO

Para poder simular el proceso de lavado objeto de estudio en este proyecto es necesario
definir tres nuevos componentes en la base de datos de COCO: Ni**, CI" y NiCl,. Esta tarea
puede acometerse mediante el servidor termodinamico de COCO (TEA) o bien mediante el
programa PCD manager que se instala durante la instalacion del propio simulador COCO. En
este caso se ha decidido optar por la segunda alternativa, puesto que presenta una interfaz
grafica que facilita la interpretacion de los pardmetros necesarios para definir el
componente.
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Lo primero que debe hacerse para introducir un nuevo componente en COCO es definirlo de
forma univoca. Ello se hace a través de la estructura molecular del componente, su peso
molecular y su numero de identificacién CAS. El numero CAS correspondiente a cada uno de
los compuestos que deben introducirse es *”);

e Ni**: 7440-02-0
e Cl:16887-00-6
e NiCl,: 7791-20-0

Una vez definido el componente es necesario caracterizar sus propiedades termodindmicas,
lo cual requiere una gran cantidad de informacién como por ejemplo las propiedades del
punto critico, la evolucion de las propiedades fisicas con la temperatura, propiedades
moleculares como el momento dipolar, etc. En muchos casos esta caracterizacidén requiere
de datos experimentales, bien de ensayos propios o de resultados presentados en trabajos
de otros autores.

Por este motivo, una caracterizacién completa de las propiedades termodindmicas de los
componentes queda fuera del objeto del proyecto, dado que ello exigiria una cantidad de
recursos que no permitiria realizar con éxito el resto de las tareas del mismo. Por tanto solo
se han definido las propiedades minimas que exige el programa, que son la entalpia, energia
libre y entropia estdandar de formacidn. En la siguiente tabla se presentan los valores de cada
una de estas variables para cada uno de los componentes a introducir 1&2%,

Tabla 5. Propiedades termodinamicas de los compuestos a introducir en COCO

Compuesto AH® (J/kmol) AG? (J/kmol) AS° (J/kmol-K)
Ni%* -6.400-10’ -4.556-10" -61872.5
cr -6.674-10° -1.312-108 -121577
NiCl, -3.156-10° -2.721-108 -145879

Por ultimo, el programa PCD manager permite definir los pardmetros de interaccién en caso
de se quiera utilizar el modelo UNIFAC para el calculo de las propiedades del componente o
el factor acéntrico si se prefiere emplear el modelo SRK. La complejidad de esta tarea
también pone en compromiso el éxito del resto del proyecto, por lo que tampoco se ha
abordado su resolucién, optando por calcular las propiedades de los componentes con
modelos mas sencillos que no requieran definir parametros adicionales.

En todo caso, las Unicas propiedades de las corrientes que se tienen en cuenta durante el
analisis del proceso son el caudal y la concentracidn, por lo que una imprecision en el calculo
de las propiedades termodindmicas de las mismas no afecta de manera significativa a la
validez de los resultados obtenidos.

Ademads, dado que en el proceso no aparecen reacciones quimicas ni cambios de fase, asi
como tampoco variaciones en la temperatura de las corrientes, no se necesita una definicién
precisa de los componentes para obtener resultados fidedignos en la simulacion. Por lo
tanto, dado que el tipo de proceso analizado no requiere precisién en este aspecto, se ha
decidido no dedicar excesivos recursos al mismo para poder realizar otras tareas mas
importantes, como por ejemplo la definicidn de la unidad de ésmosis, con mayor precision.
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6. SIMULACION DE UN PROCESO INDUSTRIAL

6.1. Alternativas de mejora del proceso analizadas

6.1.1. Modificacion de la posicion de recirculacion

Mediante el uso de las unidades de proceso implementadas y los componentes afiadidos en
la base de datos es posible obtener la composicion y caudal de todas las corrientes del
proceso de enjuague (Figura 21). En estos resultados se observa que la concentracién del
permeado de la membrana difiere de la concentracion de salida del séptimo tanque, por lo
que el proceso de mezcla podria mejorarse si dichas concentraciones se asemejaran mas.

En consecuencia, la posibilidad de mejora mas sencilla que puede plantearse es la
modificacion de la posicion donde se introduce el permeado de la membrana, de manera
que se consiga una mezcla de aguas de calidad mas similar y asi la cadena de tanques
funcione mds eficientemente, con lo que puede reducirse el caudal recirculado al
intercambio idnico y asi el coste de regeneracidn de la resina.

En la Figura 19 se puede observar como a medida que se adelanta la posicién donde se
introduce el permeado en la cadena de tanques la concentracién a la salida del sistema se
incrementa. Este incremento implica que se requiere de un mayor uso de la unidad de
intercambio idnico para seguir cumpliendo con la razén de dilucién, por lo que el coste del
tratamiento aumentaria al necesitarse una cantidad mayor de resina.

2,5

1,5

0,5
i II.I-L
1 2 3 4 5 6

Posicion de recirculacion

Concetracion (g/L)

Figura 19. Concentracidn en la corriente de salida para diferentes posiciones de recirculacion

Al adelantar la posiciéon de recirculacion el permeado que se obtiene de la unidad de
membrana tiene un mayor grado de pureza, por lo que su calidad difiere en mayor medida
del agua con que se mezcla. En las Figuras 22 y 23 se presentan los resultados de la
simulacion para dos de las posiciones estudiadas, pudiéndose observar que la diferencia de
concentraciones entre las aguas mezcladas es de 1.930 g/L en la posicion 4 y de 6.050 g/L en
la 3, en comparacion con los 0.795 g/L que se tenia en la posicidn inicial.
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Como ya se ha comentado, esto tiene un efecto negativo sobre la eficiencia en la cadena de
lavado, puesto que esta no funciona de manera homogénea sino que se tiene una primera
zona con alta carga de trabajo y una segunda zona infrautilizada. Por ejemplo, en la posicion
3 antes de la recirculacién la concentracion se reduce en un 95.64%, mientras que en la zona
posterior a esta solo disminuye un 70.97%.

Ademas, a medida que se adelanta la posicion de la recirculacién se produce una reduccién
de la concentracidn del rechazo de la membrana, tal y como puede observarse en la Figura
20. Este hecho provoca que no pueda recircularse directamente la corriente al bafio de
niquelado, dado que para poder hacer esto es necesario que la corriente tenga la misma
concentracion que el tanque donde se recircula. Por lo tanto, al modificar la posicion de la
recirculacion deberia verterse la corriente de rechazo, por lo que aparece un impacto
ambiental en el proceso, o bien someterla a un tratamiento de concentracién para poder
recircularla al tanque de niquelado.

210

206
204
202
200
198
196 T T T T T
1 2 3 4 5 6

Posicion de recirculacion

Concentracién (g/L)

Figura 20. Concentracidn en la corriente de rechazo para diferentes posiciones de
recirculacion

En base a estos resultados, puede decirse que cualquier modificacién que se haga de la
posicién de la recirculacién empeorard el funcionamiento del proceso, puesto que se
producird una pérdida de eficiencia en la parte final de la cadena de lavado y ello obligard a
trasegar un mayor caudal en el intercambio idnico para seguir cumpliendo con la razén de
dilucién establecida, a la vez que se requiere de un tratamiento del rechazo de la membrana
para poder recircularlo y asi eliminar todo impacto ambiental del proceso.

44



TFG-GIQ (UPV-ETSII)-SANCHIS SEBASTIA, MIGUEL-curso académico: 2013-14

6.1.2. Utilizacion de una sequnda etapa de membrana

En la Figura 21 se observa que la concentracién de la corriente de permeado es superior a la
concentracion del agua de lavado con que se mezcla. Por lo tanto, una opcién para mejorar
el proceso es obtener una corriente de permeado mds purificada, de manera que su
concentracion sea mas similar a la del ultimo tanque de lavado y asi se tenga un proceso de
mezcla mas eficiente.

Para conseguir un permeado de mayor pureza puede emplearse una segunda etapa de
membrana que trate la corriente de permeado de la primera etapa de membrana, de
manera que asi se alcanza una mayor conversion a la salida del sistema de membranas.
Ademas, si en lugar de trasegar todo el permeado a la segunda etapa de membrana parte se
recircula a la cadena de tanques, se tiene dos corrientes de agua de diferente calidad que
pueden inyectarse en puntos diferentes de la cadena de lavado, de forma que, al introducir
una mayor cantidad de agua purificada, se tiene un sistema de lavado mas eficiente y por
tanto puede reducirse el consumo en el intercambio idnico.

La corriente de rechazo que se genera en la segunda etapa de membrana puede recircularse
a la entrada del sistema de membranas, de manera que se consigue evitar el impacto
ambiental que dicha corriente supone a la vez que se incrementa la velocidad de paso en las
membranas.

A través del uso del simulador COCO pueden verificarse todas estas afirmaciones,
pudiéndose comprobar en la Figura 24 que una segunda etapa de membrana realmente
permite alcanzar la razén de dilucién con un menor uso del intercambio idnico.
Concretamente se alcanza la razén de dilucidén trasegando solo 14.769 L/h a través del
intercambio idnico, lo que supone una reduccion del 73.96% en el caudal de dicho equipo.
Esto conlleva una reduccién en los costes de operacion del proceso, ya que el hecho de
trasegar un menor caudal implica que el nimero de regeneraciones del lecho de resina de
intercambio sera menor.

Por otro lado, en el proceso se produce un aumento de costes debido al consumo energético
de la segunda bomba y a la necesidad de invertir en la compra de una segunda membrana y
los tanques que esta requiere. Sin embargo, el intercambio idnico es un tratamiento de agua
con un coste muy elevado, de manera que la reduccién en el consumo de resina compensara
el aumento de costes que supone la introduccién de la segunda etapa de membrana.

Las condiciones de operacién éptimas serdn entonces aquellas en las que el caudal
recirculado al intercambio idnico sea el minimo posible, ya que de esta forma el tratamiento
del agua que se hacia con esta unidad pasa a hacerse con una unidad de membrana, lo cual
resulta mas eficiente desde el punto de vista econdmico. Por lo tanto, las condiciones de
operacion optimas seran aquellas en las que no se requiera del uso de un intercambio iénico
(reduccién del 100% del caudal recirculado) en el ultimo tanque, quedando el sistema de
tratamiento compuesto Unicamente por las unidades de membrana.

En la Figura 25 se presenta la combinaciéon de parametros en la que el sistema de
tratamiento permite cumplir con la razén de dilucién sin necesidad de utilizar un
intercambio idnico.
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A la vista de los resultados obtenidos en la simulacidn, puede afirmarse que la introduccion
de una segunda etapa de membrana en el proceso permite reducir la carga de trabajo de la
unidad de intercambio iénico hasta el punto que esta deja de ser necesaria para alcanzar la
razon de dilucion de 1000 a la salida del sistema. Por lo tanto, introduciendo esta nueva
unidad se obtiene un sistema de tratamiento que cumple con los requisitos de calidad
exigidos con un coste de operacién menor, puesto que el tratamiento del agua con una
etapa de membrana es mas barato que con una resina de intercambio idnico.

6.2. Justificacion econdmica de la mejora planteada

6.2.1. Coste inicial del tratamiento de agua

Los costes de operacidon asociados al sistema de tratamiento de la Figura 19 son los
correspondientes al consumo energético de la bomba vy al coste de reposicion de la resina de
intercambio iénico. En relacion con el primero de estos costes, los tanques de
almacenamiento otorgan la flexibilidad de succionar durante el periodo del dia que se desee,
de manera que la hora que la bomba tiene que estar succionando agua del tanque de
alimentacion puede situarse en las horas valle del precio de la energia. Por lo tanto, el coste
de la energia consumida en este proceso puede calcularse mediante el uso de la siguiente
expresion 2;

Coste energia (€/afo)=6.8324-{Potencia instalacién (kW)}+0.0866-{Consumo( kW /afo) }

Suponiendo que la potencia contratada en la instalacion es de 15 kW y empleando el
resultado de la simulacion, segin el cual la bomba consume 4.141 kW/dia, el coste
energético del sistema de tratamiento resulta ser de:

Coste energia = 6.8324 - 15 + 0.0866 - (4.141 - 365) = 233.38 €/aiio

Por otro lado, el coste de la resina LEWATIT TP 260 es de 0.1828 €/g [22], de manera que a
partir de las condiciones de operacidn del proceso y las caracteristicas técnicas de la resina
es posible obtener el coste anual de operacion de este equipo:

Masa NiCl, depositada = 56.727 - (0.208 — 0.01) = 11.232 g/h

g NiCl, 1mol NiCl, 1mol Ni**

h  129.606 g NiCl, 1mol NiCl,
= 0.0867 mol Ni**/h = 0.0433 eq Ni** /h

Masa Ni** depositada = 11.232

c . 00433 eq Ni**/h — 0.0188 (L resina)/h
onsumo resinga = o— eq NiZt /(L resing) " (L resina)

720 gresina 8760 h
1 Lresina 1 ano

Consumo resina=0.0188 L resina/h- =118739.89 gresina/ano
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Suponiendo que el lecho de intercambio idnico tiene un volumen de 1 Ly que este puede ser
regenerado hasta 30 veces antes de quedar en desuso, el coste asociado a la compra de
nueva resina sera de:

o .. ~118739.89 5497 ~ 6
ne reposiciones = 72030 > ~

Coste resina = 6 - 720 - 0.1828 = 789.70 €/aifio

Ademas de los costes de operacidn, en el sistema de tratamiento también aparecen los
costes asociados a los equipos que en él se utilizan. En la siguiente tabla se presenta el coste
unitario de cada uno de estos equipos, asi como su coste anualizado, que se obtiene a través
de la siguiente expresion:

{Precio unitario equipo} - {Numero unidades}
{Vida util}

Coste anual equipo =

Tabla 6. Coste de los equipos del sistema de tratamiento inicial

Nombre eauino Precio unitario Numero Vida util Coste anual
quip (€) unidades (afios) (€/afio)
Modulo [23]
SW30-2540 144.63 6 4 216.95
Bomba 3105 1118.38%4 1 15 74.56
Tanque polimérico
1000 L 325 3 15 65

Combinando los costes anualizados de los equipos con los costes de operacidn previamente
calculados es posible determinar el coste inicial del sistema de tratamiento de aguas
industriales, el cual queda detallado en la siguiente tabla:

Tabla 7. Coste del sistema de tratamiento inicial

Concepto Coste anual (€/afio)
Etapa de membrana 216.95
Bomba 310S 74.56
Tanqgues de almacenamiento 65.00
Consumo energético 233.38
Consumo de resina 789.70
Subtotal 1,379.59
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6.2.2. Coste del sistema de tratamiento mejorado

Como ya se ha comentado en el apartado anterior, al introducir una segunda unidad de
membrana es posible alcanzar la razén de dilucidn sin utilizar un intercambio idnico. Por lo
tanto, los costes de operacion quedan reducidos al consumo energético, que en este caso es
de 5.537 kW/dia debido a que se cuenta con una bomba adicional para la segunda
membrana.

Coste energia = 6.8324 - 15 + 0.0866 - (5.537 - 365) = 277.51 €/aio

En cuanto a los costes de los equipos, en este sistema de tratamiento esta partida es mayor
debido a que se introduce una segunda etapa de membrana. Por lo tanto, ademas de los
equipos con que ya se contaba serdn necesarios otros 6 moddulos SW30-2540 para la
segunda membrana, una bomba para presurizar el agua y otros 3 tanques de
almacenamiento, si bien estos seran de un menor tamafio ya que la cantidad de agua a
tratar es menor. Asi mismo, el tamano de los tanques requeridos en la primera etapa de
membrana aumenta debido a que debe poder almacenarse también el rechazo recirculado
de la segunda etapa de membrana.

Tabla 8. Coste de los equipos del sistema de tratamiento mejorado

Nombre eauino Precio unitario Numero Vida util Coste anual
quip (€) unidades (afios) (€/ario)
Modulo
SW30-2540 144.63 12 4 433.90
Bomba 310S 1118.38 1 15 74.56
Bomba 2SF20ES 487.35%4 1 15 32.49
Tanque polimérico
1200 L 350 3 15 70
Tanque polimérico
750 L 300 3 15 60

Tras recalcular los costes de operacidn y costes anualizados de equipos puede obtenerse el
coste asociado al nuevo sistema de tratamiento, el cual se detalla en la siguiente tabla:

Tabla 9. Coste del sistema de tratamiento mejorado

Concepto Coste anual (€/afio)
Etapa de membrana 433.90
Bomba 310S 74.56
Bomba 2SF20ES 32.49
Tanques de almacenamiento 130.00
Consumo energético 277.51
Subtotal 948.46

La introduccion de una segunda etapa de membrana permite reducir el coste del
tratamiento de regeneracidon de agua en un 31.25%. Esta reduccién de coste justifica la
posibilidad de introducir este cambio en el proceso.
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7. CONCLUSIONES

En relaciéon con la implementacidn de unidades de calculo, el trabajo desarrollado ha
permitido establecer las siguientes conclusiones:

e A través del uso de la unidad MATLAB proporcionada por la empresa AmsterCHEM se
ha podido introducir con éxito tres nuevas unidades en el simulador COCO:

- Unidad de désmosis inversa compuesta por diferentes tubos en paralelo,
teniendo cada tubo varios médulos en serie.

- Tanque de lavado operando a contracorriente.

- Lecho de intercambio idénico (no se tiene en cuenta la alternancia
operacién/regeneracion).

e En el caso de la unidad de 6dsmosis inversa, el modelo, basado en las ecuaciones de
disolucion-difusion, incluye el efecto de la concentracién por polarizaciéon. Dicho
modelo consigue reproducir satisfactoriamente el comportamiento de estas unidades,
si bien lo hace con una precisién algo menor a la de otros programas de calculo como
por ejemplo MATLAB o MATHCAD.

e La conexion predefinida entre PMC y PME que proporciona la unidad MATLAB facilita
enormemente la tarea de introducir el modelo de dsmosis inversa en el simulador.
Gracias a ello un usuario sin conocimientos de programacidon orientada a objetos
puede ser capaz de implementar una unidad de complejidad elevada.

e Una vez afiadidas las nuevas funcionalidades al simulador COCO (unidades de
separacion y componentes adicionales) se ha podido representar el comportamiento
de una cascada de tanques de lavado, donde se retira el niquel procedente de un
tanque de niquelado. Dicho proceso cuenta con diferentes recirculaciones, lo que
permite afirmar que con el simulador COCO pueden abordarse calculos de elevada
complejidad.

En cuanto a la mejora del proceso a través del uso del simulador, se han llegado a las
siguientes conclusiones:

e Cualquier desplazamiento de la unidad de mezcla produce un aumento de la
concentracion de salida a la vez que reduce la del rechazo de la membrana, por lo que
ya no podria recircularse al tanque de niquelado.

e La posicién inicial de recirculaciéon es la dptima y por tanto el proceso no puede
mejorarse modificando dicha posicién.

e La introduccién de una segunda etapa de membrana permite alcanzar la razén de
dilucién sin necesidad de emplear el lecho de intercambio idnico.

e El proceso con dos unidades de membrana es en torno a un 30% mas barato que el
proceso inicial de tratamiento.
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Por ultimo, puede afirmarse que el simulador COCO es una alternativa a considerar a la hora
de analizar y disefiar procesos quimicos por los siguientes motivos:

e Permite evaluar procesos con recirculaciones que serian complejos de estudiar
utilizando otros métodos.

e La flexibilidad de la tecnologia CAPE-OPEN permite que se pueda simular cualquier
unidad de proceso, siendo el propio usuario quien pone los limites.

e Al ser software libre es una herramienta accesible a todo el mundo. Ello hace ademads
gue sea una buena alternativa para impartir practicas de simulacién, ya que los
alumnos tendrian acceso al programa de manera gratuita y sencilla.

e La gran interoperabilidad del simulador hace que sea posible introducir no solo

unidades de operacién sino cualquier tipo de herramienta informatica, como por
ejemplo algoritmos de optimizacion.

56



TFG-GIQ (UPV-ETSII)-SANCHIS SEBASTIA, MIGUEL-curso académico: 2013-14

8. LISTA DE SIMBOLOS

Tabla 10. Simbolos y variables utilizados en el desarrollo de los modelos

Simbolo Variable Unidades S/
A Area activa m?
B Permeabilidad al soluto m3/m2-s
by Coeficiente osmético m>-Pa/kg
Ca Concentracién alimento kg/m?
Co Concentracion permeado kg/m?>
C Concentracién rechazo kg/m?
Cw Concentracion pared kg/m3
C, Ca Concentracion equiyalente deidn eq/m’
en el liquido
c.C Concentracion equiyalente de idn eq/m’
en laresina
Dag Difusividad del componente en el m?/s
agua
dh Diametro hidraulico m
I I6n a retirar disuelto en el liquido -
! I6n a retirar adherido en la resina -

J Flux de soluto kg/m?*-s
J, Flux volumétrico m>/m?s
Kperd Coeficiente de pérdidas Pa/(m3/s)?

Coeficiente transferencia de
ks . m/s
materia
L Longitud del lecho de intercambio m
idnico
Ly Permeabilidad al agua m>/m?-s-Pa
P Presidn Pa
Q Caudal volumétrico m>/s
R Grupo funcional resina disuelto en i
liquido
R Grupo funcional resina adherido en i
resina
Re Numero de Reynolds Adim.
Re Constante universal gases 1/mol-K
perfectos
Sc Numero de Schmidt Adim.
Sh Numero de Sherwood Adim.
Simod Seccidn de paso m?
T Temperatura operacién K
Velocidad de paso a través del
u ) . m/s
lecho sin la resina presente
v Velocidad de paso m/s
\Y Volumen m’
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Simbolo Variable Unidades S/
X1 Xa Fraccién |on|lca fequwalente en Adim.
liquido
Vi Ve Fraccién idnica e.quwalente enla Adim.
resina
2, Zr Carga del idn Adim.
a Factor osmatico m3-Pa/kg
€ Porosidad Adim.
1 Viscosidad cinemdtica kg/m-s
Tt Presidon osmética Pa
v Viscosidad cinematica m?/s
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1. CODIGO MATLAB DEL MODELO DE DISOLUCION-DIFUSION

En el cédigo Matlab los procedimientos de resolucién de ecuaciones se almacenan en
funciones, de manera que una vez se tienen definidos los parametros del problema este se
puede resolver simplemente llamando a dichas funciones. En este apartado de los Anexos se
describira el codigo de las tres funciones (Membrana, derivadas y perm) que permiten
resolver una unidad de dsmosis inversa.

La funcidn principal del codigo desarrollado es la funcién Membrana, en la cual se resuelven
las ecuaciones diferenciales que definen la unidad a través de la funcidn que incluye
MATLAB ode45 para obtener las caracteristicas del rechazo y posteriormente se aplican las
ecuaciones de balance globalizado para obtener las del permeado. Las ecuaciones
diferenciales son introducidas en el cédigo a través de una llamada a la funcién derivadas.

Por lo tanto, una vez se conocen las caracteristicas del alimento y se ha fijado la presién que
aporta la bomba y presion de salida del permeado, basta con llamar a la funcion Membrana
para obtener las caracteristicas de las dos corrientes de salida.

FUNCION MEMBRANA
function [Z Wr Wp W Csup Cp] = Membrana (We, Pobomba, Pp)
global L et n_ et
Q et=We(l)/n et;

X0=[Q et We(2) We (3)+Pbomba];

[Z,W] = oded5(@derivadas, [0 L et],X0);
iter=length (W) ;

Wr=W(iter, :);

Wr (3)=Wr (3) +Pp;

Wr(1)=Wr(l)*n et;

Wp (1)=(We(1l))-Wr(l);

Wp (2)=(We (1) *We (2) -Wr (1) *Wr (2)) /Wp (1) ;
Wp (3) =Pp;

end

end

La funcién derivadas contiene las ecuaciones diferenciales que definen el comportamiento
de la membrana. Dado que para definir dichas ecuaciones es necesario conocer el flux
volumétrico y de soluto, al inicio de la funcién se hace una llamada a la funcién perm para
obtener estos dos parametros.
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FUNCION DERIVADAS
function D = derivadas (z, W)

EW=[Q C difP]
global A mod S mod L mod k perd

[~, Jv Js,~] = perm(W(1),W(2),W(3));
dAdV=A mod/ (S _mod*L mod) ;

D = zeros(3,1); % a column vector
D(1l) = -Jv*dAdvV*S mod;

D(2) = ((Jv*W(2)-Js)/ (W(1l)/S mod)) *dAdV;
D(3) = -k perd* (W(1l)/S mod)"2;

end

Para finalizar con las funciones que permiten el calculo de la unidad de ésmosis inversa, se
tiene una funcion, llamada perm, en la cual se han codificado las ecuaciones que permiten el
calculo de los fluxes volumétrico y de soluto. Mediante el procedimiento de cdlculo descrito
en el apartado 4 de la Memoria, se obtienen ambos fluxes a partir de los datos de la
alimentacién y presion aplicada.

FUNCION PERM
function [Cp Jv Js Cw] = perm(Q,C,difP)
global Lp B T S mod
%Para hallar el coeficiente de transferencia de materia ks se
efecttan los

%siguientes céalculos:

$viscosidad dinadmica (Pa*s)
visc din=1.234e-06*exp (0.00212*C+(1965/T)) ;

%densidad (kg/m3)
m=1.0069-2.757e-04*(T-273) ;
dens=498.4*m+sqrt (248000*m"2+752.4*m*C) ;

$viscosidad cinemdtica (m2/s)
visc cin=visc _din/dens;

$mass diffusivity (m2/s)
D AB=6.725e-06*exp (0.1546e-03*C-(2513/T));

$Didmetro hidrdulico
dh=0.9e-03; % (m)

SNumero adimensional Sc:
Sc=visc_cin/D AB;
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%Numero adimensional Reynolds:
Om3s=Q/86400;
Re=dh* (Qm3s/S mod) /visc cin;

$Numero adimensional Sh para un médulo de espira enrollada:
Sh=0.065*Re”0.865*5c"0.25;

$Sh=ks*dh/D AB

%$Coeficiente de transferencia de materia
ks=Sh*D AB/dh;
ks=ks*86400;

%$Ahora que vya tenemos 1la ks, vamos a hallar el flux de agua
considerando
%el efecto de polarizacidn

$b pi
pi=0.7949*C-0.0021*C"2+7e-05*C"3-6e-07*C"4;
b pi=pi/C;

%$Inicializacidén para el célculo de Cw, Cp vy Jv;

Cw=C*1.5;

itermax=2000;

beta=0.1;

epsilon=1e-05;

for i=l:itermax
a=- (B/Lp) *Cw;
b=b pi*Cw-difP-(B/Lp);
c=b pi;
Cp=(4*a*c)/ (2*c* (b-sgrt (b"2-4*a*c)));
Jv=Lp* (difP-b pi* (Cw-Cp));
Cw_cal=Cp+ (C-Cp) *exp (Jv/ks) ;
if abs((Cw-Cw_cal)/Cw)<epsilon, break, end
Cw=Cw_cal*beta+ (l-beta) *Cw;

end

$Flux de soluto:
Js=Jv*Cp;
end

Ademads de las funciones donde se codifica el proceso de cdlculo que permite obtener las
caracteristicas de las corrientes de salida de la unidad, se necesita un fichero donde se
definan todos los pardmetros que caracterizan la misma. En el script datos_membrana se
almacenan estos parametros en variables globalizadas, de manera que una vez definidos en
el script pueden ser utilizados en las funciones de calculo descritas anteriormente.
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SCRIPT DATOS MEMBRANA

global
T=298;

H

o\°

K

global Rg
Rg = 8.314; %J/ (mol*K)

%$Datos geométricos etapa

global n mod n et A mod S mod L mod L et

n mod=7; %N° médulos por tubo

n et=10; % n° de carcasas

A mod=8; %m2 Area de un modulo

S mod=24*10"-4; %m2 secidn de paso de un médulo
L mod=1; %longitud de un mddulo

L et=n mod*L mod;

%Datos de la membrana

global Lp B k perd

Lp =0.023; %en m3/ (m2*dia*bar) Permeabilidad de la membrana
B=6e-03; %$Permeabilidad al soluto (kg m-2-dia-1)

k perd=3.8e-11; %bar/(m/dia)"2

%$Datos del sistema

global M NaCl n _ion alpha

M NaCl = 58.5; %g/mol

n ion = 2;

alpha=(n_ion/M NaCl)*Rg*T*10"-2;

%Datos de la bomba

global Ps
Ps = 40;
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2. VALIDACION DE LA UNIDAD DE MEMBRANA

Para realizar la implementacién de la unidad de calculo en el simulador de procesos COCO se
realizd un desarrollo progresivo del modelo de dicha unidad siguiendo estos pasos:

1. Desarrollo preliminar del modelo de disolucidn-difusién en MATHCAD. Este primer
paso consiste en implementar las ecuaciones diferenciales del modelo en una
funciéon de MATHCAD con el objetivo de obtener una idea general de la estructura
gue debe tener el cédigo del modelo.

2. Desarrollo del modelo de disolucién-difusién en MATLAB. Tras definir la estructura
basica del cédigo en su diseiio preliminar, este se debe implementar en MATLAB
con una estructura modular similar a la que tendra la unidad de cdlculo. Dicha
implementacién se realiza a través de la combinacion de varios ficheros: funcion
perm que permite el calculo de los flujos Jy y Js, funcién derivadas que contiene las
ecuaciones diferenciales que definen el modelo, script datos_membrana donde se
indican los diferentes pardmetros requeridos por el modelo y funcién Membrana
donde a través de la combinacién de los ficheros anteriores y una funcién de
resolucidn de ecuaciones diferenciales (ode45) se resuelve la etapa de membrana.

3. Introduccion del modelo en el simulador COCO. Ademas de cargar los scripts perm,
derivadas y Membrana en la unidad MATLAB, es necesario introducir las lineas de
cddigo que permitan la interaccion con las corrientes de entrada y salida de Ia
unidad. Una vez realizado todo esto el modelo queda almacenado en el fichero
Membrana.mum para que pueda ser cargado rapidamente en aplicaciones
posteriores.

Con la intencion de poder validar la unidad de cdlculo una vez implementada esta en el
simulador, en cada uno de los pasos del desarrollo del modelo se resolvid un caso base para
poder comparar asi los resultados obtenidos en cada programa posteriormente. Dicho caso
base queda definido por los siguientes datos de entrada: corriente de alimento de 100 m3/d
con una concentracién de 35 kg/m3 de NaCl, aportando la bomba una presiéon de 40 bares.

Tabla 11. Resultados obtenidos en cada programa en la resolucion del caso base

Variable MATHCAD MATLAB Ccoco

Caudal rechazo (m*/d) 58.65 58.65 53.32
Concentracion rechazo (kg/m3) 57.18 57.18 62.28
Presion rechazo (bar) 40.99 40.99 41.01
Caudal permeado (m3/d) 41.34 41.34 46.59
Concentracién permeado (kg/m?) 3.53 3.52 3.28
Presion permeado (bar) 1.00 1.00 1.00
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Los resultados obtenidos en el simulador COCO difieren ligeramente a los obtenidos en los
programas de calculo MATLAB y MATHCAD. Sin embargo esto no se debe a un error en la
introduccidon del modelo en el simulador, sino a que los programas de cdlculo trabajan a
doble tolerancia y por tanto el error final de los cdlculos es menor. En la medida de lo posible
se ha tratado de transformar las expresiones matemadticas del modelo para asi evitar
expresiones donde el error varie bruscamente en los calculos iterativos, de manera que el
efecto de no tener doble tolerancia en el simulador se reduzca lo maximo posible.

En definitiva, puede afirmarse que los resultados proporcionados por la unidad de cdlculo
del simulador consiguen reproducir el comportamiento de una etapa de membrana, si bien
la precisidén con la que lo hacen es algo menor que si se utilizara un programa de célculo
matematico. Aun asi, no se considera que esta pequefia imprecision afecte de manera
importante a los resultados y por tanto se tomara como valida la unidad de calculo.
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3. POSTER PRESENTADO EN EL CITEM 2014
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Introduction Conclusions

Process simulators are a useful tool for evaluating different configurations of
chemical processes and developing new ones. This software includes many
standard units like reactor or distillation towers. However, unit separations like
membranes can be very material dependent and they are not usually

= A membrane unit was successfully implemented in the COCO environment
by using MATLAB models.

= COCO simulator is a free alternative way to find improvements for an

included in the simulators.

Aim - Implement a RO membrane unit in the COCO environment, which is a
free process simulator, as a part of a bigger process in which there are
different recycle streams.

industrial process rather than using other process simulators or carrying
out pilot plant tests.

= Using the COCO simulator the performance of two alternative process

using RO regeneration could be compared.

Modelling Results

The RO model is based on the solution-diffusion equations, which have to be The best recycling position for the permeate stream is shown in Fig.2.

solved by an iterative process as the osmotic pressure is taken into account.
Moreover, it has also been taken into account polarization effects and 20Ny

pressure losses. L oy Ly - - -
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[80.044 /L N [ 30.687 g/t Nick [ [11.956 g/t nick [ | 4.841 /L Nick: [ 243 g/ nick

In order to use the model, the following parameters must be specified:
solution-diffusion parameters, number of vessels, number of modules per
vessel and geometrical characteristics of the module.

42.120 Uh HO

B0.044 g/LNICl2 56.727 Lh H0 L X5 56727 L/h O

Los3 g/ NG

) . . ) . Roﬁ\ 0.208 g/L NiCl 0.01 g/L NiClz

The model was developed in MATLAB and the units interchange data with the R [N ot
tank

COFE environment (Fig. 1). Alternatively, the model can be translated into
Scilab which is a freeware that can also be interconnected with COCO.

115 bar

Retentate
tank

16 Un 0
209.046 g/L NiCl,

As some ions were not included in the COCO component database, they
were introduced using the TEA server provided with the simulator.

coco
Therm and properties

Fig. 2 Operating conditions of the case of study

As it can be seen in Fig. 3, the higher the input position in the tank cascade,
the smaller the output concentration of the last tank, what reduces the
operating cost of the ionic exchange.

0.6
coco Flowsheeting Integrated units
Database COFE 9 —_ 03
<
‘L 204
§
MATLAB models Amsterchem g
+ Membrane system MATLAB £03
« Other user equipment connection g
5§02
o
Fig. 1. Communication between models in the COCO environment 01 I
0
3 4 5 6

Recycling position

Case of study Fig. 3 Concentration of the output stream for different recycling positions
A rinsing process in which nickel plating waste water is regenerated by the

use of a RO membrane unit was studied. The process consists of: Fig. 4 shows the operating conditions for the process using two RO units:

16 Uh H:O 16 Uh H:O

» Arinsing tank cascade using operating in countercurrent mode.

210 g/L NiCl2 0.210 g/L NiCl2
. L L — T ——a

* A RO membrane unit (Filmtec SW30-2540) with one vessel containing six 1 2 3 4 5 6 7
modules in series. 67,784 g s [ 22.000 a1 i [ 7254 g it ] 2508 gt i Lo g/ ek [ 0424 gL 0210 g/ Ncs e

16 L/h H.0
« An ionic exchange unit to achieve the rinsing criterion (c < 0.21 g/L) 9667 L 0 -
recyled

67.784 g/LNiCl, 33.858 L/h H:0

“-..._RO
T s e Bty S

117 bar

16 Uh HO l
209.789 g/L NiCl7

[
0.764 g/L NiCH| 21.839 Uh H:0

The simulated case of study process can be seen in Fig. 2. Two different
strategies were carried out to analyze the performance of this process:

22.008 L H0

0.764 g/L NiCl, 0.128 g/L Nicl

67.835 g/L NiC:

* Modifying the tank position in which the membrane permeate is recycled
to the rinsing cascade.

30 bar
0.169 L/h H0

82.840 g/L NiCh

* Introducing a second membrane unit to replace the ionic exchange one.

For the second strategy, it was necessary to optimize the flow split factor Fig. 4 Operating conditions of the alternative process

and the pump pressure in order to find the operating conditions that allow
the process to meet the quality requirements without using the ionic

exchange. Comparing the alternative process with the initial one:

- Membrane units are doubled.

- Itis required an additional pump and additional storage tanks.
Acknowledgements - Energetic costs are 16% higher.

- The ionic exchange unit is suppressed. Since the ionic exchange unit is the
critical unit from the economic point of view, the inclusion of the second
membrane unit leads to an important total cost reduction (~ 30%).
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Process simulators are a useful tool for evaluating different configurations of chemical
processes and developing new ones. Process simulators include many standard units
(equilibrium reactors, distillation towers, etc.) that the engineer can parameterize adapting
them to their own process. Usually, the engineer does not need to include physical or
thermodynamic data when the compounds are included in the simulator databank. Besides,
the simulator includes several thermodynamic models to obtain the properties of mixtures or
to perform flash calculations. However, some unit operations are very specific and very
material dependent, so there are serious difficulties to define them as general units to be
parameterized. That is the case of membrane processes. To face the problem, simulators
include the possibility to define user units that liable to be integrated in the process flowsheet
to interact with the units integrated in the simulator. To do so, it is necessary to know how the
stream information is defined, to correctly interchange information through the unit ports. In a
previous work [1], we showed how to implement a simple membrane process model in
CHEMCAD simulator using the VisualBasic interface. However, many engineers are not
familiar with Visual Basic; and CHEMCAD is a commercial software that cannot be affordable
for small applications [2].

In this work, we show the possibility to perform calculations of processes including RO
membranes using the freeware environment COCO with models developed in MATLAB.
COCO software is based on computer aided process engineering open (CAPE-OPEN) that is
a standard for communication between software components. In the COCO environment, the
flowsheeting is performed by COFE. The model of the user units is developed in MATLAB
Matlab (or alternatively in Scilab which is also freeware) and the units interchange data with
the COFE environment (Fig. 1). The communication is possible thanks to software
applications developed by AmsterCHEM [3].

As a case of study, we developed a RO unit to be used in the rinsing process, whose COFE
flowsheet we show in Fig. 2. In this process, the RO membrane unit recycles water with low
salt concentration to the last tank unit were solids coming from the previous tank are rinsed.
The membrane model includes the solution-diffusion model equations to explain volumetric
flux and solute permeation as function of pressure, concentration. An iteration is performed
to take into account the effects of the difference of osmotic pressure developed on the
permeate flux and to account for polarization effects. These equations, valid for a local
position of the membrane, are integrated together with a model for pressure charge to obtain
the performance of a vessel unit containing several modules in series. The possibility to use
robust solvers and many mathematical procedures constitutes one of the strong points of the
MATLAB programming. It is important to mention that we must check if the components used
are defined, should not be this case, they must be included in the property database using
the TEA server provided with COCO. Finally, the membrane stage unit is defined by
including the number of vessels and modules per vessel as parameters, together with
solution diffusion parameters and other necessary parameters that can be experimentally
obtained for any specific membrane.

Once the membrane model is included any typical process simulator capabilities can be used
in the COFE environment. As an example, we show a parametric study of the effect of the
pressure used in the process on the concentration of the final tank.
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Fig. 2 Flowsheet of rinsing process coupled with membrane for water recycling.
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1. CONDICIONES LEGALES DEL SOFTWARE UTILIZADO

1.1. Simulador COCO

Las condiciones legales que rigen el uso del simulador de procesos COCO pueden
encontrarse en el apartado designado a tal efecto en la pagina web del simulador, siendo el
enlace de dicha pagina el siguiente: http://www.cocosimulator.org/index_disclaimer.html.

El simulador COCO es freeware y por tanto las restricciones legales que le son aplicables son
escasas. En cuanto a su uso no existe ninguna restriccion relevante, puesto que el simulador
puede utilizarse y distribuirse libremente, si bien la distribuciéon queda restringida por el
hecho de que solo puede distribuirse el programa completo sin realizar modificaciones sobre
él y sin cobrar nada por ello.

En consecuencia, el trabajo desarrollado con este simulador de procesos podria llegar a
comercializarse sin que ello suponga una violacién de los términos de la licencia.

1.2. Unidad AmsterCHEM

Las restricciones legales de la licencia de la unidad MATLAB de AmsterCHEM pueden
encontrarse en la pagina web de esta empresa en el siguiente enlace:
http://www.amsterchem.com/matlabunitophelp.php?page=disclaimer.htm.

Basicamente las condiciones legales establecidas en esta licencia son las mismas que en el
caso del simulador COCO, con la excepcidon de que no se puede hacer un uso comercial de
los trabajos desarrollados con esta unidad de proceso.

En caso de que se quiera dar un uso comercial a la unidad MATLAB es necesario registrar el
producto enviando un correo a la direccién info@amsterchem.com y pagando una cuota de
400€. Aunque el registro es unipersonal, la persona registrada puede instalar su producto en
tantos ordenadores como desee.

De esta manera, mientras la unidad de calculo desarrollada tenga un uso estrictamente
académico esta puede utilizarse y distribuirse libremente. Sin embargo, si se sigue
desarrollando hasta obtener una unidad con aplicacidn comercial seria necesario realizar el
registro correspondiente para poder comercializarla.

1.3. MATLAB

Las condiciones legales aplicables al uso del programa MATLAB pueden encontrarse en el
fichero “license.txt” que se encuentra en el directorio que se crea durante la instalacién del
programa. Este documento no esta disponible online, pero en la pagina de la empresa
MathWorks (http://www.mathworks.es/) disponen de un enlace de contacto donde podria
contactarse con la empresa para solicitar el documento.
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Las restricciones en el uso del programa son diferentes en funcidn del tipo de licencia de que
se disponga: comercial, académica o estudiante. Aunque el proyecto tiene caracter
académico, la unidad de calculo podria seguir desarrollandose hasta llegar a tener aplicacion
comercial. Por lo tanto, se considerard que las condiciones que en este caso aplican son las
de la licencia comercial, ya que de esta forma se deja abierta la posibilidad de continuar
desarrollando el trabajo realizado para obtener una aplicaciéon que pueda comercializarse.

Ademas, las restricciones en el uso también varian en funcidn del tipo de activacion que se
elija. A continuacidn se detallan las principales restricciones para cada uno de los tipos de
activacion que se puede elegir al adquirir una licencia comercial individual:

e Standalone Named User: el programa solo puede ser utilizado por el usuario
designado, el cual puede utilizarlo en varios ordenadores diferentes. Aunque la
ubicacién fisica de los ordenadores no esta restringida, el usuario designado solo
podrad utilizar el programa en dos terminales simultdneamente. En caso de que sea
necesario un registro para acceder al terminal con el programa, el usuario
designado no podra compartir las claves con ningun otro individuo.

e Designated Computer: el programa solo puede ser utilizado en el ordenador
designado, debiéndose ejecutarse desde la consola de dicho terminal por no mds de
un usuario a la vez. Es posible redesignar el ordenador, pero ello no puede hacerse
mas de 4 veces en un periodo inferior a 12 meses.

1.4. MATHCAD

Las limitaciones legales en el uso del programa MATHCAD se indican al inicio del proceso de
instalacion de dicho programa (momento en que deben ser aceptadas por el usuario).
Posteriormente a la instalacidn, estas limitaciones pueden consultarse en el menu
Help>About Mathcad del programa.

En las condiciones legales de la licencia comercial se indican todas las patentes y marcas de
PTC relacionadas con el programa que no pueden violarse durante el uso de este, pero
también se indican todas aquellas licencias de otras compaiiias que deben ser respetadas asi
como las fuentes donde consultar dichas licencias.

Asi mismo, se establecen las restricciones habituales en el uso de una licencia comercial:
e El programa no puede ser copiado ni distribuido por ningin medio.
e No puede cederse el uso del programa a terceras personas.

e El programa no puede utilizarse de forma diferente a la cual se establece en la
licencia, a no ser que se disponga de la aprobacion escrita de PTC.

e Los manuales de usuario y documentos de iniciacidn estan restringidos por las
leyes de copyright de los Estados Unidos.
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2. REQUISITOS TECNICOS REQUERIDOS POR EL SOFTWARE
EMPLEADO

2.1. Unidad AmsterCHEM

En la pdgina web que AmsterCHEM dedica a la unidad MATLAB hay un apartado de
requisitos donde se exigen los siguientes requisitos técnicos para poder utilizar este
software:

1. La unidad de operacién MATLAB funciona con cualquier entorno de simulacién CAPE-
OPEN que soporte la versidon 1.1 termodinamica, entre los cuales se incluye COCO
simulator.

2. Debe tenerse instalada una version de MATLAB 5.3 o superior de 32-bits o bien una
versién 7.1 o superior en el caso de 64-bits.

Si se desea confirmar esta informacion puede hacerse en el siguiente enlace:
http://www.amsterchem.com/matlabunitop.html.

2.2. MATLAB

En la pagina web de la empresa MathWorks se indica que los requisitos técnicos que exige la
version R2014a de MATLAB son los siguientes:

1. Sistema operativo: Windows XP o superior, Windows Server 2003 o superior.

2. Procesador: cualquier procesador Intel o AMD x86 que soporte el conjunto de
instrucciones SSE2.

3. Espacio en disco: 1 GB si Unicamente se instala MATLAB, 3-4 GB para una instalacion
tipica.

4. RAM: minimo 1024 MB pero se recomienda por lo menos 2048 MB.

En caso de querer consultar estos requisitos en la fuente de origen puede hacerse a través
del siguiente enlace: http://www.mathworks.es/support/sysreq/current_release/.

2.3. MATHCAD

En la web de la empresa PTC no se ha conseguido encontrar los requisitos técnicos de la
version MATHCAD 14, que es la que se emplea en el proyecto, pero si los correspondientes a
la versién 13.1. Dichos requisitos puede consultarse en la siguiente direccion web:
http://www.ptc.com/partners/hardware/current/support/mathcad13.htm.
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Ante esta situacion, se ha preferido detallar los requisitos de la versién 13.1, los cuales seran
muy similares o incluso iguales que los de la versidn 14, a buscar los requisitos de la versién
utilizada en fuentes de menor fiabilidad.

Tabla 12. Requisitos técnicos MATHCAD 13.1

Caracteristica Minimo Recomendado
Memoria principal 256 MB 512 MB o superior
Velocidad CPU 400 MHz 700 MHz o superior
Espacio dl.sponlble en 560 MB
disco
.NET Framework 1.1.4322
Componentes acceso 26
datos Microsoft (MDAC) ’
Explorador internet Microsoft Internet Explorer 6.0
. Resolucién de 1024x768 (o superior) con color de 24-bit o
Monitor .
superior
Red TCP/IP
Adaptador para conexion Ethernet
Ratén compatible con Microsoft u otro dispositivo
Puntero
puntero
Misceldanea Puerto CD-ROM o DVD
3. PLAZOS

82

Desde el inicio del proyecto se establece un plazo maximo de 2 semanas para
seleccionar el simulador con que se abordara el desarrollo del mismo.

Las ecuaciones matematicas que definen el comportamiento de la unidad de
membrana, incluyendo el efecto de la concentracién por polarizacion, se
estableceran en un plazo de 1 semana vy, una vez definidas, se implementaran en
MATLAB en no mas de 6 dias.

Una vez se tiene el modelo MATLAB, en un plazo maximo de 4 dias se implementara
dicho modelo en el simulador COCO, incluyendo la validacion de la unidad de calculo.

El andlisis del proceso de regeneracién de aguas industriales (simulacidon y mejora) se
realizard en un plazo de hasta 3 semanas, debiéndose realizar en dicho plazo tanto la
justificacion técnica como econémica de la mejora planteada.
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1. PRESUPUESTO DE EJECUCION POR CONTRATA

Capitulo Importe(€)
Capitulo 1 Seleccién del simulador de procesos 2,452.25
Capitulo 2 Modelado de las unidades de separacién 3,608.58
Capitulo 3 Simulacién de un proceso industrial mediante COCO 3,935.64
Presupuesto de ejecucidon material 9,996.47
5% de gastos generales 499.82
Suma 10,496.29
21% IVA 2,204.22

Presupuesto de ejecucion por contrata 12,700.51
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2. PRESUPUESTO DE EJECUCION MATERIAL POR CAPITULOS

Presupuesto parcial n2 1 Seleccion del simulador de procesos

Num.  Cddigo ud Denominacién Cantidad Precio (€) Total (€)

Hora de trabajo dedicada a

1.1 Horl h explorar los distintos simuladores 67.000 33.34 2,233.78
de procesos existentes en el

mercado

Hora de trabajo dedicada a
seleccionar el simulador de

1.2 Hor2 h procesos que se utilizara de entre 7.000 31.21 218.47
aquellos cuyo uso es viable en el
proyecto

Total presupuesto parcial n2 1 Seleccion del simulador de procesos : 2,452.25

Presupuesto parcial n2 2 Modelado de las unidades de separacion

Num.  Cddigo ud Denominacion Cantidad Precio (€) Total (€)

Codificacién de un modelo que
represente el comportamiento de
una unidad de désmosis inversa.
2.1 Mod1 ud compuesta por varios tubos 1 00g 1.100.87 1,100.87
arrollados en espiral con diversos
mddulos cada uno de ellos. en
lenguaje MATLAB

Codificacién de un modelo que
represente el comportamiento de
2.2 Mod2 ud yn tanque de lavado en lenguaje 1.000 109.30 109.30

MATLAB

Codificacién de un modelo que
represente el comportamiento de
2.3 Mod3 ud  yna unidad de intercambio iénico 1.000 87.44 87.44

en lenguaje MATLAB

Hora de trabajo dedicada a la
obtencion de las ecuaciones
matematicas y el procedimiento
2.4 Hor3 h de  cilculo que permiten 40.000 42.94 1,717.60
representar el comportamiento
de una unidad de dsmosis inversa
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Hora de trabajo dedicada a la
obtencién de las ecuaciones
matematicas y el procedimiento
2.5 Hor4 h de  calculo que  permiten 8.000 31.23 249.84
representar el comportamiento
de un tanque de lavado

Hora de trabajo dedicada a la
obtencion de las ecuaciones
matematicas y el procedimiento
2.6 Hor5 h de cdlculo que permiten 19 gqg 31.23 343.53
representar el comportamiento
de una unidad de intercambio
idnico

Total presupuesto parcial n2 2 Modelado de las unidades de separacién: 3,808.58

Presupuesto parcial n? 3 Simulacién de un proceso industrial mediante COCO

Num.  Cddigo ud Denominacion Cantidad Precio (€) Total (€)

Hora de trabajo dedicada a la
implementacion  del modelo

3.1 Horb6 h MATLAB en un unidad de proceso 33.000 20.86 688.38
personalizada del simulador COCO

Hora de trabajo dedicada al
estudio de un proceso de

3.2 Hor7 h regeneracion de aguas 79,000 35.94 2,839.26
industriales en el cual aparezcan

unidades de dsmosis inversa

Licencia que permite el uso

comercial de la unidad
3.3 Lic3 ud Ppersonalizada  MATLAB  de 1 qgp 408.00 408.00
Amsterchem en el simulador de
procesos COCO
Total presupuesto parcial n2 3 Simulacién de un proceso industrial mediante COCO : 3,935.64
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3. ESTADO DE MEDICIONES

Presupuesto parcial n2 1 Seleccion del simulador de procesos

Ne Ud Descripcion Medicion
11 Hora de trabajo dedicada a explorar los distintos simuladores de
) procesos existentes en el mercado
Horas Parcial Subtotal
Identificacion de los
diferentes simuladores de 5 5
procesos disponibles
Anadlisis de las prestaciones
de cada simulador 31 31
Exploracién de la posibilidad
de  introducir  unidades 17 17
personalizadas
Determinacion del coste de
una licencia de cada 5 5
simulador viable
Introduccién de una unidad
personalizada sencilla en 9 9
cada simulador viable
67 67
Total h......: 67
1.2 h Hora de trabajo dedicada a seleccionar el simulador de procesos que se utilizara de
entre aquellos cuyo uso es viable en el proyecto
Horas Parcial Subtotal
Establecimiento de los
criterios de seleccidén >
Valoracién de cada
alternativa en base a cada 1
uno de los criterios
Elaboracién de una matriz de 1
seleccién
7
Total h......: 7
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Ne ud Descripcion Medicion
Codificacion de un modelo que represente el comportamiento de
21 una unidad de 6ésmosis inversa. compuesta por varios tubos
) arrollados en espiral con diversos médulos cada uno de ellos. en
lenguaje MATLAB.
Uds. Parcial Subtotal
Modelo de dsmosis inversa 1 1
1
Total ud......: 1
Codificacion de un modelo que represente el comportamiento de un
2.2 .
tanque de lavado en lenguaje MATLAB.
Uds. Parcial Subtotal
Modelo tanque de lavado 1 1
1 1
Total ud......: 1
23 Codificacion de un modelo que represente el comportamiento de
) una unidad de intercambio idnico en lenguaje MATLAB.
Uds. Parcial Subtotal
Modelo intercambio idnico 1 1
1 1
Total ud......: 1
Hora de trabajo dedicada a la obtencion de las ecuaciones matematicas y el
2.4 procedimiento de calculo que permiten representar el comportamiento de una
unidad de ésmosis inversa
Horas Parcial Subtotal
Establecer las ecuaciones
diferenciales del modelo 2 2
Establecer las ecuaciones del
modelo de  disolucidn- 2 2
difusién
Introduccién del efecto de la
polarizacién en el modelo de 11 11
disolucién-difusién
Establecer el procedimiento
de célculo para la resolucion 20 20

de las ecuaciones



2.4

2.4
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Transformacién de las
expresiones para suavizar la
evolucion del error

Hora de trabajo dedicada a la obtencion de las ecuaciones matematicas y el
h procedimiento de calculo que permiten representar el comportamiento de un

tanque de lavado

Busqueda bibliografica sobre
los procesos de enjuague

Planteamiento de las
ecuaciones a codificar

Hora de trabajo dedicada a la obtencion de las ecuaciones matematicas y el
h procedimiento de calculo que permiten representar el comportamiento de una
unidad de intercambio iénico

Busqueda bibliografica sobre
el  comportamiento  de
unidades de intercambio
idnico

Planteamiento de las
ecuaciones del modelo

Adaptacion de las
ecuaciones a las limitaciones
del simulador

Total h

Total h

40

Parcial

Parcial

40

40

11

11

Subtotal

Subtotal
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Presupuesto parcial n2 3 Simulacién de un proceso industrial mediante COCO

Ne ud Descripcion Medicion
31 Hora de trabajo dedicada a la implementacion del modelo MATLAB
) en un unidad de proceso personalizada del simulador COCO
Horas Parcial Subtotal
Introduccién del modelo de ésmosis
inversa en una unidad MATLAB 6 6
Pruebas de la unidad de calculo para
depurar errores 24 24
Validacién de la unidad de calculo
mediante la resolucién de un caso 3 3
base
33 33
Total h......: 33
3.2 h Hora de trabajo dedicada al estudio de un proceso de regeneracién de aguas
industriales en el cual aparezcan unidades de 6smosis inversa
Horas Parcial Subtotal
Seleccion del proceso industrial vy
recopilacion de pardmetros 13 13
Simulacién del proceso seleccionado
en COCO 15 15
Revisién de los resultados obtenidos
en la simulacion 2 2
Redisefio del proceso para conseguir
una reduccidn en su coste 9 9
Simulacién y  optimizaciéon  del
proceso redisefiado 35 35
Comparacion de los resultados de
ambas simulaciones vy justificacion de 4 4
la mejora
79 79
Total h......: 79
3.3 Ud licencia que permite el uso comercial de la unidad personalizada MATLAB de

Amsterchem en el simulador de procesos COCO
Total ud......: 1
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4. PRECIOS DESCOMPUESTOS

Ne Codigo ud Descripcion Total
1 Seleccién del simulador de procesos
1.1 Horl h  Hora de trabajo dedicada a explorar los distintos simuladores de procesos existentes
en el mercado
Maql 1.000 h" Ordenador (CPU. pantalla. teclado. etc.) 0.049 0.05
Mo1 1.000 h  Graduado en GIQ 30.000 30.00
MO2 0.100 h  programador 20.000 2.00
% 2.000 % Costes Directos Complementarios 32.050 0.64
2.000 %  Costes indirectos 32.690 0.65
Precio total por h. 33.34
1.2 Hor2 h  Hora de trabajo dedicada a seleccionar el simulador de procesos que se utilizara de
entre aquellos cuyo uso es viable en el proyecto
MO1 1.000 h" Graduado en GlQ 30.000 30.00
% 2.000 % Costes Directos Complementarios 30.000 0.60
2.000 %  Costes indirectos 30.600 0.61
Precio total por h. 31.21
2 Modelado de las unidades de separacion
Codificacion de un modelo que represente el comportamiento de una unidad de
2.1 Mod1 u 6smosis inversa. compuesta por varios tubos arrollados en espiral con diversos
moédulos cada uno de ellos. en lenguaje MATLAB
Licl 10.000 h  Licencia MATHCAD 0.124 1.24
Lic2 36.000 h  Licencia MATLAB 0.962 34.63
Magqgl 46.000 h  Ordenador (CPU. pantalla. teclado. etc.) 0.049 2.25
MO1 10.000 h  Graduado en GIQ 30.000 300.00
MO2 36.000 h  Programador 20.000 720.00
% 2.000 % Costes Directos Complementarios 1,058.120 21.16
2.000 % Costes indirectos 1,079.280 21.59
Precio total por ud. 1,100.87
2.2 Mod?2 ud Codificacién de un modelo que represente el comportamiento de un tanque de
lavado en lenguaje MATLAB
Lic2 5.000 h  Licencia MATLAB 0.962 4.81
Magl 5.000 h  Ordenador (CPU. pantalla. teclado. etc.) 0.049 0.25
MO2 5.000 h  Programador 20.000 100.00
% 2.000 %  Costes Directos Complementarios 105.060 2.10
2.000 % Costes indirectos 107.160 2.14
Precio total por ud. 108.30
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Ne Codigo ud Descripcion Total
2.3 Mod3 ud Codificacion de un modelo que represente el comportamiento de una
unidad de intercambio iénico en lenguaje MATLAB
Lic2 4.000 h  Licencia MATLAB 0.962 3.85
Magqg1l 4.000 h  Ordenador (CPU. pantalla. teclado. etc.) 0.049 0.20
MO2 4.000 h  Programador 20.000 80.00
% 2.000 % Costes Directos Complementarios 84.050 1.68
2.000 %  Costes indirectos 85.730 1.71
Precio total por ud. 87.44
Hora de trabajo dedicada a la obtencion de las ecuaciones matematicas y el
2.4 Hor3 procedimiento de cdlculo que permiten representar el comportamiento de una
unidad de ésmosis inversa
Maql 0.500 h  Ordenador (CPU. pantalla. teclado. etc.) 0.049 0.02
MO1 1.000 h  Graduado en GIQ 30.000 30.00
MO3 0.250 h  Ingeniero quimico superior 45.000 11.25
% 2.000 % Costes Directos Complementarios 41.270 0.83
Costes indirectos
2.000 % 42.100 0.84
Precio total por h. 42.94
Hora de trabajo dedicada a la obtencion de las ecuaciones matematicas y el
2.5 Hor4 procedimiento de calculo que permiten representar el comportamiento de un
tanque de lavado
Maql 0.500 h  Ordenador (CPU. pantalla. teclado. etc.) 0.049 0.02
MO1 1.000 h  Graduado en GIQ 30.000 30.00
% 2.000 % Costes Directos Complementarios 30.020 0.60
2.000 o  Costes indirectos 30.620 0.61
Precio total por h. 31.23
Hora de trabajo dedicada a la obtencion de las ecuaciones matematicas y el
2.6 Hor5 procedimiento de cdlculo que permiten representar el comportamiento de una
unidad de intercambio iénico
Magl 0.500 h  Ordenador (CPU. pantalla. teclado. etc.) 0.049 0.02
MO1 1.000 h  Graduado en GIQ 30.000 30.00
% 2.000 % Costes Directos Complementarios 30.020 0.60
2.000 o Costes indirectos 30.620 0.61
Precio total por h. 31.23
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N2 Cédigo ud Descripcion Total
3 Simulacion de un proceso industrial mediante COCO
3.1 Hor6 h  Hora de trabajo dedicada a la implementaciéon del modelo MATLAB en un unidad de
proceso personalizada del simulador COCO
Magqgl 1.000 h  Ordenador (CPU. pantalla. teclado. etc.) 0.049 0.05
MO2 1.000 h  Programador 20.000 20.00
% 2.000 %  Costes Directos Complementarios 20.050 0.40
2.000 %  Costes indirectos 20.450 0.41
Precio total por h. 20.86
3.2 Hor7 h Hora de trabajo dedicada al estudio de un proceso de regeneracion de aguas
industriales en el cual aparezcan unidades de 6smosis inversa
Maql 1.000 h  Ordenador (CPU. pantalla. teclado. etc.) 0.049 0.05
MO1 1.000 h  Graduado en GIQ 30.000 30.00
MO3 0.100 h  Ingeniero quimico superior 45.000 4.50
% 2.000 %  Costes Directos Complementarios 34.550 0.69
2.000 %  Costes indirectos 35.240 0.70
Precio total por h. 35.94
3.3 Lic3 ud Llicencia que permite el uso comercial de la unidad personalizada MATLAB de
Amsterchem en el simulador de procesos COCO
Sin descomposicion 400.000
2.000 %  Costes indirectos 400.000 8.00
Precio total redondeado por ud. 408.0
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5. JUSTIFICACION DE LOS PRECIOS UNITARIOS

Para establecer el precio de los materiales (licencias) y maquinaria que se requieren en el
desarrollo del proyecto se ha decidido calcular el coste por hora de uso de cada uno de ellos
en base a su precio y vida util.

En el caso de la maquinaria se ha considerado que el precio de un ordenador es
aproximadamente 500 € y que su vida util estd en torno a 5 afios. Por lo tanto, considerando
gue un ano esta compuesto por 52 semanas con 5 dias laborables cada una y 8h de trabajo
por dia, el coste de utilizar una hora el ordenador resulta ser de:

500
Coste ordenador = ———— = 0.049 €/h

5-52-5-8
El calculo del coste de las licencias resulta ser un poco mas complejo, dado que la
adquisicion de una licencia permite el uso del programa de forma indefinida. Sin embargo,
cada cierto tiempo las empresas de software lanzan nuevas versiones de sus programas, por
lo que es necesario adquirir una nueva licencia para asi tener el software actualizado y poder
mantener de esta forma la calidad de los trabajos realizados.

En consecuencia, se considera que cada vez que sale una versidn nueva del software
utilizado se adquiere una nueva licencia y por este motivo se asume que una licencia de
MATLAB puede utilizarse durante 1 afio y una de MATHCAD durante 6 afios. De esta manera,
el coste de utilizar una hora cada uno de estos programas sera de:

Coste MATLAB = ——2° _ _ 0962 €/h
oste ~1.52.5-8
Coste MATHCAD = —% _ _ 0124 €/h
oste ~6.52.5-8

En cuanto a la mano de obra, se ha supuesto que una Ingenieria necesitaria de un
programador y un graduado en Ingenieria Quimica para poder abordar el desarrollo del
proyecto, los cuales desempeiiarian las tareas que ha realizado el alumno durante el TFG. Asi
mismo, se ha considerado la necesidad de un Ingeniero Quimico con experiencia en el
campo para representar el papel que ha tenido el tutor en la elaboracién del TFG.

99






TFG-GIQ (UPV-ETSII)-SANCHIS SEBASTIA, MIGUEL-curso académico: 2013-14

Asciende el presupuesto de ejecucion por contrata a la expresada cantidad de DOCE MIL
SETECIENTOS EUROS CON CINCUENTA Y UN CENTIMOS (12,700.51).

En Valencia a 05 de junio de 2014:

Fdo: Miguel Sanchis Sebastia
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