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Resumen

Resumen.

El presente trabajo tuvo como fin el continuar con el desarrollo iniciado
hace varios afos, de un programa para simular el proceso de recuperacion
de azufre. Se obtuvo asi, una versién mejorada del programa, no soélo en el
aspecto visual, sino también, lo mas importante, en su estructura interna,
mejorando de manera sustancial tanto su modularidad como sus
procedimientos de calculo.

La aportaciébn mas importante de este trabajo, es el ahondamiento que se
hizo en la representacion de los fenbmenos que ocurren en las unidades de
proceso tales como el horno de reaccion, la caldera y los convertidores
cataliticos mediante la inclusiéon en el calculo del equilibrio quimico de la
influencia de reacciones lentas -llamadas en el texto reacciones limitadas
cinéticamente- con lo que se busca representar de manera mas fiel la
operacion real de la planta de recuperacion de azufre.

La inclusiébn de reacciones limitadas cinéticamente en el céalculo del
equilibrio quimico también tiene influencia en el célculo de la cantidad
Optima de aire que se debe suministrar, lo que es de suma importancia en
la operacion de las plantas recuperadoras de azufre.

Con las modificaciones al programa propuestas en el presente trabajo se
simularon cuatro plantas de recuperacion de azufre y se hizo una
comparacion con un simulador de procesos comercial. ElI programa
predice de manera aceptable la informacion tomada como base en el
estudio. La comparacion con el simulador comercial es también buena.

Adicionalmente, se ha detallado una técnica mediante la cual es posible
incluir dentro de la minimizacion de la energia libre de Gibbs, la influencia
de reacciones lentas, esto gracias a la adicion de un conjunto extra de
restricciones en el proceso de optimacion que lleva al calculo de las
composiciones en el equilibrio.
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Introduccion.

El proceso de recuperacion de azufre, conocido comdnmente como proceso
Claus, es el mas ampliamente usado a escala comercial con el fin de
recuperar azufre a partir de gas acido, compuesto principalmente de H2S,
CO2, NH3 e hidrocarburos ligeros. La importancia del proceso Claus radica
en el control de emisiones de azufre a la atmdsfera, de ahi el interés por
modelarlo de manera adecuada.

En el Instituto Mexicano del Petrdleo hace ya varios afios se desarrollé un
programa con el fin de modelar el proceso Claus. Dicho programa ha
tenido una serie de modificaciones con el fin de adecuarse a las
necesidades del momento.

El objetivo béasico de este trabajo es continuar con el desarrollo del
programa que simula al proceso de recuperaciéon de azufre, mejorando sus
procedimientos de calculo, en especial lo concerniente al hecho de que
muchas de las reacciones que ocurren en el proceso no alcanzan el
equilibrio termodinamico. Debido a la popularizacion del ambiente de
trabajo Windows, también es necesario actualizar la interfaz de usuario y
hacer del programa una aplicacion de Windows de 32 bits.

Los simuladores del proceso Claus, recurren a una minimizacion de la
energia libre de Gibbs con el fin de calcular las composiciones en el
equilibrio de las corrientes gaseosas, ademas de la recuperacion de
azufrell8l, La conversion en el equilibrio representa la maxima conversiéon
alcanzada bajo ciertas condiciones de temperatura y presion
independientemente del tiempo de reaccién*3. En la realidad el proceso
Claus no opera en el equilibrio termodindmico, lo que tiene como
consecuencia una diferencia entre los valores calculados y los registrados
en operacion. Esta diferencia crea una cierta incertidumbre en la
predicciéon del azufre recuperado y en la composicion de los gases de
colal1sl,

La diferencia mas importante entre los valores calculados con el equilibrio
quimico y los valores reportados en planta ocurre en el horno de reaccion y
los convertidores cataliticos para COS, CSz, CO y H debido a que las
reacciones mediante las cuales se consumen o0 producen estas especies
presentan limitaciones de tipo cinético. La cantidad producida o
consumida de estas especies tiene efecto tanto en la recuperacion de
azufre como en los requerimientos de aire en la planta. En la caldera existe
también diferencia entre los valores calculados y los reportados en planta
para las especies H>S y H> debido a que durante el proceso de enfriamiento
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el H> reacciona con el azufre elemental en fase vapor para dar nuevamente
H2S, con lo que disminuye la produccién de azufre elemental.

Con el fin de modelar la existencia de reacciones limitadas cinéticamente,
se recurre a una minimizacién modificada de la energia libre de Gibbs,
caracterizada por el hecho de adicionar un conjunto extra de restricciones
ademas del balance de masa durante el proceso de optimacion.

En el horno de reaccion, la conversion de las reacciones limitadas
cinéticamente se calcula por medio de dos procedimientos: el ajuste a los
nomogramas de Fischer3l y las correlaciones Western Research(lll, donde
estas Ultimas predicen valores mas proximos a la operacion. En los
convertidores cataliticos, la conversion de las reacciones con limitaciones
se calcula mediante ecuaciones cinéticas, empleadas para modelar la
hidrélisis de COS y CS, producidos en el horno de reaccidon, reacciones
gque solo tienen conversion significativa en el primer convertidor catalitico.

En la caldera con el fin de modelar el hecho de que ciertas reacciones sélo
ocurren de manera significativa hasta cierta temperatura durante el
proceso de enfriamiento, se definen temperaturas de bloqueo para varias
especies quimicas.

La nueva version del programa que simula al proceso de recuperacion de
azufre necesita escribirse en un lenguaje que permita un disefio visual de
éste. El lenguaje de programacion Illamado Delphi, presenta las
caracteristicas idoneas para aplicarse en el proyecto.
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