BILAG B3: Beskrivelse av modellen for masse- og energibalanser i HYSYS

Tabell B3.1 viser hvilke konstante verdier som har blitt antatt i modellene for masse- og energiberegninger i HYSYS. Flytskjemaet for omsetningsreaktoren er vist i bilag B4, mens flytskjemaet for likevektsreaktoren er vist i Bilag B5

Tabell B3.1: Verdier brukt til simulering av likevekts-, og omsetningsreaktor i HYSYS
	Strøm
	40
	40b
	40c
	2
	40d
	40e
	40f
	40g
	40h
	40i
	40j
	42
	43
	44
	44b

	Temperatur (C
	17.0
	134.0
	24.0
	
	
	142.0
	32.0
	99.0
	35.0
	86.0
	
	
	15.0
	
	

	Trykk [bar]
	24.1
	54.6
	54.0
	
	
	117.6
	116.9
	184.3
	181.7
	258.5
	
	
	
	
	

	Molstrøm [kmol/h]
	7476.2
	
	
	69.8
	
	
	
	
	
	
	
	3.0
	
	
	

	Molfraksjon H2
	0.7451
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Molfraksjon N2
	0.2486
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Molfraksjon CH4
	0.0033
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Molfraksjon Ar
	0.0030
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Molfraksjon NH3
	0.0000
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Strøm
	47
	48
	49
	49b
	45
	45b
	liquid
	46
	46c
	46d
	46e
	46f
	
	
	

	Temperatur (C
	
	
	
	22.0
	113.0
	
	
	
	175.0
	
	17.4
	17.4
	
	
	

	Trykk [bar]
	
	
	
	273.4
	
	
	
	
	
	
	
	257.6
	
	
	

	Molstrøm [kmol/h]
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Prosessenhet
	501 A/B
	H-401
	H-402
	H-403
	H-484
	H-501
	H-502
	H-583
	V-502
	
	
	
	
	
	

	Trykktap [bar]
	10
	0.6
	0.7
	2.6
	
	0.5
	
	
	2.1
	
	
	
	
	
	

	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Forhold strøm48/43
	0.034
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	


I tillegg har følgende antagelser blitt gjort:

Man har sett bort fra strømmen av vann i kompresjonen, som samsvarer med de antagelsene som har blitt gjort i håndberegningene. Væskeseparatorene før, under og etter kompresjonen har derfor blitt neglisjert.

Sidestrømmen ved H-502 har blitt neglisjert, siden strømmene ledes sammen igjen, og energien derfor konserveres.

For likevektsreaktoren gjelder i tillegg følgende:

Varmemengden som varmeveksles i reaktoren har blitt satt til 5.975(107 kcal/h. Dette er basert på temperaturer fra flytskjemaet og har fremkommet ved ”prøving og feiling”.

For omsetningsreaktoren gjelder følgende:

Omsetningsgraden har blitt satt til 23.9%, basert på N2.

Temperaturen påvirker ikke omsetningen. Vider er reaktoren antatt adiabatisk, og den interne varmevekslingen har derfor blitt neglisjert

BILAG B4: Verdier ved simulering med omsetningsreaktor
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Figur B4.1: Skisse av og verdier oppnådd ved simulering av omsetningsreaktor i HYSYS

BILAG B5: Verdier ved simulering med likevektsreaktor

[image: image2.png]».., Likevektsreaktor

HYSYS.Process - [PFD
€ Fie Edi Simuston Flowsheet FFD Took Window Help

ase (M:

I ES
ETE

0=

o

x> ||| 4

Envionment: Case Main)
Mode: Stoad) State

HE HELA?

® [Defaul Colowr Scheme |

-.—»@’" F
= -
i i O »
|
> ‘_%r = L
’——} . -
,ﬁg ) @ /@': - 5
=l

e o 7 = = “ ® %
e 1 0 0 e 10
[Temperature [C] 17.00 24.00 86.00 15.00 1372 1130 2774
[Pressure [bar] 241 540 2585 2585 2576 2686 2586
[Molar Flow [kgmole/h] 74762 698 30 74034 393960 35516.0 319334
[Camp Mole Frac (Hydrogen] 0.7451 0.7451 0.7451 0.7451 0.5300 06479 0.5541
[Camp Mole Frac [Nitrogen) 0.2486 0.2486 0.2486 0.2486 02226 02447 0.2185
[Camp Mole Frac (Methane) 0.0033 0.0033 0.0033 0.0033 0.0228 0.0246 00273
[Comp Mole Frac [Argon) 0.0030 0.0030 0.0030 0.0030 0.0153 0.0164 00182
(Camp Mole Frac [Ammonia) 10,0000 0.0000 0.0000 10,0000 01432 00664 01838
[ame. [ 5 =) W3 Name V501A/B ]
‘apour Fraction 0.0000 1.0000 1.0000 1.0000 | Vessel Temperature [C] 502.2
[Temperature [C] 1366 1366 1366 22,00 Vessel Pressure [bar] 2586
[Pressure [bar] 2555 2555 2555 2734 Vapour Molar Flow [kgmole/h] 3.199e+04
[Molar Flow [kgmole/h] 36273 2517 35516.0 35516.0 Liguid Molar Flow [kgmole/h] 0.0000
Comp Mole Frac (Hydrogen] 0082 06479 06479 06479 Heat Flow [keal/h] 5.975e+07
Comp Mole Frac (Nitrogen] 0.0047 0.2447 02447 0.2447 Heat Flow [keal/h] 5.975e+07
[Camp Mole Frac (Methane) 0.0043 0.0246 0.0246 00246 Vessel Pressure Drop [bar] 100
[Comp Mole Frac [Argon) 0.0048 0.0164 0.0164 0.0164

[Comp Mole Frac (Ammonia) 0.9664 0.0664 0.0864 0.0864

[Name: Kania] K-A40Tb K-402a K-402b K-402¢ = New ™

[Feed Pressure [bar] 241 540 1169 181.7 2555

[Product Pressure [bar] 546 176 1843 2585 2734

[Molar Flow [kgmole/h] 7476 7406 7408 7406 3552e+04

[Enery [kealsh] 6.084e+06 6.165e+06 3564e+06 2.779e+06 2.239e+06

itk % i = % %

Eosop iy * & o 3 %

[Feed Temperature [C] 17.00 24.00 3200 35.00 1366

[Product Temperature [C] 1340 142.0 33.00 86.00 2200

[Name HA0 ] H-402 H-403 H-484 H-583 HE01 E1
[Duty [kealsh] 5.782e+06. 5.826e+06 3.438e+06. 3.868e+06. 3.109e+07 269Be+07 5.975e+07
[Feed Temperature [C] 1340 1420 33,00 86.00 8078 2774 5022
[Product Temperature [C] 24.00 3200 3500 15.00 17.40 175.0 2774
[Pressure Drap [bar] 06 07 26 00 00 05 00
Name HS0Z = Hew ]
[Duty [kealsh] -2.523e+07
[Tube Inlet Temperature [C] 1750
[Tube Outlet Temperature [C] 80.78
[Shell Inlet Temperature [C] 2200
[Shell Outlet Temperature [C] 130
[Tube Side Pressure Drap [bar] 05
|Shell Side Pressure Drop [bar] 48




Figur B5.1: Skisse og verdier ved simulering av likevektsreaktor.

BILAG B6 Verdier brukt til sammenligning av modeller i HYSYS og Excel

	
	Føde -10%
	Avvik fra Excel, %
	
	Føde +10%
	Avvik fra Excel, %

	
	Excel
	Omsetnings

reaktor
	Likevekts

reaktor
	Omsetnings

reaktor
	Likevekts

reaktor
	
	Excel
	Omsetnings

reaktor
	Likevekts

reaktor
	Omsetnings

reaktor
	Likevekts

reaktor

	Foede, 43, 

[kmol/h]
	6662.5
	6655.8
	6655.8
	-0.1
	-0.1
	
	8143.7
	8151.0
	8151.0
	0.1
	0.1

	Produkt, 47, 

[kmol/h]
	3243.2
	3259.6
	3266
	0.5
	0.7
	
	3964.2
	3990.6
	3990.9
	0.7
	0.7

	Purge, 48, 

[kmol/h]
	226.5
	226.3
	226.3
	-0.1
	-0.1
	
	276.9
	277.1
	277.1
	0.1
	0.1

	Stroem 49 

[kmol/h]
	32228.1
	26729.1
	33588.8
	-17.1
	4.2
	
	39393.0
	33231.7
	37469.0
	-15.6
	-4.9

	Molbroek 

inert i purge
	0.1148
	0.0421
	0.043
	-63.3
	-62.5
	
	0.1148
	0.0418
	0.0412
	-63.6
	-64.1

	Molbroek 

NH3 i 47
	0.9805
	0.9665
	0.9658
	-1.4
	-1.5
	
	0.9805
	0.9665
	0.9664
	-1.4
	-1.4

	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	Produkt -10%
	Avvik fra Excel, %
	
	Produkt +10%
	Avvik fra Excel, %

	
	Excel
	Omsetnings

reaktor
	Likevekts

reaktor
	Omsetnings

reaktor
	Likevekts

reaktor
	
	Excel
	Omsetnings

reaktor
	Likevekts

reaktor
	Omsetnings

reaktor
	Likevekts

reaktor

	Foede, 43, 

[kmol/h]
	6662.5
	6657.2
	6752.2
	-0.1
	1.3
	
	8143.5
	8127.2
	8157.2
	-0.2
	0.2

	Produkt, 47, 

[kmol/h]
	3243.2
	3260.1
	3268.2
	0.5
	0.8
	
	3964.1
	3989.2
	3997.6
	0.6
	0.8

	Purge, 48, 

[kmol/h]
	226.5
	226.3
	226.3
	-0.1
	-0.1
	
	276.9
	276.3
	277.3
	-0.2
	0.1

	Stroem 49 

[kmol/h]
	32228.1
	26786.5
	33593.1
	-16.9
	4.2
	
	39392
	33159.7
	37504.3
	-15.8
	-4.8

	Molbroek 

inert i purge
	0.1148
	0.0421
	0.0432
	-63.3
	-62.4
	
	0.1148
	0.0421
	0.0415
	-63.3
	-63.9

	Molbroek 

NH3 i 47
	0.9805
	0.9665
	0.9658
	-1.4
	-1.5
	
	0.9805
	0.9665
	0.9663
	-1.4
	-1.4

	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	Purge 2%
	Avvik fra Excel, %
	
	Purge 5%
	Avvik fra Excel, %

	
	Excel
	Omsetnings

reaktor
	Likevekts

reaktor
	Omsetnings

reaktor
	Likevekts

reaktor
	
	Excel
	Omsetnings

reaktor
	Likevekts

reaktor
	Omsetnings

reaktor
	Likevekts

reaktor

	Foede, 43,

 [kmol/h]
	7403.4
	7403.4
	7403.4
	0.0
	0.0
	
	7403.4
	7403.4
	7403.4
	0.0
	0.0

	Produkt, 47, 

[kmol/h]
	3662.4
	3690.4
	3686.2
	0.8
	0.6
	
	3538.4
	3555.7
	3565
	0.5
	0.8

	Purge, 48, 

[kmol/h]
	148.1
	148.1
	148.1
	0.0
	0.0
	
	370.2
	370.2
	370.2
	0.0
	0.0

	Stroem 49 

[kmol/h]
	37775.6
	29508.4
	35845.9
	-21.9
	-5.1
	
	34303.1
	29995.8
	35195
	-12.6
	2.6

	Molbroek 

inert i purge
	0.1499
	0.0461
	0.0850
	-69.2
	-43.3
	
	0.0900
	0.0382
	0.0387
	-57.6
	-57.0

	Molbroek 

NH3 i 47
	0.9788
	0.9657
	0.9654
	-1.3
	-1.4
	
	0.9816
	0.9673
	0.9669
	-1.5
	-1.5

	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	Omsetn.grad +10%
	
	
	
	Omsetn.gr. -10%
	
	

	
	Excel
	Omsetnings

reaktor
	Avvik fra

 Excel, %
	
	
	
	Excel
	Omsetnings

reaktor
	Avvik fra

Excel, %
	
	

	Foede, 43, [kmol/h]
	7403.4
	7403.4
	0.0
	
	
	
	7403.4
	7403.4
	0.0
	
	

	Produkt, 47, [kmol/h]
	3599.5
	3628.3
	-0.8
	
	
	
	3608.9
	3627.2
	-0.5
	
	

	Purge, 48, [kmol/h]
	251.7
	251.7
	0.0
	
	
	
	251.7
	251.7
	0.0
	
	

	Stroem 49 [kmol/h]
	32861.1
	27063.4
	21.4
	
	
	
	39405.8
	33568.1
	17.4
	
	

	Molbroek 

inert i purge
	0.1185
	0.0424
	179.5
	
	
	
	0.1106
	0.0417
	165.2
	
	

	Molbroek 

NH3 i 47
	0.9825
	0.9666
	1.6
	
	
	
	0.9781
	0.9664
	1.2
	
	


BILAG B7: Termodynamikk i reaktor

Tabell B7.1 viser de termodynamiske verdiene brukt som grunnlag for beregningene

Tabell B7.1:  Termodynamiske data brukt til beregning av (rH, (rG og likevektskonstanten K
	Komponent
	Støk. Koeff.
	rH (298) [kJ/mol]
	rS (298) [J/mol K]
	rCp (298) [J/mol K]

	N2
	-1
	0
	192
	28.824

	H2
	-3
	0
	131
	29.125

	NH3
	2
	-46
	193
	35.06

	Reaksjon
	
	-92
	-199
	-46.079


Reaksjonsentalpien, (rH, for reaksjonen kan beregnes etter følgende uttrykk (Cp antas konstant):


(rH( (T) = (rH((298) + (rCp( ( (T-298)


(B7-1)

Reaksjonsentropien brukes til beregning av (rG og beregnes fra følgende uttrykk:


(rS( (T) = (rS((298) + (rCp( ( 
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(B7-2)

Gibbs fri energi for reaksjonen, (rG, følger da av


(rG( (T) = (rH( (T) - T((rS( (T)



(B7-3)

Likevektsskonstanten beregnes fra følgende sammenheng for (G


(G = -RTln K






(B7-4)
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(B7-5)

Resultatene er gitt i tabell B7.2

Tabell L4.2: Entalpi, entropi, gibbs fri energi og likevektskostant for ammoniakkreaksjon
	T, [C]
	rH (T), [kJ/mol]
	rS (T), [J/mol K]
	rG (T), [kJ/mol]
	K (T)

	25.00
	-92.01
	-199.02
	-32.67
	5.29E+05

	50.00
	-93.16
	-202.73
	-27.65
	2.94E+04

	100.00
	-95.46
	-209.36
	-17.34
	2.67E+02

	150.00
	-97.77
	-215.16
	-6.72
	6.76E+00

	200.00
	-100.07
	-220.30
	4.17
	3.47E-01

	250.00
	-102.37
	-224.93
	15.30
	2.97E-02

	300.00
	-104.68
	-229.14
	26.65
	3.72E-03

	350.00
	-106.98
	-232.99
	38.21
	6.27E-04

	400.00
	-109.29
	-236.55
	49.95
	1.33E-04

	410.00
	-109.75
	-237.23
	52.32
	9.99E-05

	420.00
	-110.21
	-237.90
	54.69
	7.56E-05

	440.00
	-111.13
	-239.21
	59.46
	4.41E-05

	450.00
	-111.59
	-239.85
	61.86
	3.40E-05

	460.00
	-112.05
	-240.48
	64.26
	2.64E-05

	480.00
	-112.97
	-241.72
	69.08
	1.62E-05

	500.00
	-113.89
	-242.93
	73.93
	1.01E-05

	550.00
	-116.20
	-245.82
	86.15
	3.41E-06

	600.00
	-118.50
	-248.54
	98.51
	1.28E-06


BILAG B8. Beregning av uttemperaturen for en adiabatisk reaktor

Tabell B8.1 Viser verdier brukt i beregning av uttemperaturen for en adiabatisk reaktor. Verdiene for Cp og ΔfH er hentet fra Skogestad/1/. 

Tabell B8.1: Verdier brukt i beregning av ut temperaturen for en adiabatsik reaktor.
	Komponent
	Cp, kJ/kmol
	x45
	x46
	molstr.45[kmol/h]
	molstr.46[kmol/h]
	Hf(298), kJ/kmol

	H2
	28.824
	0.6216
	0.5250
	22260.80
	16938.50
	0

	N2
	29.125
	0.2074
	0.1753
	7427.43
	5655.84
	0

	CH4
	35.31
	0.0502
	0.0557
	1797.77
	1797.09
	-74810

	Ar
	20.786
	0.0640
	0.0711
	2291.97
	2293.96
	0

	NH3
	35.06
	0.0568
	0.1730
	2034.13
	5581.64
	-46110

	Dry flow
	 
	 
	 
	35812.10
	32267.03
	 

	H2O
	34
	0.0
	0.0
	0.00
	0.00
	-241820

	Tot.flow
	 
	 
	 
	35812.10
	32263.80
	 


Energibalansen for en adiabatisk reaktor er gitt ved ligning 5.2.2:

(Hut = (Hinn








(5.2.2)

Ved bruk av absolutte entalpier som beskrevet i Skogestad/1/ blir leddene i ligning 5.2.2:

(Hut = (Hstr.46 = n46 [(fH46(298) + Cp,46(T46-298)] 



(B8.1)

(Hinn = (Hstr.45 = n45 [(fH45(298) + Cp,45(T45-298)]



(B8.2)

Ligning B8.1 og B8.2 insatt i 5.2.2 og løst med hensyn på uttemperaturen gir:
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(B8.3)

For en ideell gass er varmekapasiteten for en strøm i følge Skogestad/1/ lik summen av bidragene av varmekapasiteten for komponentene som vist i ligning B8.4:
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(B8.4)

Ved bruk av ligning B8.4 og verdiene oppgitt tabell B8.1 ble midlere Cp for strøm 45 og 46 funnet å være:

Cp,45(298) = 29.05 J/K·mol

Cp,46(298) = 29.75 J/K·mol

Cp antas videre konstant i temperaturintervallet.

Innsatt tabellverdier og beregnede verdier for Cp,45 og Cp,46 i ligning B8.3 blir uttemperaturen :
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BILAG B9: Beregning av kompressorarbeid 

Cv verdier for en ideell gass kan i følge Skogestad/1/ beregnes utfra ligning B9-1

Cv = Cp – R 









(B9-1)

Hvor gasskonstanten,R = 8.314 J/K·mol. Verdier for beregnet Cv er gitt i tabell B9.1.

Tabell B9.1: Sammensetning samt komponentdata for strøm 40.
	Komponent
	Molbrøk, xi
	Cpo(298K)
	Cvo(298K)

	H2
	0.74
	28.824
	20.51

	N2
	0.25
	29.125
	20.811

	CH4
	0.0033
	35.31
	26.996

	Ar
	0.003
	20.786
	12.472

	NH3
	0
	35.06
	26.746

	H2O
	0
	33.58
	25.266


Cp verdier for strøm 40 er gitt ved ligning B8.4 fra ad.reakt.bilag
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(B8.4)
Cv verdier for strøm 40 er gitt ved ligning B9-2
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(B9-2)

Fra ligning (B8-4) og ( B9-2) ble verdien for Cp og Cv beregnet for strøm 40:
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Tabell B9.2 viser verdier brukt i utregning av kompressorarbeidet.

Tabell B9.2:Verdier brukt i beregning av kompressor arbeid samt beregnet verdi for Tut.

	Kompressor
	Molstrøm[kmol/h]
	Pinn (bar)
	Put (bar)
	Tinn (K)
	Beregnet Tut (K)
	Reel Tut (K)

	K-401a
	7476.2
	24.11
	54.61
	290.15
	367.09
	407.15

	K-401b
	7406.4
	54.01
	117.61
	297.15
	371.72
	415.15

	K-402a
	7406.4
	116.91
	184.31
	305.15
	347.85
	372.15

	K-402b
	7406.4
	181.71
	273.61
	308.15
	346.66
	359.15

	K-402c
	35812.1
	254.81
	273.41
	287.15
	293.03
	295.15


BILAG B10: Forenklet flytskjema for prosessen
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BILAG B11: Beskrivelse av HYSYS-modell for optimalisering av anlegget.

Modellen for simulering av variasjoner i trykk og resirkulasjonsforhold, er basert på den opprinnelige modellen for simulering av en likevektsreaktor. Trykket ut av K-402c har blitt brukt som regulering for trykket i reaktoren. Virkningsgraden for trinnene i kompressor K-402 er antatt konstant, slik at kompresjonen i K-402a og K402b er en funksjon av trykket ut av K-402c. Resirkulasjonsforholdet er regulert ved å sette molstrøm 48 som en fraksjon av  molstrøm 43, slik at en endring i purgestrømmen vil gi en sekundær effekt i resirkulasjonsmengden.

Temperaturen i reaktoren har blitt satt til 440(C, slik at temperaturvariasjoner ikke får noen innvirkning på likevekten, og effekten av de to andre parametrene dermed kan bedømmes isolert sett.

Tabell B11.1 viser konstantene som har blitt brukt i modellen.

Tabell B11.1: Verdier brukt til simulering av varierende trykk og resirkulasjonsforhold

	Strøm
	40
	40b
	40c
	2
	40d
	40e
	40f
	40g
	40h
	40i
	40j
	42
	43
	44
	44b

	Temperatur
	17.0
	134.0
	24.0
	
	
	142.0
	32.0
	99.0
	35.0
	
	
	
	15.0
	
	

	Trykk [bar]
	24.1
	54.6
	54.0
	
	
	117.6
	116.9
	
	
	
	
	
	
	
	

	Molstrøm [kmol/h]
	7476.2
	
	
	69.8
	
	
	
	
	
	
	
	3.0
	
	
	

	Molfraksjon H2
	0.7451
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Molfraksjon N2
	0.2486
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Molfraksjon CH4
	0.0033
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Molfraksjon Ar
	0.0030
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Molfraksjon NH3
	0.0000
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Strøm
	47
	48
	49
	49b
	45
	45b
	liquid
	46
	46c
	46d
	46e
	46f
	
	
	

	Temperatur
	
	
	
	
	113.0
	440.0
	
	
	175.0
	
	17.4
	
	
	
	

	Trykk [bar]
	
	
	
	Variabel
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Molstrøm [kmol/h]
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Prosessenhet
	501 A/B
	H-401
	H-402
	H-403
	H-484
	H-501
	H-502
	H-583
	V-502
	K-402a
	K402b
	K-402c

	Pressure Drop [bar]
	10.0
	0.6
	0.7
	2.6
	
	0.5
	
	
	2.1
	
	
	

	Ad. virkningsgrad
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	67
	67
	66

	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Forhold strøm48/43
	Variabel
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	


_1047475250.unknown

_1047489421.unknown

_1047489933.unknown

_1047490007.unknown

_1047475510.unknown

_1041942347.unknown

_1047475137.unknown

_1041942165.unknown

