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. Adviezen en opmerkingen

Voor het werken met PROCESS is een uitgebreide handleiding aanwezig
bij dhr C. van Leeuwen. Met het doornemen van deze handleiding, die
op vele punten erg onduidelijk is, is veel tijd gemoeid. Om het wer-
ken met PROCESS iets eenvoudiger te maken volgen hier eerst wat al-
gemene adviezen en opmerkingen. Vervolgens komt in hoofdstuk 2 van
deze bijlage het schrijven van een eigen subroutine aan de orde.
- Voordat men het eigenlijke proces gaat simuleren is het aan te be-
velen eerst het tweede jaars computerpracticum en de daarbij behorende
Fortrancursus te volgen. De handleidingen zijn te verkrijgen bij dhr
C. van Leeuwen.
In dit practicum worden enkele eenvoudige unit-operations met PROCESS
doorgerekend.
- Let bij het gebruik van PROCESS op de eenheden. Met de energieeen-—
heid kJ en de tijd in hr wordt er voor vermogen kW en kJ/hr door elkaar
gebruikt.
Bovendien wordt er voor het aanduiden van de waarden 103, 106 etc
M resp. MM vGor de eenheden geplaatst.
- Bij het doorrekenen van een proces is het aan te raden -indien mo-
gelijk- eerst met PROCESS de massabalans op te lossen. Alle warmte-
wisselaars, fornuizen en koelers worden weggelaten en de temperaturen
van de stromen gespecificeerd in de STREAM DATA :

bv. PROP STREAM=2 , TEMP=200 , REFS=I
zorgt ervoor dat stroom 2 identiek aan stroom | maar met een tempe-—
ratuur van 200 eenheden wordt gedefinieerd.
De warmtebalans kan vervolgens met de exacte massastromen worden op-—
gelost. Op deze manier wordt de rekentijd aanzienlijk verkort en kun-—
nen fouten gemakkelijker teruggevonden worden.
- Let er bij het geven van beginschattingen op dat het systeem kan
convergeren en zichzelf niet opblaast.
- Een CONTROLLER (= feedback controller) is een "unit-operation' die
in het systeem een bepaalde grootheid meet en aan de hand van de ge-
meten waarde elders in het systeem een andere grootheid aanpast.
Na de CONTROLLER springt het programma terug naar de unit waarin
deze grootheid moet worden aangepast. Daarna worden weer alle units
tussen deze unit en de CONTROLLER volgens de normale, opgegeven reken-—

volgorde doorgerekend.
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Voor het in de hand houden van de rekentijd is het essentieel dat de

CONTROLLER zo dicht mogelijk achter de unit die hij bestuurt geplaatst

wordt.

- In bijlage 3 van het FVO van D. J. Sinke en H. R. Tijsseling staan

enkele onvolkomenheden:

ad 2: Het Input Manual zou voor dit proces een Material Balancer
aanraden. Er wordt in het Input Manual echter het advies gegeven
alléén een Material Balancer te gebruiken in zeer bijzondere
gevallen. Met name wordt de Ammoniaksynthese genoemd waar grote
recyclestromen met sporen inerten voorkomen.

ad 3: Ingaande voedingsstromen en gespecificeerde recyclestromen
zouden tijdens de berekeningen ongewijzigd blijven. Recyclestro-
men zijn echter t.g.v. het iteratieproces aan verandering onder-
hevig.

ad 4: Vergeten van een apparaatcode op de Sequence Card zou betekenen
dat de Sequence Card in zijn geheel genegeerd wordt.
De Sequence Card is juist bedoeld om elkele units apart te kun-—
nen doorrekenen zonder de invoerfile te hoeven veranderen. Uit
de gehele invoer worden dan alleen de op de Sequence Card opge-
geven units doorgerekend.

- Een unit-operation kan slechts worden doorgerekend als alle beno-

digde gegevens voor die unit bekend zijn. Dit geldt niet alleen voor

de 1ingaande stromen maar ook voor allerlei specificaties die gebruik

maken van gegevens van andere units. Let vooral op de CONTROLLERS

(feedback controller) en de SETS (feed forward controllers) omdat

deze springen in het programma.

De benodigde gegevens moeten of in de invoerfile worden opgegeven

of al eerder door het programma zijn uitgerekend.

— DENK EERST LOGISCH NA EN DRAATI NIET TE GAUW EEN PROGRAMMA




Schrijven van een USER ADDED SUBROUTINE (UAS)

PROCESS biedt de mogelijkheid om een eigen subroutine toe te voegen
en deze in combinatie met het standaard PROCESS-programma te gebrui-—
ken. Hiertoe wordt een in PROCESS aanwezige Dummy-subroutine vervan-—
gen door de UAS. Deze beide subroutines moeten derhalve dezelfde
naam hebben : USERn met n = 41-60

De UAS werd geschreven in Fortran-66 en vertaald met de Fortran-H-
extended compiler.

De informatiestroom tussen het hoofdprogramma en de UAS wordt moge-
1ijk gemaakt door

aangeroepen om informatie van en naar het hoofdprogramma over te
schrijven of het hoofdprogramma iets te laten berekenen.
modynamische gegevens en dimensionele conversiefactoren opgehaald
worden.

Voor het schrijven van een UAS gelden de volgende richtliinen:

- Initialiseer alle opslagvariabelen

- De door de Interfacing Subroutines overgebrachte error flags moe-

ten na aanroepen van een van deze subrcutines onmiddellijk getest worden.

-In de subroutine moeten tests aanwezig zijn, zoals controle op het
delen door nul.

-De gegevens in de Common Blocks mogen niet door de subroutine ver-
anderd worden.

-De eenheden waarin gegevens teruggeschreven worden naar het hoofd-
programma moeten de OUTPUT-eenheden zijn.

- Loops in de subroutine moeten een van te voren bepaalde limiet
hebben.

- De subroutine moet efficient van rekentijd gebruik maken, zeker
wanneer deze meerdere malen wordt aangeroepen.

Bij een UAS bijv. USER41 hoort een speciale OUTPUT-Subroutine die
automatisch met het aanroepen van USER41 wordt aangeroepen (U410UT).
Deze OUTPUT-Subroutine zorgt na de berekeningen "at printout time"
voor speciale door de gebruiker bepaalde uitvoer.

Het schrijven van een UAS zal verduidelijkt worden aan de hand van

de zelfgeschreven isomerisatiereactor-UAS.
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00000010
00000020
00000030
00000040
00000050
00000060
00000070
00000080
00000090
00000100
00000110
00000120
00000130
00000140
00000150
00000160
00000170
00000180
00000190
00000200
00000210
00000220
00000230
00000240
00000250
00000260
00000270
00000290
00000310
00000320
00000330
00000340
00000350
00000360
00000370
00000380
00000390
00000400
00000410
00000420
00000430
00000440
00000450
00000460
00000470
00000480
00000490
00000500
00000510
00000520
00000530
00000540
00000550
00000560
00000570
00000580
00000590
00000600
00000610
00000620
00000630
00000640
00000650
00000660
00000670

00000680

00000690
00000700
00000710
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SUBROUTINE USER43 (1PARM,RPARM,SUPPLE,HEAT,IDATA,ISCOLVE,ISTOP)
THIS UNIT OPERATION IS A REACTCR

COMMON /FACTOR/TCONVT,TFAC,PCONVT,PFAC,TIMFAC,WTFAC,VVFAC,
*ARFAC,XLVFAC, SPGFAC ,HSFAC ,WKFAC,VISFAC,TCFRC,VVFACA ,STFAC,FACA,
*FACB,EXPFAC,XM3FAC,FIOR,CTOK ,XKTGR,ATM ,VVTOML ,RCONST
DIMENSION 1PARM(12) ,RPARM (8) ,SUPPLE (260) ,HEAT(4) ,IDATA (30)
DIMENSION STREAM(60) ,F (15),P (15) ,H(15) ,C(15) ,HC(15)
DIMENSION RON (15) ,FFK(15) ,RONF (15) ,PFR (15) ,RONP (15)
NO FATAL ERROKS FOEM THIS UNIT

ISOLVE=10

NOF=IDATA (1)

NOP=IDATA (2)

NOCX=IDATA (4)

SET UP OUTPUTSWITCH FOEK ERROR CODES

IPARM(2) =0

TRAP FOR NO STREAMS

IF (NOF «EQ.0) GOTO 1

FETCH STREAM FROM STORAGE

IX=IDATA (11)

CALL URSTRM (IX,STREAM,1,IERR)

IF (IEKR.NE.O) GOTO 2

TEST MOLAL FEEDSTKEAM

IF (STREAM(1) «.EQ. 0.) GOTIO 3

TEST FOR PRODUCT

IF (NOP .EQ. 0) GOTO 4

TEST PHASE OF FEED, ONLY VAPCUR PHASE ALLOWED
IFAZE=1

IF (STREAM(5) +GE. 0.01) GOTO 5

COPY STREAM COMPOSITION IN F (15)

DO 20 I=1,NOCX

F(I)=STREAM(I+10)

CALCULATE TOTAL BUTANE,PENTANE AND HEXANE FEED
FB=F (1) +F (2)

FP=F (3) +F (4)

FH=F (5) +F (6) +F (7) +F (8) +F (9)

FETCH REACTOR TEMPEKATURE

T=STREEM (2)

CALCULATE COMPOSITION OF PRODUCT STREAM
P(1)=(-6.0+3.U2%SQRT (T)) *FB/100.

P(2)=89.%EXP (-.0022%T) *FB/100.

P(3)=(.075%T+11.) *FP/100.

P(4)=(-.075%T+89.) *FP/100.

P(5)=(.06%T+2.)*%FH/100.
P(6)=(18.5+.09%T-15E-5%T%2) *FH/100.
P(7)=(.05%I+7.3)%FH/100.

P(8)=67.%EXP (-.0043%T)*FH/100.

P(9)=9.%FH/100.

DO 25 1=10,NOCX

P(I)=F (I)

REACTION ENTHALPY IN KJ/KMOL

H(1)=0.

H(2)=-6930.

H(3)=0.

H(4)=-8060.

H(5)=0.

H(6)==7200.

H(7)=-Q700.*2.8*T

H(8)=-18300.

H(9)=-10600.

DO 27 1I=10,NOCX

H(1)=0.

RON (1) =94.

RON (2) =100.

RON (3) =6 2.

RON (4) =90.

RON (5) =25.

RON (6) =735

RON (7) =74 .5

RON (8) =9 2. P







00000720 RON(9) =103.5
_ 00000730 RON (10) =102.5
~ 00000740 RON (11) =91.5
00000750 C CALCULATE CONVEKSION
00000760 DO 30 I=1,NOCX
00000770 30 C(I)=P(I)-F(I)
00000780 C CALCULATE REACTION ENTHALPY
00000790 THC=0
00000800 DO 40 I=1,NOCX
00000810 HC (I)=C (I)#*H (1)
00000820 40 THC=THC+HC (1)
00000830 SUPPLE (98)=THC
00000840 C CALCULATE MOLEFRACTION AND RCNNUMBER OF HYDROCARBON STREAMS
00000850 HCFEED=0.
~ 00000860 Do 42 I=1,11
00000870 42 HCFEED=HCFEED+ F (1)
00000880 TRONF=0.
00000890 TRONP=0.
00000900 DO 43 I=1,11
. 00000910 FFR (I) =F (I) /HCFEED
- 00000920 PFR (I) =P (I) /HCFEED
00000930 RONF (1) =RON (I) *FFR (1)
00000940 RONP (I) =KON (I) %*PFR (1)
00000950 TRONF=TRONF +RONF (I)
00000960 43 TRONP=TRCNP+RONP (1)
~ 00000970 SUPPLE (96) =TRONF
~ 00000980 SUPPLE (9 7) =TRONP
00000990 C STORE PRCDUCT COMPOSITION IN STREAMVECTOR
00001000 DO 50 I=1,NOCX
00001010 50 STREAM (I1+10) =P (1)
00001020 C CALCULATE MOLAL HEART CAP. AND TOTAL ENTH. OF PRODUCT
00001030 CALL UHS (1,IFAZLE,STREAM,STRMH,STRMCP,IERR)
=~ 00001040 IF (IERR .NE. 0) GOTO 6
00001050 C CALCULATE ADIAB. TEMP. RISE
00001060 ATR=-THC/ (STREAM (1) *STRMCP)
00001070 RPARM(8) =ATR
00001080 SUPPLE (99) =STRMCP
00001090 C STORE ENTHALPY IN STREAM VECTOR
~ 00001100 STREAM (4) =STRMH
00001110 C CALCULATE COMPRESSIBILITY FACTCR
00001120 CALL UHS (3,IFAZE,STREAM,ZC,DZ,I1ERR)
00001130 IF (IERR .NEe. 0) GOTIO 7
00001140 C STORE COMPKESSIBILITY FACTOK IN STREAM VECTOR
- 00001150 STREAM (7) =Z0
~ 00001160 C CELCULATIONS COMPLETED- SAVE THE RESULTS
00001170 IPARM (1) =IFAZE
00001180 DO 60 I=1,NOCX
00001190 SUPPLE (I)=F (1)
00001200 SUPPLE (I+NOCX) =P (I)
~ 00001210 SUPPLE (I+2:%NOCX) =H (1)
~ 00001220 SUPPLE (I+3%NOCX)=C (1)
00001230 60 SUPPLE (I+U4=NOCX) =HC (1)
00001240 DO 65 I=1,11
00001250 SUPPLE (100+I) =RON (I)
00001260 SUPPLE (100+NOCX+1) =FFR (I)
00001270 SUPPLE (100+2:NOCX+1) =RONF (I)
~ 00001280 SUPPLE (1 00+ 3%NOCX +1) =PFR (1)
00001290 65 SUPPLE (100+4=NOCX+1) =RONP (I)
00001300 DO 70 I=1,7
00001310 70 RPARM (1) =STREAN (I)
00001320 C STORE PRCODUCT STREAM VECTOR
00001330 CALL URSTRM (IDATA (21) ,STREAM,2,IERR)
~ 00001340 IF (IERR .NE. 0) GOTO 8
00001350 C PRODUCT STREAM GENERATED AND STORED
00001360 ISTOP=0
00001370 RETURN
00001380 1 IPARM(2) =1
. 00001390 GOTO 10
'~ 00001400 2 IPARM(2) =2
00001410 GOTO 10






00001420 3 IPARM(2) =3

00001430 GOTO 10

00001440 4 IPARM(2) =4

00001450 GOTO 10

00001460 5 IPARM(2) =5

00001461 WRITE(6,2000) STREAM (5)

00001462 2000 FORMAT (*1°,°'DE WAARDE VAN LIC. MOLE FR. IS
‘ 00001470 GOTO 10
| 00001480 6 IPARM(2) =6

00001490 GOTO 10

00001500 7 IPARM(2) =7

00001510 GOTO 10

00001520 8 IPARM(2) =8

00001530 10 ISTOP=1

00001540 RETURN

00001550 END

')




Toelichting bij de isomerisatiereactor-UAS

regel

10

30

60-80

100
110-130

150

De naam van de subroutine (USER43) met argumenten. In de
PROCESS—-invoerfile wordt de subroutine echter alleen aange-
roepen met : US3

IPARM, RPARM, SUPPLE en HEAT zijn arrays die vanuit de invoer-
file gevuld kunnen worden.

IDATA speelt een centrale rol in de structuur van PROCESS:

Iedere unit-operation heeft zijn eigen IDATA-array waarin:

IDATA(1)

aantal voedingen
IDATA(2) = aantal producten
IDATA(3) = aantal heaters

IDATA(4) = aantal componenten

IDATA(5) = waterswitch 1= water normaal/2= water speciaal
IDATA(6) = standaard output file
IDATA(7) = identifiler voor unit bijv. PI (4 kar.)

IDATA(8)-(10) = naam voor unit bijv. fornuis (12 kar.)
IDATA(11)-(20) = stroom identifiers voor voedingen in de-
zelfde volgorde als op de FEED-card
IDATA(21)-(30) = stroom identifiers voor producten in de-
zelfde volgorde als op de PRODUCT-card
ISOLVE en ISTOP moeten in de subroutine een waarde krijgen
en worden vervolgens door het hoofdprogramma getest:
ISOLVE is signaal voor bereiken van oplossing
0-9 : geen oplossing
10 : oplossing bereikt
ISTOP is fatal error switch
0
]

doorgaan

fatale fouvt, stop berekeningen
declaratie van het commonblock FACTOR. Hierin staan de
dimensionele conversiefactoren en fysische constanten.
declareren van alle in de subroutine gebruikte variabelen.
om te beginnen is ISOLVE 10
hernoemen van IDATA(I) N(umber) O(f) F(eeds)

" IDATA(2) N(umber) O(f) P(roducts)

" IDATA(4) N(umber) O(f) C(omponents) X
al naar gelang de fouten die er optreden krijgt IPARM(2)

een andere waarde. IPARM wordt doorgegeven aan de output-
subroutine, zodat daar de bijbehorende tekst kan worden

geprint.



regel
160-170  test of er wel voedingen zijn voor de reactor
190 zet de identifier voor de eerste (en enige) voeding in IX
200 haal de gegevens die bij deze stroom horen binnen
Hiervoor wordt de interfacing subroutine URSTRM gebruikt:
IX = identifier voor de stroom die opgehaald/weggeschreven
moet worden
STREAM is ook een zeer belangrijke array in de structuur
van PROCESS:
STREAM(1) = totale molenstroom
STREAM(2) = temperatuur van de stroom
STREAM(3) = druk van de stroom
STREAM(4) = totale enthalpie van de stroom
STREAM(5) = molfractie van de stroom die vloeibaar 1is
STREAM(6) = molfractie water
STREAM(7) = compressibiliteitsfactor Z
STREAM(8)-(10) = gereserveerd door PROCESS
STREAM(11)-(60) = molenstromen van de afzonderlijke compo-
nenten in volgorde van invoer.
Het derde argument van URSTRM duidt aan of de subroutine
moet lezen of schrijven : | = ophalen/2 = wegschrijven
IERR is de error flag van de subroutine die in regel 210
getest wordt : 0 = geen fouten/ 1-3 = fouten (zie manual)
210 test error flag van URSTRM
220-230 test of molenstroom niet nul is
240-250 test of er wel een productstroom gegenereerd kan worden
260-270 test de fase van de voeding, de isomerisatiereactie moet
in de gasfase plaatsvinden.
310-330 schrijf de molenstromen van de afzonderlijke componenten
in de voeding in F(15), in dezelfde volgorde als bij invoer.
340-370 bereken de totale molenstromen aan C4, C5 en C6b niet cycli-
sche alkanen
380-390 T = reactortemperatuur. Deze temperatuur moet binnengehaald
worden met de voedingsstroom omdat voedingen alleen gelezen
en producten alleen weggeschreven kunnen worden (beveiliging
binnen PROCESS). Toch is in feite de reactortemperatuur de
temperatuur van de uitgaande stroom.Daarom berekent het pro-—
gramma ook de adiabatische temperatuursstijging in de reactor.
Is deze bijv. 20°C dan laat men de voeding in een fornuis
tot 230°C opwarmen (zeg stroom 1) en laat men met:

PROP STRM = 2, TEMP=250 , REFS = 1



)

regel

400-510

520-630

640-740
750-770

780-830

840 980

990-1010

1020-1040

1050-1100

1010-1150

1160-1310

1320-1340

toch een stroom van 250°C de reactor binnenkomen.
bereken de samenstelling van de productstroom (de
molenstromen van de afzonderlijke componenten)
De molenstromen cyclopentaan, me-cyclopentaan en waterstof
veranderen niet.
geef de reactieenthalpie voor de verschillende reacties
op.
geef de RON-waarden van de afzondelijke componenten
bereken de conversies : verschil tussen molenstroom uit
en molenstroom in.
bereken de totale reactieenthalpie en sla deze waarde op
in SUPPLE(98)
bereken molfractie iﬁren RON-wé;fde van de voeding en pro-—
duct
sla de molenstromen van de componenten in het product op
in de STREAM-vector
bereken de molaire warmtecapciteit en enthalpie van de
productstroom (de temperatuur staat nog steeds goed in
de STREAM-vector)
Hiervoor wordt de interfacing subroutine UHS gebruikt
De betekenis van de argumenten is als volgt:
Eerste argument : | = enthalpie en/of warmtecapaciteit

2 = entropie

3 = compressibiliteitsfactor
IFAZE = de fase van de stroom
STREAM de reeds bekende vector
STRMH, STRMCP de berekende waarden (d.w.z. de naam waaronder
men ze na aanroepen van de subroutine binnen kan halen)
IERR = error flag
bereken de adiabatische temperatuursstijging in de reactor,
sla deze op in RPARM(8). Sla de warmtecapaciteit van de
stroom op in SUPPLE(99) en de totale molaire enthalpie van
de stroom in STREAM(4).
bereken de compressibiliteitsfactor van de productstroom
en schrijf ook deze weg in STREAM.
sla alle gegevens die nodig zijn in de output-subroutine
op in IPARM, RPARM of SUPPLE

schrijf de product STREAM-vector weg onder de naam die in



regel

1360

1370
1380-1540

Tevens 1is

IDATA(21) staat. Dit is immers de identifier voor het eerste
product voor deze unit operation.

de oplossing is bereikt, de berekeningen behoeven niet af-
gebroken te worden.

ga terug naar het hoofdprogramma

toekenning van de foutencodes ten behoeve van de output
subroutine alvorens terug te keren naar het hoogdprogramma.
ISTOP wordt bij het optreden van een fout 1 gemaakt. De be-

rekeningen worden afgebroken.

er een outputsubroutine geschreven om de berekende waarden

uit te printen (U430UT), alsmede en outputsubroutine om voor een wil-

lekeurige

volgt een

stroom het RON-getal te bereken. Op de volgende bladzijden

listing van deze subroutines.



USER ADDED SUBROUTINE U430UT



00000010
00000020
00000030
00000040
00000050
00000060
00000070
00000080
00000090
00000100
00000110
00000120
00000130
00000140
00000150
00000160
00000170
00000180
00000190
00000200
00000210
00000220
00000230
00000240
00000250
00000260
00000270
00000280
00000290
00000300
00000310
00000320
00000330
00000340
00000350
00000360
00000370
00000380
00000390
00000400
00000410
00000420
000004 30
00000440
00000450
00000460
00000470
00000480
00000490
00000500
00000510
00000520
00000530
00000540
00000550
00000560
00000570
00000580
00000590
00000600
00000610
00000620
00000630
00000640
00000650
00000660
00000670
00000680

00000690

C

C

15

1000

1010

1020

1030

1040

1050
20

1060
1070

1075

1080

1090

2005

2000

2010
50

SUBROUTINE U430UT (IPARM,RPARM,SUPPLE,HEAT,IDATA)

OUTPUT SUBROUTINE FCR REACTOR UNIT OPERATION

COMMON/F ACTOR/TCONVT, TFAC ,PCONVT , PFAC, TIMFAC,WNTFAC, VVFAC,
*ARFAC,XLVFAC, SPGFAC ,HSFAC ,WKFAC,VISFAC,TCFAC,VVFACA,STFAC,FACA,
*FACB,EXPFAC,XM3FAC,FTOR,CTOK ,XKTOR,ATM, VVIOML, RCONST
OUTPUT CCNVERSION FACTORS COMMCN

COMMON /OUTFAC/TXXX (20) , IHCL (37) , IXNAME (4, 50)

DIMENSION IPARM(12) ,KPARM (8) ,SUPPLE (260) ,HEAT (4) ,IDATA (30)
DIMENSION F (15) ,P (15),H(15),C(15) ,HC(15)

DIMENSION RON (15) ,FFR (15) ,RONF (15) ,PFR (15) ,RONP (15)
NOCX=IDATA (4)

RETRIEVE DATA FROM SUPPLE

DO 10 I=1,NOCX

F (I)=SUPPLE (I)

P(I)=SUPPLE (I+NGCX)
H(I)=SUPPLE (I+2%NOCX)
C(I)=SUPPLE (I+3=NOCX)

HC (I) =SUPPLE (I+4%NOCX)

DO 15 I=1,11

RON (1) =SUPPLE (100+1)

FFR (1) =SUPPLE (1004 NCCX+1)

KONF (I) =SUPPLE (100+2:NOCX+1)
PFR (I) =SUPPLE (100+ 3%NOCX+1)
RONP (I) =SUPPLE (100+4%NOCX+1)
CALL HEAD
WRITE(6,1000) (IDATA (I) ,I=7,10)
FORMAT (* *,10X,'UNIT IDENTITY=
IF (IPARM(2) .NE. 0) GOTO 200
WRITE REACTOR CONDITIONS .
WRITE(6,1010) RPARM (2) ,IHOL (6) , RPARM (3) , THOL (7)

FORMAT (*0*,10X, '"REACTORTEMPERATUUR= *,F6.2,3X,A3,10X,
*YREACTORDRUK= *,F6.2,3X,Al)

WRITE (6,1020)

FORMAT (*0*,10X, "##%%STROOMCGEGEVENS % ¥ / / / /)
WRITE(6,1030)

FORMAT (*0°,10X,' COMP  COMPONENT *,3X,'VOEDING',9X
*,*CONV*, 10X, *PRODUCT"', 6X, "REACT.ENTH.*,6X, *CONV.ENTH. *)
WRITE (6,1080) ( (IHOL(2) ,IHOL (29) ,IHOL (1)) ,I=1,3), (IHOL (8) ,
*IHOL (4) ,THOL (29)) , (IHOL (8) , IHOL (1))
FORMAT (* *,12X,* NO NAME
%3R4 ,5X, 3A4)

DO 20 I=1,NOCX

WRITE(6,1050) I, (IXNAME (K, I) ,K=1,4) ,F(I),C(I),P (I),H(I),HC(I)
FORMAT (* *,11X,13,3X,3A4,A2,2X,E12.4,3X,E12.4,3%,E12.4,3X
*,E12.4 ,3X,E12.4)

CONTINUE

WRITE(6,1060) RPARM (4) , (IHOL (8) ,IHOL (1))

FORMAT (*0°®,11X,"' ENTHALPY VAN PRODUCT STROOM®',F12.4,3X,2Al)
WRITE (6,1070) SUPPLE (99), (IHOL (8) ,IHOL (4) ,1HOL (29))

FORMAT (*0°,11X,* MCLAIRE WARMTE CAPACITEIT VAN PRODUCT STROCM',
#*F12.4,3X,384,A3)

FORMAT (*0°,11X, *TOTALE REACTIEENTHALPIE®',F12.4,3X,2A4)

' A4, NAME= *,3R4)

',3A4,3X,3R4,3X,3A0,3X,

WRITE(6,1080) RPARM (8) ,IHOL (5) ,IHOL (6)

FORMAT (*0°',12X, *ADIABATISCHE TEMPERATUUR STIJGING®',F12.4,3X,2A4)

WRITE(6,1090) RPARM (1), (IHOL (2),IHOL (29) ,IHOL (1))
FORMAT (*0°,11X,* TOTALE MOL PRODUCT STROOM®,F12.4,3X,3Al)
CALL HEAD

WRITE(6,2005)

FORMAT (*0°*, 10X, *#%%%x0CTANE NUMBERS#%%%5:1////)

WRITE (6,2000)

FORMAT (*0°*,10X, *COMP
*HC  RON'/,12X, 'NO
DO 50 I=1,11
WRITE(6,2010) 1, (IXNAME (K,1) ,K=1,3) ,RON(I),FFR (I) ,RONF (I) ,PFR (I)
%,RONP (I)
FORMAT (*
CONTINUE
WRITF(6.2020) SUPPLF (SEY _SUPPIF (97y

COMPONENT RON MOLFR HC
NAME*,15X,'FEED',14X, "PROD®*)

RON

*»11X,12,4%X,3A4,F5.1,3X,F5.3,5X,F5.2,2X,F5.3,5X,F5.2)
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00000010
00000020
00000030
00000040
00000050
~00000060
00000070
00000080
- 00000090
00000100
00000110
00000120
00000130
00000140
00000150
00000160
00000170
00000180
00000190
- 00000200
00000210
00000220
00000230
00000240
00000250
- 00000260
00000270
00000280
00000290
~00000300
00000310
00000320
00000330
00000340
00000350
00000360
|
\

00000370
00000380
00000390
00000400
00000410
00000420
000004 30
00000440
00000450
00000460
00000470
00000480
00000490
00000500
00000510
00000520
00000530
00000540
00000550
00000560
00000570
00000580
00000581
00000590
00000600
00000601
00000610
00000620
00000621
00000630
00000640

20

42

43

2005

2000

2010
50

2020

1100

1120

1130
717

SUBROUTINE U44QUT (IPARM,RPARM,SUPPLE,HEAT,IDATA)

COMMON /FACTOR/TCONVT,TFAC,PCONVT,PFAC,TIMFAC,WTFRC,VVFAC,
*ARFAC, XLVFAC, SPGFAC ,HSFAC ,WKFAC,VISFAC,TCFAC,VVFACA ,STFAC,FACA,

*FACB,EXPFAC,XM3FAC,FTIOK,CTOK ,XKTOR ,ATM,VVTOML ,RCONST

OUTPUT CONVERSION FACTORS COMMCN

COMMON/OUTFAC/TXXX (20) , IHCOL (37) , IXNAME (4,50)

DIMENSION IPARM(12) ,KPARM (8) ,SUPPLE (260) ,HEAT (4) ,IDATA (30)

DIMENSION STREAM(60) ,F (15)

DIMENSION RON (15) ,FFR (15) ,RONF (15)

NOF=IDATA (1)

NOCX=IDATA (4)

TRAP FOR NO STHEAMS

IF (NOF .EQ.0) GOTO 1

FETCH STREAM FROM STORAGE
IX=IDATA (11)

CALL URSTRM (IX,STREAM,1,I1ERR)
IF (IERR.NE.O) GOTO 2

TEST MOLAL FEEDSTREAM

IF (STREAM(1) .EQ. 0.) COTO 3
COPY STREAM COMPOSITION IN F (15)
DO 20 I=1,NOCX

F(I)=STREAM (I1+10)

RON (1) =94 .

RON (2) =100.

RON (3) =6 2.

KON (4) =90.

RON (5) =25.

KON (6) =73.5

RON (7) =745

RON (8) =92.

RON (9) =103.5

RON (10) =102.5

RON (11) =91.5

CALCULATE MOLEFRACTION AND RONNUMBER OF HYDROCARBON STREAMS

HCFEED=0.

DO 42 I=1,11
HCFEED=HCFEED+ F (1)
TRONF=0.

DO 43 I=1,11

FER (I) =F (I) /HCFEED
RONF (I) =RON (I) *FFK (1)
TRONF=TRONF +RONF (I)
CALL HEAD
WRITE(6,2005)

FORMAT (*0°%,10X, *%=%%30CTANE NUMBERS#%%%:%*////)

WRITE(6,2000)
FORMAT (*0°*,10X, *COMP COMPONENT
%/,12X, 'NG NAME*,15X, 'FEED"')

Do S50 1=1,11

WRITE(6,2010) I, (IXNAME (K,I) ,K=1,3) ,RON(I) ,FFR(I) ,RONF (I)

RON MOLFR HC

FORMAT (* *,11X,I1I2,4X,3R4,F5.1,3X,F5.3,5X,F5.2)

CONTINUE

WRITE(6,2020) TRONF

FORMAT (*0°*,38X,'TOTAARL ' ,F6.2)
RETURN

ADD FOODNOTES AND WARNINGS
WRITE(6,1100)

FORMAT (*0°',12X,*FEED IS MISSING, CALC. DELETED?®)

GOTO 77
WRITE(6,1120)

FORMAT (*0°*,12X, *RETKIEVAL STREAMVECTOR FAILED®)

GOTO 77

WRITE(6,1130)

FORMAT (*0°*,12X,'MOL FEED STREAM
CONTINUE

RETURN

END

0,CALC. DELETED?®)
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Linkage aan PROCESS

De geschreven subroutines werden met het hierna volgende programma

PROLNK aan PROCESS gekoppeld. Eerst wordt een versie van PROCESS bin-
nengehaald, waarna de betreffende dummy subroutines vervangen worden
door de eigen versies. Na deze vervanging volgt nog een COMPRESS-stap

om de ingenomen ruimte te verkleinen.



00000010
00000020
00000030
00000040
00000050
00000060
00000070
00000080
00000090
00000100
00000110
00000120
000001 30
00000140
00000150
00000160
00000161
00000170
00000180
00000190
00000200

00000210
00000220
00000230
00000240
00000250
00000270
00000280
00000250
~00000300
00000310
00000320
|
|

//STVPPROC JOB 2651, 'MARC./MARG.*,TIME=(,9) ,REGION=1024K,MSGLEVEL=(1,1)

/%#*JOBPARM Q=F

L /% STAQCLO «STR.CNTL (PROLNK)

/7%

//% VERVANGT USER41 IN PROCESS DOCR EEN EIGEN SUBROUTINE
17% MET NAAM USER41 IN DATASET STVPCLA.PROCES.FORT (USER41)
r/= DE NIEUWE PROCES STAAT NU IN DE BIBLIOTHEEK STVP.PROCESS.LOAD
'L ALS MEMBER MAIN.

/7%

L E

//% AUTOMATIC REPLACEMENT OF CONIROL SECTION MEMBER

//% 0S/VS LINKAGE EDITOR AND LOADER GC26-3813-5 PAGE 61
/1%

// EXEC FORTXCL

//%

//FORT.SYSIN DD DISP=SHR,DSN=STVPCLA .PROCES.FORT (U430UT)
// Db DISP=SHR,DSN=STVPCLA .PROCES .FORT (USERU3)
//% ALLE ANDERE KEREN

//LKED.SYSLMOD DD DISP=CLD,DSN=STVP.PROCESS.LOAD (MAIN)
//% EERSTE KEER:
//*KED.SYSLMOD DD DISP=(NEW,CATLG) ,DSN=STVP.PROCESS.LOAD (MAIN),
/7% UNIT=DISK,VOL=SER=DISK11,SPACE=(TRK, (10,10,10))
//%
//0LDLOAD Db DISP=SHK,DSN=CCNU.PROCESS.PROCESS
//LKED.SYSIN Db *

INCLUDE OLDLOAD(MAIN,U430UT,USERU 3)

ENTRY MAIN
/%
//COMPRS1 EXEC XCOMPR,DSN=°*STVP.PROCESS.LOAD*,DISK=DISK,

// VOL=DISK11,SPACE=" (TRK, (200,30,30)) ',
// DCB=* (RECFM=U) *
//



O

O

O
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4. Het draaien van PROCESS

Omdat de eigen versie van PROCESS moest worden gemaakt onder een

andere naam was het niet meer mogelijk de bestaande catalogued pro-

cedure EXEC PROCESS te gebruiken. Het volgende programma werd gebruikt

om PROCESS te laten draaien en de invoerdataset, in dit geval
STVPCLA.PROC.CNTL(PROBE2),

aan het programma te koppelen.




00000010
00000020
00000030
000000Gu0
00000050
00000060
00000070
00000080
00000090
00000100
00000110
00000120
00000130
00000140
00000150
00000160
00000170
00000180
00000190
00000200
00000210
00000220
00000230
00000240
00000250
00000260
00000270
00000280
00000290

, 00000300

00000310
00000320
00000330
00000340
00000350

, 00000360

N

o

00000370
00000380
00000390
00000400
00000410
00000420
00000430
00000440
00000450
00000460
00000470
00000480
00000490
00000500
00000510
00000520
00000530
00000540
00000550

//STVPPROC JOB 2651, "MARGOT
/*JOBPARM Q=F,FORMS=6A15,LINES=4
//%+#JOBPARM DELAY

/7%
/7% STAQCLO .STR «CNTL (PRO2GO)

//%

//% JCL OM EEN EIGENGEMAAKTE PROCESS VERSIE TE DRAAIEN.

/7%

/7%

/7%

/7%

//MARGOT PROC P2='£6P2' ,P3='6EP3",PU='6EP4,DSP1=NEW,DSP2=PASS,
// VOL=DISK10

//%$CCNUFPS DCEL: PROCESS PROCEDURE VERSION 2

vz

/7% PROBLEMS PHONE: F SOPERS TEL 015-784650 RC THD

/7% 15 - OCT - 82

/1%

//5SI EXEC PGM=MAIN

//STEPLIB DD DSN=CCNU.PROCESS.PREPRO,DISP=SHR

//FTO6F001 DD SYSOUT=A

//FT22F001 DD DSN=&&PREP,SPRCE=(CYL, (1,1)) ,DISP=(,PASS) ,UNIT=SYSDA
//FTO8F001 DD DSN=£&6SSI,D1ISP=(,PASS) ,SPACE=(TRK, (5,5)) ,UNIT=SYSDA,
// DCB=(BLKSIZE=2000,LRECL=80)

/ /%
/7%
//%
/7%
//FTOS5F001 DD DDNAME=SYSIN

e

/7%

//PRO EXEC PGM=MAIN,COND= (66,EQ,SSI)

/ /%

//STEPLIB DD DSN=STVP.PRGCESS.LOAD,DISP=SHR

/7%

//FTO02F001 DD DSN=&P2,DISP=(&DSP1,6DSP2) ,SPACE= (2600, (45)),

// VOL=SER=&VOL,UNIT=3350

//FTO3F001 DD DSN=&6P3,DISP=(8DSP1,EDSP2) ,SPACE= (12000, (91)),

// VOL=SER=§VOL,UNIT=3350

//FTOUF001 DD DSN=&PU4,DISP=(6DSP1,6DSP2) ,SPACE=(12000, (80)),

// VOL=SER=&VOL,UNIT=3350

//FTOS5F001 DD DSN=&6&SSI,DISP= (OLD,DELETE)

//FTO6F001 DD SYSOUT=A

//FT11F001 DD DSN=&&PRO11,UNIT=SYSDA,DISP=(,PASS) ,SPACE=(CYL, (1,1))
//FT12F001 DD SYSOUT=A

//FT13F001 DD SYSOUT=A

//FT15F001 DD DSN=CCNU.PROCESS.DATBANK2,UNIT=3350,VOL=SER=DISK19,
// DISP=SHR

//FT16F001 DD DSN=66PRO16,UNIT=SYSDA,DISP=(,PASS),SPACE=(CYL, (1,1)),
// DCB= (RECFM=VS,BUFNO=1)

//FT18F001 DD DUMMY

// PEND

// EXEC MARGOT

//SYSIN DD DISP=SHR,DSN=STVPCLA .PRCC.CNTL (PROBE2)
//

NU DE EIGEN NORMALE PROCESS INVOER IN DATASET DSN=eeeccoceces

*,TIME=(,18) ,REGION=2048K,MSGLEVEL=(1,1)
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Het simuleren van de isomerisatieplant

De invoerdatafile

De invoerdatafile bestaat uit een aantal categorieen die opgebouwd

zijn uit één of meerdere kaarten (cards).

Deze categorieen zijn: 1. general data

ad

ad

ad

ad

ad

ad

2. component data

3. thermodynamic data

4. stream data

5. unit operation data

6. recycle data
Onder de general data vallen zaken zoals de naam van het program-—
ma, de gebruiker, de gebruikte eenheden en het toegestane aan-—
tal iteraties.
Hierbij geeft men de componenten die in het systeem voorkomen
op en nummert deze. De componenten moeten opgegeven worden on-
der de naam waaronder ze in de PROCESS-bibliotheek vermeld staan.
Op deze kaarten geeft men aan welke methode PROCESS moet gebrui—
ken voor de berekening van H,K en S waarden. De mogelijkheden
die PROCESS hiervoor heeft zijn : Soave Redlich Kwong (SRK),
Peng Robinson (PR), Chao Seader (CS), Curl Pitzer (CP), Lee
Kesler (LK) en RICE. V "
Hieronder valt de specificatie van de stromen. Onder dit hoofd-
stuk vallen alleen stromen waarvan alles wordt opgegeven: samen-—
stelling, temperatuur, druk en fase. Wil men van een bepaalde
stroom bijv. alleen een temperatuur specificeren dan moet dit
onder de betreffende unit operation gebeuren.
Voor elke unit operation bestaat een aparte code card, bijv.
HX voor warmtewisselaar en PUMP voor pomp.
Iedere unit operation heeft zijn eigen specifieke mogelijkheden
en kaarten.
Wanneer er recyclestromen in het proces aanwezig zijn kan men

hier een acceleratie-methode invoeren.
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5.2. Max—octane-configuratie

In het volgende gedeelte vindt men het flowsheet aan de hand waarvan

de PROCESS-invoerfile bepaald is alsmede de uitvoer van PROCESS voor

de max-octane-configuratie.
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VERSION 0881
e e e e ek

SM
PROCESS INPUT LISTING - PAGE 1

TITLE PROB=TIPPLANT,USER MCF&MJIB
DIMENSION SI,TEMPERATURE=C,PRESSURE=BAR
CALCULATIONS NOTRIALS=50
COMPONENT DATA
LIBID 1,BUTANE/2,IBUTANE/3,PENTANE/U4,IPENTANE/S ,HEXANE /%
6 ,2MPENTAN/7,3MPENTAN/8,220MB/9,23DMB/10,CYPNTANE /%
11 ,MCYCPNT /12 ,HYDROGEN
THERMO DATA
TYPE SYSTEM=SRK
STREAM DATA
PROP STRM=1,TEMP=20,PRES=1,COMP (W)=1,¢5/2,¢2/3,404.6/4,29.3/5,6.7/%
6,9.3/7,4.6/8,.6/9,1.8/10,2.2/11,.2,RATE (W) =10000
PROP STRM=5,TEMP=235.6,PRES=25,COMP=1,2.21/2,+63/3,108.38/%
4,48.17/5,13.40/6,11.05/7,5.49/8,.97/9,2.17/10,3.27/%
11,.24/12,219.45
PROP STRM=9 ,TEMP=35,PRES=25,REFS=6
PROP STRM=12,TEMP=250,PRES=25,REFS=10
PROP STRM=20,TEMP=20,PRES=1,COMP=12,4.972
PROP STRM=51,TEMP=250,PRES=25,REFS=5
PROP STRM=23,TEMP=250,PRES=25,REFS=22
UNIT OPERATIONS
PUMP UID=P1,NAME=FEEDPUMP
FEED 1
PROD L=2
OPERATION PRES=25,EFF=70
US3 UID=R1,NAME=REACTOR
FEED 51
PROD 6
FLASH UID=FL1,NAME=PHASESEP
FEED 9
PROD V=16,L=10
ISO TEMP=35,PRES=25
HX UID=HX3
COLD FEED=16,V=17
HOT FEED=6,V=7
SPEC COLD,TEMP=230
CONFIGURATION U=500,SPARSS=2
HX UID=HX1
COLD FEED=10,V=11
HOT FEED=7,M=8
SPEC COLD,TEMP=180
CONFIGURATION U=3000,SPASS=4
HX UID=HX4,NAME=CCNDENS.
HOT FEED=8,M=9
SPEC HOT,TEMP=35
CONFIGURATION U=3000,SPASS=2
UTILITY WATER,TIN=20,TOUT=40
SEPARATOR UID=S1,NAME=MOLSIEVE
FEED 12
OVHD STRM=13,PHASE=V,PRES=25,TEMP=250
BIMS STRM=15,PHASE=V,PRES=25,TEMP=250
FACTOR 1,1,0./2,2,1./3,3,0./4,4,1./5,5,0./6,12,1.
HX UID=HXS

SM
PROCESS INPUT LISTING - PAGE 2
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COLD FEED=2,V=3
HOT FEED=13,L=14
SPEC HOT,TEMP=70
CONFIGURATION U=3000,SPASS=5
HX UID=HX6,NAME=FCRNUIS2
COLD FEED=11,V=12
SPEC COLD,TEMP=250
CONFIGURATION U=2650
UTILITY STEAM,TSAT=410
COMPRESSOR UID=C1,NAME=H2COMPR
" FEED 20
PROD V=21
OPERATION PIN=1,POUT=25,EFF=40
COOLER TOUT=50
CONTROLLER
SPEC STRM=14,COMP=12,RATE=1.,REFS=20,REFC=12
PARA STRM=20,EST2=4.972
MIXER UID=M2
o FEED 21,17
| PROD V=18
| HX UID=HX7,NAME=FCORNUILS
COLD FEED=18,V=19
SPEC COLD,TEMP=250
CONFIGURATION U=2050
UTILITY STEAM,TSAT=410
MIXER UID=M3
FEED 15,19
PROD V=22
HX UID=HX2,NAME=FCRNUIS
COLD FEED=3,V=4
SPEC DUTY=0.5
CONFIGURATION U=2650
UTILITY STEAM,TSAT=410
MIXER UID=M1
FEED 4,23
PROD V=5
, CONTROLLER
- SPEC STRM=5,TEMP=236.1
PARA UNIT=HX2,HEATER=1
HX UID=HX8,NAME=LUCHTK .
HOT FEED=14 ,M=41
SPEC HOT,TEMP=50
‘ CONFIGURATION U=410,SPASS=1
- UTILITY AIR,TIN=25,TOUT=40
FLASH UID=FL2
FEED 41
PROD V=24,L=25
ADIA DP=21
US4 UID=01,NAME=RONTABEL,BYPASS
FEED 1
US4 UID=014,NAME=RONTABEL,BYPASS
FEED 25
RECYCLE DATA

o/

SM
PROCESS INPUT LISTING - PAGE 3

ACCEL TYPE=DEM DEMF=1.
END
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VERSION 0881

SIMULATION SCIENCES, INC.
PROJECT
PROBLEM TIPPLANT

I PROBLEM

1 PROBLEM DESCRIPTION

2 DIMENSIONAL UNITS - S1

TIME - HR
ENERGY - KJ
VISCOSITY-PAS

WEIGHT -
WORK -

SM
PROCESS

INPUT

AND PROCESS DESCRIPTION

KG
KW

TEMP = €
LIQ VOL - M3
S. TENSION-NM

COMP LIQ DENSITIES ARE INPUTTED IN DENS FORM

3 TOLERANCES FOR

PRODUCT CCNVERGENCE OKN COMPS WITH X GT 0.0100
TEMPERATURE

TOWER ENTHALPY BALANCES

BUBELE POINT RELATIONS

COMPONENT BARLANCES

SPECIFICATIONS ON TEMPERATURE

PRESSURE

STREAM RATE/PRCPERTY

PURITY/RECOVERY
HEATER/COOLEK CUTY
OTHERS

5 CALCULATIONAL OPTIONS

NUMBER OF TRIALS

PAGE
MCF&EMJIB

PRESSURE - BAR
VAP VOL - M3

0.01000
-0 0556

0.00278
0.00100
0.00100

-0.05556
0.00500
0.01000
0.01000
0.00100
0.00100

50

1




VERSION 0881

SIMULATION SCIENCES, INC.

PROJECT

PROBLEM TIPPLANT

NUMBER OF DEFINED COMPS

COMP NO

COMP TYP

LIB NO

NAME

MOL WT
NBP, DEG C
STD COND.LIC
SP GR

DEG API
KGS/M3

UOP K
TC, DEG C
PC, BAR

vC ,CC/G-MOLE
A

ACENTRIC FAC
H FORMATION
G FORMATION

COMP NO

COMP TYP
LIB NO
NAME
MOL WT
NBP, DEG C
STD COND.LICQ
SP GR
DEG AP1
KGS/M3
UOP K
TC, DEG C
PC, BAR
vC ,CC/G-MOLE
A
ACENTRIC FAC
H FORMATION
G FORMATION

1
BUTANE
LIBRARY
9010010
BUTANE
58.124
-0.500

0.5844
110.629
583.199
13.4973
152.000

37.997
255.000

0.2741

0.201
-126.232
0.0

5
HEXANE
LIBRARY
9010060
HEXANE
86.178
68.740

0.6633
81.843
661.887
12.6245
234.200
29.688
370.000
0.2604
0.294
-167.305
0.0

PROCESS

INPUT

I1 DEFINED COMPONENTS

12

4
IBUTANE
LIERARY
9010070
IBUTANE
58.124
-11.730

0.5631
119.788
561.943
13.8129
134.980

36.477
263.000

0.2827

0.177
-134.606
0.0

6
2MPENTAN
LIBRARY
9010100
2MPENTAN
86.178
60.270

0.6580
83.558
656.609
12.8200
224,300
30.10u
367.000
0.2671
0.279
-174.422
0.0

3
PENTANE
LIBRARY
9010120
PENTANE
72.151
36.074

0.6307
92.844
629.432
13.0418
196.500
33.691
304.000
0.2623
0.251
-146.538
0.0

7
3MPENTAN
LIBRARY
9010110
3MPENTAN
86.178
63.280

0.6691
79.993
667.678
12.6452
231.200
31.238
367.000
0.2734
0.274
-171.743
0.0

PAGE 2
MCF&EMJB

4
IPENIANE
LIERARY
9010080
IPENTANE
72.151
27.850

0.6227
95.727
621.446
13.0913
187.240
33.812
306.000
0.2703
€.229
-154 0577
0.0

8
22DME
LIERARY
9010020
22DMB
86.178
49.741

0.6540
8L .858
652.664
12.7602
215.580
30.803
359.000
0.2721
0.233
-185.685
C.0
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VERSION 0881

SIMULATION SCIENCES, INC.
PROJECT

PROBLEM TIPPLANT

/

~ COMP NO 9
23DMB
COMP TYP LIBKARY
LIB NO 9010030
NAME 23DMB
MOL WT 86.178
- NBP, DEG C 57.988
STD COND.LIQ
SP Gk 0.6664
DEG API1 80.838
KGS/M3 665.021
UOP K 12.6289
) TC, DEG C 226.780
PC, BAR 31.269
vC,CC/C-MOLE 358.000
AN 0.2693
ACENTRIC FAC 0.248
H FORMATION ~177.897
~ G FORMATION 0.0

PROCESS
INPUT

10
CYPNTANE
LIBRARY
10020020
CYPNTANE
70.135
49.260

0.7506
57.025
749.021
11.1132
238.500
45.079
260.000
0.2755
0.196
-77.288
0.0

SM

11
MCYCPNT
LIBRARY
10020100
MCYCPNT
84.163
71.810

0.7535
56.281
751.990
11.3216
259.580
37.845
319.000
02726
0.231
-106.763
0.0

PACE 3

MCF&EM B

12

HYDRCCGEN

LIBRARY
16020090
HYDROGEN
2.016
-252.800

0.0700
1889.929
69.856
47 .4439
-239.900
12.970
65.000
0.3050
0.0
0.0
C.0
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VERSION 0881 SM

SIMULATION SCIENCES, INC. PROCESS PAGE
PROJECT MCF&EMJE
PROBLEM TIPPLANT INPUT
II1 THERMODYNAMIC DATA
1 SUMMARY
SET K VALUES LIQUID H VAPOR H LIQUID S VAPOR
1 SOAVE SOAVE SOAVE SOAVE SORVE

STREAM HOT LIQ DENSITIES AKE COMPUTED BY K/H CORRELATION

STREAM HOT VAP DENSITIES ARE COMPUTED BY K/H CORRELATION

S5

4
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VERSION 0881 SM

SIMULATION SCIENCES, INC. PROCESS
PROJECT
PROBLEM TIPPLANT INPUT
Iv STREAM DATA
7 4 STREAM 1 . . IS CF MIXED PHASE
COMPONENT WEIGHT COMPOSITION
1 BUTANE 0.5000
2 IBUTANE 0.2000
3 PENTANE 44.6000
4 IPENTANE 29.3000
5 HEXANE 6.7000
6 2MPENTAN 9.3000
7 3MPENTAN 4.6000
8 22DMB 0.6000
S 23DMB 1.8000
10 CYPNTANE 2.2000
11 MCYCPNT . 0.2000
TOTAL RATE, KGS/HR 10000.0000
TEMPERATURE, DEG C 20.0000
PRESSURE, BAR 1.0000
2 STREAM 5 v » IS CF MIXED PHASE

COMPONENT MOLAR COMPOSITION
1 EUTANE 2.2100
2 IBUTANE 0.6300
3 PENTANE 108.3800
4 IPENTANE 48.1700
5 HEXANE 13.4000
6 2MPENTAN 11.0500
7 3MPENTAN 5.4900
8 22DMB 0.9700
g 23DMB 2.1700
10 CYPNTANE 3.2700
11 MCYCPNT 0.2400
12 HYDROGEN 219.4500
TOTAL RATE, KG MOLS/HR 415.4297
TEMPERATURE, DEG C 235.6000
PRESSURE, BAR 25.0000

3 STREBM 9 p .
AT 35.000 DEG C AND

4 STREAM 12 ,
AT 250.000 DEG C AND

» IS REFERENCED TO STREARM 6

25.0000 BAR

., 1S REFERENCED TO STREAM 10

25.0000 BAR

PRGE
MCF&EMJE

’

’

5
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VERSION 0881

SIMULATION SCIENCES, INC.
PROJECT

PROBLEM TIPPLANT

5 STREAM 20 , , IS
COMPONENT
12 HYDROGEN
TOTAL RATE, KG MOLS/HR

TEMPERATURE, DEG C
PRESSURE, BAR

6 STREAM 51 , s 15
AT 250.000 DEG C AND 25.
7 STREAM 23 , . IS

AT 250.000 DEG C AND 25.

SM
PROCESS PRCE
MCF&MJB
INPUT

CF MIXED PHASE
MOLAR COMPOSITION
4.9720
4.9720
20.0000
1.0000

REFERENCED TO STREAM 5 '
0000 BAR

REFERENCED TO STREAM 22 ,
0000 BAR
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VERSION 0881

SIMULATION SCIENCES, INC.
PROJECT

PROBLEM TIPPLANT

1 UNIT P1

1 FEED STREERMS
1 STREAM 1
2 PRODUCT STREAMS
1 STREAM 2
3 THERMO DATA SETS USED

K VALUES
ENTHALPY LIQUID
4 OPERATING CONDITIONS

OUTLET PRESSURE, BAR

PUMP EFFICIENCY, PERCENT

SH
PROCESS PRCE
UNIT 1 - P1 MCF&EMJIB
INPUT

., FEEDPUMP , IS A PUMP

IS CF LIQUID PHASE

- SET 1

- SET 1 VAPOR - SET 1
25.0000
70.0000




VERSION 0881

SIMULATION SCIENCES, INC.
PROJECT

PROBLEM TIPPLANT

2 UNIT R1 , REACTIOR

1 FEED STREAMS
1 STREAM 51
2 PRODUCT STREAMS
1 STREAM 6
3 THERMO DATA SETS USED

K VALUES
ENTHALPY LIQUID

5 INTEGER PARAMETERS

PARAMETER
VALUE

PARAMETER
VALUE

PARRMETER
VALUE

6 REAL PARAMETERS

PARAMETER 1
VALUE 0.0
PARAMETER 5

VALUE 0.0

SH

PROCESS PAGE
UNIT 2 - R1 MCF&MJIB
INPUT
. IS A USER-DEFINED OPERATION
IS CF MIXED PHASE
- SET 1
- SET 1 VAPOR < SET 1
1 2 3
0 0 0
5 6 7
0 0 0
9 10 11
0 0 0
2 3 4
0.0 0.0 0.0
6 7 8
0.0 0.0 0.0

[ -
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VERSION 0881 SM

SIMULATION SCIENCES, INC. PROCESS PRGE
PROJECT UNIT 3 - FL1 MCF&EMJE
PROBLEM TIPPLANT INPUT

3 UNIT FL1 , PHASESEP , IS A FLASH DRUM

1 FEED STREAMS
1 STREAM 9
2 PRODUCT STREAMS

1 STREAM 16 IS OF VAPOR PHASE
2 STREAM 10 IS CF LIQUID PHASE

3 THERMO DATIA SETS USED

K VALUES - SET 1
ENTHALPY LIQUID - SET 1 VAPOR - SET 1

4 UNIT SPECIFICATICONS

1 HOLD UNIT TEMPERATURE AT 35.00 DEG C
2 HOLD UNIT PRESSURE AT 25.0000 BAR
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VERSION 0881
SIMULATION SCIENCES,
PROJECT

PROBLEM TIPPLANT

4 UNIT

INC.

HX3 ,

SM
PROCESS
UNIT 4 - HX3
INPUT

PAGE
MCF&EMJB

, IS A HEAT EXCHANGER

10

1 HOT SIDE

FEED STREAMS
1 STRERM 6

PRODUCT STREAMS
1 STREAM 7

PRESSURE DRCP, BAR
THERMO DATA SETS USED

K VALUES
ENTHALPY

= SET 1
LIQUID - SET 1
2 COLD SIDE

FEED STREAMS
1 STREAM 16

PRODUCT STREAMS
1 STREAM 17

PRESSURE DRCP, BAR
THERMO DATA SETS USED

K VALUES
ENTHALPY

= SEI 1

LIQUID - SET 1

3 UNIT CONFIGURATION

OVERALL HEAT TRANSFER COEFFICIENT, KJ /HR

NUMBER OF SHELL SIDE PASSES
NUMBER OF TUBE SIDE PASSES

4 UNIT SPECIFICATION

HOLD COLD SIDE OUTLET TEMP AT
TOLERANCE ON 