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User NRTL BIPs

In CHEMCAD kann man seit 2009 eigene Datenbanken fiir bindre Daten erstellen. Die in CHEMCAD
enthaltenen BIPs (Binary Interaction Parameter) stammen liberwiegend aus Dechema Data Collection, eine
veroffentliche Buchreihe der Universitdt Dortmund mit der Dechema, Frankfurt unter der Leitung von Prof. Dr.
Onken und Dr. Gmehling. Diese Reihe entstand etwa um 1970. Daraus wurde u.a. die Dortmunder Datenbank,
angeregt durch Uhde, Dortmund sowie die Dechema Datensammlung, DeTherm (www.dechema.de ethem)
sowie die Datensammlung der DDBST, Oldenburg.

Wéhrend fir die Buchreihe keine Neuauflagen geplant sind, werden die genannten Datenbanken weiter
gepflegt. Der Erwerb von Daten aus diesen Datenbanken ist kostenpflichtig. Die Daten selbst sind
urheberrechtlich geschiitzt. Die Daten der Buchreihe enthalten sowohl xy-Mekdaten als auch u.a. NRTL
Parameter. Die Daten der Datenbanken enthalten nicht selten nur die xy-MefRkdaten.

Aus xy-Melkdaten lassen sich in CHEMCAD mit Hilfe der Funktion BIP-Regression 3 NRTL-Parameter
generieren. Dass fir NRTL gesagte gilt sinngemafk auch fiir andere Modelle wie Uniquac, Wilson etc. Fiir mehr
als 3 NRTL Parameter muss auf andere Regressionsmethoden verwiesen werden, da dies z.Z. noch nicht in
CHEMCAD angeboten wird.

Fur die BIP-Regression wahlt man:

w Specifications  Run  Re e oirRegrension - S x|

Bip Regeerion ks Souce
Cormponent Database » & Phone]
Select Components... Phegen hon VNIFAC VL I
™ Feger TPaPaonTap VLE data
Electrolytes »  Regess TPeVLE daia
Pseudocormponent Curves. ., " Regess TolLE doa

' Begew Gamma dats

T Feegemes from LIMIFAL [hsg | LLE
™ Feegpes from Modiied Do | UMIFAC
T [Feegemks pokd sohibdiy

Solids k

Thermodynamics \Wizard. ..
Thermodynamic Settings. ..

Edit BIPs

Eeqgress BIPs... |

Fit regreasion from UNIFAC M odifed UBIFAL
™ Regress ALL mitereg Bips
| F* Ulpe teess phsow Fos TR regeesion

Impork CAPE-OPEM...
Yiew CAPE-OPEM

Help Cancel I ] ; |

Es stehen mehrere Mdéglichkeiten zur Verfiigung,je nachdem welche Datenquelle vorliegt. Alle Unifac
Methoden nutzen die Generierung von Phasengleichgewichten mit Unifac und berechnen daraus die 3 NRTL-
Parameter. Alle anderen Methoden bendtigen Messdaten.
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@ Chemstations’

Am Beispiel Ethanol-Wasser mit Unifac VLE soll der Weg gezeigt werden, wie man NRTL Parameter gewinnt
und diese in einer Datenbank speichert, und welche Moglichkeiten man hat.

Es wird der Job NRTL-User verwendet und aus der Component Liste Ethanol und Wasser ausgewahlt.

W - Component Selection - )

Selected Companents Companent Database

134 Ethanol 134 Ethanol
40 EBenzene

Search for: I Het

Insert |

Delete Clear

Cancel | oK

a
Comp List Cancel aK
Value Lower_Bound Upper_Bound

B12 |-55.1681 -1000 2500
B2l |670.441 -1000 2500
Alpha 0.3 0.2 0.4

a1z [o 0 o
AZL (0 0 o

?_ﬁ' - Regress Parameters - il '

bl an. iterations I'IDDD
Relative ermar I'I 2005
Abzalute error I'I 2005

Unit zelection IMDle fraction j

Object function IMinimize [Hoalcesp)=2 j

Help | Cancel | ] 8 |

x

Specify which BIP zet to be updated or enter 0 ta ignore
the regrezsed results,

BIF Set |2

Help | Cancel | k. |

CHEMCAD 6.3.0 x|

ﬁ All streams should be reinitialized. Proceed with reinitialization?

after raking changes to your thermodynamic settings, it is usually best to reinitislize Al streams, bringing
thern into equilibriurm using the new thermodynamic settings. For simulations with mmany streams this

may take some time,

Do you want to reinitialize all streams?

Yes Mo
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Als Ergebnis erhalt man:

Regressed Parameters:

B12 =  1.8493e+001
B21 = 6.7067e+002
Alpha = 3.9677e-001

Diese Daten sind nun fur Ethanol-Wasser im BIP Set 2 gespeichert. Standardméakig verwendet CHEMCAD
folgende BIPs:

Il NRTL Parameters Set 1 x|
1 ] JbTyp Comment Walid Termp Source Bij Eii Alpha Aij Aji ij Cji Dij | Di | AlphaT
1 ... ||Ethanol wiiaker WLE  |Imported from CHEMCAD 5 .3 Syskem Components Database |-55.1681 |670.441 [0.3031 |0 1] 1] 1] o (0 (o
. ||Ethanal Benzens YLE  |Imparted fram CHEMCAD 5 6.3 System Components Database | 99.6264 |6358.675 [0.2599 |0 a a a o |0 (o
. |[wWater Benzene MRTL LLE bip from standard CHEMCAD database [0-70(C) |6.3 System Components Database | -5038.54 |-426,233 |0.2 121,326 | 66,2057 | -17,2695 | -10,6575

I ﬂ o Help | Cancel | ak

Wasser-Benzol stammen aus dem LLE Buch der Dechema Data collection und stehen erstmalig in CC6 zur
Verfligung. Alle anderen Daten sind identisch mit denen in CC5.

Thermodynamic Settings - Xl
Fovalue Models Enthalpy todels | Tranzport Froperties
Global K Value Model Global Phage Option:
= R
B " Yapor/Liguid/S olid
Ethane/Ethylens, Propane/Fropulene: ' apor/Liquid/Liquid/Salid
% Regular SRK/PR Bips ‘Water/Hydrocarban Solubilin:
" Special SRE/PR Bips & Miscible
Wapor Phase Association: = Immizcible

' Ma'apor Phase Association

Wilson mode salt |<None> VI

" ‘apor Phase Association
Ma. of BIP sets |2
Y, F it/ Poynting C tior:
‘apor Fugacity/Poynting Conection: B |2—

" Comection

" No Comection [~ SetHeny components
SRE/FR Alpha function: [ Setlocal themodynamics
& Standard SRE/PR [ Clear all local thermadynamics

W Eaemiies cemslsian v Reflash input streams for local H models.

[~ Special PSRE Gas/Physical Solvent Package

Help | Optionz in grap are not applicable for this k value option el | oK. |
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® Chemstations’

Nach der Unifac Regression, die im Datensatz 2 gespeichert waren, erhalt man folgendes Ergebnis:

Wahlt man den Datensatz 2

Il NRTL Parameters Set 2 x|
1 1 SubType Comment “alid Temp Source Eij Eiji Alpha Aij Aji Zij Cji Dij | Diji | Al
1| .o ||Ethanal Water WLE Simulation 16,4928 |670.6735 |0.396768 |0 o o o 0|0 (o
2 | ... ||Ethanal Benzens YLE Imparted from CHEMCAD 5 6.3 System Components Database | 99,6264 |638.678 |0.2899 |0 1] 1] 1] o (o (o
. |[Water Benzens MRTL LLE bip from standard CHEMCAD database |0 - 70 (C) |6.3 System Components Database |-50358.54 | -426.233 (0.2 121,326 | 66,2057 |-17.2605 | -10.6575

j G

Help

Cancel

Ok

erscheinen zunachst BIP Set 1s.0. und dann BIP Set 2, s.o.

Im Unterschied zum 1. BIP Set stehen im 2. BIP Set in Zeile 1 die Daten aus der Unifac Regression. Klickt man in
Zeile 1 auf die 3 Punkte, erscheint:

Il Select Database BIP

The following list shows the available BIPz for the component pair:
Water [B.3 Syatem Componentz D atabase] and Ethanal (6.3 System Components D atabaze]
To use a different BIP, select it and then click OK.

X

Help |

iew |

Cancel

Tupe | Subtype | Fr... | Dezcription | Y alid Temp B ange | Source |
HRTL WLE b Imported from CHEMCAD & £.2 System Co...
METL WLE 2 Unifac Regreszion 2011 20-90(C) Simulation

In der Zeile ,Simulation“ befinden sich die soeben erstellten Daten.
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@ Chemstations’

Nun sollen diese gespeichert werden.

w Specifications Bun Report Plob Siging Tools Window  Help

Component Database Yiew/Edit Database Component..,
Select Components. .. v | Yiew/Edit Simulation Component. ..
Electralytes Y Create Mew Component
Pseudocomponent Curves. .. Clong Component

Solids » Delete Component(s)

Movwe Component
Check for Compaonent Updates
Manage Datahases

Thermodynamics Wizard. ..
Thermodynamic Settings. ..
Edit BIPs

Meutral File I L
Regress BIFs... eutral File Impor

Lisk Uiser C E
Import CAPE-OPEM, .. S R s

View CAPE-OPEN Component Property Regression

Database BIPs
UMIFAC BIPS
Plat Propetties L
x
Awailable Components: Selected Components:
I | Name | cas | Formula | LastModifi.. | Souce | Top | | Mame | cas| Last Madii.. |
B2 Wiater 7r32-.. HzZo 02727208 ... Swestem — Ethanal B4-17-5  02/27/08 ..
X Ammonia TEE4-..  H3M 02727708 ... Syztem Up | W ater TRz, 0242708 .
B3 H3M TEE4-..  H3M 02727208 ... Syztem
E3 MH3 TEE4-..  H3W 02727708 ... Swystem
G4 Carbon 74d40-.. C 02727408 .. Swstem
B5 Acetylens 74862 C2ZH2 02/27/08 ... System
E5 Ethyne 74862 [C2HZ 02727708 ... Swystem
3] Propune 74397 C3H4 02727408 .. Swstem
BE Methyl Acetyle...  74-93-7  C3H4 02/27/08 ... System
E7 1-Butyne 107-0...  C4HE 02727708 ... Swystem
BY Ethylacetylzne 107-0.. C4HEB 02727408 .. Swstem
B8 2-Methplprope... 115-1...  C4HE 02/27/08 ... System
B9 Cyclopentens 142-2.. [CEHB 02/27/08 ... System o
70 M-Propylbenze.. 1036. C9H1Z  02/27/08.. System ﬂl
! 2-Propylbenze...  98-82-8  COH12 02727708 ... Swstem ™
“| | » Eu:uttu:uml

Search: Delete | Clear |
|| Mext |

Options | Cancel | (1] 4 |
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@ Chemstations’

Il View'Edit Database BIPs x|
The following list shaws the available BIPs for the component pair
Ethanol [E.3 System Components Database] and Water [B.3 System Components Database]
Type | Subtype | Pr.. | Description [ Valid Ternp Range | Source [
NRTL WLE 5 Imported from CHEMCAD 5 6.3 System Co.
Wilsan WLE 5 Imported from CHEMCAD 5 6.3 System Co...
UNIQUAC  WLE 5 Imported from CHEMCAD 5 B.3 System Co.
ESD WLE 5 Imported from CHEMCAD 5 6.3 System Co.
SAFT WLE 5 Imported from CHEMCAD 5§ 6.3 System Co...
Select Thermo Method x|
Thermo Method of new BIP Subtppe of new BIF
[NRTL =] [vLE |
Help | Cancel |
Help | Vien\Edit New Close
4
EE - NRTL BIPs - x|
Companent | Ethanal
Component J "W ater
Pricirity Subtype
|2 WLE vI
ILlnlfal: Regrezsion 2011

Yalid Temperature Range

Min |2I:| C R |E|III C

1. L
Bi 184331 Bj 67067
Alphaii |0.39677
i s |
i Gi |
Di | Di |

Help | Cancel

Hier sind die oben erhaltenen Daten aus der UNIFAC Regression in das zunachst leere Menu eingetragen. Eine
automatische Ubernahme ist z.Z. nicht maoglich. Wahlt man ,, Simulation®, erfolgt die Speicherung in den Job,
ansonsten in eine Datenbank.
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@ Chemstations’

Select BIPs Database x|

j) Select destination database for edited BIPs

The modified BIPs may be stored directly in the simulation or copied to
a user database,

To store the BIPs in the simulation click ‘Simulation’, otherwise click
"Wser' to select an available wser database,

Lser |

Speichern in ,Simulation®:

Wl view' Edit Database BIPs x|

T he fallowing list ghows the available BIPs for the component pair:
Ethanol [B.3 System Components Databagze] and 'wiater [6.3 System Componentz Database]

T... | D ezcription | Yalid Temp Range | Source |
|rmported from CHEMCAD & £.3 Syztemn Co...
rifac Reg oh 20711 20-907(C] Simulation

Type | Subtype |
HETL WLE
YLE
Wilzon WLE

LN O On L EE LN | T

|mported from CHEMCAD & 6.3 Spetemn Co...
UHIGUAC  YWLE |mported from CHEMCAD & 6.3 Spetemn Co...
ESD YLE |rmparted fram CHEMCAD & 5.3 Syzten Co...
SAFT WLE |rmparted fram CHEMCAD & 5.3 Syztemn Co...

Help | Wb E dit = Delete Copy
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@ Chemstations’

Mit ,,Edit BIPs*

M Ej:uecifications Run Re B MRTL Parameler: x|
] 1 |sbiepe Lamment akd Teme Source [ = 5 | soha | ma | e il ch | oo | ast
Component Database L4 [ [Jethancd |water e simudation | seraln  |o o o o |0 |o
2| .. ||Ethanad  |Berwerm  |VLE Imgeorbed from CHEMCAD § 6.3 System Componerts Database (99,6264 [636.678 [0.2899 [0 0 0 o 0 (o fo
Select Cornponents,. . 3] L f|water |penoere [LUE [RTL LLE b from stardsrd CHEMCAD database [0- 70 (C) | 6.3 System Components Database |-G000.54 | -426.203 |0.2 122 oo 2sr |17 20 10.esrs o o o
Electrolytes 4
Pseudocomponent Curves..,
Solids L4
Thermodynamics Wizard, .
Thermodynamic Settings. ..
Edit BIFs |
Regress BIPs...
Irport CAPE-OPEN. .. = z
Yiew CAPE-OPEN = | o | oo | o |

erhalt man in BIP Set 2 die Ansicht ,NRTL Parameters Set 2%, rechts. Klickt man nun in der 1. Zeile auf die 3

Punkte, erhalt man die Ansicht:

x x
The follawing list zhows the available BIPs for the component pair: Component | Ethanol
Ethanol (6.3 Spstem Components D atabase] and Wwater (6.3 Sypstem Components Database]
To uge a different BIP, select it and then click OF. Companent J w/ aber
Priarity Subtype
Type | Sublype | Fr | Desciiption | \alid Temp Range | Source |
NRTL WLE % Imported from CHEMCAD 5 5.3 System Co., |l2 VLE i
NRTL “WLE 2 Unifac Regression 2011 20-90(C) Simulation
IUmfac Regiession 2011
“alid Temperature Range
Min IZU C Max IEIEI C
1.J S
Bij 13.4331 Bii IB?D.B?
lphai 039677
Hii Aii
Cij Cii
Dii Dii
Hep | ViewsEdit | Cancel | Ok | Help | ezl | oK |
4

Nun sind 2 Datensatze zu erkennen. Klickt man in der Zeile Simulation auf ,View/Edit®, erhalt man die Original
Daten wie in der Ansicht rechts zu sehen. Auf diesem Weg kann man fiir jeden BIP Set auswéhlen, welche BIPs
einer der verfiigbaren Datenbanken verwendet werden sollen.

Nun sollen diese Daten in eine Datenbank kopiert werden.

@gjeciﬂcations Run Report Plob Siging Tools Window Help

Component Database ‘Wiew/Edit Database Component...

Select Components. .. || view/Edit Simulation Component...
Electrolytes 3 Create New Component
Pseudocomponent Curves.,., Clone Component
Salids » Delete Component(s)
! [l 4
Thermodynamics Wizard... Qv LOMPAnen
Check For Component Updates

Thermodynamic Settings...
Edit BIPs
Regress BIPs...

Manage Databases
Meutral File Import

Ml Select Components

Awallable Companents:

x|

Selscted Components

Import CAPE-OFEN. . List User Cormponents

View CAPE-OPEN Component Property Regression

Database BIPs

UNIFAC EIPs

Plok Properties

ID__ | Mame |85 | Fomula [ LestModii.. | Sowee «|  Top | [ Mame | a5 | Last Modii. |

B2 "l ater 7732 Hz20 02/27/08 System Ethanal 64175 02/27/08

B3 Ammania 7EB4- H3N 02/27/08 System Up ‘ol ater 77321 02/27/08

B3 H3N 7EB4- H3N 02/27/08 System

B3 NH3 7EB4- H3N 02/27/08 System

B4 Carban 7440- C 02/27/08 System

B5 Acetylens 74862 C2HZ 02/27/08 System

B5 Ettwre 74862 C2HZ 02/27/08 System

85 Fropune 74997 C3H4  D2/27/08.. System

5 Methyldceyle. 74337 C3H4  D2/27/08.. System

6 1Buyne 107-0. CAHE  D2/27/08.. System

67  Ethylaceylene  107.0.. C4HE  D2/27/08.. System

88 2Methyprope.. 1151.. C4HE  D2/27/08.. System

89 Cyclopentene 1422, CGHE  D2/27/08.. System 5

70 NPiopbenze. 1036. CSHIZ D2/27/08.. System ﬂl

71 2Popbenze.. 93828 C9HIZ  02/27/08.. System T

i ropylbenze. e Satton

Semch: Delete Clear
| | Next

Options Cancel oK.
A
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Il ¥iew' Edit Database BIPs

The falloving list shows the available BIPz for the component pair:
Ethanal [B.3 Syztem Components D atabaze] and 'water (6.3 Syatemn Components D atabaze]

Type | Subtype | Fr... | D ezcription | Y alid Temp Range | Source |
MRTL WLE h Imported from CHEMCAD & 6.3 Syztem Co...

HETL WLE 2 IInifac Redgrezsion 2011 20-90[C] Sirulation

W ilzomn WLE ] Irmparted from CHEMCAD & 6.3 Spstem Co...

dMIgUAC  WLE 4 Irmparted from CHEMCAD & 6.3 System Co...

ESD WLE ] Imported from CHEMCAD & 6.3 Syztem Co...

SAFT WLE ] Irmparted from CHEMCAD & 6.3 System Co...

Help | Wi E dit MHew Delete I Copy I Cloze |

Wahlt man die Zeile ,Simulation“ und ,,Copy“ erscheint:

x
Component | Ethanol
Component.J water
Fricrity Subtype
|[2 WLE 2

IUnifac Rearession 2011

Mn [0 C
1.J

Bi 18.4931

Alphaij 039677

Al
Cii
Dij

Help

Yalid Temperature R ange

Max 30 C
s
gi  [670E7 a user database,

A
Cii
Diji

Cancel

\i‘) Select destination database for edited BIPs

The modified BIPs may be stored directly in the simulation or copied to

To store the BIP: in the simulation click 'Simulation’, otherwizse click
"Wser' to select an available user database,

x|

Ok

Sirnulation | Lzer I
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Hier wird ,User” gewahlt:

Il Manage Component Databases x|

—zer Databaszes:

S chemstationhredir'SPAE igene Dateieni My SimulationzhUzer Compone

tove Lp

tove Down

PRk

Create... | Digconnect
[rpart... | ]

2

Mit OK wiirden die Daten in die angezeigte Datenbank ,User Components.ppdb® gespeichert, es soll aber eine
eigene Datenbank angelegt werden: Daher wird ,Create“ gewahlt:

Speicherm in: Iﬂ ky Simulations j -J ? — '

| ~UniPLant, kmp
Einfiibrung
Examples-6,20
Examples-6.21
Examples-6,22
Examples-6.30
Examples-old

My Simulations

Fortgeschritten

My Reparks

My Symbols
seminar_cd
process_hiodiesel, ppdb
IJser Components.ppdb

D ateinarne: ILlser-NFITL j Speichern I
Dateityp: Il:l:lmpcunent Databaze 7 ppdh] j Abbrechen |
s

Die neue Datenbank soll ,User-NRTL" heifken.

-10 -
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Il Manage Component Databases x|

—zer Databaszes:

chemstationhredinSPSEigene Dateienh by SimulationztUser Compone

emnstation'redirt5PAEigene D ateien'ty Simulations

tove Lp

tove Down

Connect... | Digconnect
[rpart... | ]

PRk

Il Select Destination Database x|

Y'ou have wite access to the following

“ohemztationhredinSPAEigene Dateienhbdy SirmulationshU ser Comy

“Schemstationhredir SPAEigene Dateienhty Simulations®

=T Cancel | k. I

4

Die Regressionsdaten stehen nun sowohl unter ,Simulation“ als auch unter ,,User-NRTL* zur Verfligung. Wiirde
man nun erneut ,Edit BIPs“ wahlen und mit Ethanol und Wasser auf die 3 Punkte in der 1. Zeile klicken, kénnte
man dies sehr gut nachvollziehen.

1N-
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Il view'Edit Database BIPs x|
The falloving list shows the available BIPz for the component pair:
Ethanal [B.3 Syztem Components D atabaze] and 'water (6.3 Syatemn Components D atabaze]
Type | Subtype | Fr... | D ezcription | Y alid Temp Range | Source |
MRATL WLE h Imported from CHEMCAD & 6.3 Syztem Co...
: WLE 2 Unifac Regression 20711 A - 90 (]
MATL WLE 2 IInifac Regrezsion 2011 20-901[C] Simulation
Wilzomn WLE 4 Irmparted from CHEMCAD & 6.3 System Co...
LIMIQUAC  WLE ] Imported from CHEMCAD & 6.3 Syztem Co...
ESD WLE ] Irmparted from CHEMCAD & 6.3 System Co...
SAFT WLE ] Irmparted from CHEMCAD & 6.3 Spstem Co...
Help | Wi E dit MHew Delete Copy
i
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