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RESUMO

O presente trabalho tem o intuito de se verificar a viabilidade da integracdo das plantas de producéo
de etil benzeno e estireno, com intuito de economia no consumo de utilidades, em especial vapores
de baixa e alta pressdo. O estireno € um hidrocarboneto aromatico, ndo saturado, de formula quimica
CsHsCHCH.. E um composto amplamente utilizado e de diversas aplicagdes, em especial elastdmeros
termoplasticos e tipicamente produzido a partir da reagdo de desidrogenacdo do etilbenzeno. Por ser
um composto de vital importancia econdmica e de aplicagdo diéria, analises técnicas e econémicas
de sua producéo se fazem altamente necessarias, com intuito de otimizar sua producéo, reduzindo
custos e aumentando o rendimento de suas plantas. Uma parte de suma importancia em tais analises
é a simulacdo do processo de geragdo de estireno, o que pode ser realizado por meio de softwares
como o Unisim Design, que a partir da configuracdo adequada de listas de componentes, reacoes,
correntes de alimentacdo e configuracdo de equipamentos, € capaz de gerar com precisdo dados
fundamentais do processo, como correntes de saida, consumo de utilidades, rendimento, dentre outros
dados de interesse. Assim, 0 projeto visa realizar estudo dos beneficios de se integrar uma planta de
producdo de etilbenzeno a uma planta de producdo de estireno, com foco na economia no consumo

de vapores de baixa e alta presséo.



1. INTRODUCAO

A industria quimica e suas derivacOes estdo presentes no cotidiano de qualquer cidaddo e nas mais
diversas formas, seja na alimentacdo, na producdo de combustiveis, no vestuario, na industria
farmacéutica, dentre outras. Dessa forma, o engenheiro quimico executa vital papel no funcionamento
da sociedade hoje, seja no dimensionamento de equipamentos industriais, pesquisa e criacao de novos
produtos, controle de qualidade ou auxiliando na operacdo de plantas industriais, garantindo o

abastecimento de itens utilizados rotineiramente pela sociedade.

Assim, analises técnicas e econdmicas sao fundamentais para aperfeicoamento ou até mesmo criagdo
de novos processos industriais, visando otimiza-los, gerando menor custo e maior produtividade, com
impacto final positivo na vida da sociedade. Dominando as etapas de produgdo de determinado
composto, é possivel construir um ambiente de simulacdo que permita, por modelos computacionais
e conceitos termodindmicos, cinéticos e reacionais, prever com relativa precisdo, dados fundamentais
para a concepc¢do de um projeto industrial, como dimensionamento de reatores, trocadores de calor,
bombas, colunas de destilacdo, correntes de produto esperadas, rendimentos reacionais, consumo de

utilidades, dentre muitos outros.

Desse modo, a simulacdo de processos, por meio de softwares como o Unisim Design, se torna parte
primordial de um projeto adequado e viavel, ao gerar resultados que norteardo a viabilidade técnica
e econdmica do projeto, bem como sua execucao e possiveis adaptacées.

Objetivo geral:

e Avaliacdo de déficits e superavits de producdo de vapores de baixa, média e alta pressdo em

plantas de producéo de etilbenzeno e estireno
Objetivos especificos:

e Compreensdao do fluxograma de processo para a producdo de etilbezeno e de estireno,
correntes de processo, utilidades, equipamentos.
e Configuracdo e simulacdo das duas plantas industriais no Unisim Design.

e Calculo de utilidades dos processos.

O presente trabalha tem o intuito de, inicialmente, descrever o processo de producdo de etilbenzeno
e estireno, condigdes e cinética reacional, bem como uma breve descricdo de suas caracteristicas
fisico-quimicas. Em seguida, serd abordada a configuragédo e simulagdo dos processos no software e

seus principais resultados. Apds concluida essa etapa, sera verificada os possiveis beneficios da



referida integracéo, e tendo como base a geracao de vapores de baixa e alta pressdo de cada unidade,
sera concluida a vantagem ou desvantagem de se unir 0s dois processos em uma mesma unidade
fabril.



2. DESCRICAO DOS PROCESSOS

A seguir, sdo apresentadas as reaces que ocorrem nos processos de producdo de etilbenzeno e
estireno, parametros cinéticos e uma breve descricdo do processo, que servirdo como base para

configurar o modelo computacional que ira construir a simulacéo das unidades de producéo;
2.1 PRODUCAO DE ETILBENZENO:

A Unica razdo para a producdo de etilbenzeno se da pela matéria prima para a producao de estireno,
ja que sua destinacéo esta intimamente ligada ao consumo de estireno pela sociedade (Donald L.
Burdick e William L. Leffler, 2010.) A reacdo de producédo de etilbenzeno se da pela reacdo direta

entre benzeno e etileno, conforme equacao abaixo:

CeHs + C2H4 —CeHs5C2Hs
(Benzeno) (etileno) (etillbenzeno)

Equacéo 2.1: Formagcao do etilbezeno

No entanto, também é notada a incidéncia de reacGes paralelas e ndo desejadas no processo, conforme

descritas abaixo:

CeHsC2Hs + C2Ha —CeHa(C2Hs)2
Etilbenzeno etileno dietilbenzeno

Equacdo 2.2: Reacéo de producao de dietilbezeno

CeHa(C2Hs)2 + CeHe <> 2CeHsC2Hs
Dietilbenzeno Benzeno Etilbenzeno

Equacao 2.3: Decomposicdo em equilibrio entre dietilbenzeno e etilbenzeno

CeHsCH3 + 2C2H4 — CeHsC2Hs + C3Hs
Tolueno Etileno  Etiloenzeno  Propileno

Equacao 2.4: Reacdo de formacao de etilbenzeno a partir de tolueno

De modo geral, a cinética de todas as reacGes se da pela seguinte formula geral:

—Ei

_ - a b C d e
_ri,o - kO,ie Rt Cetilenocetilbenzeno toluenoCbenzenocdietilbenzeno

Equacéo 2.5: Cinética geral das reagdes do processo



Os parametros sdo informados por Turton, de acordo com a figura abaixo:

i E; ko i b C d £
kecal/kmol

1 22500 1.00x10° 1 O 0 1 0

2 22500 600x10° 1 1 0o 0 0

3 25000 7.80x10° 0O O 0 1 1

4 20000 380x10° 2 0 1 0 0

Figura 2.1: Parametros cinéticos envolvidos na producdo de etilbenzeno (TURTON, et. tal 2018.)
Onde,

-r; = taxa de velocidade da reagdo (kmol/(m3*s™))

ko = fator pré-exponencial

Eo = energia de ativacdo (kcal/kmol)

R = constante universal dos gases = 8,314 kJ/(mol.K)
T = temperatura (K)

Ci = concentracdo molar

Descrigéo do processo:

Uma corrente fresca de benzeno é alimentada a um vaso, onde é misturada a benzeno de uma corrente
de reciclo do processo. Deste vaso, a corrente € bombeada a uma pressao de cerca de 2000 KPa e
levada a um aquecedor, sendo elevada a uma temperatura de cerca de 400°C. O benzeno pré-aquecido
é entdo misturada a uma parte da corrente de etileno, onde passardo por trés reatores de leito
empacotado, com alimentacdo e resfriamento entre a série. A reacdo € exotérmica e se da na fase
gasosa. Na saida do terceiro reator, temos uma corrente contendo produtos, subprodutos, benzeno e
etileno ndo reagidos. Essa corrente do reator sera resfriada em dois trocadores de calor, onde 0s
vapores gerados serdo utilizados na planta de producéo de estireno. A corrente resfriada de saida dos
trocadores de calor se encontra em duas fases, que serdo separadas em um vaso. A corrente de
condensado € alimentada a uma primeira torre de destilacdo, onde o produto de topo é
predominantemente benzeno, que sera recirculado como reagente do processo. Os produtos de fundo
sdo alimentados a uma segunda coluna de destilacdo, onde o produto de topo é basicamente

etilbenzeno puro, a ser enviado a unidade de producdo de estireno.

O produto de fundo da segunda torre de destilagdo contém todo o dietilbenzeno e tragos de

etilbenzeno. Tal corrente sera misturada ao benzeno recirculado, aquecida e enviada a um quarto



reator, onde o0 benzeno em
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excesso serd reagido para a producdo de mais etilbezeno e benzeno nédo

consumido. Um fluxograma do processo pode ser visualizado a seguir:

V-301 H-301 A-3/273

E-3012 R-304

E-303 E-304 E-305 N-302 T-301 E-30& E-307 V-3 P-30ZAB T-302 E-308 E-308 N-304 P-303AE

Banzene Fesd Elhybenzens Aeacior Trans-  HP LP Reactor LV Benzene Benzene Benzena  Bengene Benzena BB EB EE EB
Fead Heater Asacion mter-  alkylafion Sieam  Sieam EWlusnt Soparstor Tower  Reboller  Condenser Fefx Refux Tower Reboler Condenser Aefc Asfin
Drum coolers  Reactor Boller  Boller  Gooler Drum Pumps Drum  Pumps
P-301 AB P-304 AB P-305AB
Banzena DEB Banzene
Racycia Aescycie
Pumps Pumps
47 |
Fuel Gas

H-301

|

P-301 AR ?
A

Ethylbenzene

—=>()

C.

Ethylene

[c]

I

kPaY

s
z.a00 |

P-304 AR

Figure B.2.1 Unit 300: Ethylbenzene Process Flow Diagram

Figura 2.2: Fluxograma de produgéo de etilbenzeno (TURTON et. al, 2018).

2.2 PROPRIEDADES FiSICO-QUIMICAS DO ETILBEZENO

Nome do Produto

Etilbenzeno

Formula molecular

C8H10

Familia Quimica

Hidrocarboneto Aromético

Aparéncia

LIQUIDO; SEM COLORACAO;
ODOR DE GASOLINA; FLUTUA
NA  AGUA; INFLAMAVEL;
PRODUZ VAPORES IRRITANTES

Ponto de fulgor

26,7 °C (V.A.); 15 °C (V.F.)

Temperatura de

Ignicéo 9460,3 °C

Peso Molecular

106,17 (g/mol)
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Ponto de Ebulicdo 136,2°C
Ponto de Fuséo -94,97°C
Densidade 0,867 A 20 °C (LIQUIDO)

Tabela 2.1: Propriedades fisico-quimicas do etilbenzeno (CETESB, 2022.)

2.3 PRODUCAO DE ESTIRENO

A alimentacdo de etilbenzeno é misturada a etilbenzeno recirculado do processo, aquecida e
posteriormente misturada a vapor superaquecido. O vapor € um inerte na equacdo e desloca o
equilibrio reacional para a direita, ao diluir a concentracdo dos componentes. Ja que a reacdo de
producdo de estireno € altamente endotérmica, o vapor superaquecido também é responsavel por
fornecer energia para a reacdo. As reacOes de decomposicdo do etilbenzeno em benzeno e etileno,
hidrodealquilacdo deste gerando metano e tolueno sdo indesejadas e também estdo relacionadas
abaixo. Os reagentes sdo entdo, alimentados a dois reatores de leito empacotado, com aquecimento
intermediario. A corrente de produto € resfriada, com consequente geracdo de vapor e entdo enviada
a um separador trifasico. Nesta etapa, 0s gases mais leves (hidrogénio, metano e etileno), &gua e a
corrente organica sao separadas em trés correntes distintas. O hidrogénio separado é posteriormente
purificado e enviado como alimentacdo para outro segmento da planta. A corrente de benzeno e
etileno sera aproveitada a uma fabrica petroquimica. J& a corrente desejada sera destilada uma vez
para remover benzeno e tolueno e alimentada a uma segunda torre de destilacdo, onde o etilbenzeno

ndo reagido serd removido e recirculado ao processo.
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Figure B.3.1 Unit 400: Styrene Process Flow Diagram

Figura 2.3: Fluxograma de producéo de estireno (TURTON et. al, 2018).
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As reacOes acima descritas, bem como a cinética reacional envolvida na producdo de estireno e as

reacOes indesejadas, estdo descritas abaixo.

CeHsCoHs5 < CeHsCoHs + H>
Etilbenzeno Estireno Hidrogénio

Equacéo 2.6: Formacdo de estireno

21708
rl = 10,177 * 10 exp (— >peb

RT
Equacdo 2.7: Cinética de equilibrio de formacao do estireno, reacdo direta

7804
r2 = 20,965 (W) Pestirenoo+Phidrogénio

Equacdo 2.8: Cinética de equilibrio de formacéo do estireno, reacdo indireta

CsHs5C2Hs5 — CeHg + CoHg4
Etilbenzeno Benzeno Etileno

Equacgéo 2.8: Reagdo de decomposicdo do etilbenzeno em etileno e benzeno

49675
73 = 7,206 * 1011exp (— )peb

RT

Equacdo 2.9: Cinética reacional de decomposi¢éo do etilbenzeno em metano e benzeno
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CeHsC2Hs + H2 — CeHsCH3 + CH4
Etilbenzeno Hidrogénio  Tolueno Metano

Equacéo 2.10: Reacdo de decomposicdo do etilbenzeno em metano e benzeno

26857
RT ) PebPhidrogénio

r4 = 1,724 = 10%exp (—

Equacdo 2.11: Cinética reacional da decomposicédo do etilbenzeno em metano e benzeno
Onde:

-ri = taxa de velocidade da reacdo (kmol/(m3*s™))
R = constante universal dos gases = 8,314 kJ/(mol.K)
T = temperatura (K)

pi= presséo parcial do componente (kPa)

2.4 PROPRIEDADES FiSICO-QUIMICAS DO ETILBEZENO

Nome do Produto Estireno

Formula molecular C8H8

Familia Quimica Hidrocarboneto Aromatico

Aparéncia Liquido aquoso; sem coloracdo a amarelo

claro; Odor doce agradavel; flutua na

agua; inflamavel;, produz  vapores

irritantes
Ponto de fulgor 33,9°C
Temperatura de Ignicéo 490,3°C
Peso Molecular 104,15
Ponto de Ebulicéo 146,2°C
Densidade Relativa do Liquido 0,906 a 20°C
Ponto de fuséo -31°C

Tabela 2.2: Propriedades fisico-quimicas do estireno (CETESB, 2022).
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3. SIMULACAO

Para se iniciar a construcdo do modelo, foram estudados os fluxogramas de processos das unidades
de producéo de etilbenzeno e estireno. A fins de se facilitar a simulagéo, esta foi dividida em etapas.
Primeiro, foi construida um fluxograma de processos de etilbenzeno. Os componentes foram listados
e inseridos no ambiente computacional, bem como os modelos termodinamicos adequados e suas
reacOes, configuradas. Ao término do modelo, com obtencdo de resultados satisfatorios, a unidade de
producdo de estireno foi igualmente simulada, porém em um outro ambiente computacional. Por fim,
as duas simulac6es foram integradas em um terceiro modelo, e a producdo de etilbenzeno foi ajustada
para atender a demanda produtiva de estireno da simulacdo construida previamente e os aquecedores
e resfriadores foram substituidos por trocadores de calor, permitindo o calculo dos consumos de
utilidades e analise de economia destas. Tal metodologia teve como intuito economizar recursos
computacionais, facilitar a construgdo do modelo final e permitir uma visualizagdo mais efetiva da

integracdo, ajudando a identificar as correntes que poderiam gerar economias no processo.
3.1 Unisim Design Suite

Atualmente, existem uma série de programas que permitem a simulacdo de processos com grande
acuracia. Nesse trabalho, o software utilizado é o UniSim® Design Suite versdo R460.1 da empresa
norte-americana Honeywell. Este é um software que permite o calculo com precisdo de propriedades
fisicas, de transporte, separacdo, céalculos cinéticos e reacionais, podendo ser utilizado em estado
dindmico ou estacionario (HONEYWELL, 2022).

3.2 PLANTA DE PRODUCAO DE ETILBENZENO

A fins de simulacdo, primeiro se optou pela construcdo da planta de etilbenzeno em um primeiro
ambiente de simulacdo. Para tanto, foi necessaria a configuracdo de todas as reacdes envolvidas no
processo, com base nos dados descritos acima. Uma breve descricao das reacoes e suas configuracdes
estdo descritas a seguir, onde os parametros cinéticos inseridos foram aqueles informados no capitulo
2 deste trabalho.

A primeira reacdo descrita € a reacdo de producao de etilbenzeno, por meio da adicdo de benzeno e

etileno, configurada como uma reacéo cinética.



=4l Kinetic Reaction: Rxn-1

o | E s
—Stoichiometry and Rate Info
Component Mole Wt. | Stoich Coeff | Fwd Order Rev Order
Benzene 78110 -1,000 1,00 0,00
Ethylene 28,054 -1,000 1,00 0,00
E-Benzene 106,166 1,000 0,00 0,00
**Add Com
Balance Error 0,00000
Sooii Reaction Heat (25 C] -1,7e+05 kl/kgmol
N Stoichiometry |Basis J Parameters ]
okte | Mame [Ran-1  Rey

Figura 3.1: Estequiometria da reacdo cinética de producdo de etilbenzeno

=l Kinetic Reaction: Rxn-1

= ===
Forward Reaction —~Equation Help
A 1,0000e+006 r = k*f(Bazig) - k*f(Bazsig)
E 44140
k=A*exp{-E/RT}*T*R
B 0,00000 Pt i
K =A*exp{-E/RT}*TR
Reverse RHeaction Tin Kelvin
A <emphy=
E' <emphy=
B <emphy>
N Stoichiometry ]Basis Parameters |
Dot | Name | Run-]  Reay

Figura 3.2: Parametros cinéticos da reacdo de producdo de etilbenzo
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A seqguir, é representada a reacdo indesejada de producéo de dietilbenzeno, por meio da reagéo entre

etilbenzeno e etileno, também configurada como uma reagéo cinética.
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=4 Kinetic Reaction: Rxn-2 = || = | = |
—Stoichiometry and Rate Info
Component Mole Wi, | Stoich Coeff | Fwd Order Rev Order
| E-Benzene 106,166 -1,000 1,00 0,00
Ethylene 28,054 -1,000 1,00 0,00
14-EBenzen 134,222 1,000 0,00 0,00
**Add Com
Balance Errar 0, 00000
Siiiis Reaction Heat (25 C] -1,0e+05 kl/kgmol
N Stoichiometry |Easis ] Parameters ]
pekte | Name [ Rxn-2 o Reay

Figura 3.3: Estequiometria da reacdo de producéo de dietilbenzeno

-
=4l Kinetic Reaction: Rxn-2 = | 3| = |
Forward Reaction ~Eguation Help
A B,0000e+005 r = k*f{Basis) - K*f(Basis)
E 94140
k=A*exp{-E/RT}*T"3
B 0,00000 PLEIRTS
kK =A*exp{-E/RT}*T"&
Reverze Reaction T in Kelvin
A <emphy=
E < empty>
B < emphy>
"~ Stoichiometry ]Ea sis Parameters |
Dete | Name [ Rxn-2  Ressy

Figura 3.4: Parametros cinéticos da reacdo de producao de dietilbenzeno

Conforme mencionado no processo produtivo do etilbenzeno, uma reacdo de equilibrio também é

identificada e foi configurada conforme os parametros abaixo:



& Equilibrium Reaction: Rxn-4 = | = | = |
—Stoichiometry

Component Mole Weight Stoich Coeff
| Benzene 78,110 -1,000
14-EBenzene 134 222 -1,000
E-Benzene 106,166 2,000

**Add Comp™

Balance Errar 0, 00000
Balance Reaction Heat (25 C)| -1,1e+03 kl/kgmo

N Stoichiometry |Basis J Keq ]Appmach ]Librarj.r ]

Dekte | Name  Ressy

Figura 3.5: Equacdo de equilibrio, estequiometria

r

== =]

53 Equilibrium Reaction: Rxn-4

—Basis
Basis Activity Keq Source
Fhase VapourPhase () Ln{Keq) Equation
Min Temperature -273,1C (@) Gibbs Free Energy
Max Temperature 3000 C (") Fixed Kegq

S v| (") Keg v T Table
Auto Detect

" Stoichiometry Basis |Keq ]Approach ]Librar_l.-'i

Dekte | Name o Reay

Figura 3.6: Equacdo de equilibrio, cinética
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Por fim, a reacdo cinética onde etilbenzeno é produzido por meio da reacdo de benzeno e etileno

também foi configurada:
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" .1

2 (o |= =]

Stoichiometry

Component Mole Weight Stoich Coeff
| Benzene 78,110 -1,000
14-EBenzene 134 222 -1,000
E-Benzene 106,166 2.000

**Add Comp™

Balance Errar | 0,00000

Balance Reaction Heat (25 C}| -1,1e+03 kl/kgmo

N Stoichiometry |Basi5 J Keq JApprDach JLiI::lrar}r J

Deete | Name C Reawy

Figura 3.7: Estequiometria da producéo de etilbenzeno, reacdo entre benzeno e etileno

r

& IERIERIES
Basis
Basis [ Activity SEiEE
Fhase |  VapourPhase () Ln{Keq) Equation
Min Temperature | -273,1C (@) Gibbs Free Energy
Max Temperature | 3000 () Fixed Keq
S | v| () Keg ws T Table

Auto Detect

" Stoichiometry Basis |Keq Jﬁippraach JLiI::lrar}rj

Dekte | Name  Resty

Figura 3.8: Cinética da producéo de etilbenzeno, reacdo entre benzeno e etileno

O processo ocorre da seguinte forma: benzeno fresco é alimentado ao processo e misturado a benzeno
recirculado (M1X-100). Apos a mistura, a nova corrente € bombeada de 110KPa para 2000KPa, e
enviada para um aquecedor (E-100), onde a mistura é aquecida até cerca de 400°C e misturada com
uma parte da alimentacdo de etileno antes da entrada no primeiro reator PFR (PFR-100). A
alimentacéo de etileno é divida em trés correntes, sendo acrescida entre os trés reatores existentes no
processo. A corrente de saida do primeiro reator (corrente 7) é entdo misturada a mais etileno (5)
resfriada a uma temperatura de 380°C (E-101) e conduzida a um segundo reator (PFR-101). A saida
do segundo reator (9) é misturada & Ultima alimentagdo de etileno (10), no misturador MIX-103,
resfriada novamente (E-102) e reagida no terceiro PFR (PFR-102). No processo de resfriamento das

correntes, vapor é gerado, onde sera estudada a integracao a planta de estireno. A saida do terceiro
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reator (12), contém produtos, subprodutos, benzeno néo reagido e pequenas concentragdes de etileno
e outros ndo reagidos. Esse efluente do reator seréa resfriado nos equipamentos E-103, E-104 e E-105,
com geracdo de vapores de alta e baixa pressdo. Essa misturada saida do E-105 (corrente 14.3) é
levada a um separador bifésico. Os gases mais leves (corrente 15) serdo utilizadas como gases de
queima e a corrente liquida € enviada a primeira torre de destilacdo, onde benzeno nédo reagido é
retirado como produto de topo é recirculado ao processo (corrente 17). O produto de fundo é entéo
enviado a segunda coluna (T-101), onde o etilbenzeno extraido (19) é retirado no topo e enviado para
a producdo de estireno. O produto de fundo, contendo basicamente dietilbenzeno e tragcos de
etilbenzeno é enviado também como reciclo, onde € reagido em um reator de equilibrio com o restante
do benzeno visando diminuir a presenca de dietilbenzeno ao processo. O reator gera uma corrente

contendo benzeno néo reagido e etilbenzeno.

A primeira parte da simulacéo, ou seja, a planta inicial de producdo de etilbezeno, pode ser visualizada

abaixo.

PFR-100
I

MIX-100 MIX-101

4

TEE-100

dRIRIRERRR}

I

X104

i}

Figura 3.9: Fluxograma de processos obtido por meio da simulagdo pelo UniSim Design

O sumario de correntes retirado do Turton, que nortearam o ambiente de simulacéo pode ser na pagina

a seguir:



Stream Number 1 2 3 4 5 [
Temperature ("C) 250 25.0 L85 250 250 3833
Pressure (kPa) 110.,0 20000 1100 20000  2000.0 1985.0
Vapor mole fraction 0.0 1.0 0.0 1.0 1.0 1.0
Total kg/h 77613 28195 1795212 8459 9868 18,7979
Total kmol/h o0.0 100.0 2202 30.0 350 2502
Component Flowrates (kmol/h)
Ethylene 0.00 q3.00 0.00 27.90 32.55 2700
Ethane 0.00 7.00 0.00 210 245 210
Propylene 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Benzene 97.00 0.00 226.51 0.00 0.00 22651
Toluene 2.00 0.00 2.00 0.00 0.00 2.00
Ethylbenzene 0.00 0.00 0.70 0.00 0.00 0.70
1.4-Diethylbenzene 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Stream Number 7 8 9 10 11 12
Temperature (°C) 4441 3800 4534 250 380.0 4492
Pressure (kFa) 19700 19600 19450 20000 1935.0 1920.0
Vapor mole fraction 1.0 1.0 1.0 1.0 1.0 1.0
Total kg/h 18,7079 107847 107847 OBs8 207715 207715
Total kmol/h 2340 269.0 2364 350 2714 2387
Component Flowrates (kmol/h)
Ethylene 0.85 3340 0.62 3255 33.17 0.54
Ethane 210 455 455 245 7.00 7.00
Propylene 1.83 1.51 2.00 0.00 2.00 2.00
Benzene 20391 20391 174.94 000 174.96 148.34
Toluene 0.19 0.19 0.0026  0.00 0.0026 0.00
Ethylbenzene 24728 2498 40.95 0.00 49.95 7057
1,4-Diethylbenzene 0.87 0.87 429 0.00 429 10.30

20
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Stream Number 13 14 15 16 17 18
Temperature (°C) 4979 4581 73.6 73.6 814 1454
Pressure (kIP'a) 1988.0 1920.0 110.0 110.0 105.0 120.0
Vapor mole fraction 1.0 1.0 1.0 0.0 0.0 0.0
Total kg/h 46165 253870 10420 243450 133215 11,0M5
Total kmol/h 51.3 290.0 18.6 2714 170.2 101.1
Component Flowrates (kmol/h)
Ethylene 0.00 0.54 054 0.00 0.00 0.00
Ethane 0.00 7.00 7.00 0.00 0.00 0.00
Propylene 0.00 2.00 2.00 0.00 0.00 0.00
Benzene 29.50 177.85 B3E 16946 16923 0.17
Toluene 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ethylbenzene 2169 §2.35 071 01.54 0.92 0063
1 4-Diethylbenzene 0.071 10.37 0013 1035 0.00 10.35
Stream Number 19 20 21 22 23
Temperature ("C) 139.0 191.1 B2.6 B2.6 1214
Pressure (kPa) 1100 140.0 20000 20000  2000.0
Vapor mole fraction 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
Total kg/h 9538.6 14859 10,1909 31306 46165
Total kmol/h 809 11.3 130.2 40.0 51.3
Component Flowrates (kmol/h)
Ethylene 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ethane 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Propylene 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Benzene 017 000 12951 39.78 39.78
Toluene 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ethylbenzene 89.72 0.91 0.70 0.22 112
1,4-Diethylbenzens 00001 1035 0.00 0.00 10.35

Figura 3.10: Sumario de correntes do processo (TURTON, et. tal 2018).

Neste primeiro momento, com base no fluxograma e dados retirados de Turton, foram alimentados
99 kmol/h na corrente 1 (97 kmol/h de benzeno e 2kmol/h de tolueno) e 100 kmol/h na corrente de
alimentacdo 2 (93 kmol/h de etileno e 7 kmol/h de etano). Apds o término do processo, com a devida
configuracdo de reatores, colunas de destilacdo e demais equipamentos do processo, foi obtido um
produto de topo na saida da segunda coluna de destilacdo, visualizada na corrente 19, de 87,26981

kmol/h, sendo destes, 82,906 kmol/h de etilbenzeno, o produto de interesse.

Um sumério de todas as obtidas por meio da simulacdo pode ser visualizado na figura a seguir:
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Material Stream

1.14524007 | 1,130e+007 e 274! 2 5 I 21ed 3,0502+007

Heat Flow -4 4TDe+005

Figura 3.11: Sumario de correntes obtido pelo UniSim Design
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3.3 PLANTA DE PRODUCAO DE ESTIRENO

Apds a conclusdo da construcdo da planta de etilbenzeno, o passo seguinte foi a conclusao da unidade
de producdo de estireno, construida de modo semelhante. A seguir, serdo apresentadas as reacoes
envolvidas no processo (com os parametros também configurados conforme capitulo 2), o fluxograma
da planta de estireno, bem como o sumario de correntes desta.

,

=i (= [m][=]
Stoichiometry and Rate Info
Component Pole Wi, | Stoich Coeff| Pwd Order Rev Order
| E-Benzene 106, 166 -1,000 1,00 0,00
Benzene 78110 1,000 0,00 0,00
Ethylene 28,054 1,000 0,00 0,00
“*Add Com
Balance Errar | 0,00000
iii 2D Reaction Heat (25 C] 1,1e+05 kl/kgmaole

N Stoichiometry |Basi5 J Parameters J

Delete Mame | Fxn-1 | ~ Ready

Figura 3.12: Estequiometria da reagdo de decomposicéo do etilbenzeno em benzeno e etileno.

L = @ ]=]
Forward Reaction Equation Help
A }_I 7,2060e+008 r = k*fiBasis) - k*f{Basis)
E 2,0784e+005
k= AF -E/RT}*T"R
B | 0,00000 = !
K = A'*exp{-E'/RT }*T"R'
Reverse Reaction T in Kelvin
A |_| 0,00000
E | 0,00000
B | 0,00000

" Stoichiometry JEasis Parameters |
Delete | Name | Rxn-1  Ready

Figura 3.13: Cinética da reacdo de decomposicéo do etilbenzeno em benzeno e etileno.
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=4l Kinetic Reaction: Rxn-2 | = || [=] || S |

—=toichiometry and Rate Info

Component Mole Wi, | Stoich Coeff| Pwd Order Rev Order
| E-Benzene 106,166 -1,000 1,00 0,00
Hydrogen 2016 -1,000 1,00 0,00
Toluene 92141 1,000 0,00 0,00
Methane 16,043 1,000 0,00 0,00
**Add Comn

Balance Errar 0, 00000
Reaction Heat (25 C] -5,5e+0d kl/kgmol

N Stoichiometry |Basi5 ] Parameters ]

Doete | Name [Run-2 o Reay

Figura 3.14: Estequiometria da reacéo de hidrodealquilacéo do etilbenzeno

r

=4 Kinetic Reaction: Rxn-2 = || = | = |
Forward Reaction ~Egquation Help
A 17240 r = k*f{Basis) - k*f{Basis)
E 1,1237e+005
' k=A% E/RT}*T R
B 0,00000 - .

K = Atexp{-E/RT}* T}

Reverse Reaction

Tin Kehvin
Iy 0,00000
E 0,00000
B 0,00000

~ Stoichiometry ]Easis Parameters |
Delete | Mame |Rxn-2 C Ressy

Figura 3.15: Cinética da reacdo de hidrodealquilagdo do etilbenzeno
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= | = | =]
Stoichiometry and Rate Info
Component Male Wi, |Stoich Coeff| Fwd Order Rev Order
| E-Benzene 106,166 -1,000 1,00 0,00
Styrene 104,152 1,000 0,00 1,00
Hydrogen 2,016 1,000 0,00 1,00
“Add Com
Ealance Error | 0,00000
it Reaction Heat (25 C] 1,2e+05 kJ/kgmole
N Stoichiometry |Basi5 JF'arar'neters J
Deite | Name | Ren-3 o Reaty
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Figura 3.16: Estequiometria da reacéo de equilbrio, producdo de estireno.

-

=4 o & [ & ]
Forward Reaction Equation Help
A }J 1,1770e+005 r = k*f{Basiz) - kK*F(Basis)
E 0226
k=A% E/RT}*T"R
B | 0,00000 F0 .
K = A'*exp{-E/RT}* TR
Rewverse Reaction T in Kelvin
A | 0,01700
E | -32652
B | 0,00000
~ Stoichiometry JEasis Parameters |
ckte | Mame | Rxn-3 o Reawy

\

Figura 3.17: Cinética da reacdo de equilbrio, producdo de estireno.

O processo de producéo de estireno a partir do etilbenzeno ocorre conforme a descri¢do a seguir: a

alimentacdo fresca de etilbenzeno é misturada (MIX-100) a etilbenzeno recirculado, aquecido e

misturado novamente a uma corrente de vapor saida da caldeira, que tera a funcéo de fornecer energia

a reacdo, j& que a reagdo de formacao de estireno é altamente endotérmica. A alimentacdo de vapor

de alta presséo ao processo também tem o intuito de deslocar o equilibrio em sentido de formacéao de

estireno, pela diluicdo dos componentes. Conforme citado anteriormente, o processo envolvendo

reacOes ndo desejadas que envolvem a formagéo de metano e tolueno e decomposicgéo do etilbenzeno

em benzeno e etileno. O efluente do primeiro reator (PFR-103) é alimentado a mais dois reatores PFR

(PFR-104 e PFR-105), com aquecimento intermediario das correntes de saida, produzindo vapor de
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alta pressdo. O efluente do ultimo reator (corrente 10) passa por uma série de trocadores de calor (E-
403, E-404, E-405) onde ocorre a producdo de vapores de baixa pressdo por meio do resfriamento da
corrente de saida do ultimo reator. Essa corrente alimenta entdo um vaso separador trifasico, onde ha
a separacao em trés efluentes: corrente liquida 15, onde ha basicamente agua, corrente 23 contendo
basicamente hidrogénio e 4gua. A Ultima corrente 16 é encaminhada & primeira torre de destilac&o,
com intuito de se retirar tolueno e benzeno na corrente de topo, e etilbenzeno e estireno como produtos
de fundo. Na simulacéo feita, observou-se um significativo arraste do etilbenzeno também como
produto de topo. A corrente de fundo 17 foi entdo alimentada a segunda coluna de destilacdo, onde
etilbenzeno foi retirado como produto de topo e recirculado ao processo, e o estireno foi obtido como
produto de fundo (corrente 21-2) com pureza de 99,99%. O diagrama de processos da simulacéo

finalizada é visualizado abaixo:

K-100

FFR-100
T—

nl

]
PFR-100-2
T—

i
;’,i L
5

Figura 3.18: Fluxograma de processos obtido por meio da simulacéo pelo UniSim Design

As correntes retiradas de Turton que serviram como base para conclusdo da simula¢do podem ser

visualizadas a seguir:



Stream Mumber 1 2 3 & 5
Temperature ("C) 1360 116.0 2400 2537 &00.0
Pressure (kPa) 2000 190.0 170.0 4237.0 42020
Vapor mole fraction 0.00 0.00 1.00 1.00 1.00
Total flow (kg h) 13,0522 23 965.1 23965.1 723537 72,3537
Total flow (kmel/h) 12342 621 22621 401630 4016.30
Component Flowrates (kmol'h)
Water 0.00 0.00 0.00 4016.30 4016.30
Ethylbenzene 121.00 2373 22373 0.00 0.00
Styrene 0.00 0.06 0.06 0.00 0.00
Hydrogen 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Benzene 1.7 1n 1.1 0.00 0.00
Toluene 1.21 1.1 1.21 0.00 0.00
Ethylene 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Methane 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Stream Mumber ] 7 8 9 10
Temperature ("C) 7220 5666 5043 55000 530.1
Pressure (kPa) 1700 160.0 1500 135.0 1250
Vapor mole fraction 1.00 100 1.00 1.00 1.00
Total flow (kg/h) 54,0450 78,010.2 780102 TEO010.2 78,0102
Total flow (kmol/ h) 300000 3226.21 331728 331728 334641
Component Flowrates (kmol/h)
Water 3000.00 3000.00 300000 300000 3000.00
Ethylbenzene 0.00 2373 132.35 132.35 102.88
Styrene 0.00 0.06 o106 91.06 120,09
Hydrogen 0.00 0.00 9069 9069 119.38
Benzene 0.00 pvil 1.28 128 137
Toluene 0.00 1n 152 152 186
Ethylene 0.00 0.00 0.07 0.07 0.16
Methane 0.00 0.00 0.31 0.31 065
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Stream Number 11 12 13 14 15
Temperature (%C) 267.0 150.0 650 65.0 65.0
Pressure (kPa) 110.0 5.0 B0 65.0 65.0
Vapor mole fraction 100 1.00 015 1.00 0,00
Total flow (kg/h) 78,0102 7R.010.2 7002 255.6 540450
Total flow (kmol /h) 364l 334641 334641 12020 300000
Component Flowrates (kmol/h)
Water 3000.00 3000.00 2000.00 0.00 3000.00
Ethylbenzens 102.88 102.58 102.88 0.00 0.00
Styrene 120,09 120.09 120,09 0.00 0.00
Hydrogen 119.38 119.38 11938 119.38 0.00
Benzene 1.37 137 137 0.00 0.00
Toluene 186 186 1.86 0.00 0.00
Ethylene 0.16 0.16 0.16 0.16 0.00
Methane 0.65 0.65 0.65 0.65 0.00
Stream Number 16 17 18 19 20
Temperature (%C) 65.0 69.9 125.0 90.8 1237
Pressure (kPa) 65.0 4.0 650 25.0 55.0
Vapor mole fraction 0.00 0.00 0,00 000 0,00
Total flow (kg/h) 237096 2895 234200 109129 12,5071
Total flow (kmol /h) 6N 334 212 B8 10279 120,08
Component Flowrates (kmol'h)
Water .00 0.00 0.00 0.00 0.00
Ethylbenzens 102.58 0.10 102.78 102.73 0.05
Styrene 120.09 0.00 120,09 0.06 120,03
Hydrogen 000 0.00 0,00 0,00 0,00
Benzene 137 137 0.00 0.00 (.00
Toluene L&6 186 0.00 0.00 0.00
Ethylene Q.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Methane .00 0.00 0.00 0.00 0.00
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Component Flowrates (kmolh)
Water 0.00 000,00 0,00 .00 101630
Ethylbenzene 0.05 000 0.00 10273 (.00
Styrene 120.03 .00 0.00 0.06 0.00
Hydrogen 0.00 (.00 119.38 0.00 (.00
Benzene 0.00 (.00 0.00 0,00 (.00
Toluene 0.00 .00 0.00 0.00 (.00
Ethylene 0.00 .00 0.16 0.00 (.00
Methane 0.00 000 .65 0.00 (.00

Stream Mumber 26

Temperature (*C) 70.0

Pressure (ka) 200.00

Vapor mole fraction 0.00

Total flow (kg/h) 2895

Total flow (kmol /h) 334

Component Flowrates (kmolh)
Water 0.00
Ethylbenzene 0.10
Styrene 0.00
Hydrogen 0.00
Benzene 1.37
Toluene 1.56
Ethylene 0.00
Methane 0.00

Figura 3.19: Sumario de correntes do fluxograma de producéo do estireno (Turton, et. tal 2018).
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De modo semelhante, o sumério de correntes da simulacdo construida também foi extraido e esta

disposto abaixo:

Figura 3.20: Sumario de correntes da producao de estireno obtido no UniSim Design.

Material Streams

Vapour Fraction

_mmmmmmmmm
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3.4 PLANTAS INTEGRADAS

Por fim, apo6s a conclusdo em separado de cada uma das unidades de producdo de etilbenzeno e
estireno, foi criado um terceiro ambiente computacional e cada uma das plantas de produgéo foram
inseridas nesse local. Estas foram conectadas por meio da corrente 19.11, inserida como alimentagéo
de etilbenzeno para a producédo de estireno, em substituicdo a corrente 1 da simulacédo inicialmente

configurada. O diagrama finalizado pode ser visualizado abaixo:

GLILLILLLL

Figura 3.21: Fluxograma das plantas de producéo de etilbenzeno e estireno unificadas

A lista de componentes gerais pode ser visualizada a seguir:
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| Selected | Component by Type J Component Databases J

Name Master Component List

Delete

Figura 3.22: Lista geral de componentes da simulagdo unificada

Para os balancos de consumo de utilidades (vapores de baixa, média e alta pressdo), foi utilizado o
modelo termodindmico ASME Steam, que fornece resultados precisos envolvendo célculos de troca
térmica de vapores em trocadores de calor. A escolha do referido modelo termodinadmico no ambiente

computacional pode ser visualizada abaixo:
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Figura 3.23: Pacote termodinamico associados aos vapores e agua de resfriamento

Para os componentes envolvidos no sistema reacional das producdes de etilbenzeno e estireno, foi

selecionado o modelo termodindmico Peng-Robinson Stryjek Vera (PRSV) nas duas simulagdes



inicialmente construidas, que trouxe resultados satisfatorios. Tal selecdo também pode ser visualizada

a sequir:
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Figura 3.24: Pacote termodindmico associado as correntes de processo

Ap06s a unido das duas unidades pela corrente 19.1, o simulador apresentou um erro de balanco, ja
que a producdo de etilbenzeno, inicialmente, ndo era capaz de suprir a necessidade de reagentes para
a corrente de estireno que foi estipulada. Desse modo, as alimentagdes de etileno e benzeno foram
ajustadas para uma maior producdo de etilbenzeno e, por consequéncia, uma maior vazdo molar de
estireno, permitindo a conclusdo do balanco. As vazdes de alimentacdo de benzeno foram de 142,29
kgmol/h e de etileno 134,85 kgmol/h, capazes de produzir uma corrente final de 130,89 kgmol/h, com
etilbenzeno com 98,44% de pureza. Essa alimentacdo de etlbenzeno, por sua vez, gerou 113,78
kgmol/h de estirno, com 98,8% de pureza. Nas duas unidades de producéo inicialmente configuradas,
ndo foram inseridos trocadores de calor, apenas heaters e coolers. No UniSim Design, estes séo
equipamentos importantes para balanco de energia, ja que informam valores de transferéncia de calor
que devem ser adicionadas as correntes para que sua temperatura seja aumentada ou resfriada a um
valor desejado. Como um dos principais intuitos deste trabalho é investigar a vantagem de se integrar
as duas plantas visando o calculo de economia de utilidades, os heaters e coolers foram substituidos
por trocadores de calor efetivamente, configurando-se correntes de &gua ou vapor que alimentam os
trocadores conforme informados nos fluxogramas retirados de Turton, e deixando o simulador fazer
o célculo de suas condigdes na entrada e saida, bem como a vaz&o molar requerida para se alcancar
as temperaturas desejadas. Tabelas com os principais parametros dos trocadores de calor, bem como
equipamentos de suma importancia para 0 processo e uma breve introducao destes, estdo dispostos a

seguir:
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Os trocadores de calor tubo e casco sdo amplamente utilizados na inddstria quimica e de processos,
devido as suas vantagens em relacdo a outros tipos de trocadores de calor. Os trocadores de calor do
tipo tubo e casco podem operar com altas presses e temperaturas, o que 0s torna ideais para
aplicacGes em processos quimicos e industriais. Além disso, eles sdo mais eficientes que os trocadores
de calor de placa e outros tipos de trocadores de calor, pois podem trocar mais calor com 0 mesmo
volume de fluido. Outra vantagem destes equipamentos € a sua construcao robusta, que os torna mais
resistentes a danos e corrosdo. Eles também sdo mais faceis de manter e limpar, o que os torna ideais

para aplicacdes em que a qualidade do produto final é essencial.

Trocadores de Calor
Variacao de Temperaturano | Variagao de Temperatura no Calor trocado
Tubo (°C) Casco (°C) (Kj/h)

E-301 -37,99 138,1 2,041*e+006
E-302 -26,07 138,1 1,56*e+006
E-303 -223,3 253,2 1,801*e+006
E-304 -110,00 43,67 5,743*e+006
E-305 -90,00 10,00 1,675*e+006
E-401 115,10 - 1,101*e+007
E-402 39,27 -157,60 6,716*e+006
E-403 -265,50 138,10 4,271*e+007
E-404 -80,00 43,67 1,570*e+008
E-405 -145,00 10,00 1,57*e+008

Tabela 3.1: Lista de trocadores de calor e parametros

As colunas de destilacdo de pratos sdo equipamentos fundamentais para a inddstria quimica, sendo
utilizadas para separar misturas com base na diferenca de volatilidade dos seus componentes. O
funcionamento da coluna de destilacdo de pratos é baseado em um processo fisico-quimico conhecido
como destilacdo. A destilacdo é um processo de separacdo de misturas que utiliza a diferenca de
volatilidade dos seus componentes (volatilidade € a tendéncia de um liquido se transformar em vapor)
A coluna de destilacdo de pratos € composta por uma série de pratos com funcdo de promover o
contato entre o liquido descendente e o vapor ascendente, até que o equilibrio seja estabelecido.
Dispostos verticalmente, cada prato contendo orificios no centro que permitem a passagem do vapor.
Os componentes mais volateis sdo vaporizados com mais facilidade e, consequentemente, sao
separados com maior eficiéncia. JA os componentes menos volateis ficam retidos nos pratos e sdo
conduzidos de volta para a coluna, onde séo vaporizados novamente. A coluna de destilagéo de pratos
€ um equipamento muito eficiente e versatil, que pode ser usado para separar diversos tipos de
misturas e amplamente utilizada na indUstria quimica, petroquimica e farmacéutica. As colunas

necessarias para o funcionamento da simulagéo apresentada estéo evidenciadas a seguir:

‘ Colunas de Destilagao ‘




Tipo Numero de Pratos | Alimentagdo (prato) | Didametro (m)
T-100 Condensador Total 45 19 1,7
T-101 Condensador Total 76 38 1,5
T-102 Condesador Parcial 61 30 3,0
T-103 Condensador Parcial 158 79 6,9

34

Tabela 3.2: Lista de colunas de destilacdo e parametros

Para a correta configuracdo das colunas de destilacdo no UniSim Design, € necessario a configuracéo
de parametros chamados de specs, que nada mais sdo do que especificacdes, como por exemplo vazéo
molar de produto de topo ou produto de fundo, composicéo de correntes e etc., que caso especificados
corretamente juntamente com o design da coluna de destilag&o, irdo nortear o célculo termodinamico
para que o equilibrio especificado seja alcancado. Os specs utilizados nas colunas de destilacdo estdo

especificados abaixo:

e T-100: fracdo molar de 0,95 de benzeno no condensador e fracdo molar de 0,93 de etilbenzeno
no refervedor.

e T-101: fracdo molar de 0,999 de etilbenzeno como produto de fundo e fracdo molar de 0,01
de dietilbenzeno como produto de topo.

e T-102: razdo de refluxo de 40, vazdo molar de 4kgmol/h de destilado retirado como produto
de topo e etilbenzeno com fracdo molar de 0,4 retirado como produto de fundo;

e T-103: estireno com fracdo molar de 0,988 no refervedor e estireno com fragdo molar de 0,001

no condensador, visando maximizar sua pureza como produto final.

Tais especificacOes permitiram que as colunas de destilacdo apresentassem bons resultados de pureza
de produtos e vazdes molares satisfatérias.

O reator PFR é um tipo de reator em que a reacdo quimica ocorre em uma longa coluna vertical,
permitindo um controle mais preciso da taxa de reacdo. Esses reatores sdo ideais para a producéo de
produtos quimicos purificados, pois o0 controle da taxa de reacdo permite um melhor controle da
qualidade do produto. Os reatores PFR também sdo mais eficientes em termos de energia, pois o calor
gerado pela reacdo quimica € dissipado mais rapidamente ao longo da coluna. Isso permite que o
reator funcione em um intervalo de temperatura mais estreito, o que significa que menos energia é
necessaria para manter o reator em funcionamento. Outro tipo de reator, o reator CSTR, é menos
eficiente em termos de energia e menos preciso na producdo de produtos quimicos purificados. No
entanto, os reatores CSTR s&o mais simples de se construir e podem ser usados para a producéo de
produtos quimicos em massa. A relacdo de reatores PFR utilizados, bem como seus parametros estao

dispostos abaixo:
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Reatores PFR

Comprimento (m) | Didmetro (m) | Volume Total (m3) | Fra¢do de Vazios | Queda de Pressio (Kpa)
PFR-100 11,00 1,72 25,56 - 0,00
PFR-101 12,00 1,85 32,26 - 20,00
PFR-102 12,00 1,97 36,577 - 20,00
PFR-103 9,26 1,854 25,00 0,4 20,00
PFR-104 9,26 1,854 25,00 0,43 20,00

Tabela 3.3: Lista de reatores PFR e parametros

A relacdo de bombas, utilizadas para deslocamento dos fluidos com incremento de pressdo, também

esta relacionada a seguir:

Bombas
Varia¢do de Pressdo (Kpa) | Variacdo de Temperatura (°C) | Trabalho (Kj/h)
P-100 1890 0,9194 6,351+e+004
P-101 1890 1,04 1,072*e+004
P-102 1890 0,9518 1,329+e+004
P-103 90 0 2189
P-104 140 0 94,69
P-105 140 0 1441
P-106 145 0,07 2873
P-107 135 0 9685

Tabela 3.4: Lista de bombas utilizadas e parametros de processo




4. RESULTADOS COMPUTACIONAIS
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O término da simulacdo computacional das plantas integradas de etilbenzeno e estireno permitiu

calcular com preciséo, vazbes molares e composicGes das correntes de reagentes e produtos desejadas,

bem como o consumo de utilidades.

4.1 PRINCIPAIS CORRENTES DO PROCESSO E PRODUCAO OBTIDA

Abaixo, estdo relacionadas as principais correntes do processo, bem como suas vazbes molares

estimadas por meio do ambiente de simulacdo criado e configurado no UniSim Design.

Name 1 9 171 19.1 19-2 I -2 | P -1 212 1911 13 0.1 32
Vapour Fration 0,0000 0,0000 0,0000 0,0000 0,0000 0,0000 0,0000 0,0000 0,0000 0,0000 1,0000 0,0000 1,0000
Temperature [(] 35,00 1389 .75 91,36 9130 1242 1247 35 1243 1389 80,00 1883 1876
Prassure [kPa] 10,0 100 100 163,0 25,00 35,00 165,0 1950 2000 2000 1100 2000 1400
Malar Flow [kgmale/h] 1450 1300 186,6 845 3843 152 1884 2088 1152 1300 2870 2265 1319
Mass Flow [kg/h] 11364004 1382e+004 1465004 £205 6203 1203e+004 | 2002e+004 | 5382e+004 1203e+004 1302e+004 1708 304 55,1
Liquid Volume Flow [m3/n] 128 1588 16,73 1132 7130 1325 A0 393 1323 15,88 2543 3316 4015
Heat Flow [ki/h] T0Me+006  1303e+006  91%7e+006  13Me+04  1240e004 13934007 1380e+006 -B5712e+008 13034007 1300e+006  5202e+005  -0,308e+005  -1,880e+006
Name 50 b3  New ™

Vapaur Fraction 1,0000 0,0000

Temperature [C] 151 152

Pressure [kPa) 60,00 200

Molar Flow [kgmole/h] 7109 4001

Mass Flow [kg/h] 729 4226

Liquid Valume Flow [m3/h] 03362 04857

Heat Flow [k/h] 3030e+005 | 2,597e+0M4

Figura 4.1: Principais correntes do processo, condicdes e vazdes molares.

Name 1 171 201 19 15 19.1 23-2 50 26 21-2 18-2
Comp Mole Frac [Benzene) || 0,081308 0,950001 0,000000 0,003522 0,486060 0,000000 0,001127 0,078282 0018152 0,000000 0,000000
Comp Mole Frac [Ethylene) 0,000000 0,000010 0,000000 0,000000 0,000503 0,000000 0,000443 0,000002 0,000000 0,000000 0,000000
Comp Mole Frac (E-Benzene) 0,000000 0,036116 0,000100 0,984478 0,062457 0,955800 0,012888 0,903067 0,380569 0,000750 0,599900
Comp Mole Frac [H20) 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,002474 0014472 0,000049 0,000000 0,000000
Comp Mole Frac [Hydragen) 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0877844 0,002695 0,000001 0,000000 0,000000
Comp Mole Frac Toluene) 0,018692 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000004 0,000885 0,000466 0,000000 0,000000
Comp Mole Frac [Propene) 0,000000 0,005716 0,000000 0,000000 0,004605 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000
Comp Mole Frac [14-EBenzene]  0,000000 0,000000 0,099900 0,010000 0,002200 0,000000 0,000031 0,000000 0,000000 0,011251 0,000000
Comp Mole Frac (Ethane) 0,000000 0,008157 0,000000 0,000000 0,353986 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000
Comp Mole Frac [E-Benzene?) ek ok o e e e o e ok o ok
Comp Mole Frac (Styreng) 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000100 0,015117 0,000543 0,000763 0,387999 0,000100

Figura 4.2: ComposicOes das principais correntes do processo

Assim, a partir da andlise da simulacdo e das vazBes molares e composicGes das correntes

apresentadas, é possivel concluir que a alimentacdo da corrente 1, com vazao molar de 145 kgmol/h

e composta por 98,13% em fracdo molar de benzeno (reagente para a producdo de etilbenzeno) e

juntamente com a corrente 2 (vazdo molar de 145 kgmol/h e composta de 93% em fracdo molar de

etileno) apos serem processada por toda a unidade, foi capaz de gerar a corrente 19, com fluxo molar

de 130 kgmol/h, e composta por cerca de 98,45% de etilbenzeno puro. A unidade de producdo de

etilbenzeno também gerou duas correntes de reciclo. A primeira delas (17.1) é composta de uma

vazdo molar de 186,6 kgmol/h e composta por 95% de concentragdo molar de benzeno, sendo

realimentado ao processo. A segunda corrente recirculada é a corrente 20.2, com vazdo molar de
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22,82 kgmol/h e composta basicamente por dietilbenzeno, que sera reprocessado em um reator de
equilibrio (ERV-100). O etilbenzeno produzido (representado na simulacéo pela corrente 19) sera
bombeado (corrente 19.1) e servird como alimentacdo para a unidade de producdo de estireno.
Novamente observando o sumario de correntes, observa-se que a alimentacdo de etilbenzeno foi
capaz de gerar a corrente de saida 21-2, com vazdo molar de 115,2 kgmol/h e composta por 98,88%
de estireno, o produto final desejado. A unidade de producdo de estireno também gerado uma corrente
de reciclo (19.1), com vazdo molar de 58,45 kgmol/h e composta basicamente de etilbenzeno puro,

que sera reprocessado.

4.2 ANALISE DE SUPERAVITS E DEFICITS DE UTILIDADES

Gastos com utilidades como &gua de resfriamento e vapores de baixa, média e alta pressdo podem
compor significativos gastos operacionais, impactando no custo final do produto desejado. Por tanto,
identificar superavits e déficits destes é fundamental, ajudando na otimizacao do processo e reducédo
de seu custo operacional. Esse trabalho objetiva avaliar a economia dessas utilidades, em especial
vapores de alta e baixa presséo, para comprovar a vantagem em se integrar as duas plantas. A seguir,
temos a classificacdo de cada uma das utilidades com base em sua pressdo e temperatura:

e Vapor de Baixa Pressdo: 600KPa (5barg); 160°C

e Vapor de Média Pressdo: 1100KPa (10barg); 184°C
e Vapor de Alta Pressdo: 4200Kpa (41barg); 254°C

e Boiling Feed Water (BFW): 170KPa; 115,2°C

e Agua de Resfriamento: 30°C, com variagio de temperatura de 10°C na saida.

Conforme citado anteriormente, ao unir as duas unidades de producdo, os coolers e heaters foram
substituidos por trocadores de calor do tipo tubo e casco, para permitir a analise de geracdo e consumo
de vapores e agua. Como as temperaturas das correntes de entrada e saida eram conhecidas, bem
como as condi¢des de pressdo dos vapores ou agua na entrada e saida dos trocadores de calor, foi
possivel calcular a vazdo de utilidades necessaria para aquecimento ou resfriamento das correntes,

bem como a temperatura de bolha dos vapores de alta e baixa presséo.

Nas tabelas abaixo, observa-se a classificacdo das correntes de utilidades de cada uma das plantas,
bem como seu consumo e geracao de utilidades, que irdo nortear a analise da economia de vapor de

alta presséo.
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Planta de Produgao de Etilbenzeno
Corrente Classificagao Vazdo molar (Kgmol/h)
27 BFW 48,93
34 Vapor de Alta Pressdo 48,93
43 BFW 37,38
44 Vapor de Alta Pressdo 37,38
45 BFW 447,77
46 Vapor de Alta Pressdo 447,77
31 BFW 138,1
47 Vapor de Baixa Pressdo 138,1
48 Agua de Resfriamento 23220
49 Agua aquecida 23220
Tabela 4.1: Correntes de utilidades na planta de producdo de etilbenzeno
Geragao de Utilidades
Vapor de Alta Pressdo (Kgmol/h) | Vapor de Baixa Pressdo (Kgmol/h) | Agua Aquecida (Kgmol/h)
1019,23 138,1 23220

Tabela 4.2: Geracdo de utilidades na planta de producao de etilbezeno

Cnsumo de Utildiades
BFW (Kgmol/h) Agua de Resfriamento (Kgmol/h)
1206,26 23220
Tabela 4.3: Consumo de utilidades na planta de producéo de etilbenzeno

Planta de Producao de Estireno
Corrente Classificagao Vazdo Molar (Kgmol/h)
4-2 Vapor de Alta Pressao 4016
36 BFW 1023
37 Vapor de Alta Pressdo 1023
38 BFW 309,4
39 Vapor de Baixa Pressdo 309,4
40 Agua de Resfriamento 208500
41 Agua Aquecida 208500

Tabela 4.4: Correntes de utilidades na planta de producdo de estireno.

Geragao de Utildiades

Vapor de Alta Pressdo (Kgmol/h) | Vapor de Baixa Pressdo (Kgmol/h) | Agua Aquecida (Kgmol/h)
1023 309,4 208500
Tabela 4.5: Geracdo de utilidades na planta de producao de estireno.

Consumo de Utilidades
Vapor de Alta Pressdo (Kgmol/h) Agua de Resfriamento (Kgmol/h) BFW (Kgmol/h)

-4016 -208500 -1332,4
Tabela 4.6: Consumo de utilidades na planta de producgéo de estireno.

As tabelas acima representam o consumo e geracao de utilidades nas correntes de processo. Outro

dado importante a ser considerado na necessidade de utilidades da planta, é o consumo de vapores de
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alta e baixa pressdo, bem como agua de resfriamento, nos refervedores e colunas de destilacdo da
simulacdo. O UniSim Design nédo faz o célculo direto desses consumos no ambiente das torres. No
entanto, o fluxo de calor necessario ao funcionamento do equipamento € informado apos a correta
configuracédo desta. Por meio dos fluxogramas de processo do Turton, é possivel saber quais destes
equipamentos consomem vapor de baixa ou alta pressdo, bem como agua de resfriamento. Assumindo
que a saida dos refervedores temos &gua saturada na pressdo de alimentacdo (ou seja, desprezando
queda de pressdo nos equipamentos), que aguas de resfriamento terdo uma variacdo de temperatura
de 10°C e configurando uma corrente de energia conforme a calculada pela torre, essa vazao pode ser
calculada por meio da adicéo de coolers e heaters, que foram inseridos na mesma simulagdo, mas nao

integrados a unidade de produc&o.

Os equipamentos configurados para o célculo das referidas vazbes e os valores obtidos sdo

visualizados na imagem e tabelas abaixo:

Q-104

Figura 4.3: Equipamentos utilizados para calculo de utilidades nos condensadores e refervedores

das colunas de destilagdo.

Consumo de utilidades nas torres de destilacdo - Etilbenzeno
Corrente Classificagdo Vazdo Molar (Kgmol/h)
T-100 Refervedor Vapor de Baixa Pressdo 262,6
T-100 Condensador Agua de Resfriamento 11760
T-101 Refervedor Vapor de Alta Pressdo 215,3
T-101 Condensador Agua de Resfriamento 9106

Tabela 4.7: Consumo de utilidades nas colunas de destilacdo (unidade de producéo de etilbenzeno).

Consumo de Utilidades nas Torres de Destilagao - Estireno
Corrente Classificagdo Vazio Molar (kgmol/h)
T-102 Refervedor Vapor de Baixa Pressdo 623,4
T-102 Condensador Agua de Resfriamento 23290
T-103 Refervedor Vapor de Baixa Pressdo 536,7
T-104 Condensador Agua de Resfriamento 33140

Tabela 4.8: Consumo de utilidades nas colunas de destilagdo (producéo de estireno).
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ApOs apresentar a necessidade de todas as utilidades na unidade de producdo de etilbenzeno e
estireno, incluindo correntes de processo e colunas de destilacdo, o foco sera em vapores de alta e
baixa pressdo pois a planta apresenta simultaneamente consumo e geracdo destes. O consumo,
geracdo e consumo liquido (consumo total descontado da geracéo da utilidade) de todo o processo

esta apresentado abaixo:

Consumo Total | Geragdo | Consumo Liquido Economia
(Kgmol/h) (Kgmol/h) (Kgmol/h)
Vapor de Alta Pressao 4231,3 2042,23 2189,07 48%
Vapor de Baixa Pressao 1422,7 447,5 975,2 31%

Tabela 4.9: Consumo liquido e economia de utilidades nas plantas integradas.
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5. CONCLUSAO

Este trabalho teve como objetivo a analise dos consumos e geracdes de utilidades (em especial
vapores de baixa e alta pressdo) de uma unidade de producdo de estireno, a partir da fabricacdo de
etilbenzeno, identificando déficits e superavits no processo. Com base no estudo dos fluxogramas das
unidades, criacdo e configuracdo de um ambiente de simulacdo, incluindo reacdes, pacotes
termodinamicos, correntes de processos e equipamentos, os dados finais da simulagédo foram obtidos.
Assim, por meio dessas informacdes, foi possivel observar que, integrando-se as duas unidades
(producdo de etilbenzeno e estireno), é alcangada uma economia de 48,26% de vapores de alta pressao
e 31,45% em vapores de baixa pressdo, indicando um ganho operacional que se reverte em reducao
de custos no processo final. O resultado obtido corrobora a informacéo de que a grande maioria das
unidades de producéo de etilbenzeno trabalham em conjunto a de estireno, visando justamente a

economia das referidas utilidades.
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