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RESUMO

A simula¢do computacional permite que sejam realizadas estimativas de processos
industriais sem a necessidade de constru¢do de uma planta real. Através dela, ¢ possivel
avaliar as melhores condigdes para realizacdo do processo proposto. Neste contexto, o
objetivo deste trabalho foi simular uma planta de producao de cloreto de etila e verificar
a influencia de algumas varidveis no processo, bem como a estimativa de perda e ganho
de receita para cada uma das mudangas propostas. Para isso, utilizou-se o simulador
AVEVA Process Simulation, software capaz de fazer simula¢gdes de maneira eficiente e
precisa. Foi utilizado como simulacdo base a simulagdo descrita no livro “Computer
Methods in Chemical Engineering” (2018). Posteriormente, varidveis de interesse como
temperatura do trocador de calor, razao de reciclo e pressao e temperatura da torre de
destilacao foram alteradas visando uma melhora da producao de cloreto de etila. Para
analise econdmica, utilizou-se a planilha CAPCOST (TURTON et al., 2018) para
estimativa de custo dos equipamentos nas determinadas condi¢des propostas. Mediante
avaliagdes foi possivel perceber que apesar dos valores dos equipamentos aumentarem
em algumas condigdes, esse valor ¢ compensado pelo aumento da receita do produto,

uma vez que melhoradas sua vazao e a sua composicao de saida.

Palavras-chave: simulagdo computacional; AVEVA Process Simualtion; cloreto de

etila.



ABSTRACT
Computer simulation allows estimates of industrial processes to be made without the
need to build a real plant. Through it, it is possible to evaluate the best conditions for the
realization of the proposed process. In this context, the objective of this work was to
simulate a production plant of ethyl chloride and verify the influence of some variables
in the process, as well as the estimated revenue loss and gain for each of the proposed
changes. For this, the AVEVA Process Simulator was used, software capable of
performing simulations efficiently and accurately. A base simulation was used as the
simulation described in the book “Computer Methods in Chemical Engineering” (2018).
Subsequently, variables of interest such as heat exchanger temperature, recycle ratio and
distillation tower pressure and temperature were changed in order to improve ethyl
chloride production. For economic analysis, the CAPCOST (TURTON et al., 2018)
spreadsheet was used to estimate the cost of the equipment under the given proposed
conditions. Through evaluations, it was possible to realize that although the values of
the equipment increase in some conditions, this is offset by the increase in product

revenue, since its flow rate and output composition are improved.

Key words: computational simulation; AVEVA Process Simulation; ethyl chloride.
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1. INTRODUCAO

O Cloreto de etila, que possui a formula C,HsCl, cujo nome segundo a IUPAC ¢
cloroetano, ¢ um composto organico que ¢ amplamente utilizado na industria como
solvente e também pode ser usado como anestésico local. E preparado comercialmente
pela a¢do do acido cloridrico (HCI) sobre o etileno (C;H4) e ¢ um gés em temperaturas

normais de temperatura e pressao (LAWSON, 1965).

Um dos reagentes para a produgdo do cloreto de etila ¢ o cloreto de hidrogénio, mais
conhecido como 4acido cloridrico, cuja formula molecular ¢ HCI. Além de estar presente
no suco gastrico do ser humano, esse acido também ¢ utilizado como produto de

limpeza e esta presente na produgdo de alguns farmacos (ARAUJO, 2022).

Outro reagente utilizado na reacdo € o eteno, representado pela formula C,Hy, que €
um gas em temperatura ambiente. Segundo Montenegro ¢ Pan (2000), o eteno pode ser
obtido através do etano, que ¢ a alternativa mais atraente, economicamente falando, ou
também pode ser obtido a partir do gas natural. De acordo com Ros (2012), o eteno ¢

vastamente utilizado na industria do petrdleo para produzir polimeros.

Conforme Turton et al (2018), o inerte sendo alimentado em um reator pode atuar
como diluente para controlar a taxa de reagdo e também para inibir reacdes indesejadas.

Nessa simulagdo, utilizou-se o gas nitrogénio como inerte, cuja formula € N,.

A simulacdo computacional consiste em um ensaio através de um software de um
processo, no qual se deseja encontrar as melhores condi¢des de trabalho para garantir
maior produtividade, rentabilidade e menor desperdicio da matéria-prima. Para poder
realizar a simulacdo, € necessario o conhecimento de cada uma das etapas para que seja
possivel tomar a decisdo correta e para que o objetivo seja realizado, ou seja, que se

alcance a melhoria continua (KIPPER et al., 2013).

De acordo com Gavira (2003), algumas medidas de desempenho sdo utilizadas para
medir a eficicia do sistema. Nesse trabalho, serdo utilizadas vazao de saida do produto
de fundo da torre de destilacdo e sua composicdo para avaliar o processo e quais as

melhores condi¢des para realizagdao da simulagao.
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Para verificar a validagdo da simulagdo com relagdo aos custos, algumas estimativas
de prego de equipamentos foram realizadas. Os custos dos equipamentos podem ser
estimados a partir de correlagdes desenvolvidas com base em cotagdes de fornecedores
ou com base em dados histéricos (TURTON et al., 2018). Para esse estudo foi utilizada
a planilha CAPCOST 2017, segundo Turton et al (2018).

Para utilizagdo da planilha citada no paragrafo anterior, foi necessario utilizar o
dado de CEPCI - Chemical Engineering Plant Cost Index, que traduzida para o
portugués significa Indice de Custo da Planta da Engenharia Quimica, que conforme
Lozowski (2022), ¢ uma importante ferramenta para profissionais da industria para
ajustar o valor de uma planta de processos de um periodo para o outro. Neste estudo, o

valor utilizado foi o de 542, valor referente ao ano de 2017, ano anterior a publicagdo.

Sendo assim, o objetivo geral deste trabalho ¢ analisar uma planta de produgdo de
cloreto de etila a partir de cloreto de hidrogénio e eteno, com gas nitrogénio como

inerte. E os objetivos especificos sdo:

- Desenvolver a simulagdo do processo de produgdo de cloreto de etila
utilizando o simulador de processos comercial AVEVA Process Simulation;

- Verificar como algumas variaveis influenciam no processo;

- Analisar o custo de alguns equipamentos com determinadas mudangas;

- Validar se as mudancas sdo compensadas pela receita da producao.
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2. DESCRICAO DO PROCESSO

Para a produgdo de cloreto de etila, a rota utilizada foi a de conversao de cloreto de
hidrogénio e de eteno, com nitrogénio como inerte. O reagente limitante foi o eteno,

uma vez que foi alimento em proporg¢ao estequiométrica menor.

O processo iniciou-se com a alimentagao dos reagentes e do inerte. Entdo, a corrente
de entrada misturou-se com a corrente de reciclo no misturador, no qual saiu apenas
uma corrente como resultado da mistura. Essa corrente foi alimentada no reator,

equipamento em que ocorre a conversao dos reagentes em produto.

A corrente que sai do reator ¢ alimentada em um trocador de calor, que altera apenas
a temperatura da corrente. J4 com a nova temperatura, a corrente ¢ conectada em um
vaso de flash, no qual ocorre a separagdao das fases liquida e vapor. A corrente que
condiciona a fase liquida ¢ alimentada na torre de destilagdo, equipamento em que sao
separados o produto dos reagentes e inerte restantes. Das trés correntes provenientes da
torre, aquela que sai do fundo € a que possui o produto de interesse. Esta é captada por

um vaso.

As outras duas correntes advindas da torre, que possuem o inerte € os reagentes
restantes, sdo alimentadas em um misturador, no qual também ¢ alimentada a corrente
proveniente do vaso de Flash que possui a corrente na fase vapor. Essas trés correntes

misturadas no misturador tornam-se uma que sera alimentada no separador.

No separador, essa corrente ¢ separada em duas: uma € a purga, que ¢ eliminada do
processo para impedir que material indesejado seja acumulado no processo, € a outra € a
corrente de reciclo, que passa por uma valvula para reduzir a pressao e por um trocador
de calor, que aumenta a temperatura. Essa corrente, depois de processada por esses dois

equipamentos, ¢ alimentada no primeiro misturador, junto com a corrente de entrada.

Para realizar o processo acima no simulador AVEVA Process Simulation, algumas
configuragdes e defini¢des foram necessarias. Afim de detalhar todas as etapas

explicadas nessa secdo, a secdo 3 foi escrita.
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3. CONFIGURACOES INICIAIS DO SIMULADOR AVEVA PROCESS
SIMULATION

O AVEVA Process Simulation ¢ uma plataforma inovadora e integrada que ajuda a
desenvolver o processo de maneira digital mas também de maneira sustentavel,
ajudando os engenheiros a criar valor em cada fase do ciclo da planta, desde o conceito

até as operagdes em andamento (AVEVA, 2022).

A visdo geral do Software pode ser vista na Figura 1. Nesse estudo, foi selecionada
a opcao Processo e nas fungdes do usudrio, foi selecionada a opgao de Escrever modelo,
que permite a modificagdo dos modelos existentes ¢ a criagdo de um novo modelo
personalizado. Permite também a organizagdo dos modelos em bibliotecas e defini¢dao

de variaveis e equagoes.

Figura 1 — Visao inicial geral do AVEVA Process Simulation.
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Fonte: A autora.

Inicialmente, foi configurado um novo fluido no simulador. Ao clicar com o botao
esquerdo na nova simulagdo, selecionou-se a opg¢dao Criar Novo Fluido. Entdo,
adicionou-se os componentes C,Hs4, HCl, N, e C,HsCl. Escolheu-se o modelo
termodindmico Peng-Robinson ¢ as fases vapor e liquido. E possivel verificar as

definigdes citadas na Figura 2.



Figura 2 — Especifica¢des do novo fluido criado.
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Fonte: A autora.
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Para a corrente de entrada, escolheu-se o tipo do fluido como sendo o fluido criado
conforme paragrafo anterior e as seguintes especificagdes foram determinadas: pressao
de 1 atm (103,302 kPa), temperatura de 25 °C e fracdo molar de 0,48 de C,Hy4, 0,5 de
HCl e 0,02 de N; e 0 de C,H;sCl, conforme mostrado na Figura 3.

Figura 3 — Especificacdes da corrente de entrada.

SRC1 (Process.5ource)

v Configuration —
0 FluidType Models. Fluidl =
o CompBasis Molar =
o Reactions Include ~
o Industry Hide =
o] MadeCheck Process ~
] Elevations Disabled =
¥ Operation
B w 0.8960171 kog/s
0 F 100 kmel/h
O a 0.675484 m3/s
N p 1 atm hd
(2] T 25 C
[] WwF 126893 mole fraction
v 0N M
0 M[C2H4] 048 kmol
0 M[HCL] 0.5 kmol
0 MIC2HECL] 0 kmel
0 MMN2] 0,02 kmol
] Mt 1 kmaol
> H -
> B
O mw 32.2564 kg/kmaol
>  Reference v

Fonte: A autora.

Para a reacdo utilizada, foi necessario utilizar o gerador de reacdes, que abre um
arquivo Excel para configuragdo da reagdo, conforme ilustrado na Figura 4. Entdo, o

fluido criado foi importado, os dados foram colocados conforme estequiometria da
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reacdo € a nova biblioteca, salva. Apods esta etapa, a nova biblioteca foi importada no

simulador, permitindo que a reacdo criada fosse selecionada na configuracdo do reator.

Figura 4 — Pagina do Excel para configuracao da reagao.

m PiginaInicial | Inserir  LlayoutdaPagina  Formulas  Dados  Revisio  Exibicdo  AVEVAProcess Simulation s @@=
j* Avial <o A = ;.—‘ = T 1;3
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p 8§l Default Library Name |
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3 Reset | Load Components from Fluid ‘
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6 Generate AVEVA Process Simulation LIBX File ‘
7
= |8 REACTION 1
] Name Stoich Full Component Name
10 L
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25 -
1 <> b Instructions | Reaction Info .~ Component Database ¥ 4] I 1 v
Pronto | |[E@E 100 (o) Iy] )

Fonte: A autora.

Para calculo da receita do produto, utilizou-se para o valor do cloreto de etila de 85
rupias indianas por kilograma. Esse valor, na conversao do dia 14 de dezembro de 2022,
equivalia a $1,03/kg. Com a informagdo da vazdo massica de saida, dada em kg/s,
transformou-se essa unidade para kg/ano, levando em consideragdo o fator de 0,95 para

dias em um ano de producdo, uma vez que sdo necessarias manutencoes.

Em seguida, serdo apresentadas as especificagdes técnicas de cada equipamento

utilizado na simulacdo, juntamente com os detalhes das configuracdes necessarias.

3.1 Misturador

O primeiro equipamento utilizado na simulagdo foi o misturador, com intuito de
misturar homogeneamente a corrente de entrada e a corrente de reciclo do processo
(Figura 5a). Outro equipamento (Figura 5b) como este foi utilizado para misturar a
corrente de vapor proveniente do vaso Flash (secdo 3.5) e as correntes saidas do
condensador da torre de destilagdo (secdo 3.6). E possivel ver a representagdo desse

equipamento, simbolizado pela abreviagdo MX, no simulador AVEVA, na Figura 5.
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Figura 5 — Representacdes dos misturadores.

P D>

MX1 MX2
(a) (b)

Fonte: A autora.

Para esse equipamento, nenhuma configuracdo precisou ser escolhida, apenas as

correntes foram conectadas.

3.2 Reator de conversao
A reacdo de conversao do cloreto de hidrogénio (HCl) e do eteno (C,Hy4) em cloreto
de etila (C,HsCl) ocorre no reator de conversdo. Para essa simulagdo, utilizou-se uma

simplificagdo do reator, no qual a conversao foi fixada.

A representacdo do equipamento, simbolizado pela letra R, é mostrada na Figura 6.
Para esse reator, a conversao, representada pela sigla Xrxn na Figura 7, foi fixada em
0,9 e a temperatura foi definida como sendo 25°C. Também, a queda de pressdo
estipulada foi de 50 kPa. Além das configuragdes citadas acima, escolheu-se a reacao,
criada conforme descrito no inicio desta se¢do. Todas as configuragdes do reator sdo

mostradas na Figura 7.

Figura 6 — Representacdo do Reator.
R1

Fonte: A autora.
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Figura 7 — Configuracdo do Reator.

R1 (Process.CHNVRE)
>  Configuration
Vv Calculation Opticns
Lo ] Mrxm 1
0 RxnModelType GeneratedRxnlib.RxnSubmodel -
L] DPMadelType Process.RxnDP =
> Reactor Data
v Operation
F
Dp
T2
X
Arxn
Krxn[1] 0.9 fraction
Rate
Duty -014.985 klis

O
O
O
n

Fonte: A autora.

3.3 Compressor

O compressor ¢ utilizado para comprimir a corrente, ou seja, aumentar a pressao a
corrente até o valor desejado. Segundo Smith, Van Ness e Abbott (2007), a compressao
de gases pode ser realizada por equipamento com pas rotativas, quando a vazao
volumétrica ¢ alta e a pressao de descarga nao tao alta, ou em cilindros com pistdes com
movimentagdo alternativa, para altas pressdes. A representagdo do equipamento,

caracterizado pela letra K, pode ser vista na Figura 8.
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Figura 8 — Representacdo do Compressor.

K1

Fonte: A autora.

Para o compressor, além de conectar as correntes de entrada e saida, foi definida a

pressao da corrente de saida, representada por P2, em 20 bar, conforme mostrado na

Figura 9 — Configura¢ao do Compressor.

K1 {Process.Compressor)

Configuration
> Compressor Data
> Curve Scaling
¥ Operation
0 w 098289
O r 0.017743
O a 0849472
O m 0.51325
(] p2 20
[ oDp 1948.68
H r 38.0674
[0 Head | 206578
O ™ 298.15
O 12 537.103
o eta 0.75
[0 Power 270724
[ ] Speed 3600
o IGV 1
> Surge Calculations
> Mo Group

Fonte: A autora.
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3.4 Trocador de calor

O processo de troca de calor entre dois fluidos que estdo em diferentes temperaturas
e estdo separados por uma parede solida ocorre em muitas aplicagdes da engenharia e o
equipamento utilizado para implementar essa troca ¢ conhecido por trocador de calor

(INCROPERA et al., 2008).

Nessa simulagdo, trocadores de calor foram usados duas vezes, na primeira para
resfriar a corrente que sai do compressor e entra o vaso de Flash (Figura 11a), e na
segunda vez para resfriar a corrente de reciclo (Figura 11b). A representacdo do

equipamento pode ser vista na Figura 11, simbolizado no simulador pela letra E.

Figura 11 — Representagdes do trocador de calor.

E2
>
& &
(a) (b)

Fonte: A autora.

Para o primeiro trocador, foi configurada a temperatura de saida como 20°C,
mostrado na Figura 12a. Para o segundo, a temperatura de saida configurada foi de

25°C (Figura 12b).
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Figura 12 - Configurag¢do dos Trocadores de calor.

E1 (Process.HX) E2 (Process.HX)

Configuraticn

> Configuraticn

>  Exchanger Data Exchanger Data

¥ Sizing Options Sizing Options
B Cuty -617581 ki/s B Cuty 442372
0 1 537103 K ] 247411
N Tto 20 C (4] Tt 25
[ WFto 0102874 mole fraction [0 Wwro | 195518 male fraction
Temperature Differences >  Temperature Differences
Tube Side Operaticn ¥ Tube Side Operation
[0 Dutyt -617.581 ks [0 Dutt 442372
[0 wt | 09828% kg/s [0 wt 00868795
0 DPt 0 kPa 0 DPt 0
O Pto 2000 kPa ] Pio 101.325
Film Coefficients Film Coefficients
Heat Curves > Heat Curves

> Mo Group Mo Group

(2) (b)

Fonte: A autora.

3.5 Vaso Flash

Esse equipamento ¢ utilizado para separar as fases de uma corrente. Nesse caso, a
fase liquida separada seguiu para a destilagdo e a fase gasosa, para a corrente de reciclo.
A representacdo do equipamento, definido pela letra V, ¢ mostrada na Figura 13 e foi

necessario configurar a carga térmica do vaso Flash como zero, conforme Figura 14.

Figura 13 — Representacdo do vaso Flash.

Fonte: A autora.
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Figura 14 — Configuragdo do Vaso Flash.

V1 (Process.Cirum) + B X

> Configuration
> Veszel Data

¥ Operation

=)

T
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n
O
O
O
0 [
O
O

LHeight 1 m
2 Elevation

2> Mo Group

Fonte: A autora.

3.6 Torre de destilaciao

A coluna de destilagdo ¢ o equipamento utilizado para realizar a destilagdo. De
acordo com Perry, Green e Maloney (1997), a destilacdo consiste na utilizagcdo das fases
vapor ¢ liquido nas mesmas condigdes de pressdo e temperatura. Segundo Turton et al

(2018), a destilagdo ¢ geralmente o processo mais econdmico para separar liquidos.

Nessa simulacdo, o interesse era separar o produto, C;HsCl, das demais substancias.
A representacdo da torre de destilagdo no simulador ¢ exibida na Figura 15 e a sua

identificacdo no simulador ¢ pela letra T.
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Figura 15 — Representacdo da torre de destilagao.

Fonte: A autora.

Para configurar o equipamento foi necessario inicialmente escolher o numero de
estagios da coluna, nesse caso, a melhor simulagao consistiu em 5 estagios. Foram entao
escolhidas as opcdes de condensador e refervedor internos. A configuracdo da coluna
foi escolhida como “Solve”, isso se deve para aplicar solu¢cdes mais rigorosas com
equacdes mais complexas. O contato foi definido como 1, ou seja, as fases estdo em
contato completo. A pressdo no estagio de cima da coluna foi fixada inicialmente em
103,302 kPa, a queda de pressdao do condensador foi zerada, a queda de pressao da
coluna foi selecionada como 1kPa e a queda de pressdo de estdgio da coluna foi
desmarcada. As razdes de refluxo e de fervura foram escolhidas como 1. A fracdo de
vapor do condensador foi desmarcada e selecionou-se a temperatura do condensador,

sendo ela -173,15 °C. As configuragdes citadas podem ser vistas na Figura 16, a e b.
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Figura 16 - Configurag¢do da Torre de Destilagao.

T1 (Process.Column)

¥ Configuraticn V¥ Pressures A
0 NStages o PressureDrop | Constant *
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0 FeedStage([S6] 1 [ ] StaticHead Ignore ¥
o SideDraws None = [ Peond 103.302 kPa
(¢] Caondenser Internal = (2] Ptop 103302 kPa
(9] Rebeiler Internal ¥ [0 Potm 103.302 kPa
o Sump None ~ O Preb 104.302 kPa
(2] Setup Solve = 0 DPcond 0 kPa
® ModeCheck Process ~ W DPstage 0 kPa
[« ] Reactions Include = [ ] DPreb 1 kPa
(s ] Efficiency Contact = DPeol 1 kPa
0 Contact 1 fraction W DPrilx 0 kPa
[} StageContact > O oe
[« ] StageContact[1] fraction > [ ODPint
(2] StageContact[2] fracticn ¥ Operation
(=] StageContact[3] fraction 0 RefluxRatio 1
o StageContact[4] fraction 0 BoilupRatic 1
) StageContact[5] fraction B Vrcond 00145718 mole fraction
B Murphree fraction ¥ Condenser Section
M StageMurphrees (4] Teand -173.15 C
M| Pressures O Lreflux 223328 kmolih
[« ] Pressurelrop Constant ~ O  Lmreflux 0.295493 kg/s
o InletPressures lgnare * [0 DutyCand 36842 kls v

(b)

Fonte: A autora.

3.7 Separador

Ao contrario do misturador, o separador tem a fungdo de separar a corrente. Nesse
caso, ele separa a corrente proveniente do segundo misturador em uma corrente de
reciclo e uma purga. Ele ¢ representado na Figura 17, pela sigla SP e inicialmente

nenhuma configuragdo adicional foi necessaria, conforme Figura 18.

Figura 17 — Representacao do separador.

2

SP1

Fonte: A autora.
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Figura 18 - Configuragdo do Separador.

SP1 (Process.Spilit)

> Configuration
v Operation
0 e 103.302 kPa
v 0N CutRatic
N CutRatio[512] 1 fraction
N CutRatio[513] 1 fraction
[l RaticSum 2
> Mo Group

Fonte: A autora.

3.8 Valvula

A vélvula foi utilizada para reduzir a pressdo da corrente de reciclo de 103,302 kPa
para 101,325 kPa para entdo ter a mesma pressdo da corrente de entrada e ser misturada.

A representacdo da valvula pode ser visualizada na Figura 19, sendo determinada no

simulador pela sigla XV.

Figura 19 — Representacdo da valvula.

FAA

;j_ﬁ‘

Fonte: A autora.

A configuracao estabelecida foi a pressdo de saida, definida como 1 atm (103,302

kPa), mostrada na Figura 20.



Figura 20 - Configuragdo da Vélvula.
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Fonte: A autora.
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4. SIMULACAO NO SIMULADOR AVEVA PROCESS SIMULATION

Para este trabalho, 4 simulagdes foram realizadas. Sendo a primeira (Simulacio
base) conforme Ghasem (2022) no capitulo 9, exemplo 9.1. Posteriormente, algumas

mudangas foram realizadas visando maior rendimento na producao do cloreto de etila.

4.1 Simulacao base
Na simulagdo inicial, as configuracdes definidas nos equipamentos foram as
descritas no secao 3. Para esses dados, foi obtida a planta mostrada na Figura 21. Os

dados das correntes sdo mostrados na Tabela 1.

Figura 21 — Planta de produgao de cloreto de etila no AVEVA Process Simulation.

X1

E2
LR
15 _&7‘ s14 D_Ld‘ BE

Mx1 R1
SRCT £1 Mx2 SP1 SNK2
59
55

i 510

[:>T=I> sz '@ Es“ h@ 57 E{> o DQ — .[:>

58 ’.:>

SNK1

Fonte: A autora.
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Tabela 1 — Dados das correntes da simulagao no AVEVA Process Simulation.

S1 S2 S3 S4 S5
Vazao massica (kg/s) 0,8960 1,0697 1,0697 1,0697 1,0697
Vazio molar (kmol/s) 0,0278 0,0317 0,0317 0,0317 0,0317
Temperatura (°C) 25,00 25,00 25,00 261,17 20,00
Pressdo (kPa) 101,302 101,302 51,325  2000,000 2000,000

Fragao molar de C,H, 0,4800 0,4423 0,4423 0,4423 0,4423
Fragdao molar de HC1 0,5000 0,4774 0,4774 0,4774 0,4774
Frag¢do molar de N, 0,0200 0,0350 0,0350 0,0350 0,0350

Fragao molar de C,HsCl 0,0000 0,0452 0,0452 0,0452 0,0452

Continuacao da Tabela 1:

S6 S7 S8 S9 S10
Vazao massica (kg/s) 1,0143 0,0554 0,7223 0,0051 0,2869
Vazao molar (kmol/s) 0,0174 0,0017 0,0112 1,8079 . 10™ 0,0060
Temperatura (°C) 20,00 12,86 12,86 -173,15 -173,15
Pressdo (kPa) 2000,000 104,302 104,302 103,302 103,302
Frag¢do molar de C,H, 0,0626 0,1850 0,0000 2,3050 . 10™ 0,1809
Fracdo molar de HCI1 0,1230 0,2206 5,5542 . 10% 11,5688 .10 0,3554
Frac¢do molar de N, 0,0133 0,5181 0,0000 0,9997 0,0086
Fracdo molar de C,HsCl 0,8009 0,0763 1,0000 0,0000 0,4551
Continuagao da Tabela 1:
S11 S12 S13 S14 S15
Vazao massica (kg/s) 0,3474 0,1737 0,1737 0,1737 0,1737
Vazdo molar (kmol/s) 0,0079 0,0039 0,0039 0,0039 0,0039
Temperatura (°C) -125,24  -12524  -12524  -125,29 25,00
Pressdo (kPa) 103,302 103,302 103,302 101,325 101,325
Fragao molar de C,H, 0,1777 0,1777 0,1777 0,1777 0,1777
Fracdo molar de HCI1 0,3183 0,3183 0,3183 0,3183 0,3183
Frag¢do molar de N, 0,1406 0,1406 0,1406 0,1406 0,1406

Fragdo molar de C,H;sCl 0,3633 0,3633 0,3633 0,3633 0,3633

Fonte: A autora.

Para essas configuracdes foi obtida uma composicao de corrente de fundo da torre
de destilacdo de 1 do C,H;sCl, ou seja, uma boa eficiéncia da torre, ja que praticamente

todo material dessa corrente € o produto de interesse.
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4.2 Alteraciio na temperatura de saida do primeiro trocador de calor

Visando maior rendimento de producdao do cloreto de etila, algumas simulagdes
foram realizadas alterando a temperatura de saida do primeiro trocador de calor. A
temperatura foi tanto elevada como abaixada, quando levada em consideracdo a

temperatura da simulacao base, que era 20°C.

Para verificar se a alteragdo da temperatura influencia no rendimento da planta,
utilizou-se como base para comparagdo as vazdes massica ¢ molar, a composi¢do € o

calor trocado, conforme mostrado na Tabela 2.

Tabela 2 — Dados de saida do produto quando alterada a temperatura de saida do

primeiro trocador de calor.

Temperaturade  Vazdo massica S8 Vazdo molar S§  Composicdo Calor trocado
saida do trocador (kg/s) (kmol/s) C,H;Cl (MJ/h)
O

10 0,7329 0,0114 1 -2463,59
15 0,7278 0,0113 1 -2440,22
20 0,7223 0,0112 1 -2416,2
25 0,7165 0,0111 1 -2391,48
30 0,7102 0,0110 1 -2365,98
35 0,7034 0,0109 1 -2339,61

Fonte: A autora.

Quando a temperatura ¢ aumentada no trocador, a corrente entra com essa
temperatura elevada no vaso de Flash. Isso faz com que evapore mais da substincia
mais volatil, que ¢ o produto C,HsCl, e que a corrente que liquida que sai para alimentar
a torre de destilacdo tenha uma quantidade menor de produto, uma vez que ele foi

evaporado em uma maior quantidade e saiu na corrente de vapor do vaso de Flash.

Entdo, de acordo com o paragrafo anterior, € possivel verificar a veracidade do fato,
apesar da diferenca ser minima na vazdo. Na menor temperatura, 10°C, a vazdo ¢ a

maior quando comparado as outras temperaturas, sendo ela 0,0114 kmol/s.

Os dados de calor trocado foram utilizados para poder calcular o custo do
equipamento. Na planilha CAPCOST (TURTON et al., 2018) foi necessario definir as
configuracdes do trocador de calor. Inicialmente selecionou o equipamento. Em
seguida, foi necessario escolher o tipo, nesse caso, casco tubo. Posteriormente, as

seguintes varidveis foram especificadas: material do trocador, definido como aco
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carbono, as pressdes maximas de operacdo no casco € no tubo, definidas ambas como
o L, , , . . 2
sendo 19 bar (pressio manométrica) e area de troca térmica, definida como 100 m”.

Essas configuracdes podem ser vistas na Figura 22.

Figura 22 — Configuragdes do primeiro trocador de calor na planilha CAPCOST
(TURTON et al., 2018).

Add an Exchanger to Unit 100 =4

Tube Side MOC / Shell Side MOC

{ Carbon Steel/ Carbon Steel { Nickel/ Carbon Steel
(" Copper / Carbon Steel ™ Mickel / Nickel

" Copper / Copper (" Titanium / Carbon Steel
{" Stainless Steel/ Carbon Steel { Titanium / Titanium

(" Stainless Steel/ Stainless Steel

Maximum Operating | 19 | barg j
Pressure (Tube Side)

Maximum Operating | 19
Pressure (Shell Side)
Heat Transfer Area | 100 | square mmrj
Mumber of Shells | !

Base Cost |
Bare Module Cost |

<< Previous Add Another Finizh | Cancel |

Fonte: A autora.

Definidas as configuragdes acima, ajustou-se a defini¢do de resfriamento e para as
analises utilizou-se fluido de refrigeragdo a 5°C, exceto para a ultima analise, que o
utilizado foi a 4gua de resfriamento. Isso ocorreu pois na ultima andlise a temperatura
de saida do trocador era de 35°C e a agua de resfriamento encontrava-se a 30°C, ou
seja, era capaz de resfriar o fluido até a temperatura de interesse. Por ultimo, variou-se a
taxa de calor trocado, utilizando as informacdes da Tabela 2. Essas configuracoes finais

podem ser vistas na Figura 23.
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Figura 23 — Configuragdes finais do primeiro trocador de calor na planilha

CAPCOST (TURTON et al., 2018)..

Utility Form >

" Heating Utilities * Cooling Utilities

Water Utilities

" Cooling Water

{ " Refrigerated Water
Refrigeration Utilities

{* Moderately Low (temperature to 5°C)
{" Low (temperature to -20°C)

{ " “ery Low (temperature to -50°C)

Customizable Utility

" Custom Utility

| | 4

Utility Duty | 24182 | mm ~]

Finizh | Cancel |

Fonte: A autora.

Os valores anuais obtidos foram expostos na Tabela 3. Constata-se que a medida a
que a temperatura aumenta, a taxa de calor trocado diminui e o custo também. Isso se
deve a diminuicdo da diferenca das temperaturas de entrada e de saida do trocador. E
possivel também observar que quando o fluido refrigerante € trocado para agua de

resfriamento, o custo diminui de maneira significativa.
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Tabela 3 — Valores anuais dos trocadores de calor para as variadas temperaturas de

saida do primeiro trocador de calor.

Temperatura de saida do trocador Valor anual ($/ano)
10°C 97800
15°C 96900
20°C 95900
25°C 94900
30°C 93900
35°C 7400

Fonte: A autora.

A reducgdo do custo do trocador de calor, quando comparada a simulacdo base
(20°C) e a ultima simulacdo (35°C), ¢ de 92,28%. Apesar da queda dos valores dos
equipamentos, ocorre uma diminui¢do de 2,62% da produgdo, fazendo com que a
receita do produto passe de $22,30 milhdes/ano para $21,72 milhdes/ano, a qual ndo é

compensada pela reducdo do custo do equipamento, que ¢ de $88500/ano.

Quando comparada a simula¢do base com a primeira simulacdo (10°C), hd um
aumento do valor do trocador correspondente a 1,98%. A produgdo teve um aumento de
1,78%. A receita do produto passou de $22,03 milhdes/ano para $22,63 milhdes/ano,

compensando assim o aumento do custo com o trocador.

4.3 Alteracao na razio de saida do separador

Em busca do melhor rendimento, outra analise foi feita. Nesse caso, alterou-se a
razao de saida do separador, tanto aumentando a razdo de refluxo quanto aumento a
razdo da purga. A comparacdo foi feita verificando as vazdes massica e molar da
corrente do produto e a composi¢do. Os resultados obtidos podem ser vistos na Tabela

4,
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Tabela 4 — Dados da corrente de saida do produto quando alterada a razao de saida

do separador.

Razao de saida no separador Vazao massica S8 Vazao molar S8 Composi¢ao
(Reciclo/Purga) (kg/s) (kmol/s) C,H;Cl
1/1 0,7223 0,0112 1
172 0,6851 0,0106 1
2/1 0,7635 0,0118 1
4/1 0,7995 0,0124 1
10/1 0,8305 0,01287 1
100/1 0,8525 0,0132 1

Fonte: A autora.

Nessa situacdo, ¢ possivel assegurar que o aumento da razdo corrente de
reciclo/corrente de purga favorece a produgdo de C,HsCl, uma vez que aumenta a vazao
molar da corrente do produto. Concomitantemente, quando essa razdo ¢ diminuida, a

producao de corrente de saida ¢ desfavorecida.

A melhora da quantidade de saida de produto ¢ esperada quando aumenta essa
razdo. Isso ocorre pois a quantia de produto que ainda resta na corrente gasosa do vaso
de Flash e na corrente liquida que sai do condensador volta ao processo, aumentando a

sua quantidade de saida.

Também pode ser observado o balango de massa, que possui apenas duas saidas: a
saida do produto e a saida da purga. Quando aumentada a razdo reciclo/purga, diminui a
quantidade de saida da purga. Para o balanco ser consistente, a vazao de produto deve

aumentar, o que ¢ observado nessa planta.

Apesar de aumentar a vazao de saida, esse aumento € pequeno. Isso se deve ao fato
de que a maior parte do produto estd sendo separada, ou seja, pouco do produto estd na

corrente de reciclo.

Para avaliacdo econOmica dessa simulagdo, utilizou-se o valor anual dos dois
trocadores de calor. Para isso, além da configuragcdo do primeiro trocador, explicado na
secdo 4.2, também foi configurado o segundo trocador da seguinte maneira: sele¢do do
equipamento, escolha do tipo de trocador de calor, novamente selecionado como casco
tubo e especifica¢do das varidveis: material do trocador, estipulado como ago carbono,

as pressdes maximas de operacdo no casco e no tubo, definidas ambas como sendo 0 bar
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(pressdo manométrica) e area de troca térmica, definida como 100 m? configuracdes

exibidas na Figura 24.

Figura 24 — Configuragdes do segundo trocador de calor na planilha CAPCOST
(TURTON et al., 2018).

Add an Exchanger to Unit 100 >

Tube Side MOC { Shell Side MOC

{+ ‘Carbon Steel/ Carbon Steel: { Mickel / Carbon Steel

{" Copper / Carbon Steel { Nickel / Nickel

{" Copper ! Copper { Titanium / Carbon Steel
{" Stainless Steel/ Carbon Steel { Titanium / Titanium
~

Stainless Steel/ Stainless Steel

Maximum Operating | 0 | barg j
Pressure (Tube Side)

Maximum Cperating 0
Pressure (Shell Side)
Heat Transfer Area | 100 | Sq”ﬂremmrj

Mumber of Shells 1

Base Cost
Bare Module Cost

<< Previous Add Another Finizh | Cancel |

Fonte: A autora.

Determinadas as configuragdes iniciais de ambos os trocadores, definiu-se entdo o
primeiro trocador com designacdo de resfriamento, também explicado na se¢do 4.2, e o
segundo trocador com configuracdo de aquecimento. Para este, foi feita a escolha do
fluido de aquecimento de baixa pressao a 160°C, por ser esse a op¢ao com menor
temperatura. Entdo, para cada simulagdo com as razdes diferentes, fixou-se a taxa de
troca de calor e o custo anual foi calculado. As configura¢des citadas podem ser vistas

na Figura 25 e os resultados obtidos, na Tabela 5.
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Figura 25 — Configuragdes finais do segundo trocador de calor na planilha

CAPCOST (TURTON et al., 2018).

Ltility Form

" Heating Utilities " Cooling Utilities
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{* Low Pressure Steam (5 barg, 160°C)
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(" High (temperature up to 400°C)
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Cancel |

Fonte: A autora.

Tabela 5 — Valores anuais dos trocadores de calor para as variadas razdes de saida

do separador.

Razdo de saida Taxa de calor - Taxa de calor - Valor anual -

Valor anual -

no separador primeiro Segundo Primeiro Segundo
(Reciclo/Purga) trocador de Trocador de trocador de trocador de
calor (MJ/h) calor (MJ/h) calor ($/ano) calor ($/ano)
1/1 -2416,2 345,92 95900 5840
1/2 -2266,4 218,807
2/1 -2615,42 488,38 103800 8250
4/1 -2875,68 617,65 114200 10430
10/1 -3439,1 745,77 136500 12600
100/1 -11217,8 1104,74 445300 18660

Fonte: A autora.
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E possivel observar que a medida que se aumenta a razdo de saida do separador,
aumenta a taxa de calor trocado de ambos os trocadores, uma vez que aumenta a
quantidade de material que que passa pelos equipamentos, aumentando a quantidade de

calor trocado entre o fluido e a corrente.

Quando comparada a simulagdo base com a ultima simulag¢ao (100/1), o preco dos
trocadores foi de $101740/ano para $463960/ano, gerando um aumento de 356%. Ja
producao teve um aumento de 18%. A receita do produto passou de $22,30 milhdes/ano

para $26,34 milhdes/ano, fazendo valer a troca dos trocadores de calor.

4.4 Alteracio da pressdo e da temperatura na torre de destilacdo

A quarta e ultima simulacao foi feita foi alterando dois parametros da torre de
destilagdo: pressao no topo da coluna e temperatura do condensador. Para isso, alterou-
se primeiramente a pressdo do topo da coluna e os resultados foram anotados.
Posteriormente, na mesma pressao, a temperatura foi elevada até o limite, limite este
que fazia a coluna convergir para um resultado. As vazdes de saida do produto e as

condi¢des de pressdo e temperatura foram utilizadas para fazer a comparagao.

Tabela 6 - Dados da corrente de saida do produto quando alteradas pressao e

temperatura da torre de destilacdo.

Pressdo no estdgio  Temperatura do Vazdo massica Vazdo molar Composigdo Vazao de

de cima da coluna condensador S8 S8 C,H;Cl1 C,HsCl

(bar) (°C) (kg/s) (kmol/s) (kmol/s)
1,033 -173,15 0,7223 0,0112 1,0000 0,011200
10,000 -173,15 0,792 0,0123 0,9996 0,012296
10,000 -153,15 0,7905 0,0122 0,9997 0,012196
10,000 -123,15 0,788 0,0122 0,9997 0,012197
10,000 16,85 0,7915 0,0122 0,9999 0,012199
15,000 -173,15 0,8057 0,0125 0,9928 0,012410
15,000 -123,15 0,8038 0,0125 0,9944 0,012430
15,000 -23,15 0,8025 0,0124 0,9975 0,012369
15,000 -13,15 0,8086 0,0125 0,9983 0,012479

Fonte: A autora.

Como pode ser visto na Tabela 6, com as alteragdes de pressdo e temperatura, a

vazao molar e a composi¢ao mudam. Para poder comparar a produgdo de cloreto de



37

etila, a vazdo molar de C,HsCl foi calculada multiplicando a vazao molar pela

composi¢ao.

Quando comparado na mesma temperatura (-173,15°C) ¢é possivel perceber que a
vazdo de produto ¢ maior quanto maior a pressao da torre. Isso ocorre em virtude da
temperatura de ebuli¢cdo dos componentes, que eleva a medida que se eleva a pressao.
Com esse aumento da temperatura de ebulicdo, aumenta a quantidade de liquido que
tende a sair pelo fundo da torre, conforme ¢ observado na vazdo da corrente S8, que
aumenta conforme o aumento da pressdo, ja que além do produto, cloreto de etila, uma

parte de cloreto de hidrogénio também condensa e sai pelo fundo.

Quando observada a mesma pressdo com variagdo da temperatura do condensador,
apesar da vazdo piorar, a composi¢do de C,HsCl tem um discreto aumento com o
aumento da temperatura. Esse fato se deve a maior condensagdao do reagente HCI.
Quanto maior a temperatura, mais esse reagente evapora, saindo mais pelo produto do
topo, diminuindo a vazao do produto de fundo. Por outro lado, saindo mais pelo produto
de topo, o produto sai com maior pureza no fundo, melhorando a composi¢ao do
produto de interesse. Porém, houve uma inversdao do esperando em duas ocasides, na
pressdo de 10 bar e temperatura de 16,85°C e na pressdao de 15 bar e temperatura de

13,15°C, nas quais a vazao do produto de fundo aumentou.

Para avaliagdo econdmica, usou-se a comparagdo do valor da torre de destilagdao
operando a diferentes pressdes. Para configuracao da planilha CAPCOST (TURTON et
al., 2018), ao adicionar o equipamento, selecionou-se o material de aco carbono.
Posteriormente, os dados dos estagios da torre foram especificados, como mostrado na
Figura 26, sendo eles: o tipo de estagio, nesse caso estagio de peneira, o material do

estagio, escolhido o aco carbono, e o nimero de estagios, sendo ele igual a 5.



Figura 26 — Configuragdes dos estagios da torre de destilacdo na planilha

CAPCOST (TURTON et al., 2018).
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—
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[ Check to Add

o

—

<< Previous Next =» Cancel

Fonte: A autora.
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Posteriormente, conforme Figura 27, as dimensdes da torre foram especificadas,

como o didmetro de 1 metro e a altura de 5 metros. A maxima pressdo manométrica foi

especificada para cada simulagdo. Os valores anuais obtidos foram mostrados na Tabela

7.
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Figura 27 — Configuragdes finais da torre de destilagdo na planilha CAPCOST
(TURTON et al., 2018).

Add a Tower to Unit 100 o
Diameter of Vessel | 1 | meters j
Height of Vessel s
Maximum Pressure | g | barg j

Vessel Purchase Cost
Vessel Bare Module Cost
Cost of Internals (If Applicable)
Internals Base Cost
Internals Bare Module Cost

Total Purchase Cost
Total Bare Module Cost

<< Previous Add Another Finizh | Cancel |

Fonte: A autora.

Tabela 7 - Valores anuais da torre de destilacdo para as variadas pressoes.

Pressdo no estagio de Valor anual
cima da coluna ($/ano)
(bar)
1,03302 61247
15 74164

Fonte: A autora.

Fazendo a comparagdo na mesma temperatura de -173,5°C, a produgao de cloreto de
etila teve um aumento de 10,71% na maior pressdo, gerando um aumento da renda de
$2,57 milhdes/ano. Mesmo com aumento do custo com a torre de destilagdo de

$12917/ano, o aumento da renda compensa esse custo.
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5. CONCLUSAO

E possivel observar que simulagdes computacionais tém sido vastamente utilizadas
para demonstrar as caracteristicas de plantas industriais e alcangar o melhor

desempenho do processo através de configuracdes especificas.

Desse modo, foi apresentado nesse trabalho quatro simulagdes computacionais
utilizando o software AVEVA Process Simulation de uma planta de cloreto de etila,
afim de estimar o comportamento do sistema com algumas alteragdes nas configuragdes
iniciais e também verificar a alteracdo de custos do processo, tanto dos equipamentos

quanto da receita do produto.

Como conclusdo desse trabalho, foi possivel perceber que determinadas mudangas
no sistema, como aumento da pressao no topo da coluna de destilagdo, aumento da
razdo de reciclo/purga e diminui¢do da temperatura de saida do primeiro trocador de
calor, aumentaram o custo dos equipamentos porém aumentaram a producao de cloreto
de etila. O aumento da receita do produto foi maior que o aumento do custo operacional,

compensando entdo a mudanga.

Por fim, recomenda-se para trabalhos futuros novas simulac¢des alterando também
outras variaveis do processo, como a alteracdo da pressdo no compressor. Também, a
utilizagdo de outro tipo de reator, como um reator perfeitamente agitado (CSTR) ou um
reator de fluxo empistonado (PFR), com o intuito de melhorar a conversao da reacao.
Além das mudangas citadas acima, seria possivel fazer uma validacdo do processo

utilizando as mesmas caracteristicas utilizadas em outro software de simulacao.
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