-
‘D
qv
I_)
D
©
-
O
| -
D
O
-
)
qv;
s
-
O
‘O
S
S
al
©
D
-
O
7p
LL]

=
S
-
B
=
O
|s
A
=
9
-
@
@
|s
-
@
9
S
©
=
D
@
=
=
)
=
@
)
B
S
=

UNIVERSIDAD DE JAEN
Escuela Politécnica Superior (Jaén)

Trabajo Fin de Master

SIMULACION DEL PROCESO
DE OBTENCION DE CUMENO
CON ASPEN PLUS

Alumno/a;: Moreno Lorca, Cristdbal

Tutores: Francisco Espinola Lozano
Maria Victoria Moreno Romero

Dpto.: Ingenieria Quimica, Ambiental y de los
Materiales



Simulacién del proceso de obtencidn de cumeno con Aspen Plus

INDICE

R B SUMIBIN <ot ettt ettt e e e e e e e e e e e et e eeeernaeenns 4

b R (117000 Yo [V ol of [+ ] 1 DO 4

2. MetodologiQ...........cceuueeeeeneereeneereeniereensersnenceseensessesssesennses O

2.1 Método de obtencidon de cumeno .........ccceeeirirvneiiiinenniinienncinnenn. 6

2.2 Catalizador: Zeolita .......ccceerieeiiineiiiiniiieniiiininieniininenencerensssnens 8
2.3 Reacciones CiNAtICas.....cccceiiiiienniiiiienniieiinnniisiienniesseennesssennnsssnenns 11
2.4 Caracteristicas de reactivos y productos.....cccccceeuereeneerenneereaneeeenes 12
2.4.1 Reactivo: DENCENO.....uuiiiiiiee et 12
2.4.2 Reactivo: Propile€No.........eeeeevevevivirriiiiiireisrrrsierersier.————. 13
2.4.3 IMPUreza: ProPan0....cceuuueeceeeeeeeerieurnniiereeeerrreminnaneseeesreemmmnnans 14
2.4.4 Producto: cumeno (isopropilbenceno)........cccceeeeeiveeeecnnennn. 15
2.4.5 Subproducto: DIPB (diisopropilbenceno) .........cccccuvveeennnennn. 16
2.5 Diagramas de equilibrio de mezclas binarias .........cccccvveeiirennnnnnen. 17
2.6 Modelado y simulacion del proceso con Aspen plus .................... 18
2.6.1 Tratamiento de las corrientes de entrada.......ccccceeeeeennnnenee. 20
2.6.2 Reactor CINALICO ...oocueviiiieiee e 20
2.6.3 Columnas de destilacion .........cccvvvvieeieiieeiceee e, 21
2.6.4 Columna de destilacion de propano......ccccccvvveeeeeeeeeccennnnee, 22
2.6.5 Columna de destilacion de benceno.......cccccccvveevviiveeeennnnenn. 23
2.6.6 Columna de destilacion de cumeno........cccoecvveeveiiveeeesnnennn. 24
2.6.7 Esquema general del proceso.......ccccevevieeevicieeeeeiiieee e, 25
3. Resultados y DiSCUSION............ccceeueereeererreeneereensensensensensenens 26
3.1 Analisis de sensibilidad en el reactor .....ccccccceeereeciiieeciiinciieencnnenn. 26
3.1.1 Relacidon molar benceno/propileno.........ccccceevveeeeveeecnneennee. 26
3.1.2 Temperatura de entrada al reactor .......ccccccvvvvveeeeeiiencinnnen, 27
3.1.3 Tamano del reactor....cccoceeeeeeiccciiieeee e 30
3.2 Analisis de sensibilidad en las columnas de destilacion................ 32
3.3 Analisis de sensibilidad en la columna de destilacion propano.....33
3.3.1 Relacion de ReflUjo .....uvveeeeeieeiciieeeee e, 33
3.3.2 Ubicacidn de la bandeja de alimentacidn........ccccccceeeuunnneee. 33
3.3.3 Numero de etapasenlacolumna ......ccccoeeeniiieeeeeeeeecccnnnnnen, 35
3.3.4 Resultado final optimizado ......ccccvveeeeeeiieiee e, 36
3.4 Analisis de sensibilidad en la columna de destilacion benceno.....36
3.4.1 Relacion de ReflUjo ....uuvveeeeeiieiciieeeeee e, 36
3.4.2 Ubicacidn de la bandeja de alimentacion........cccccccceeeuunnneee. 37
3.4.3 Numero de etapasenlacolumna.....ccccccoeeccnriieieeeeeeecccnnnnen, 38
3.4.4 Resultado final optimizado .....cccccvvveeeeeeieeiiiireeeee e, 39
3.5 Analisis de sensibilidad en la columna de destilacion cumeno .....39
3.5.1 Relacion de ReflUjo .....uveeeeeeeeeieciiiieeeeiee e 39
3.5.2 Ubicacion de la bandeja de alimentacidon........ccccccccoeeunnnneee. 40
3.5.3 Numero de etapas en la columna....ccccccceeeecrrreeeeeeeeeenccnnnnen. 41

Cristébal Moreno Lorca




Simulacién del proceso de obtencidn de cumeno con Aspen Plus

3.5.4 Resultado final optimizado ......cccvvveeeieeiieiiiiiieeeeee e, 42
3.6 Descripcion detallada del diagrama de flujo final resultante........ 43
3.7 Producto final obtenido .......cccciveeieieeiiieeiiiiiccreccreecrenee e eeaes 46

4. CONCIUSIONES .......ceuueeeeeneereenenrenncerenesnreeniessenssesennens 47

5. Referencias ........cceceeeeeevenereeereeserenisrenessesesessernnsenens 48

Cristébal Moreno Lorca




Simulacién del proceso de obtencidn de cumeno con Aspen Plus

RESUMEN

En este trabajo se desarrolla un modelo estacionario de simulacién con Aspen
Plus para la fabricacién de cumeno a partir de benceno y propileno, optimizando el
proceso quimico-industrial idéneo. Se realiza un disefio del proceso de obtencién de
cumeno detallado v justificando las especificaciones de cada una de las unidades que
consta. En el diagrama de flujo se identifican los materiales, las operaciones de cada
unidad y los procesos involucrados para un estudio de analisis sensibilidad sobre el
modelo desarrollado, que permitié identificar las variables criticas y optimizar el
rendimiento de cada uno de los equipos empleados. Estas unidades se optimizan
secuencialmente en el orden en que aparecen en el diagrama de flujo.

1. Introduccion

El isopropilbenceno (IPB) comunmente Illamado cumeno es un
hidrocarburo aromatico, liquido incoloro, insoluble en agua e inflamable. Tiene
una gran demanda en la industria quimica debido a la gran cantidad de
aplicaciones en el que es utilizado este producto. Los principales demandantes de
cumeno son el fenol con el 95% de la demanda mundial de cumeno en el afio 2011
y seguido de la acetona. Debido a que en la produccion de fenol y acetona
necesitan el cumeno como materia a través del proceso Hock.

A continuacién podremos observar la cantidad de productos que utiliza el
cumeno, asi confirma la existencia de una gran demanda de cumeno. Por ejemplo
el bisfenol A es el principal derivado del fenol empleado para la fabricacion de
resina epoxi. Esta resina es utilizada en neumaticos, aislamientos, dispositivos
médicos o dentales. Por otro lado destacar que ultimamente la demanda de fenol
estd creciendo para la fabricacion de caprolactama a partir del cual se obtiene el
Nylon debido al uso de este material como fibra textil. La acetona sin embargo se
utiliza en la produccién de polimetilmetacrilato, cuya resina sintética con aspecto
de vidrio es empleada en el sector de la construccién. Otras aplicaciones en las
que el cumeno se utiliza son en la industria farmacéutica, clinica o agricola en los
gue se emplea como antiséptico, fungicida y desinfectante. Por ultimo otras
aplicaciones en las que el cumeno se encuentra presente son el disolvente de
barnices y pinturas, esmaltes, lacas y combustible de los aviones que mejora su
octanaje.

Sin embargo a nivel global, la produccién y la demanda del cumeno ha sido
dominada en gran medida por los paises mas desarrollados. En el 2013, el Noreste
de Asia (China, Japdn, Taiwan y la Republica de Corea) representé el 39% de la
demanda total de cumeno, seguida de América del Norte con el 24% y Europa
Occidental con el 23%. El consumo de China serd el que sufra un crecimiento mas
rapido, con una tasa anual promedio de previsiones de crecimiento de alrededor
del 12,5%. Por ello, se calcula que alrededor de 12.400.000 toneladas de cumeno
se consumieron globalmente en 2012 y con la creciente demanda en diversas
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industrias como plasticos, compuestos, laminados y otras industrias se espera que
esta demanda llegue a 17.000.000 toneladas de cumeno para 2018. [1,16]

En Espafa, concretamente en la provincia de Huelva se ubica la Planta
Quimica Cepsa de Palos de la Frontera cuyo complejo industrial ademas dispone
de una Planta de Refineria llamada “La Rabida”, que la abastece de benceno y
propileno para la fabricacién de fenol con una capacidad de 600.000 t/a, 800.000
t/a de cumeno, 370.000 t/a de acetona, 24.000 t/a de alfametilestireno, 15.000
t/a de metalinas y 7.000 t/a de derivados. Para la recepcién de materias primas y
expedicion de productos terminados dispone de la Terminal Portuaria “Reina
Sofia” y de cargaderos de camiones cisternas [8,17].

Debido a este gran volumen de mercado el proceso de producciéon de
cumeno necesita ser estudiado y sugerir mejores ideas que reduzcan el coste de
produccién con el menor impacto posible sobre el medio ambiente y siendo un
proceso seguro. Para ello se emplea el software de simulacién ASPEN PLUS capaz
de realizar un disefio dptimo, obteniendo la maxima conversion de los reactivos en
el producto deseado, reduciendo las emisiones y residuos, minimizando la energia
y el flujo de corrientes de entrada de reactivos empleados en el proceso.

Para conseguir estos objetivos se realizard la simulacién del
comportamiento real del proceso de produccién de cumeno. Identificando los
materiales, las operaciones de la unidad y los procesos involucrados. Todo esto
siempre obteniendo la optimizacion del proceso en cada unidad las cuales se toma
en consideracidn las variables mediante un analisis de sensibilidad.

En este proceso de produccién de cumeno la sintesis puede realizarse en
fase gaseosa o liquida. Antes de 1990 predominaban los proceso de alquilaciéon en
fase gaseosa pero hoy en dia los procesos se realiza a partir de la alquilacién de
benceno con propileno en fase liquida empleando zeolitas como catalizadores [2].
El disefio del proceso consta de dos partes bien diferenciadas.

1. Zona de Reaccidn: producida en el reactor adiabatico. En esta zona no

ocurre Unicamente la reaccién de sintesis de cumeno, si no que existe una
reaccién paralela de formacion DIPB (para-diisopropilbenceno).

HyC
CHy
HsC

propylene Benzene
Cumeme

Reaccion principal de alquilaciéon
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H5C HyC
CH; CH;
HC
—_— +
\_CHE —_—
propylens
Cumene HyC p-DIPE
Chy

Reaccion secundaria de sintesis de DIPB

2. Zona de Destilacion: en la que se procederd a la separacion del producto
deseado del resto. Para ello se utilizan tres columnas de destilacién en el que se
tiene en cuenta los puntos de ebullicidn de los compuestos a separar. La primera
columna de destilacion se utiliza para separar el propano del resto, las
propiedades del propano hace que pueda ser utilizado como combustible en el
proceso. La Segunda columna de destilacién se emplea para separar el benceno
gue posteriormente se recicla del resto de productos como son DIPB y cumeno. Y
la tercera columna de destilacion se obtiene por la cabeza el cumeno con una
pureza del 99,8 % vy por la parte inferior DIPB.

2. Metodologia

2.1 Método de obtencion de cumeno

Este estudio sigue el proceso disenado Dimian y Bildea [2] que produce
un cumeno de alta calidad por alquilacion de benceno con propileno usando
zeolitas como catalizador. Este proceso se caracteriza por tener un alto
rendimiento, una mejor calidad del producto, reduccién de las inversiones y los
costos de operacion y un ambiente libre de corrosion. Ademds, permite
disminuir la proporcién benceno/propileno en la alimentacion del reactor.

A continuacion se describe este tipo de proceso de produccién de
cumeno en el que benceno y propileno reaccionan sobre un catalizador de
zeolita en un reactor de lecho fijo, en fase liquida. Para ello se han de conseguir
las condiciones de temperatura y presion idoneas mediante bombas e
intercambiadores de calor antes de entrar en el reactor y en las diferentes
unidades que intervienen en el proceso. Este método tiene la siguiente
estructura:

1. El benceno fresco se combina con el benceno recuperado de la columna de
destilacién con ayuda de un mezclador. Sefialar que este reactivo entra en el
reactor en exceso. A este producto se le aplica un pretratamiento de
compresioén hasta alcanzar los 35 bares.
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2. Propileno con un 5% de propano como impureza entra en un nuevo
mezclador con la mezcla de benceno pretratados para posteriormente
entrar a un intercambiador.

3. Un intercambiador eleva la temperatura de la mezcla de benceno y
propileno hasta alcanzar los 170 eC. posteriormente entran al reactor.

4. Los reactivos entra en el reactor multitubular de lecho fijo con un 66% de
volumen de los tubos ocupados por zeolita. Dentro del reactor ocurren las
dos reacciones de alquilacién descritas anteriormente. Estas dos reacciones
son exotérmicas por lo que la temperatura del producto a la salida del
reactor es mas elevada, en este caso alcanza los 258 °C.

5. El producto de salida del reactor pasa por un intercambiador para reducir su
temperatura hasta alcanzar los 150 C.

6. Observando los puntos de ebullicion de los componentes, Tabla 1, se
obtiene la secuenciacién de las separaciones de los diferentes productos.

Componente Ty, (2C)
Propileno -47,7
Propano -42,17
Benceno 80,1
Cumeno (IPB) 152,5
Diisopropilbenceno (DIPB) 210,3

Tabla 1: Punto de ebulliciéon de los compuestos salida del reactor.

Al existir una gran diferencia entre los puntos de ebullicién de estos
compuestos, se plantea la destilacion como proceso indicado para su
separacion. La columna de destilacidon de propano es la primera columna de
separacion ya que posee el menor punto de ebullicién. El propano sera el
compuesto clave ligero, para el cual se requiere una recuperaciéon
practicamente total. Y por el fondo de la columna saldrd el resto de
productos de la reaccion los cuales son cumeno, DIPB y benceno.

7. Columna de destilacion de benceno, en esta columna tiene lugar la
separacion del reactivo benceno del efluente liquido formado por cumeno y
DIPB (diisopropilbenceno). Este benceno es recirculado al inicio del proceso
ya que puede ser utilizado.

8. Columna de destilacion de cumeno en ella se realiza la destilacién al vacio,
es decir, la operacidn se realiza a una presiéon menor a la atmosférica, con el
objetivo de que los componentes de la mezcla destilen a una temperatura
menor a su punto de ebulliciéon los cuales son Cumeno Tp= 152,5 2C y DIPB
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Tp=210,3 °C. en esta columna se obtiene cumeno en la cabeza final con una
pureza del 99,9 % mientras que en el fondo obtenemos DIPB [2].

Todo el proceso de produccién y purificacién de cumeno anteriormente
descrito aparece de forma grafica en la Figura 1.

Alguilacién Despropanizador Benceno Destilacién
recuperado  cumeno

Propilenco
Benceno recuperado
Benceno
Propano Cumeno
i
R-1
C-3 —
DIFE

Figura 1: Diagrama de flujo conceptual para el proceso de producciéon de cumeno: (R-1)
Reactor, (C-1) columna de propano, (C-2) columna de recuperacion de benceno, (C-3)
columna de cumeno

2.2 Catalizador: zeolita

La eleccion del catalizador es uno de los aspectos claves en la
optimizacién del proceso de produccion de cumeno. La funcion principal del
catalizador es acelerar la reaccién quimica sin intervenir en ella con la mayor
selectividad y rendimiento a la menor temperatura posible. En cuanto a la
eleccién de un catalizador algunos de los aspectos mds importantes a tener en
cuenta son: la vida util, precio y posibilidad de regeneracion.

Para la reaccién de alquilacién de benceno con propileno a lo largo de la
historia se han utilizado catalizadores acidos como el acido fosfdrico soportado
sobre silice (SPA) utilizado en procesos en fase gas y el cloruro de aluminio
(AICl3) empleado en fase liquida. Estos productos siempre han presentado
algunas desventajas en su uso que son mostradas a continuacion.

Desventajas del uso del acido fosforico soportado sobre silice (SPA):
¢ No puede regenerarse.
e Permite la formacion de mas DIPB del deseado.
e Rendimiento respecto al cumeno estd limitado al 95%
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Desventajas del uso de Cloruro de Aluminio (AICls):
e Posee alto poder corrosivo y riesgo ambiental
e Produce un coste afiadido al tener que realizar un paso de limpieza
para eliminar los restos de catalizador.
e Baja actividad.

Hoy en dia, el proceso de producciéon de cumeno se realiza utilizando
zeolitas puesto que elimina gran parte de desventajas obtenidas por el uso de
catalizadores acidos. Por ejemplo las zeolitas pueden regenerarse, por tanto no
generan mas residuos, producen mayores rendimientos, no son corrosivas y
son inocuas para el medio ambiente.

Las zeolitas son sdlidos cristalinos y formadas por estructuras hechas de
silicio, aluminio y oxigeno que forman un marco con cavidades y canales en el
interior donde cationes, agua y/o pequefias moléculas pueden residir. Estas
cualidades permiten conseguir una alta selectividad y obtener mejores
rendimientos.

Las zeolitas a menudo también se denominan como tamices
moleculares, muchas de ellos aparecen naturalmente como minerales y minan
ampliamente en muchas partes del mundo la busqueda de aplicaciones en la
industria y la medicina. Sin embargo, la mayoria de las zeolitas se han hecho
sintéticamente. Existen 191 tipos de zeolitas identificadas y mas de 40 tipos de
zeolitas naturales conocidas.

En la actualidad, en el proceso de producciéon de cumeno cinco tipos de
zeolitas son las mads utilizadas: Beta, Y, ZSM-12, MCM-22 y Modernita. En la
Tabla 2 puede observarse la selectividad obtenida con diferentes zeolitas en el
proceso de sintesis del cumeno [3].

Zeolite-beta Mordenite MCM-22 Zeolite-Y

Selectividad global propileno (%) 99.87 98.61 98.74 08,30

Tabla 2: selectividad obtenida con diferentes zeolitas

Los procesos comerciales de produccién de cumeno se basan en dos
zeolitas las cuales tienen mejor selectividad en la tabla anterior que son: Zeolita
Beta y Zeolita MCM-22. La zeolita Beta es una zeolita tridimensional con poros
de aproximadamente 0,65 x 0,67 x 0,56 nm, mientras que la segunda estd
formada por un sistema de canales de poro medio y otro sistema
independiente formado por grandes cavidades de 12 tetraedros conectadas
entre si a través de ventanas de 10 tetraedros, Figura 2.
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Figura 2: Estructura Zeolita Beta y Zeolita MCM-22

En los estudios recientes se ha visto que la reaccién de alquilaciéon de
benceno con propileno tiene lugar, en el caso de Zeolita MCM-22, sobre la
superficie externa de los cristales que, en este caso, esta perfectamente
estructurada y formada por cavidades abiertas al exterior en forma de “copas”
de aproximadamente 0,7 x 0,7 nm. También se ha desarrollado un nuevo
material, denominado ITQ-2, por delaminacién de un precursor laminar de la
zeolita MCM-22, Figura 3. El material ITQ-2 con acidez fuerte expone un gran
nimero de “copas” al exterior, por lo que su actividad y resistencia a la
desactivacion para el proceso de alquilacién de benceno con propileno son
superiores a la Zeolita MCM-22, por esta razén, el catalizador ITQ-2 para este
proceso seria idoneo [6].

Swelling = == = Delamination

5~
PWW Precursor Swollen MAW

O HTMA+

12 MR =~

Hexaganal
Prism 10 MR

Figura 3: Formacion de Zeolita ITQ-2 por delaminacion de la Zeolita MCM-22.
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2.3 Reacciones cinéticas

Como se ha indicado anteriormente, en el proceso de produccién de
cumeno a partir de la alquilacion de benceno y propileno, no se forma
Unicamente cumeno, sino que existe una reaccion paralela de formacién de
DIPB (diisopropilbenceno) en la Figura 4 pueden verse las reacciones que
ocurren en el reactor cinético del proceso.

CH, + CH., Xy CH,

: i 16 9f112

propylene benzene cumerne

CH, 4 GH, 22

propylene

Reaction 1

CioHyg

p-diisopropyl benzene

Reaction 2
cumene

Figura 4: Reaccion 1 de sintesis de cumeno, Reaccidn 2 sintesis de DIPB

Ambas reacciones son irreversibles y sus datos cinéticos se presentan en
la Tabla 3, [4].

Reaccion 1 Reaccion 2
K 2,810’ 2,32 -10°
E (kJ/Kmol) 104174 146742

Términos de

Ccans - Ceshe

Ccans - Ceoniz

concentracion

Tabla 3: Datos cinéticos de las reacciones

En nuestro proceso de alquilacién debemos de tener en cuenta la
actuacién de la zeolita. Por tanto, los datos cinéticos no son los mismos que los
recogidos en la Tabla 3. Como ya mencionamos anteriormente, la zeolita ITQ-2
es iddnea para este proceso, pero al ser una zeolita realmente nueva no existe
bibliografia de ensayos que recojan los datos cinéticos que ocurren en estas
reacciones. Por ello, los datos cinéticos empleados corresponden a ensayos
elaborados y publicados por Corma et al. [3] en los que se recogen los
resultados de la reaccién en presencia de la Zeolita MCM-22. Estos resultados
se obtuvieron al realizarse la alquilacion en un reactor de flujo en fase liquida
cargado con dicho catalizador con una presiéon de 35 bares y temperatura de
180 °C, Tabla 4.

Reaccion 1 Reaccion 2
K 6510 450
E(kJ/Kmol) 52564 55000

Tabla 4: Datos cinéticos de las reacciones en presencia del catalizador
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Puede observarse que la constante de velocidad en la primera reaccion
es mayor que en la segunda reaccién, esto hace que favorezca la selectividad y
este decantada por la formacién del cumeno.

2.4 Caracteristicas de reactivos y productos
2.4.1 Reactivo: benceno

El benceno, cuya estructura quimica se muestra en la Figura 5, es un
hidrocarburo poliinsaturado de seis atomos de carbono, representante de la
familia de hidrocarburos aromaticos, cuya férmula empirica es CgHg, que posee
una forma de anillo, (de ahi que reciba el nombre de anillo bencénico). Los
atomos de carbono comparten sus electrones libres de forma similar a los
enlaces covalentes corrientes, de modo que su estructura molecular adquiere
una gran estabilidad.

Figura 5: Benceno

Quimicamente es un liquido incoloro de aroma dulce, que se evapora
rapidamente en la atmédsfera y con una solubilidad en agua bastante escasa.
Sus principales propiedades fisicas se muestran en la Tabla 5.

Propiedad Benceno Valor
Peso molecular (kg/Kmol) 78,8
Punto de fusion a presién atmosférica (2C) 5,56
Punto de ebullicidn a presion atmosférica (2C) | 80,08
Densidad a 20 C (kg/m?>) 875,6
Solubilidad en agua a 25 °C (kg/kg de H,0) 0,179
Densidad relativa de vapor (aire=1) 2,8
Presién de vapor a 20 °C (Pa) 12,6
Viscosidad a 25 eC (mPa-s) 0,604
Calor de combustion (kJ/mol) -3,367 -10°
Calor de vaporizacion a 25 oC (kJ/mol) 33,83
Temperatura de Autoignicion (2C) 500

Tabla 5: propiedades fisicas del benceno
Efectos sobre la salud humana.
El Departamento de Salud y Servicios Humanos (DHHS, siglas en inglés)
ha determinado, mediante estudios epidemiolégicos, que el benceno es un

reconocido carcindgeno en seres humanos, por lo que una exposicidon continua
a elevados niveles de benceno en el aire, puede provocar leucemia.
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La inhalacion de esta sustancia en pequefas dosis, puede causar
somnolencia, mareo, aceleracion del latido del corazén, dolores de cabeza,
temblores, confusiéon y pérdida del conocimiento. Por ingestién, provoca
vomitos e irritacion estomacal, mareos y convulsiones con rapidos latidos
cardiacos [10].

2.4.2 Reactivo: propileno

El propileno, cuya estructura quimica se muestra en la Figura 5, es
también conocido como propeno es un gas que tiene mal olor, incoloro y se
suministra como gas licuado. Se produce a partir de combustibles fésiles:
petroleo, gas natural y carbdn. El propeno se puede separar por destilacién
fraccionada de la mezcla de hidrocarburos obtenida del craqueo y otros
procesos de refinado. Generalmente se encuentra con una impureza del 5% de
propano.

N\—cy,

Figura 5: Propileno

El propeno es un alqueno formado por 3 4tomos de carbono y 6 dtomos
de hidrégeno, su féormula global es CsHg. Es un homdlogo del etileno que
presenta el doble enlace como grupo funcional. En la Tabla 6 se muestran sus
principales propiedades fisicas.

Propiedad Propileno (propeno) Valor
Peso molecular (kg/Kmol) 42,08
Punto de fusién a presién atmosférica (2C) -185,2
Punto de ebullicion a presion atmosférica (2C) -47,7
Densidad a 20 °C (kg/m?®) 1,748
Solubilidad en agua a 20 oC (L gas/L de disolvente) Agua | 44,6
Densidad relativa de vapor (aire=1) 0,5
Presién de vapor a 25 2 C (KPa) 1158
Viscosidad a 25 oC (mPa-s) 8,34 -10°
Calor de combustion (kJ/mol) 1927,48
Calor de vaporizacion a 25 oC (kJ/mol) 18,14
Temperatura de Autoignicion (2C) 460

Tabla 6: propiedades fisicas del propileno
Efectos sobre la salud humana.
La Inhalacion de esta sustancia puede tener efectos perjudiciales al
sistema nervioso central, los cuales pueden incluir excitacién, euforia, dolor de

cabeza, mareos, adormecimiento, vision nublada, fatiga, convulsiones, pérdida
de conciencia, coma, paro respiratorio e incluso puede provocar la muerte.
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Ademas de causar anemia y arritmia cardiaca. En cuanto al contacto con la piel
con sustancias licuadas puede causar quemaduras [11].

2.4.3 Impureza: propano

Propano es un alcano formado por 3 dtomos de carbono y 8 &tomos de
hidréogeno, como se muestra en la Figura 6, su féormula es C3Hg, Se transporta
como gas licuado vy se obtiene principalmente como subproducto a partir de
gas natural y del refino de petréleo.

Hye” N CH,

Figura 6: Propano

Este producto se presenta en estado gaseoso, es incoloro y facilmente
inflamable. Tiene un olor fuerte parecido al de los disolventes y mezclado con
el aire puede ser explosivo. En cuanto al uso destaca como combustible
empleado como uso doméstico como industrial en hornos. También se emplea
en motores de combustién interna o turbinas de gas para generar electricidad.
En la Tabla 7 se muestran sus principales propiedades fisicas.

Propiedad Propano Valor
Peso molecular (kg/Kmol) 44,1
Punto de fusion a presion atmosférica (2C) -187,6
Punto de ebullicién a presion atmosférica (2C) | -42,1
Densidad a 20 C (kg/m?>) 1,98
Solubilidad en agua a 25 °C (kg/kg de H,0) 62,4 -10°
Densidad relativa de vapor (aire=1) 1,6
Presién de vapor a 25 °C (KPa) 12,6
Viscosidad a 25 eC (mPa-s) 0,09
Calor de combustion (kJ/mol) 2,202 -10°
Calor de vaporizacion a 25 oC (kJ/mol) 14,79
Temperatura de Autoignicion (2C) 450

Tabla 7: propiedades fisicas del propano
Efectos sobre la salud humana.

En cuanto a la inhalacién: Al producirse pérdidas en zonas confinadas
este liguido se evapora muy rdpidamente originando una saturacion total del
aire con grave riesgo de asfixia. La inhalacién de los vapores provoca irritacion
de nariz y garganta. En lugares cerrados puede producir mareos y asfixia. En
contacto con la piel produce quemaduras por enfriamiento, irritacion y
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enrojecimiento de la zona del contacto. El contacto repetitivo puede causar
resequedad de la piel o dermatitis [12].

2.4.4 Producto: cumeno (isopropilbenceno)

El cumeno también denominado isopropilbenceno, es un compuesto
guimico clasificado como hidrocarburo aromatico. En la Figura 7 se puede
observar su estructura quimica.

Figura 7: Cumeno

El cumeno es un liquido, aromatico penetrante, incoloro e inflamable.
Se emplea principalmente para la sintesis de fenol y acetona mediante el
proceso Hock. El cumeno se utiliza como disolvente de pinturas y barnices,
precursor de resinas y de estireno muy empleado en la Industria Quimica. La
planta con mayor produccion de cumeno pertenece a la compaifiia Cepsa, la
cual es el primer productor mundial de cumeno produciendo alrededor de
1.000.000 toneladas/afio. En la Tabla 8 se muestran las principales propiedades
fisicas.

Propiedad Cumeno Valor
Peso molecular (kg/Kmol) 120,2
Punto de fusién a presién atmosférica (2C) -96,0
Punto de ebullicidn a presion atmosférica (C) | 152
Densidad a 20 C (kg/m°) 0,862
Solubilidad en agua a 25 °C (kg/kg de H,0) 6,13-10°
Densidad relativa de vapor (aire=1) 4,2
Presién de vapor a 20 9C (Pa) 427
Viscosidad a 25 eC (mPa-s) 0,737
Calor de combustién (kJ/mol) 43,37
Calor de vaporizacion a 25 C (kJ/mol) 45,13
Temperatura de Autoignicion (2C) 420

Tabla 8: propiedades cumeno
Efectos sobre la salud humana.
Su inhalacién puede provocar irritacion en las vias respiratorias. En
cuanto al contacto con la piel no se conocen efectos significativos o riesgos

criticos pero puede ser mortal en caso de ingestion y de penetracion en la via
respiratoria e irritante para la boca, garganta y estémago [13].
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2.4.5 Subproducto: DIPB (diisopropilbenceno)

El diisopropilbenceno es un hidrocarburo liquido inflamable de color
ambar y olor penetrante. Existen tres isémeros: orto, meta y para, Figura 8.

O-diisopropilbenceno M-diisopropilbenceno  P-diisopropilbenceno
Figura 8: Isomeros del Diisopropilbenceno

En el proceso de alquilacion de cumeno mediante propileno y benceno
aparece este producto en la segunda reaccién que ocurre de forma paralela a la
sintesis de cumeno en el reactor. De esta forma aparece p-diisopropilbenceno.
En la Tabla 9 se muestran las principales propiedades fisicas.

Propiedades del DIPB Valor
Peso molecular (kg/Kmol) 162,276
Punto de fusion a presion atmosférica (2C) -61,0
Punto de ebullicidn a presion atmosférica (2C) 210,3
Densidad a 20 C (kg/m?>) 0,856
Solubilidad en agua a 25 °C (kg/kg de H,0) -
Densidad relativa de vapor (aire=1) 5,6
Presién de vapor a 20 9C (Pa) 52,4
Viscosidad a 25 2C (mPa-s) 1,19
Temperatura de Autoignicion (2C) 449

Tabla 9: propiedades fisicas de la mezcla de DIPB
Efectos sobre la salud humana.

La inhalacién de este producto puede producir dolor de cabeza,
somnolencia y vértigo [14].
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2.5 Diagramas de equilibrio de mezclas binarias

La base de la destilacién es el equilibrio de fase que puede ser VLE
(equilibrio liquido-vapor) y LLE (equilibrio liquido-liquido). Antes de disefiar
cualquier equipo de destilacién las caracteristicas de VLE necesitan ser
estudiadas ya que dan una idea acerca del comportamiento en la destilacidn.
Se representan graficamente el diagrama T-xy o la temperatura frente a la
composicion de liquido (x) y de vapor (y). A continuacidn se presentan en las
Figuras 9, 10 y 11 los diagramas liquido—vapor correspondientes a las parejas
de compuestos con puntos de ebullicidn mas préximos entre si:
propano/benceno, benceno/cumeno y cumeno/DIPB, respectivamente.

T-xy diagram for PROPA-D1/BENZE-D1
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Figura 9: Diagrama temperatura-composicion para la mezcla de propano/benceno
- T-xy diagram for BENZE-01/ISOPR-01
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Figura 10: Diagrama temperatura-composicion para la mezcla de benceno/cumeno
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T-xy diagram for ISOPR-01/P-DII-01

e 10 At
e 10 At

E175

185
10
155

150 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0,00 0,05 010 015 0,20 0,2% 030 0,35 0,40 045 050 055 060 O6% 070 075 0,80 085 0,90 09% 100
Liquidfwapor moale fraction, ISOPR-01

Figura 11: Diagrama temperatura-composicion para la mezcla de cumeno/DIPB

En los graficos de las Figuras 9, 10 y 11 se puede ver que no existe la
formacidn de azedtropos, es decir, no existe ningln punto a cierta temperatura
y presion en la mezcla que tenga la misma composicidon de las fases liquido y
vapor. Por tanto, la separacidn seria facil, utilizando una columna de destilacion
con menos bandejas y una menor relacion de reflujo [7].

2.6 Modelado y simulacion del proceso con Aspen plus

La elaboracion del presente estudio se ha desarrollado con el software
de simulacién Aspen Plus propiedad de la empresa Aspen Technology, se utiliza
la version V 8.4, no es la ultima, actualmente existen en el mercado otras
versiones mejoradas, no obstante, para nuestros propdsitos es suficiente ya
gue ofrece una solucién en el disefio de industrias de procesos quimicos.

Las etapas de tratamiento se visualizan en el simulador mediante el
diagrama de flujo, asi como los componentes o compuestos quimicos que se
transportan desde una unidad a otra, a través de las corrientes de proceso. El
modelado de simulacion del proceso con Aspen Plus comprende los siguientes
pasos:

1. Especificacion de los compuestos quimicos en el proceso. Para ello el
simulador posee un banco de datos de propiedades de compuestos puros.
La mayoria de los componentes puros son compuestos organicos, pero
también se incluyen compuestos inorganicos y electrolitos. Todos estos
componentes pueden elegirse al igual que las condiciones en las que se van
a llevar a cabo el proceso.

2. Especificacién de los modelos termodindamicos. Una vez seleccionado los
componentes clave en este proceso: benceno, propileno, propano, cumeno
y p-diisopropilbenceno, se debe seleccionar el modelo termodindmico ya
que se utiliza para calcular las propiedades termodinamicas y de transporte
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de los componentes y sus mezclas en la simulacidon, como entalpia, entropia,
densidad, calor especifico, equilibrio L-V, etc. Para el proceso diseifiado se
utiliza la ecuaciéon de estado de Peng-Robinson. Esta ecuacion de estado es
una modificacién de estado de Redlich-Kwong que representa mejor los
calculos del equilibrio liquido-vapor.

3. Definir el diagrama de flujo de proceso. En él se selecciona cada una de las
unidades de operacidn necesarias disponibles en la libreria de modelos de
Aspen Plus y son colocadas en el diagrama de flujo de proceso conectadas
entre si mediante las corrientes de proceso.

En este proceso de alquilaciéon de cumeno mediante benceno y propileno
se caracteriza por poseer dos zonas diferenciadas: Zona de Reaccién y Zona
de Separacion. Existe una relacion entre ambas zonas para mejorar la pureza
del producto ya que si aumentamos el coste de trabajo del reactor, el coste
de separaciéon disminuye y viceversa. Por tanto la secuencia de simulaciéon es
la mostrada en la Figura 12.

O )
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Entrada
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cinematico ‘

—
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Destilacion = Destilacion = Destilacion

Propano

—

Benceno

Cumeno

—

—

Zona Reaccién Zona Separacion

Figura 12: Secuencia de Simulacion.

4. Especificacion de los caudales de los componentes y las condiciones
termodindmicas (temperatura, presion y composicién) de todas las
corrientes de alimentacion.

5. Especificacion de las condiciones de funcionamiento de los modelos de
funcionamiento de la unidad [9].

A continuacion detallaremos las condiciones establecidas en cada una de las

unidades utilizadas en el diagrama de flujo para el proceso de obtencién de
cumeno.
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2.6.1 Tratamiento de las corrientes de entrada

Nuestra planta de produccion de cumeno simulada procesa 1000
kmol/h de propileno que durante 300 dias al afio, 24 horas al dia equivale a
mas de 360.000 toneladas anuales. Por lo tanto la capacidad de produccion de
nuestra planta simulada sera de 800.000 toneladas de cumeno al afio con un
99,9 % de pureza.

Partimos de dos corrientes de entrada, una de benceno y otra de
propileno con un 5% de impureza de propano. El benceno se presenta en
estado liquido en condiciones normales, mientras que el propileno y propano
se encuentra en estado gaseoso. Por lo tanto debemos adecuar los efluentes de
entrada a las condiciones que garanticen una Unica fase liquida.

Mediante un compresor alcanzamos las condiciones que garantizan que
propileno y propano se encuentren en estado liquido con 25 2C de temperatura
y 35,5 bares de presién. Sin embargo, el benceno se presenta ya a 25 2C de
temperatura y 35,5 bares de presidén. Una vez alcanzadas estas condiciones las
dos corrientes pasan al mezclador y posteriormente por un intercambiador de
calor para aumentar su temperatura hasta 170 2C que es la necesaria a la
entrada de reactor y asi favorecer la reaccion. El grafico que identifica
mezclador y bomba en la pantalla de simulacidn de Aspen plus aparecen en la
Figura 13.

::I MELCLADO

Figura 13: Equipos de Tratamiento efluentes: Mezclador y bomba

2.6.2 Reactor cinético

El disefio del reactor se realiza con el objetivo de obtener el mayor
rendimiento y selectividad estableciendo las condiciones iddoneas que
favorezcan la conversién de propileno con cumeno y minimicen la cantidad de
DIPB generada. La reacciéon tendra lugar en un reactor tubular (RPLUG)
adiabdtico en presencia del catalizador. Este tipo de reactor se caracteriza
porque el flujo de fluido a través del reactor es ordenado y no existe mezcla en
la direccién de flujo (direccién axial) se mezcla en direccién radial. Como
consecuencia, todos los elementos de fluido tienen el mismo tiempo de
residencia dentro del reactor y la composicién del fluido varia a lo largo del
reactor [15].
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El estudio de este tipo de reactor se realiza en estado estacionario, o sea
que el término de acumulacién desaparece del balance. Los reactivos se
introduce en el reactor en estado liquido y en el interior ocurre la reaccién
principal de alquilacidn y secundaria de sintesis de DIPB cuyos datos cinéticos
mostrados anteriormente han de ser introducidos en las caracteristicas del
reactor. Estas reacciones son exotérmicas y desprenden calor aumentando la
temperatura del producto a la salida puesto que el reactor es adiabdatico, es
decir no tiene perdidas de calor, ni dispone de ningun tipo de refrigeraciéon. Por
tanto la temperatura a la salida del reactor del producto es importante ya que
si alcanza valores muy elevados puede perjudicar el catalizador.

Las dimensiones elegidas inicialmente para el reactor son las
aconsejadas por Dimian y Bildea, 7 m de longitud y 1,3 m de didametro, aunque
mas adelante se procederd al andlisis de sensibilidad y optimizar sus
dimensiones. En la Figura 14 aparece el grafico que representa el reactor
tubular RPLUG en el programa Aspen plus.
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o
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o
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Figura 14: Reactor Tubular RPLUG

2.6.3 Columnas de destilacion

Para el disefio de las columnas de destilacién se emplea el modelo
DSTWU, que utiliza el método simplificado de Winn-Underwood-Gilliland.
DSTWU calcula la relacién de reflujo minimo y el nimero minimo de platos
tedricos de la recuperacion especificada. También calcula la relacion de reflujo
real para un numero especificado de etapas o el numero real de las etapas para
una relacion de reflujo especificada, seguin sea el caso. Ademas determina la
ubicacidn 6ptima de la alimentacién y el calor de la caldera y el condensador.

Este médulo DSTWU es muy util para realizar el disefio mediante un
método simplificado de forma previa a cdlculos mas rigurosos, ya que estos
calculos previos nos permiten conocer resultados razonables para el cdlculo
riguroso de nuestras columnas de destilacidn. Por tanto de manera posterior a
los resultados obtenidos empleamos el modelo RadFrac, el cual realiza calculos
mas rigurosos y no hace suposiciones.

Por consiguiente todas las columnas de destilacion empleadas en el
proceso de obtencidon de cumeno son disefiadas primeramente mediante el
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método simplificado del mddulo DSTWU, para posteriormente utilizar los
resultados obtenidos en el médulo Radfrac que realiza cdlculos rigurosos.

2.6.4 Columna de destilacién del propano

El propileno se introduce al proceso con una impureza del 5% de propano en la
corriente molar. Por lo tanto, teniendo un flujo de entrada de 1000 kmol/h de
propileno, esta columna de destilacion deberad separar unos 50 kmol/h de
propano. Para elegir la unidad adecuada de separacion debemos de tener en
cuenta los puntos de ebullicién de los productos que aparecen a la salida del
reactor. Observando la tabla 1, de los puntos de ebullicion, podemos destacar
la gran diferencia existente entre los puntos de ebullicion del propano vy
benceno. Esto hace pensar que la separacion pudiera realizarse con un flash, en
vez de una columna de destilacion pero al realizar una simulacién se observa
qgue la cantidad de benceno que sale por la cabeza es mayor que empleando
una columna de destilacién, por lo que se emplea la columna de destilacién
para evitar las pérdidas de benceno.

La corriente de salida del reactor es previamente enfriada hasta alcanzar la
temperatura de 90 9C. En primer lugar se disefia la columna empleando el
modulo DSTWU y es necesario especificar la presion del condensador 7 bares y
presion en el hervidor 7,2 bares. El propano serd como ya comentamos
anteriormente el compuesto clave ligero que saldra por la cabeza de la columna
y serd utilizado como combustible para la propia planta. Benceno es el
compuesto clave pesado el cual se debe obtener una recuperacién
practicamente nula por la cabeza. Ademas es necesario introducir el nUmero de
etapas que tendra dicha columna destilacidon que en esta caso se emplearon 15
etapas. El grafico que identifica la columna de destilacién del médulo DSTWU
aparece en la Figura 15.

Figura 15: Columna de Destilacion médulo DSTWU

Con los resultados obtenidos del modelo DSTWU, Figura 16, se representa el
disefio posterior con el bloque Radfrac con 15 etapas, relacién de reflujo de
1,496 y una presion de 7,2 bares para el hervidor y 7 bares para el
condensador.
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Una vez disefado el producto obtenido por el fondo de la columna de
destilacion sera enviado a la segunda columna de destilaciéon para obtener el
benceno que sera recirculado hasta la entrada del reactor.

minirum reflux ratio: 122234
Actual reflux ratio: 149613
Minirnum number of stages: 720627
Mumber of actual stages: 15

Feed stage: 970413

Murnber of actual stages abowe feed 870413

Reboiler heating required: 504818 kW
Condenser cooling required: 577,086 kM
Distillate ternperature: 15,4357 C
Bottom temperature: 17163 C
Distillate ta feed fraction: 000895425

Figura 16: Resultados columna de destilacion de propano con el médulo DSTWU

2.6.5 Columna de destilacién de benceno

En esta columna tiene lugar la separacién del benceno entre la mezcla del
efluente liquido formado por los productos de la reaccidn, cumeno y DIPB, con
el objetivo de aprovechar el benceno mediante una corriente de recirculacion.

Del mismo modo se utiliza inicialmente el médulo DSTWU para su
posterior disefio con el modulo mas estricto Radfrac. La corriente de salida de
la columna de separacién de propano pasa por un intercambiador de calor para
reducir su temperatura hasta 902C. Una vez alcanzadas las condiciones ideales
para entrar en la columna de destilacién. En el disefio del médulo DSTWU
debemos de tener en cuenta que el compuesto clave ligero es el benceno y el
compuesto clave pesado cumeno. El nimero de etapas empleado son 15
etapas. La presion en el hervidor y condensador son 2 y 2,2 bares
respectivamente. Asi, la corriente saliente por la cabeza de la columna
contendra unicamente benceno que es recirculado al comienzo del proceso de
obtencién del cumeno para ser aprovechado, mientras que por la corriente de
fondo se obtiene cumeno y DIPB, los cuales seran separados en la siguiente
columna de destilacion.

La figura 17 muestra los resultados obtenidos del médulo DSTWU, los
cuales son necesarios para realizar posteriormente la simulacién utilizando el
modulo Radfrac, con 15 etapas de alimentacion, alimentandose en la etapa 7,
relacion de reflujo de 0,86 y una presién de 2,2 bares para el hervidor y 2 bares
para el condensador.
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Finimurm reflux ratios 0270809
Actual reflux ratio: 0863262
Minirmurm nurmber of stages: Q66206
MNurnber of actual stages: 15

Feed stage: 666748

Murnber of actual stages abowe feed 566748

Reboiler heating required: 703103 kW
Caondenzer cooling required: 61555,5 kW
Distillate ternperature: 104,285 C
Bottom ternperature: 185384 5
Distillate to feed fraction: 07995907

Figura 17: Resultados columna de destilacion de benceno con el médulo DSTWU

2.6.6 Columna de destilacion del cumeno

En esta columna de separacidon de cumeno y DIPB se realiza con destilacion a
vacio, técnica en la que la operacién se lleva a cabo a una presién menor a la
atmosférica. El objetivo de estas presiones es para realizar la destilaciéon a una
temperatura menor a su punto de ebullicién.

El efluente que proviene del producto de fondo de la columna de destilacion de
benceno es la corriente de entrada en esta columna. El objetivo es obtener el
cumeno con la mdaxima pureza. Por ello utilizando el mddulo DSTWU
primeramente, el compuesto clave ligero necesario es el cumeno y clave
pesado es el subproducto DIPB con una presion en el hervidor de 0,4 bares y
una presion en el condensador de 0,2 bares. El nimero de etapas es 28 etapas,

Figura 18.
Elinirmum reflux ratio: 024141
Actual reflux ratio: 0,281103
Minimurn nurnber of stages: 684105
Mumber of actual stages: 28
Feed stage: 13,0739

MNumber of actual stages abowe feed 120739

Reboiler heating required: 806233 kW
Condenser cooling required: 141963 kKW
Distillate termperature: g4z C
Bottorn termperature: 154912 C
Distillate to feed fraction: 099482

Figura 18: Resultados columna de destilacion de benceno con el médulo DSTWU
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o

Del mismo modo que las columnas de destilacién anteriores de propano
y benceno. Se obtienen los resultados del médulo DSTWU disponibles en Ia
Figura 18. Que posteriormente se simula en el bloque Radfrac con 28 etapas de
alimentacion, la etapa de alimentacidn esta en la numero 13, relacién de reflujo
de 0,28 y una presiéon de 0,4 bares para el hervidor y 0,2 bares para el
condensador.

2.6.7 Esquema general del proceso

Por tanto el esquema general obtenido en la simulacién para todo el
proceso de obtencién de cumeno mediante el programa Aspen Plus se presenta
en la Figura 19.

hl1 b2 EXCHAMGT REACTOR EXCHAMGZ

[ Benceno b

TN

TN

G e

RECUPBEN

RADFRACT

RADFRACZ
RADFRACS

Figura 19: Disefo del proceso de obtencion de cumeno

Una vez realizada la simulacién del proceso de obtencion de cumeno
mediante Aspen Plus se puede cambiar libremente cualquier especificacién del
diagrama de flujo, como las condiciones de operacidn, composicién de la
alimentacién, etc., y posteriormente volver a ejecutar la simulaciéon para
comparar los nuevos resultados con los resultados previos obtenidos. Y asi
decidir si aceptas o rechazas el nuevo proceso alternativo. En el siguiente
apartado se realizara el analisis de sensibilidad para optimizar el proceso.
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3. RESULTADOS Y DISCUSION

Una vez obtenida la simulacién del proceso de alquilacion de cumeno se
realizan estudios de sensibilidad en el reactor, principal etapa del proceso, y las
columnas de separacién del propano, benceno y cumeno. Este estudio permitird
identificar las variables criticas y optimizar rendimientos. La optimizacién se realiza
secuencialmente a las unidades empleadas en el proceso con el orden en que
aparecen en el diagrama de flujo.

3.1. Analisis de sensibilidad en el reactor

La primera unidad a optimizar es el Reactor en el que tendremos en
cuenta tres variables clave para su disefio:

» Relaciéon molar benceno/propileno
» Temperatura de entrada al reactor
» Tamafo del reactor

3.1.1. Relacidon molar benceno/propileno

Es conveniente realizar la reaccién con exceso de benceno ya que evita la
formacién de DIPB manteniendo la concentracién de cumeno baja. Por ello
realizamos un analisis de la selectividad en funcién de la relacion molar entre
benceno y propileno.

Por selectividad entendemos la relacidon existente entre la cantidad de
reactivo que pasa al producto deseado y la cantidad total de reactivo que
reacciona. La ecuacién mediante la cual se obtiene la Selectividad de cumeno
es la siguiente [3]:

Fcumeno

S = x 100 %
Cumeno (Fcumeno + 1'-"DIPB)

Para ello se realiza un analisis de sensibilidad utilizando Aspen. Las
condiciones iniciales establecidas de temperatura y presién a la entrada del
reactor son de 170 2C y 35 bares de presidn y el reactor se encuentra cargado
de un 0,66 tanto por uno de cama vacio y una densidad de 1000 kg/m?.
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Selectividad

0,999
0,998
0,997
0,996
0,995
0,994
0,993
0,992
0,991

0,99

Selectividad

0 2 4 6 8 10 12 14 16

Relacion Benceno/propileno

Figura 20: Selectividad en funcién de la relacién benceno/propileno.

En la Figura 20 se observa que conforme la cantidad de benceno respecto
del propileno va elevandose la selectividad mejora. Esto ocurre a partir del
punto de relacidon benceno/propileno de valor 3 que es el mas desfavorable,
desde este punto aumenta hasta aproximarse al valor de la unidad. Ademas,
observamos que la variacién de la selectividad de cumeno desde la relacion de
benceno/propileno de valor 5 cada vez es mas insignificante, esto es debido al
hecho de que el calor total de las reacciones es exotérmico.

Por lo tanto, de este analisis podemos deducir que la relacién de
benceno/propileno idénea para el reactor es aquella que alcance una
selectividad de valor la unidad pero debemos de tener en cuenta otros factores
gue influyen encareciendo el proceso de obtenciéon de cumeno. Por ejemplo la
cantidad de benceno necesaria a recuperar en la torre de destilacion es mayor
ya que una gran cantidad de benceno no ha reaccionado en el reactor asi que
es necesario realizar una separacion de productos en una torre de destilacién
gue recoja mayor volumen de producto y elevando asi los costes de
produccién.

3.1.2. Temperatura de entrada al reactor

Continuando con el andlisis de sensibilidad en el reactor, otro de los
aspectos claves a tener en cuenta en su disefio 6ptimo es la temperatura
elegida para la entrada del reactor en el que se llevara a cabo la reaccién. Esta
temperatura de entrada al reactor debe favorecer la reacciéon de formacién de
cumeno Yy disminuir la reaccion de formacién de DIPB.

Basandonos en los datos de los proceso de produccién de cumeno
existentes podemos deducir que para dicho proceso las condiciones adecuadas
de temperatura de entrada al reactor estdn entre 160 2C y 180 °C [3].
Observando la Figura 20 realizaremos el estudio para una relacion B/P entre 4 y
8, ya que para valores menores la cantidad de cumeno producido es
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insuficiente, mientras que para valores mayores el flujo de benceno reciclado

seria muy elevado sin obtener una gran diferencia en cuanto a la selectividad y
rendimiento.

Por tanto se ha realizado un analisis sobre la temperatura de salida del
reactor, selectividad y rendimiento en la obtencién de cumeno en funcién de
dos de las condiciones de entrada al reactor: temperatura y relacion
benceno/propileno. Como muestran las Figuras 21, 22 y 23.

El rendimiento se ha obtenido con la siguiente ecuacidn:

Kmol
Fcumeno( )
R h
to =
Cumeno Kmol
Fpr‘opileno entrada( h )
Selectividad
0,999
0,998
®
3 0,997
Z 0,996
9
E 0,995
0,994
0,993
3 4 5 6 7 8 9
Relaciéon Benceno/Propileno
temperatura de entrada 160 °C Temperatura de entrada 170 °C

Temperatura de entrada 180 2C

Figura 21: Selectividad en funcién del Ratio B/P para diferentes temperaturas de entrada
al reactor

En la Figura 21 se observa que la selectividad mantiene valores muy
elevados, mas de 0,99 para las relaciones de benceno/propileno y temperatura
de entrada distintos en el reactor. La selectividad aumenta de forma paralela al
incremento del ratio benceno/propileno obteniendo siempre mejores
resultados para temperaturas de entrada mas bajas, aunque las variaciones no
son muy amplias.
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11 Rendimiento

0,9
0,8
0,7
0,6
0,5

Rendimiento

3 4 5 6 7 8 9

Relacion Benceno/ Porpileno

—@— Temperatura de entrada 160 2C Temperatura de entrada 170 2C
Temperatura de entrada 180 2C

Figura 22: Rendimiento en funciéon del Ratio B/P para diferentes temperaturas de
entrada al reactor

Por otro lado, observando la grafica del rendimiento de la Figura 22, vemos
que disminuye a medida que aumenta la relacion benceno/propileno vy
empeora conforme vamos disminuyendo la temperatura de entrada del
reactor.

Por ultimo, analizamos la temperatura maxima de salida del reactor, ya que
estd no deberia ser elevada para no afectar a la vida util del catalizador y
mantener la mezcla en estado liquido. En la grafica de la Figura 23 se observa el
aumento de temperatura a medida que disminuye la relacién
benceno/propileno. La temperatura de salida del reactor ademas sube para
temperaturas de entrada al reactor mas elevadas.

Temperatura de Salida Reactor

290
270
250
230
210
190
170
150

Temperatura de salida

3 4 5 6 7 8 9

Relacién Benceno Propileno
—@— Temperatura de entrada 160 °C Temperatura de entrada 170 °C

Temperatura de entrada 180 2C

Figura 23: Temperatura de salida Reactor en funciéon del Ratio B/P para diferentes
temperaturas de entrada al reactor

Existen posibles alternativas para reducir estas elevadas temperaturas a la

salida del reactor, tales como una serie de reactores con refrigeracién
intermedia, alimentacion fria parcial de los reactivos, o intercambiadores de
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calor internos, pero no presenta una ventaja sustancial sobre un reactor
adiabatico de lecho fijo.

Centrandonos en los resultados obtenidos puede observarse que a medida
que aumenta la relacién benceno/propileno, disminuye la temperatura de
salida, aumenta la selectividad y disminuye el rendimiento. Ademas de tener
en cuenta que la temperatura de salida no debe ser muy elevada para no
perjudicar la vida del catalizador y mantener la mezcla en fase liquida, la
temperatura elegida seria de 170 2C vy relacion B/P seria de 5.

3.1.3. Tamafo del reactor

Un andlisis de sensibilidad de las dimensiones del reactor de flujo de pistdn
nos permite conocer el tamano éptimo que favorece la formacién de cumeno,
disminuyendo la formacién de DIPB. Las condiciones iniciales del analisis
establecidas son las indicadas en los apartados anteriores: temperatura de
entrada reactor 170 2C y relacién B/P => 5. Longitud del reactor 7 metros de un
solo cilindro y didmetro 1,3 metros.

Diametro Reactor

1,05

0,95
0,9
0,85
0,8 Selectividad
0,75 Rendimiento
0,7
0,65

0,6
0 0,5 1 1,5 2 2,5 3 3,5 4 4,5 5

Diametro (m)

Figura 24: Selectividad y rendimiento en funcién diametro reactor.

En esta grafica de la Figura 24 observamos como la selectividad no varia a
lo largo de los diferentes diametros y sin embargo en cuanto a los valores de
rendimientos a partir de un didmetro de dimensiones 1,5 metros presenta una
mejora notable alcanzando un 99% de rendimiento, después de 1,5 metros las
diferencias no son significativas.
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Longitud Reactor

1,2
1
0,8
0,6
0,4
0,2
0
0 2 4 6 8 10 12 14
Longitud (m)
Selectividad Rendimiento

Figura 25: Selectividad y Rendimiento en funcion de la Longitud del reactor

Segun se observa en la Figura 25, con la selectividad ocurre de igual forma
gue en la Figura 24, es decir no existe practicamente variaciones de selectividad
a lo largo de la longitud del reactor pero de igual modo el rendimiento mejora
considerablemente alcanzando una longitud de 8 metros.

Por ultimo, hemos realizado un andlisis de sensibilidad del nimero de tubos
necesarios en el reactor, Figura 26, con las dimensiones optimizadas
anteriormente Longitud de 8 metros y didmetro de 1,5 metros. El resultado es
idéntico para un intervalo de tubos entre 1 y 6 véase en la grafica de la figura
26.

Numero de Tubos Reactor

0,996

[ @ ® ® ® ®
0,995

0,994

0,993
—@— Selectividad

0,992
Rendimiento

0,991

0,99
0 2 4 6 8

Numero de Tubos

Figura 26: Selectividad y Rendimiento en funcién del nimero de tubos del reactor

Por tanto con los andlisis de sensibilidad realizados podemos concluir que
las dimensiones éptimas para el funcionamiento del reactor son las siguientes:

v" Nudmero de Tubos 1
v Longitud reactor 8 metros
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v" Didmetro reactor 1,5 metros
v' Temperatura de entrada  reactor 170 eC
v' Temperatura de salida reactor 256,86 C

Con estos datos podemos obtener la representacion grafica de los perfiles
de concentraciones obtenidos dentro del reactor. En la grafica de la Figura 27
se observa el aumento progresivo de la formacién de cumeno, acompafiado de
un decrecimiento de propileno y benceno. El benceno se mantiene en exceso
para evitar la formacion de DIPB.

Composicion molar en el Reactor

1

0,8 —0—0—0—0—0—0—0—0—0—0

©

©

€ 0,6 —@— Benceno

c

2 0,4 DIPB

@

0 0,2 Propileno
Cumeno

0
0 2 4 6 8

Longitud reactor

Figura 27: Perfil de concentraciones en el Reactor.

3.2. Analisis de sensibilidad en las Columnas de Destilacion

Optimizado el disefio del reactor, el producto obtenido a la salida pasa a la
zona de destilacion o separaciéon de componentes. En esta zona aparecen
diferentes columnas de destilacién con el objetivo de obtener la separacién de
los cuatro compuestos que forma la corriente de salida del reactor. Esta zona
consume cantidades de energia importantes que encarecen el coste de
produccién de cumeno.

Por ello, es importante realizar el andlisis de sensibilidad en las columnas de
destilacion permitiendo identificar las variables criticas y optimizar el
rendimiento de cada uno de los equipos disminuyendo asi el consumo de
energia. Las variables que seran analizadas en las columnas de destilacion de
propano, benceno y cumeno aparecen a continuacion [7,15]:

e Relacion de Reflujo.

e Numero de etapas en la columna.
e Ubicacién de la bandeja de alimentacion
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3.3. Andlisis de sensibilidad de la columna de destilacion de propano
3.3.1. Relacidn de reflujo

El estudio se realiza con el nimero de etapas fijo (incluida la etapa del
condensador y la caldera) de valor 15 obtenido en el modelado y simulacién
anterior. En este andlisis se ha ido variado la posicion de la bandeja de
alimentacion entre las etapas 3 y 13. Para cada posicion de la bandeja de
alimentacion diferente, se considera una serie de relacién de reflujo desde 0,5
hasta alcanzar un valor de 8, obteniendo la fraccion molar de propano en el
producto obtenido de la columna en la parte superior. Los resultados se
muestran en la Figura 28.

Sensitivity Results Curve

1E15-REACT FEEDSSTAGE
=l 2RV 1Bl S-REACT FEEDSSTAGE
== ARy 1E15-REACT FEEDSSTAGE
=l RY 1B S-REACT FEEDSSTAGE
== WARY 1Bl 5-REACT FEEDSSTAGE
=0 WARY 1E15-REACT FEEDSSTAGE

5.0
7.0

non
i
=1

11,0
13,0

0,5 1,0 15 2,0 2,5 3,0 35 4,0 4.5 5.0 5.5 6.0 6.5 7.0 7.5 8,0
WARY 2 B1COL-SPEC MOLE-RR

Figura 28: Representacion de la fraccion molar de propano obtenida en la parte superior de la
columna frente a la relaciéon de reflujo.

Como se observa en la Figura 28 la fraccién molar de propano obtenida
en la parte superior de la columna mejora al aumentar la relacién de reflujo. En
ella se identifica un valor 6ptimo de relacion de reflujo de aproximadamente
7,5 para valores inferiores a la etapa 9 incluida como bandeja de alimentacion.
Puesto que si aumentamos la etapa de alimentacién por encima de la etapa 9
se reduce la fraccidn molar obtenida de propano.

3.3.2. Ubicacion de la bandeja de alimentacidn

Modificando la relacién de reflujo al valor 7,5; es escogido como valor
idoneo para analizar las diferentes ubicaciones de la bandeja de alimentacién
en la columna de destilacién, manteniendo el nimero de etapas fijo en 15 en el
disefio de la columna. La ubicacién de la bandeja de alimentacidén es variada
para obtener el efecto sobre la carga de calor en el hervidor y la fraccién molar
de propano obtenida en la parte superior de la columna. Los resultados
obtenidos del estudio aparecen en las Figuras 29 y 30.
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Figura 29: Energia necesaria en el hervidor de la columna de destilacion de propano frente a la

posicion de la etapa de alimentacion.

De las Figuras 29 y 30 se puede deducir que después de alcanzar un

cierto valor 6ptimo de la ubicacion de la bandeja de alimentacion la carga
térmica del hervidor y la fraccién molar de propano empeora. Por lo tanto, el

valor 6

ptimo de la ubicacién de la bandeja de alimentacion ocurre en la etapa

numero 5 la cual alcanza una carga térmica en el hervidor de 8091 kW y una
fraccion molar de propano de 0,907.
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0,90
089
088
067
08¢
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Figura 30:

4 5 fi 7 i k] 10 11 12 13
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Fraccién molar de propano obtenido en la parte superior de la columna frente a la
posicién de la etapa de alimentacion.
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3.3.3. Numero de etapas en la columna

En este Ultimo estudio se mantiene constante la relacién de reflujo y la
ubicacién de la bandeja de alimentacién, Unicamente varia el nimero de etapas
en la columna de destilacién de propano. En las Figuras 31 y 32 se muestran los
resultados obtenidos del andlisis. El aumento progresivo de nimero de etapas
mejora la fraccién molar de propano obtenido y disminuye el calor necesario
en el hervidor de la columna de destilacidn. Por lo tanto el nimero éptimo de
etapas es de 20 etapas, puesto que en las sucesivas etapas la variacidon de
mejora es minima.

NTRAYPRO - Results Sum mary

0,91 -
0,90
0,89
0,68
0,87
0,86
0,85
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0,77
0,76
0,75

== PROPLME

1
T [ 9 1m0 11 12 13 14 1% 1s 1F¥ 1 1% 20 21 22 23 24 25
WARY 1 RADFRACL PARAM  RATAGE

Figura 31. Fraccion molar de propano obtenido en la parte superior de la columna frente al
numero de etapas.

MTRAYPRO - Results Summary
3430

-8 OREE KW
8400

G350

G300

K

5250

OREB

g200

&150

&100

4050 1 1 L 1 1
T8 0% 10 11 1 13 14 15 16 1v o1& 15 20 21 22 23 24 28

WARY 1 RADFRACL PARANM  MSTAGE

Figura 32: Energia necesaria en el hervidor de la columna de destilacion de propano frente
al nimero de etapas.
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3.3.4 Resultado final optimizado

Los valores finales optimizados obtenidos mediante el analisis de sensibilidad
en la columna de destilacién de propano se muestran en la Tabla 11.

Columna de destilacion de propano
Numero de etapas 20
Ubicacién etapa de alimentacion | 5
Relacion de reflujo 7,5
Temperatura de entrada 150 eC
Presiéon de entrada 34 bares
Presién hervidor 7,2 bares
Presién condensador 7 bares

Tabla 11: Valores 6ptimos de la columna de destilacion de propano.

3.4. Analisis de sensibilidad columna de destilacion de benceno
3.4.1. Relacidn de reflujo

Para este analisis el nUmero de etapas es fijo (incluida la etapa del
condensador y la caldera) de valor 15 obtenido en el modelado y simulacién
mediante el médulo DSTWU. En el analisis se ha ido variado la posicién de la
bandeja de alimentacidon para las etapas 7, 9 y 11. Para cada posicion de la
bandeja de alimentacién diferente, se considera una serie de relacién de reflujo
desde 0,1 hasta 3, obteniendo la fraccién molar de benceno en el producto
obtenido de la columna en la parte superior. Los resultados se muestran en la
Figura 33.

Sensitivity Results Curve
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Figura 33: Fraccion molar de benceno en la parte superior de la columna frente a la relacion de
reflujo.
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En la grafica de la Figura 33 se observa que la fraccion molar de benceno
obtenida en la parte superior de la columna alcanza valores muy préximos a la
unidad en una relacion de reflujo de 0,75 para la ubicacién de la etapa de
alimentacion en las etapas nimero 7 y 9 de la columna de destilacién. Por tanto
el valor éptimo de relacién de reflujo de aproximadamente 0,75. Puesto que si
ubicamos la etapa de alimentacion en una zona superior a la etapa nimero 9
necesitamos una mayor relacion de reflujo para obtener una fraccién molar de
benceno similar a la ubicacion de las etapas de alimentacion 7 y 9 con relacion
de reflujo 0,75.

3.4.2. Ubicacién de la bandeja de alimentacién

Para una relacién de reflujo igual a 0,75 y manteniendo el nimero de
etapas fijo en 15 en el disefio de la columna. La ubicacién de la bandeja de
alimentacion es variada para obtener el efecto sobre la carga de calor en el
hervidor y la fraccién molar de benceno obtenida en la parte superior de la
columna.

Los resultados obtenidos del estudio aparecen en las Figuras 34 y 35. De
las cuales se puede deducir que la ubicacidn de la bandeja de alimentaciéon en
las etapas numero 7, 8 y 9 de la columna de destilacidon obtiene una fraccidn
molar de benceno maximo. Ademds de obtener los valores carga térmica
minimos con respecto a otras posiciones de la bandeja de alimentacién en la
columna de destilacién. Por lo tanto el valor 6ptimo de la ubicacién de la
bandeja de alimentacién ocurre en la etapa ndmero 9 la cual alcanza una carga
térmica en el hervidor de 65328 kW y una fraccién molar de benceno de
0,99987.

5-LOCBEN - Results Sum mary
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Figura 34: Fraccion molar de benceno obtenido en la parte superior de la columna frente a la
ubicacion de la bandeja de alimentacién.

Cristébal Moreno Lorca



Simulacién del proceso de obtencidn de cumeno con Aspen Plus

S-LOCBEN - Results Sum mary
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Figura 35: Energia necesaria en el hervidor de la columna de destilacion de benceno frente a la
ubicacion de la bandeja de alimentacion..

3.4.3. Numero de bandejas de alimentacién

En el andlisis se mantienen constantes la relacidn de reflujo 0,75 y la ubicacion
de la bandeja de alimentacién 9. Unicamente varia el nimero de etapas en la
columna de destilacién de benceno. En la Figuras 36 y 37 muestran los
resultados obtenidos que muestra un aumento progresivo de numero de la
fraccion molar de benceno obtenido conforme aumenta el nimero de etapas
en la columna de destilacién, y disminuye el calor necesario en el hervidor de la
columna de destilacion. Por lo tanto, analizando los datos obtenidos el nimero
Optimo de etapas es de 20, con un consumo de calor en el hervidor de 65314
kW vy fraccidn molar muy préxima a la unidad, puesto que en las sucesivas
etapas la variacion de mejora es minima.
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Figura 36: Fraccion molar de benceno obtenido en la parte superior de la columna frente al
numero de etapas de la columna.
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NTRAYBEN - Results Summary
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Figura 37: Energia necesaria en el hervidor de la columna frente al nimero de etapas.

3.3.4 Resultado final optimizado

Los valores finales optimizados obtenidos mediante el analisis de sensibilidad
en la columna de destilacién de benceno se muestran en la Tabla 12.

Columna de destilacion de benceno
Numero de etapas 20
Ubicacién etapa de alimentaciéon | 9
Relacion de reflujo 0,75
Temperatura de entrada 90 °C
Presiéon de entrada 7,2 bares
Presidon hervidor 2,2 bares
Presién condensador 2 bares

Tabla 12: Valores 6ptimos para la columna de destilacion de benceno.

3.5. Analisis de sensibilidad columna de destilacion de cumeno

3.5.1. Relacidn de reflujo

El nimero de etapas se fija (incluida la etapa del condensador y la caldera) para
28 etapas. En el analisis se ha ido variado la posiciéon de la bandeja de
alimentacion para las etapas 13, 15 y 17. Para cada posicion de la bandeja de
alimentacion diferente se considera una serie de relacion de reflujo desde 0,2
hasta 1,2 obteniendo la fraccién molar de cumeno en el producto obtenido de

la columna en la parte superior.
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Figura 38: Fraccion molar de cumeno obtenido en la parte superior de la columna frente a la
relacion de reflujo.

En la grafica de la Figura 38 se observa que la fraccion molar de cumeno
obtenida en la parte superior de la columna tiene el mismo resultado en Ia
ubicacién de las etapas de alimentacidon considerando las etapas 13, 15y 17
para una relacién de reflujo de 0,5. Por tanto el valor 6ptimo de la relacidn de
reflujo es 0,5 obteniendo una fraccién molar de cumeno de 0,99957.

3.5.2. Ubicacidn de la bandeja de alimentacidn

Con una relacion de reflujo igual a 0,5 y manteniendo el nimero de etapas fijo
en 28, se modifica la ubicacidn de la bandeja de alimentacién para obtener el
efecto sobre la carga de calor en el hervidor y la fraccién molar de cumeno
obtenida en la parte superior de la columna. Los resultados obtenidos del
estudio aparecen en la Figuras 39 y 40.
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Figura 39: Fraccion molar de cumeno obtenido en la parte superior de la columna frente a la
ubicacion de la bandeja de alimentacidn.
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S5-LOCUME - Results Sum mary
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Figura 40: Energia necesaria en el hervidor de la columna de destilacion de benceno frente a la
ubicacion de la bandeja de alimentacidn.

De los resultados se deducir que la ubicacidon éptima de la bandeja de
alimentacion tiene el mismo valor de fraccién molar de cumeno y carga térmica
en el hervidor entre las etapas 14 y 20. Por lo tanto, el valor éptimo de la
ubicacidn de la bandeja de alimentacién escogido es el correspondiente a la
etapa 15, la cual alcanza una carga térmica en el hervidor de 10432 kW y una
fraccion molar de cumeno de 0,99958.

3.5.3. Numero de bandejas de alimentacion
En este analisis se mantienen constantes la relacién de reflujo 0,5 y la ubicacion

de la bandeja de alimentacién 15. Unicamente varia el nimero de etapas en la
columna de destilacidon de cumeno.
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Figura 41: Fraccion molar de cumeno obtenido en la parte superior de la columna frente al nimero
de etapas.
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En las Figuras 41 y 42 se observa un aumento progresivo de la fraccidn
molar de cumeno obtenido conforme aumenta el nimero de etapas en la
columna de destilacion mientras disminuye el calor necesario en el hervidor de
la columna de destilacion. Por lo tanto analizando los datos obtenidos el
numero 6ptimo de etapas es de 20, con un consumo de calor en el hervidor de
10464 kW vy fraccion molar muy préxima a la unidad, puesto que en las
sucesivas etapas solo se reduce una cantidad insignificante de calor consumido
en el hervidor de la columna de destilacidn.

NTRAYCUM - Results Summary
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Figura 42: Energia necesaria en el hervidor de la columna de destilacién de cumeno frente al
numero de etapas.

3.5.4 Resultado final optimizado

Los valores finales optimizados obtenidos mediante el andlisis de sensibilidad
en la columna de destilacion de cumeno se muestran en la Tabla 13.

Columna de destilacion de cumeno
Numero de etapas 20
Ubicacién etapa de alimentacion | 15
Relacion de reflujo 0,5
Temperatura de entrada 185 °C
Presiéon de entrada 2,2 bares
Presidn hervidor 0,4 bares
Presién condensador 0,2 bares

Tabla 13: Valores 6ptimos para la columna de destilacién de cumeno.
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3.6

Descripcion detallada del diagrama de flujo final resultante

En la Figura 43 se muestra el diagrama de flujo del proceso de obtencién de
cumeno optimizado. Y en la Tabla 15 la composicién y condiciones de
temperatura y presidn de todas las corrientes que intervienen en el proceso.

Tl

+ PROPYLEN |
+— BENCENO |

<>—| CUMERC

REACTOR

[+]

RADFRACZ

RADFRACT

Figura 43: Diagrama de flujo final del proceso de produccién de cumeno.

RADFRACT

Corriente BENCENO | PROPILENO 1 RECUPBEN 2 3
Temperatura 25 35
(eC) 31,95412 | 104,2886 82,282 170
Presiodn (bar) 35 35 35 2 35 35
Fraccion 1 1 1 1 1 1
Liquido
Flujo molar
kmol/h
Benceno 1000 0 1000 4049,952 5049,952 | 5049,952
Propano 0 50 50 0,00743875 | 50,00744 | 50,00744
Propileno 0 1000 1000 1,90 e-05 1000 1000
Cumeno 0 0 0 0,0402258 | 0,0402258 | 0,0402258
P-DIPB 0 0 0 8,79E-10 8,79E-10 8,79E-10
Aceite 0 0
Térmico 0 0 0 0
Agua 0 0 0 0 0 0
Corriente
Total 1000 1050 2050 4050 6100 6100
(kmol/h)
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Corriente 4 5 6 7 8
Temperatura
(eC) 257,9034 150 171,4706 90 185,3645
Presion (bar) 35 35 7,2 7,2 2,2
Fraccion 1 1 1 1 1
Liquido
Flujo molar
kmol/h
Benceno 4054,412 | 4054,412 4050,5 4050,5 0,547903

Propano 50,00744 | 50,00744 | 0,00743909 | 0,00743909 | 2,21E-20

Propileno | 0,0879755 | 0,0879755 | 1,90E-05 1,90E-05 | 4,86E-23

Cumeno 991,2097 | 991,2097 991,209 991,209 991,1688

P-DIPB 4,371264 | 4,371264 4,371264 4,371264 | 4,371264

Aceite
Térmico 0 0 0 0 0
Agua 0 0 0 0 0
Corriente
Total 5100,088 | 5100,088 5046,088 5046,088 996,088
(kmol/h)

Tabla 15: Datos de las corrientes del proceso (continuacién)

Corriente CUMENO DIPB 9 10 11
Temperatura
(eC) 119,3958 174,3781 350 | 255,4881 20
Presion (bar) 0,4 0,6 2 2 3
Fraccion 1 1 1 1 1
Liquido
Flujo molar
kmol/h
Benceno 0,547903 2,21E-09 0 0 0
Propano 0 0 0 0 0
Propileno 0 0 0 0 0
Cumeno 990,4502 | 0,7186052 0 0 0
P-DIPB 0,00191226 | 4,369351 0 0 0
Aceite
Térmico 0 0 1500 1500 2800
Agua 0 0 0 0 0
Corriente
Total 991 5,087957 | 1500 1500 2800
(kmol/h)

Tabla 15: Datos de las corrientes del proceso (continuacion)
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Corriente 12 13 14
Temperatura
(eC) 130,0411 20 116,6197
Presion (bar) 3 3 3
Fraccion 1 1 1
Liquido
Flujo molar
kmol/h
Benceno 0,547903 0 0
Propano 0 0 0
Propileno 0 0 0
Cumeno 990,4502 0 0
P-DIPB 0,00191226 0 0
Aceite
Térmico 2800 2000 2000
Agua 0 0 0
Corriente
Total 2800 2000 2000
(kmol/h)

Tabla 15: Datos de las corrientes del proceso (continuacién)

En la Tabla 16 se resumen las principales caracteristicas de las tres columnas de destilacion
utilizadas para la separacidn de los distintos componentes de la corriente de salida del reactor

cinético

Columna de destilacion RADFRAC 1 | RADFRAC 2 | RADFRAC 3
(Propano) | (Benceno) | (Cumeno)
Temperatura condensador (°C) 16,2913 104,289 119,396
Calor del condensador (kw) -2591,58 -57679,1 -16112
Relacion de reflujo 7,5 0,75 0,5
Velocidad del destilado (kmol/h) 54 4050 991
Temperatura hervidor (2C) 171,47 185,36 174,378
Calor del hervidor (kw) 7976,3 66482,5 11354,9
Velocidad del hervidor (kmol/h) 1049,08 6835,11 876,994
Velocidad del condensador (kmol/h) 5046 996,088 5,08796
Ratio del hervidor 0,207899 6,86195 172,367

Tabla 16: Datos de las columnas de destilacion
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3.7 Producto final obtenido

Una vez optimizados el reactor y las tres columnas de destilacién, necesarias
para separar los diferentes compuestos quimicos presentes en la corriente de
salida del reactor, se obtiene un producto final por la corriente CUMENO del
diagrama de flujo que se muestra en la Figura 43 con la composicion que

aparece en la Tabla 14.

Compuesto | Corriente Producto final (kmol/h)
Benceno 0,547903
Propano 0
Propileno 0
Cumeno 990,4502
P-DIPB 0,00191226
Total
991

Tabla 14: Composicion del producto final.

El resultado obtenido nos garantiza la especificacidon de pureza requerida, ya
que el producto final tiene una composicién del 99,9% de cumeno con una

pequefia cantidad de impureza de benceno y P-DIPB.
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4. Conclusiones

Se ha realizado una simulacién del proceso de produccion de cumeno siguiendo un
procedimiento de optimizacion paso a paso. Cada unidad ha sido optimizada
maximizando la calidad del producto deseado asi como su caudal. Para ello se ha
empleado el analisis de sensibilidad identificando las variables criticas.

El objetivo principal de la simulaciéon ha sido la obtenciéon de la maxima
cantidad de cumeno posible obteniendo su mayor grado de pureza, ya que esto
implica mayor beneficio. Para ello se ha aprovechado el benceno obtenido en una de
las columnas de destilacién para su reciclado de este reactivo al principio del proceso,
permitiendo asi un ahorro de materia prima.

El disefo del reactor se ha realizado orientado al aprovechamiento total de los
reactivos. Teniendo en cuenta algunos factores como: la temperatura de salida del
producto del reactor para no perjudicar la vida del catalizador, la relacién de
benceno/propileno para minimizar la cantidad de propileno no reaccionado y reaccion
secundaria y las dimensiones (longitud, diametro) del reactor.

En la zona de separacion, el disefio del sistema de separacion comienza con el
trazado de las curvas de equilibrio liquido-vapor, ya que dan una buena idea acerca de
la facilidad de la destilacidn. Estas columnas de destilacion se basan en la maxima
separacion de las corrientes, obteniendo asi una corriente de producto de 991 kmol/h
de cumeno con una pureza del 99,9%.

Mientras que en el analisis de sensibilidad revelé6 una gran cantidad de
consideraciones de disefio para el reactor y columnas de destilacion. Estas
consideraciones no fueron principalmente en funcién del costo sino también otros
factores como la seguridad, el impacto ambiental, las necesidades futuras, etc.
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