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SIMULACAO DA PRODUGCAO DE XILENOS UTILIZANDO O
SOFTWARE HYSYS

Abstract

The dependence of the world economy on fossil energy sources, especially oil, in the face of
questions about the way industrial activities impact the environment, requires the E&P sector to
develop new forms of production and processing. Petroleum has as one of its main by-products the
naphtha, which is the raw material for basic petrochemicals, olefins and aromatics. Aromatic
compounds have great applicability in the petrochemical chain and significant commercial value.
Among the aromatic compounds, the benzene, toluene and xylene (BTX) isomers are outstanding,
with xylene having the highest commercial value. It constitutes the raw material for manufacturing
plastic and synthetic fibers, in addition to being used as solvent. That is why there is a tendency to
maximize its production over that of benzene and toluene. The process of xylene production takes
place through the catalytic reform. Based on this production process, this work aims to simulate and
optimize the process of xylenes production using a process simulator of great applicability in the
industrial sector. A production process involving a conversion reactor, a heat exchanger and two
distillation towers was simulated. As a thermodynamic model, the Soave-Redlich-Kwong (SRK) state
equation was used. Sensitivity results from BTX feed loading are presented and analyzed for the
influence of the final composition of xylene.

Introducao

A industria petroquimica transforma subprodutos de petrdleo ou gas natural em bens
industriais. S0 organizadas em trés diferentes setores, cada uma caracterizada pelo estagio de
transformacdo de sua matéria-prima. Sao elas: empresas de primeira geracdo, empresas de segunda
geracgdo e empresas de terceira geracdo (BRASKEM, 2016).

A reforma catalitica € um importante processo industrial utilizado pelas empresas de primeira
geragdo. Ela visa tanto & producdo de combustiveis de alta qualidade (através do aumento de sua
octanagem), a partir de cargas de nafta pesada, quanto a producao de compostos aromaticos (benzeno,
tolueno e xileno — BTX). A operacao podera ser conduzida no sentido de producdo de gasolina, como
também para a producgdo de arométicos, desde que sejam selecionadas cargas de naftas apropriadas,
ajustadas devidamente as condicOes de operacdo e o sistema de recuperacdo adequado (Ribeiro, 2005).

Dentre os BTX's produzidos pela reforma catalitica ou por craqueamento, 0s xilenos sdo os de
maior valor comercial. S&o constituidos por isémeros (0-, m- e p-xileno) e obtidos juntamente com
outros aromaticos, como Cg, C; e Cg e separados por processos de extracdo-destilacdo e isomerizacdo
(Matar e Hatch, 1994). Eles constituem a matéria-prima empregada pelas empresas de segunda e
terceira geracdo na fabricacdo de produtos quimicos, plastico e fibras sintéticas, além de serem usados
como solventes. Aproximadamente, 65% dos xilenos isolados séo utilizados na produgédo de produtos
quimicos, como o &cido tereftalico, anidrido ftalico, acido isoftalico, entre outros (Matar e Hatch,
1994). Por isso, existe uma maior tendéncia em sua maximizacao.

A aplicacdo dos conceitos, métodos e ferramentas de modelagem e simulagdo de processos é
de fundamental importdncia para uma avaliacdo de viabilidade técnico-econdémica dos processos
produtivos, bem como para a identificacdo, analise e quantificacdo das condicBes operacionais que
permitam definir condigdes de parada e partida, além de possiveis cenérios de riscos.
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Uma das principais vantagens da aplicacdo da modelagem e simulagdo de processos € o fato
de uma vez que viabiliza a descri¢do do processo produtivo através de modelos mateméaticos com um
nivel de confianga mensuravel, permitir a modificacdo dos pardmetros de entrada e avaliacdo dos
parametros de saida a um custo muito baixo, comparado aos investimentos para construcao de plantas-
piloto e/ou teste em sistemas reais.

Metodologia

O estudo foi desenvolvido em um fluxograma simplificado da producdo de xileno, conforme
Figura 1 e seus dados foram retirados da literatura, como mostra a Tabela 1. O reator do processo foi
desenvolvido com o intuito de receber somente carga de benzeno e tolueno e o modelo termodinamico
utilizado no processo de destilacdo foi 0 Soave-Redlich-Kwong (SRK).

—6-

Tabela 1 — Dados de entrada do processo.

Variaveis de entrada  Valor
T3 175 °F
T4 185 °F
Xx3 0,1
Xr3 0,4
Xp3 0,5
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Figura 1- Fluxograma simplificado do processo utilizado para a produgdo de xileno.

Fonte: Himmelblau, 2006.

A literatura (Himmelblau, 2006) somente aborda o processo a partir da alimentagdo da
primeira torre de destilacdo, para que obtivéssemos os dados de alimentacdo, o reator funcionou como
uma caixa preta e suas condi¢fes operacionais ndo puderam ser alteradas durante a simulacéo.

Para a realizacao da simulacéo, algumas premissas tiveram que ser estabelecidas:
o Considerados apenas os componentes: benzeno, tolueno e xileno;

o O reator é ideal e suas variaveis ndo poderdo ser alteradas, portanto, o VC1 ndo sera
considerado no célculo do grau de liberdade;

o Néo foi considerada a cinética do reator na simulagéo;
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e A pressdo do sistema se mantém inalterada, ou seja, P1=P2=P3=P4=P5=P6=P7;

e H& uma corrente pura no sistema do grau de liberdade: corrente 6 de saida da 2> Torre,
contendo somente tolueno;

e As vazles massicas, pressoes e fracdes massicas das correntes 3 e 4 sdo as mesmas, somente
as temperaturas T3 e T4 s&o diferentes devido ao trocador de calor.

o A corrente de refluxo da 12 torre de destilagdo (2) é fixada para simulagéo;
Resultados e Discussao

O pacote computacional comercial HYSYS, versdo 2.2, foi utilizado para a realizagdo das
simulagdes em um computador com configuragdo bésica de processador de 2 ndcleos de 2,30 GHz da
Intel (i5) e memdria RAM de 4 Gb.

No processo de validacdo do modelo, a vaz&do de entrada encontrada, ou seja, a vazao com a
qual é possivel uma separacdo de 99% de xileno foi de 2.000 kg/h. O fluxograma desenvolvido no
programa pode ser observado na Figura 2.
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I-ENERGIA

3-ENERGIA
2-ENERGIA

UTO
5-ENERGIA

CLLLLLLLLLL

PRODUTO-TX EROCUIEET
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B-ENERGIA

=
=

PRODUTO-X
Figura 2 - Layout do HYSYS do fluxograma do processo de producéo de xileno.

Como o grau de liberdade do sistema resultou em 1, foi necessario definirmos valor de uma
variavel de entrada para que o sistema tivesse uma unica solugdo. Foi realizada simulacGes variando a
vazdo de saida do reator 1 (F3) e a temperatura de saida do trocador de calor (T4), afim de
verificarmos suas influéncias na conversdo do xileno.
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Figura 3 - Gréfico da influéncia da vazao massica de alimentacdo na vazdo de producdo de xileno.
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Figura 4 - Gréafico da influéncia da vazdo massica de alimentacdo na fragdo de xileno produzido.

A influéncia do aumento da vazao de alimentagéo da 1° torre ocorre de forma linear, tal como
representado no gréafico da figura 3. No entanto, ao avaliar a influéncia do aumento da alimentacéo
sobre a composicdo do produto de fundo da segunda coluna, conforme representado no grafico da
figura 4, observou-se que a partir de 2100 kg/h ocorreu perda de especificacdo (fracdo molar do
produto menor que a desejada para xileno) chegando a um valor estavel, em torno de 50%, para
alimentacg&o a partir de 2300 kg/h.

Essa perda de especificagdo ndo é a condicdo de operacdo desejada para 0 processo. Para
tentar explicar o motivo desse desvio da condi¢do de operacdo esperada, deve-se complementar a
analise incluindo a observacdo do comportamento da vazdo e da composicdo de topo da 2° torre,
conforme figuras 5 e 6.
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Figura 5 - Gréfico da influéncia da vazdo de alimentacdo nas vaz@es de topo e fundo da 22 Torre.
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Figura 6 - Gréfico da influéncia da vazao de alimentagdo nas composi¢des de topo e fundo da 22 Torre.

Como é possivel observar no grafico da figura 5, 0 aumento da vazdo de alimentacdo resulta
no aumento da vazdo de fundo da 2° coluna, mas a vazdo de topo permanece constante. De forma
genérica, 0 comportamento das curvas das vazdes de topo e fundo da 2° coluna sera coerente quando
forem analisados sob a perspectiva dos conceitos de balanco global de massa neste volume de
controle. O aumento da vazdo maéssica de fundo se deve a vazdo massica acrescida na vazdo de
alimentacdo e, que por algum motivo, ndo estd aumentando a quantidade que sera separada e removida
no topo.

A confirmacdo de que o aumento da vazdo de fundo da 2° coluna se deve a parte da carga
alimentada que foi separada e removida no topo é possivel com a analise do grafico da Figura 8. A
Inclinacdo da reta que representa a vazdo de fundo (Figura 5) é similar a inclinagcdo da reta que
representa a composicdo do tolueno no fundo da coluna.
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Figura 7 - Gréafico da influéncia da temperatura de entrada na 1% Torre na vazado de producdo de xileno.
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Figura 8 - Gréfico da influéncia da temperatura de entrada nas composig¢des de topo e fundo da
28 Torre.

Analisando o comportamento da segunda torre frente a variacdo da temperatura de
alimentagcdo da primeira torre, os resultados observados indicaram, de uma forma geral, que uma
grande variacdo de temperatura ndo resultou em aumento significativo na eficiéncia de separacdo e
qualidade dos produtos de topo e fundo. Os gréaficos representados nas Figuras 7 e 8 demonstram que
h& uma limitacdo do processo quanto ao aumento de carga térmica do mesmo.

Conclusoes

Apos o desenvolvimento do modelo e validagdo dos resultados, comparando-os com dados
disponiveis na literatura utilizada e dos testes de sensibilidade para avaliar o comportamento do
processo, foi possivel perceber que o modelo utilizado apresenta resultados que aderem as tendéncias
balizadas nos conceitos tedricos inerentes as transformacdes previstas no processo.

Em relacdo a variacdo de temperatura, a analise de sensibilidade tem uma particularidade.
Apesar de apresentar consisténcia com o modelo desenvolvido, estes resultados demonstram que ha
limitacBes no modelo quanto a sua capacidade de predicdo dos efeitos relacionados ao aumento de
carga térmica, devido a restricdo fisica do equipamento utilizado na troca térmica, deixando de ser
eficiente. Isso se da por ndo atender as condi¢des de projeto. Assim sendo, seria necessario iniciar uma
analise adicional para avaliacdo de estrutura fisica dos equipamentos utilizados no processo e redefinir
as especificacdes do projeto.
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