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Projeto conceitual

Daglo,g, de entrada
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Projeto conceitual
* Inicia-se pela sintese do processo, isto é, pela definicdo de uma
sequéncia de operacgdes que permitam transformar as matérias-
primas em produtos.

* Deseja-se selecionar uma op¢do entre milhares de rotas possiveis,
considerando desempenho econémico e ambiental.

* Asintese é realizada com informagdes incompletas, calculos aproximados,
uso de heuristica (regras praticas)

* Método de engenharia (Thatcher): inicialmente apenas aspectos essenciais,
refinamentos sucessivos.

* Analise econdmica com precisdo de ~30 — 50 %

* Tal estimativa serve para orientar a sele¢do de alternativas de processo mais
promissoras num estagio inicial do projeto (rapidamente e com baixo custo
de desenvolvimento
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Abordagem Hierarquica

Separation and.
Recycle System

Heat Recovery
System

Heating and Cooling
Utilities

Water and Effluent
Treatment

Etapas do processo conceitual

* Dados iniciais

* Estrutura das entradas e saidas do fluxograma — .
. _,| Processo [,

* Estrutura dos reciclos do fluxograma

* Estrutura geral do sistema de separacao A

* Rede de trocadores de calor e
integracao energética

v
Reator ]—)[ Separador ]——>

 Utilidades

Separador

Separador

Separador
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Abordagem hierarquica:
procedimento

* Em cada nivel de projeto: * Fontes de informacgGes sobre
* Identificar as variaveis de projeto 0S Processos:
relevantes * Heuristicas
* Coletar informacgdes sobre o * Tedricas
processo

* Modelos fenomenolégicos

* Sintetizar o processo + Dados experimentais

* As variaveis de projeto obtidas sdo
especificagdes no estagio seguinte

Especificages Nivel de Especificagdes

> projeto —_—
\

Informagdes sobre o ?
processo

Especifica¢Oes iniciais

 Product * Handling fgatures, e.g. Filterability
and explosion hazard
Performance o
* Application features, e.g. colour, taste and appearance

* Production rate
* Raw material characteristics
* Availability of utilities

e —— ! )
rfrocess * Energy consumption requirement
EEHOHGNES * Controllability
¢ Availability
¢ S.H.E.
* Budget

¢ Time-to-market
* Designers’ experiences
* Technology development or transfer

Lewis, Seckler et al., 2015
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EspecificacOes finais do projeto
conceitual

O projetista deve especificar o seguinte:

* Sequencia de operacgoes e reciclos
* Fluxograma de processo
* Balangos de massa e de energia

* Fungao de cada operacao:
* Reatores: seletividade e conversdo

* Separadores: qual a recuperagao e pureza (saida do separador
frequentemente sdo misturas que alimentam outro separador)

* Dimensdes dos equipamentos principais
* Consumo de reagentes e energia

* Analise econdémica~30% precisao

Resumo

* Abordagem hierdrquica * No projeto conceitual o

* Estrutura das entradas e saidas do projetista especifica:
fluxograma » Sequencia de operacdes e reciclos

* Estrutura dos reciclos do * Func3o de cada operacio
fluxograma . o .

* Dimensdes dos equipamentos

* Estrutura geral do sistema de principais

separagao

* Consumo de reagentes e energia
* Rede de trocadores de calor e

integracdo energética

» Utilidades

* Analise econ6mica com ~30%
precisao
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Etapas do processo conceitual

* Dados iniciais

* Estrutura das entradas e saidas do fluxograma
* Estrutura dos reciclos do fluxograma

* Estrutura geral do sistema de separacao
* Sistema de recuperacgao de vapor

* Sistema de separagao de liquidos

* Rede de trocadores de calor

9
L] o L] o ° L] ~
Dados iniciais: informagoes sobre
~ Vé [
ds reagcoes quimicas
* Quais as reacdes e quais as * Indicadores de desempenho:
condi¢Bes de reacdo? « Rendimento: kg prod./kg reagente
* matérias primas e produtos + Seletividade: kg subprod/kg reag.
- Subprodutos sdo importantes mesmo * Tempo de residéncia
em tragos, pois podem se acumular U . g
* Usar numero minimo de
Nno processo N
indicadores
* estequiometria e excesso de
< * Evitar varidveis extensivas
reagentes
* Catalisador * Negligenciar seletividade ou
* T, P, tempo de residéncia conversdo?
- Rendimento - reagente pode ser
. e recirculado, mas investimento
* Fontes: enciclopédias, livros, e
literatura cientifica, patentes
- Seletividade = matéria prima é
perdida.
10
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Dados iniciais: propriedades fisicas

* Substancias puras * Modelos termodindmicos
* Misturas ¢ Checar estimativas com sistemas
bindrios conhecidos (Dechema)
* Quando o produtoou a
matéria-prima é ndo-
convencional, podem faltar
dados:

* usar métodos para estimativa de
propriedades fisicas

* Analisar sensibilidade do custo a
estes fatores = decidir o que
levantar experimentalmente
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Etapas do processo conceitual

* Dados iniciais

* Estrutura das entradas e saidas do fluxograma

* Estrutura dos reciclos do fluxograma

* Estrutura geral do sistema de separacao
* Sistema de recuperagao de vapor

* Sistema de separagao de liquidos

* Rede de trocadores de calor

12
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Diagrama de entradas e saidas

* Em geral desejamos recuperar
99% das matérias primas 2>
100%.

* Excegdes:
* ar, agua (ail)
* Purga

* Operagoes unitarias podem
ter rendimento limitado, mas

0 processo como um todo nao
- reciclos ou purga

* Exemplo

matérias-primas

EEEE

A+BoC+D
1,A?

[

AB? C D I?

produtos

13

* Em geral desejamos recuperar
99% das matérias primas =
100%.

* Excecdes:
* ar, agua (ail)
* Purga

* Operacgoes unitarias podem
ter rendimento limitado, mas

0 processo como um todo ndo
-> reciclos ou purga

Diagrama de entradas e saidas

* Exemplo

matérias-primas

A B

S -

A+B-C+D

l l Purga

C D

produtos

14
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Exemplo

* EspecificacOes iniciais
* Produzir benzeno

* Usar tolueno e H, como matéria
prima

- reagdes de hidroalquilagdo de
tolueno, processo HDA

* O hidrogénio contém 5% de
metano como impureza

* Difenil, H, e CH, podem ser
aproveitados como combustiveis

* Pede-se:

* Dados iniciais:

* Estequiometria da reagao
* Tolueno + H, = Benzeno + CH,
* 2 Benzeno S Difenil + H,
* CH, e H, sdo de dificil separagao

* Benzeno tolueno e difenil
separaveis por destilagdo

Componente | Ponto de
ebulicdo

H, -253°C
CH, -161 °C
Benzeno 80°C
Tolueno 111°C
Difenil 253 °C
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* Recuperar

* O subproduto é separado e
vendido como subproduto

* = penalidade econémica de
gastar parte do reagente nobre

difenil

para produzir algo de menor valor.
Ha ainda o custo de separac¢do do

Subprodutos reversiveis: recuperar
ou reciclar?

* Reciclar

* Se a reacao é reversivel, é possivel
reciclar o subproduto para o
reator

* - penalidade econémica de
separar o subproduto e de
conduzir a reagao principal sob
menor concentragdo

16
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O que fazer com o difenil?

* Opgdo 1: recuperar

* Difenil é separado e vendido como
subproduto

* = penalidade econémica de
gastar parte do reagente nobre
Tolueno para produzir algo de
menor valor . H3 ainda o custo de
separagao do difenil

H,, CH, Benzeno
— —>
Processo
— —>

Tolueno Difenil

* Opgdo 2: reciclar

* Difenil é reciclado para o reator.

Ele se acumula no loop de reciclo

* - penalidade econdmica de

reprocessar difenil e conduzir a
reacdo sob menor concentragdo

H,, CH,

Processo

Tolueno

Difenil
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O que fazer com o CH, e H,?

* Opgao 1: reciclo e purga

* Temperaturas de ebulicdo de CH,
e H, sdo baixas = separar é caro

* Ajustar processo para obter uma
corrente de purga pequena e rica
em CH4.

* desvantagens:
- CH, e recirculado no processo

- H2 é perdido
Purga, H,, CH,

H,, CH,
—> —>
Processo
— —>
Tolueno

* Opgdo 2: separar e reciclar

* - penalidade econdmica de
separar reprocessar difenil e
conduzir a reagdao sob menor

concentracao
CH,
H,, CH, T
—>
Processo
—
Tolueno

18
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Produtos de reacao: reciclar e
purgar, separar ou descartar?

* Reciclo e purga * Separacao e reciclo

* Reagente leve e impureza leve na * Desvantagem:

allmentagao, e - = custo para separar

* Reagente leve e subproduto leve
* Descarte
- Leve = ponto de ebuli¢do < -48 °C
* Ar usado em excesso é

L4 .
Usar reagente em excesso para 5|mplesmente descartado

promover conversdao completa do
reagente que vai ser removido * > se o excesso de ar é grande, o
com a purga volume a processar é grande

* Desvantagem:
> Perda do reagente
> Perda da impureza

> Acumulo da impureza na corrente de
circulagao
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Impurezas na alimentacgao:
purificar ou processar?

* Purificacdo é recomendadase * Processamento da impureza é

* A impureza estd em quantidade recomendado se
significativa * A impureza é dificil de separar
- Se ela ndo for removida ela vai se (p.ex. se a alimentagdo for um gds
incorporar a perdas da matéria prima ou se a impureza formar um

. il azedtropo com um reagente)
* Aimpureza n3o é inerte (p.ex.

envenena o catalisador) * Aimpureza for também um
produto de reagdo ou um

* = custo da purificacdo subproduto do processo

* A impureza é inerte e mais
facilmente separavel do produto
do que da alimentacao.

* - custo de processar a impureza
(aumenta vazoes)

20
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O que fazer com a impureza CH, na
alimentac¢ao?

* Vamos processar o CH,, pois:

* A quantidade de CH4 na corrente
é pequena.

* O CH4 interfere pouco na reagdo
em baixa concentragdo (a checar)

* A separagao H2-CH4 é cara
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Diagrama de entradas e saidas para
o processo HDA

Tolueno + H, — Benzeno + CH, Cédigo de
ebulicdo destinacdo
2 Benzeno S Difenil + H, . .

| H, -253°C Reciclo e purga
CH, = impureza na alimentagao
. P ¢ CH, -161°C Reciclo e purga
e subproduto
Benzeno 80 °C Produto principal
Tolueno 111°C Reciclo
Difenil 253 °C Combustivel

Purga, H,, CH,

H,, CH, [

Benzeno
—> —>
Processo
—> —>
Tolueno Difenil

22

10/01/2023

11



* Certifique-se que todos os
produtos, subprodutos e
impurezas deixem o processo

* Mesmo em tragos, uma impureza
pode tornar o processo inoperavel

- Interfere em reagGes ou separagdes
- Acumula-se em corrente de reciclo

- Contamina produto

Avalia¢ao do fluxograma

* Exemplo HDA

* Na corrente de alimentagdo de
tolueno é possivel que haja outras
impurezas, conforme sua fonte

* Qutras reagoes, p.ex. formacdo de
terfenil
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* Selecionamos as varidveis que
completam a definicdo do
problema de projeto

* NUumero de varidveis = graus de
liberdade

* Balangos globais

* Comegcamos com balangos para o
processo todo, sem considerar
quaisquer reciclos.

* Ao longo do processo,
identificamos novas varidveis de
projeto necessdrias para
completar a defini¢do do
problema.

Variaveis de projeto e balangos
globais

Variaveis de projeto

Reagdes Conversao

complexas Relagdo molar de reagentes
Temperatura
Pressao

Reagentes  Reagentes ndo recuperados

€M EXCESSO  paciclo de gas e purga

24
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Variaveis de projeto e balangos
globais

* Etapas

Iniciamos com a producdo especificada

Com a estequiometria e correlagdo para distribuicdo de produtos,
encontramos as vazoes de subprodutos e de reagentes

- este balangos dependem das varidveis de projeto T, P, excesso reagentes

Com as impurezas da alimentacdo, calculamos as vazdes de impurezas na
entrada e saida, para as correntes nas quais os reagentes sao
completamente recuperados e reciclados

* Com o excesso de reagentes especificado, calculamos vazdes de saida de
reagentes, para correntes que envolvem purga (ou ar)

* Calculamos as vazdes de entrada e saida para impurezas que entram nas
correntes com purga.

Processo HDA

Toluene + H, — Benzene + CH,
2Benzene = Diphenyl + H,

Toluene Ripvile
(I = x) mol unreacted "
Toluene
feed
(1 mol)
S Benzene
x mol produced
Toluene
reacted
%(1 = Fip Diphenyl
produced

10/01/2023
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* Tolueno + H, = Benzeno + CH,

* 2 Benzeno S Difenil + H,

Exemplo HDA

Purga, H,, CH,

—

i . H,, CH, Benzeno
* EspecificacOes —d L
~ Processo
* Produgdo: Py = 265 mol/h — —
Tolueno Difenil
* Pureza da matéria prima: yg,
* Seletividade: S=mol B/mol T G, Yen
0,0036 \
S=1-———77, x<0,97 i
(1=x)" (Fy+Fy)
. . Htrm) Yeu Pg
* Excesso de hidrogénio: F. mol/h — —
- Ou teor de hidrogénio na purga: ypy F,— Rrocesse —
PD
Yeu= Fe/Pg
Para sistemas mais complexos prefira
numerar correntes e usar “tabelas de _ H, b
correntes”, incluindo T,P CH, | mol/h
27
* Balangos de massa fornecem Purga, H,, CH
’ 27 4
Fr = Pg/§S .
H,, CH, Benzeno
1-S
Pp =Fr Processo
—> —>
—y Tolueno Difenil
g T [1-a -y 5]
H = S(Yeu —Yeu) G, Viay
1-8 F,+F b l
G = Fy + Fy +—< Py (Fy Wﬁl _E
Processo
FT —> —
* Especificados  Ps, S, yeu ouFy + Fy Po
T B
H, D
CH,
28
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Exemplo HDA

* Efeito da seletividade

6 -

(%]
-‘.‘5 [ ]
N4
3 - = FT/B
lg- 2 G/B
2 —FH/B
§- T T o
s 0,20 0,40 0,60 0,80
Seletividade S
* Efeito da conversao
1,00 -

1 +

3 0,80 ,4‘7

(] *

2060 %

= *

$04 — ¢ —
8020 ———— *
& - e I |

02 04 06 08 1
X (conversao)

Purga, H,, CH,

H,, CH, [

Benzeno
—> —>
Processo
—> —>
Tolueno Difenil
G, Ve
(Fu+Fm), Yen I Py
—> —>
Processo
FT —> —>
PD
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Potencial econOmico

* O potencial econémico (PE) é

o lucro anual no caso de
custos nulos de capital e

utilidades.

* Se o potencial econémico for

negativo, buscamos:
- Outras matérias primas
- Outras rotas

* PE =valor do produto +

+ valor dos subprodutos -
- custos das matérias-primas

* PE em S/ano

* S/ano = S/kg * kg/ano

* Exemplo HDA

e« EP =
+ benzeno
+ difenil como combustivel
+ purga como combustivel
- tolueno
- corrente de H,

30
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Potencial econémico
* Potencial econémico para * PE é maximo para
processo HDA * Convers3o nula (pois a
Lucro seletividade é maxima)
éGi' * Perda de hidrogénio na purga é
0:7 nula (purga de metano puro)
0,9 A g
0 ° Consequenaas:
\ * Conversdo nula = reciclo de
tolueno ao reator é infinito
0 . 0.8 * Perda nula de H2 - reciclo de gas
conversao Inflnlto
-> nas etapas seguintes do
projeto, procurar 6timos
valores para estes reciclos
31
0 r___.—-—v-—_ﬁ— b ‘**
p
LRi}] —
WN)
M)
N
4
S/year i)
10
Wi
[N0]
Tr | 0.2 0.3 0.4 0.5 06 0.7 0.8 0.9
Conversion x
32
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Resumo

Dados iniciais * Quais as variaveis de projeto e os

- . compromissos econémicos?
* Informagdes sobre reagdes

« Propriedades fisicas * Critérios para decisdes:

* Modelos termodinamicos * Dados iniciais

~ * Heuristicas
Questoes a serem

respondidas com o diagrama * Na sua auséncia, escolher

de entradas e saidas arbitrariamente e listar um
processo alternativo com a

* Removemos ou reciclamos um decis3o oposta

subproduto reversivel? )
* Completar o projeto

conceitual com a alternativa
escolhida

* Purificamos ou aplicamos reciclo e
purga de gas?

* Purificamos a alimentagao ou
processamos as impurezas?
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