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Resumen

Titulo: Andlisis del desempefio en la produccion de etilbenceno en una configuracion de reactores
CSTR*

Autores: William David Roman Camargo, Jeferson Gamba Gonzalez**

Palabras Clave: Etilbenceno, CSTR, Aspen Plus, Andlisis estadistico, Minitab.

Descripcion : El etilbenceno es un intermediario del estireno que polimerizado se convierte en
poliestireno, material para fabricar tapabocas industriales, desechables para el transporte de
comida, entre otros objetos con uso diario en restaurantes , hospitales y laboratorios, la pandemia
del Covid 19 del afio 2020 ha incrementado su uso exponencialmente, por lo tanto se ve necesario
el mejoramiento de la produccion en reactores CSTR, mas seguros, por medio del estudio de las

variables operacionales de los equipos.

Se realiz6 una consulta bibliografica de la produccidn de etilbenceno, con el objetivo de determinar
sus variables termodinamicas y configuracion de equipos, con ello se obtuvieron intervalos para
las variables operacionales. En la presente investigacion se simuld y comparé en el Software Aspen
Plus, los trabajos de los autores William Luyben y Ganji et al, determinando el mejor paquete
termodindmico, cinético y la influencia del nimero de reactores, siendo al final William Luyben
la configuracion de reactores mas adecuada. Por ultimo, se realiz6 un analisis estadistico por medio

de la herramienta Sensitivity de Aspen Plus y el Software Minitab.

Del andlisis estadistico se obtuvo que la presién en los reactores y relacion de reflujos en las torres
no son variables significativas, ademas los factores mas relevantes fueron la temperatura de los
reactores y el exceso molar de benceno en el primer reactor, por ultimo, se determiné un intervalo

Optimo de trabajo.

*Trabajo de Grado

**Facultad de Ingenierias Fisicoquimicas. Escuela de Ingenieria Quimica. Director Giovanni
Morales Medina. Dr. en Ingenieria Quimica.
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ABSTRACT
Title: Analysis of ethylbenzene production performance in a CSTR reactor configuration*
Autor: William David Roman Camargo, Jeferson Gamba Gonzalez**
Key swords: Ethylbenzene, CSTR, Aspen Plus, statistical analysis, Minitab.

Descripcion: Ethylbenzene is an intermediate of styrene that polymerized becomes polystyrene, a
material to manufacture industrial mouth caps, disposable for food transport, among other objects
with daily use in restaurants, hospitals and laboratories, the Covid 19 pandemic of 2020 has
increased its use exponentially, therefore it is necessary to improve the production in CSTR

reactors, safer, by studying the operational variables of the equipment.

A bibliographic consultation of the ethylbenzene production was carried out, with the objective of
determining its thermodynamic variables and equipment configuration, with this, intervals for the
operational variables were obtained. In the present investigation, the works of the authors William
Luyben and Ganji et al were simulated and compared in the Aspen Plus Software, determining the
best thermodynamic and kinetic package and the influence of the number of reactors, being at the
end William Luyben the most appropriate configuration of reactors. Finally, a statistical analysis
was performed using the Aspen Plus Sensitivity tool and the Minitab Software.

From the statistical analysis, it was obtained that the pressure in the reactors and the ratio of
refluxes in the towers are not significant variables, besides that main factor was the temperatures
of the reactors and the excess of benzene in the first reactor, finally, determining an optimal

working interval.

*Bachelor Thesis

**Facultad de Ingenierias Fisicoquimicas. Escuela de Ingenieria Quimica. Advisor Giovanni
Morales Medina. Chemical Engineer. PhD.
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Introduccion

El etilbenceno es ampliamente utilizado para la fabricacion de estireno, el cual es en turno
polimerizado para la formacion de poliestireno. Entre otras aplicaciones, el poliestireno es
utilizado en la produccion de tapabocas industriales, ademas de diversos recipientes para la
industria de los alimentos. Por la presente pandemia del COVID-19, la demanda tanto de tapabocas
como de recipientes ha ido aumentando desde el dia 24 de marzo del 2020 por la implementacion
de los respectivos protocolos de bioseguridad. Segun (Tolosa, Rios, Leon, & Perez, 2012) la
produccién global de etilbenceno en el afio 2011 estuvo concentrada principalmente en Estados
Unidos produciendo 14130 millones de libras por afio. Segun Tolosa et al, Colombia no es
considerado un pais productor; ademas, segun los autores se consume el 51% de la produccion
anual de benceno y el 7% de la produccion anual de etileno es empleado en la produccion de
etilbenceno. Los anteriores valores dan cuenta de la importancia econémica del proceso productivo

del etilbenceno.

La produccién de etilbenceno puede ser efectuada en diferentes configuraciones de
reactores y a diferentes condiciones operativas. La literatura reporta diversos autores gue han
estudiado el proceso productivo de etilbenceno. Al respecto los trabajos de (Luyben, 2011) y
(Hamid et al., 2004). presentan diferentes cinéticas y configuraciones que, segun los autores,
conducen a representar el proceso de etilbenceno. Debido a las diferentes condiciones operativas
y configuraciones, el presente documento fue dedicado al analisis del proceso productivo de

etilbenceno utilizando los resultados obtenidos por simulacion con el programa Aspen Plus.
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Para el desarrollo del trabajo, diversas referencias bibliograficas fueron consultadas para la
definicion de los rangos operativos del proceso. Por medio de simulaciones en el software Aspen
Plus, los paquetes termodinamicos, la cinética de reaccién y el nimero de reactores fueron
analizados segun su influencia en los resultados, conforme lo reportado en la literatura. Asimismo,
un disefio computacional factorial fue aplicado a la simulacion desarrollada, con lo cual se
obtuvieron las tendencias de produccién de etilbenceno. Segun los resultados, la presion de
operacion de los reactores y la relacion de reflujo en las torres de destilacion no son factores

influyentes en la produccion de etilbenceno.
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1. Estado Del Arte

La produccion de etilbenceno consta de reacciones de alquilacion y de transalquilacion
siendo los reactivos benceno y etileno los mas empleados, donde se obtiene el producto principal
y como producto secundario los polietilbencenos (dietilbenceno, en la mayoria de los casos). Las

siguientes ecuaciones quimicas representan la produccion de etilbenceno.

C6H6+C2H4—)C8H10 [Rl]
CgHyp+ C2Hy — C1oH1y [R2]
C10H14 + C¢Hg = 2CgH 1 [R3]

Estas reacciones pueden ser desarrolladas tanto en fase homogénea como en fase
heterogénea, y los reactivos pueden estar tanto en fase liquida como en fase vapor (Gerhartz, 1985).
La cinética de las reacciones va sujeta al tipo de catalizador que se emplea, segln la fase en la que
se realiza la reaccién. Los catalizadores mas usados (Elgabry, Mansi, Nabil, Ali, & Karim, 2019)
son las zeolitas como la H-mordenita, la BXE ALKCAST Yy en especial la ZSM-5, Ademas de
algunos acidos de Lewis como BFs,FeCls y el mas usado AICIs; el Anexo A presenta una tabla
resumen de los catalizadores utilizados en el proceso. Es importante mencionar que las zeolitas
presentan ventajas sobre los catalizadores basados en acidos de Lewis, ya que estos Ultimos son

proclives a la corrosion en los equipos y solo funcionan en fase liquida (Elgabry et al., 2019).

Las cinéticas de reaccidn encontradas en la literatura para las reacciones de produccion de

etilbenceno son presentadas en las Tablas 1y 2. La Tabla 1 presenta las constantes para la cinética



ANALISIS EN LA PRODUCCION DE ETILBENCENO CON CSTR. 14

de 2do orden propuesta por Luyben para el catalizador de Zeolita ZSM-5 (Luyben, 2011). La Tabla
2 muestra las ecuaciones cinéticas propuestas por Ganji et al. para el catalizador cloruro de

aluminio (AIClz) (Hamid, Jafar S. Ahari, Amir, & Majid, 2004).

Tabla 1

Datos cinéticos de las reacciones de alquilacion y transalquilacion propuesto por William Luyben

R1 R2 R3
K 1.528*10" (6) 2.778%107 (7) 1000
E [cal/mol] 17000 20000 15000
ol [Cel“[Cel [Cel*[Ce] [Cel*[Cot]

Nota. Adaptado de William Luyben (2011)
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Tabla 2

Datos cineticos de las reacciones de alquilacion y transalquilacion propuesto por Ganji et al

RT

—3.993 x 103> c
—rr ) les

— 2
1.771 % 105 * exp (M> Cp

R1 [kmol/(m?3*s)]

1—-152%1072 % exp(

2 —4.703 * 10*
R2 [kmol/(m? *s)] 69.45 * exp — T e5CE
—6128 * 104 1.0218
R3 [kmol/(m?*s)] 4047 x exp( RT )CDEBCB

1+3%x107°%Cy

Nota. Adaptado de (Hamid et al., 2004)

Por su parte, la Tabla 3 presenta una comparacion entre la produccion de etilbenceno en
fase liquida y la produccion en fase vapor. Segln esta tabla, la fase liquida presenta la ventaja en
la produccion de etilbenceno, dado que permite ahorrar costos de operacién al trabajar a
temperaturas y presiones mas bajas, con una menor cantidad de exceso de benceno, ademés de

extender la vida de utilidad del catalizador.

Tabla 3

Comparacion entre dos modos de operacién para la reaccién de alquilacion

Produccion empleando catalizador de Zeolita Produccion empleando catalizador de
en fase liquida Zeolita en fase gas

Temperaturas y presiones de operacion Condiciones de operacion extremas entre
moderadas, en un rango de 420-470 Ky 4.76- 675-725 Ky 13.61-27.22 atm resultando en
10.21 atm un alto riesgo
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Alimentacion al reactor de alquilacién de relacién Relacion benceno/etileno es
benceno/etileno de 1.5-2 en base molar aproximadamente 8-16 en fraccion mol

Usan dos reactores en paralelo, alquilaciéon y
transalquilacion toman lugar en el mismo
reactor, mientras el otro es para regeneracion.

Requiere ambos reactores de alquilacion y
transalquilacion en serie.

La vida del catalizador es de aproximadamente
entre 2 a 5 afios para los reactores de alquilacion
y transalquilacion

El catalizador requiere regeneracion entre
dos a 4 semanas.

Nota. Adaptado de (Elgabry et al., 2019)

En lo referente a la simulacion del proceso de produccion de etilbenceno, a continuacion,

se revisan diferentes trabajos encontrados en la literatura abierta.

Hamid et al., 2004, del Instituto de investigacion de la industria petrolera, en Tehran, Iran,
codificaron un software de simulacién para una planta de produccion de etilbenceno, con base en
datos historicos industriales. Los autores aplicaron las ecuaciones de masa, energia y momento
empleando técnicas de optimizacidn. Segln los autores, el sistema de reacciones propuesto y el
software codificado reprodujeron la informaciéon de la planta de procesos; sin embargo, no

especificaron el paquete termodinamico empleado.

(Alpuche Manrique, 2009) analiz6 la configuracion propuesta por Luyben (2002) para
minimizar el efecto snowball, utilizando el simulador Aspen Plus; este efecto se refiere a que un
cambio en los flujos de entrada causa un cambio significativo en los flujos recirculados. La autora
definio en las simulaciones el paquete termodinamico Lee Kesler Plocker. Alpuche-Manrique

también desarroll6 una simulacién dindmica, teniendo en cuenta las estructuras de control de
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Luyben (2002) y Larson y colaboradores (2003). Basada en sus resultados, la autora afirmé que se
pudo encontrar una respuesta aceptable con la configuracion propuesta en Luyben (2002), pero

gue no consiguid una minimizacién del consumo energético de las columnas.

Luyben, 2011, disefid un proceso de dos reactores CSTR y dos columnas de destilacion
para la produccién de etilbenceno. El autor planted un sistema de control y optimizacion del costo
total de produccion, en funcion del tamafio de los reactores y el funcionamiento de las torres;
Luyben aplicé el software Aspen Plus y el paquete termodindmico Chao Seader. Segun sus
resultados, el autor afirmd que existe una relacion directamente proporcional entre el tamafio de
los reactores y los flujos molares de recirculacion, ademas planted que los controladores simples

son efectivos para la configuracion planteada.

Tolosa et al., 2012, se enfocaron en simular y disefiar un proceso 6ptimo de produccion de
etilbenceno. Los autores compararon diferentes materias primas para la produccion de etilbenceno
dependiendo de la disponibilidad, los costos y la accesibilidad de la materia prima; ademas,
emplearon los software Aspen Plus y Aspen Icarus en la optimizacion del proceso, en términos de
la demanda de producto, los costos y las dimensiones de los equipos. Los autores concluyeron que
las mejores materias primas son benceno y el etileno en Colombia, ademas de encontrar una
optimizacion del poder econdémico (PE) en funcion de la conversion del etileno y el grado de

recirculacion.

Jagtap et al., 2013, basandose en el trabajo realizado por (Luyben, 2011), modificaron los
sistemas de control del proceso, considerando los sistemas de control economico de la planta: “top-

down” (CS1) creado por el autor y “Bottom-up” (CS2); este Gltimo sistema corresponde al
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convencional, basado en optimizacién economica y regulaciones operativas. Los autores
emplearon el programa de simulacién Aspen Plus y el paquete termodindmico Chao Seader. Segun
los autores, el sistema CS1 presentd una respuesta dinamica, conduciendo a un desempefio

econdémicamente superior al CS2, en un rango del 1 al 12%.

Ng et al., 2017, realizaron un disefio y un analisis de la produccion de etilbenceno,
utilizando una columna de destilacion convencional; asimismo, los autores desarrollaron un
analisis considerando una columna de pared divisoria. Los calculos fueron desarrollados en Aspen
Hysys, con los paquetes termodinamicos Peng Robinson y Soave-Redlich-Kwong (SRK). Ng et
al. compararon las constantes cinéticas de Luyben (2002 y 2010) y Ganji et al (2004), en su
estructura de 6 reactores PFR. Segun los autores, la mejor cinética para la representacion del
proceso correspondié a la propuesta por Luyben 2010. También, los autores manifestaron que una
torre de pared dividida disminuy0 la inversion de capital inicial en un 2.8%, ademas de aumentar

el valor presente neto de la planta en un 137.6%.

Del Pino-Gutiérrez, 2019, propuso un disefio preliminar de una planta de produccién de
120.000 ton/afio de etilbenceno. Este autor planted un diagrama de proceso con la ayuda del
simulador Pro Il con integracion energética, considerando el paquete termodinamico Soave-
Redlich-Kwong (SRK). Basado en sus resultados, Del Pino-Gutiérrez afirmd que su proceso es
rentable con tiempo de retorno de la inversion en 1.3 afios, pero la estimacién econdmica tiene un

error de aproximadamente un 30% por fallos en la obtencion de precios de las materias primas.

Monsalve-Sanchez, 2019, analizé los costos del proceso de etilbenceno, empleando la

herramienta informatica Aspen Hysys V.9, con el paquete termodindmico de Peng Robinson; la
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autora considero una red de intercambiadores de calor con integracion energética en el diagrama
de flujo codificado en Aspen Hysys. Segun sus resultados, la autora afirmé que el uso de la
integracion energética con la red de intercambiadores de calor redujo los costos de la planta un

67.1%.

Valdivia, 2019, simulé el efecto de la presion en la sintesis y purificacion de etilbenceno
de alta pureza, usando el software libre como COCO V.3.3, con su herramienta Chemsep. El autor
defini6 dos reactores de conversion fija, dos torres de destilacion y dos corrientes de reciclo en sus
simulaciones; asimismo, el autor utiliz6 el paquete termodinamico Chao-Seader. Segun el autor,
la configuracion empleada permitio la obtencién de una conversion global del 99.9%. Ademas,
Valdivia concluy6 que la posicion del plato de alimentacién en las torres influy6 en la relacién de

reflujo adecuada para el proceso.

También, el Anexo B del presente documento muestra una recopilacion de los diagramas
de flujo de proceso (PFD) de los autores. Segun la informacion de este anexo, los autores han
utilizado diferente numero de reactores y torres de destilacion. EI Anexo C presenta la recopilacion
bibliogréfica de las variables operacionales de los reactores empleados en la literatura. Segun este
anexo, el exceso de benceno con respecto al etileno se ha definido en el rango entre 2 y 3, con
excepcion de reactores PFR cuyo exceso ha sido definido entre 5y 16. Asimismo, las presiones
de operacién en los reactores se han analizado en el rango entre 2 y 20 atm (con excepcién del
articulo de Ganji et al cuya presion fue de 37.5 atm). Respecto a los reactores CSTR, los volumenes
habituales han sido definidos como 200 m? (son necesarios 2 reactores), mientras que en los PFR

han sido analizados en un nimero entre 2 y 7 reactores. La literatura también muestra que los



ANALISIS EN LA PRODUCCION DE ETILBENCENO CON CSTR. 20

reactores CSTR utilizados en el proceso requieren una operacion a altas presiones, mientras que

en los PFR han sido considerados para los reactivos en fase vapor, operando a altas temperaturas.

Por su parte, el Anexo D presenta la recopilacion bibliografica de las variables
operacionales de las columnas de destilacion empleadas en la literatura. Segln este anexo la
mayoria de las torres de destilacion para el proceso de etilbenceno considera presiones mayores a
la atmosférica. En general, las torres que operan a baja presion necesitan de un menor namero de
etapas y las relaciones de reflujo varian entre 0.6 y 0.8, mientras que las torres de destilacion con
presiones mayores a la atmosférica requieren de mayores relaciones de reflujo y mayor cantidad

de platos.

La informacion anterior muestra que el proceso de produccion de etilbenceno presenta un
amplio rango de opciones operativas (temperaturas, presiones, fases, clases de reactores). La Tabla
4 recopila los intervalos para las variables operacionales, tanto en los reactores CSTR en serie
como en las columnas de destilacion al vacio. Estas torres son las definidas en el trabajo de Luyben
y ademas corresponden con los reportes de menores costos de produccion y operacion (Gorak &
Olujic, 2014) (Orozco de la Pava, Andrés Felipe, 2018). De igual manera, las simulaciones del
proceso han sido desarrolladas considerando diferentes paquetes termodinamicos, como Peng
Robinson, Soave-Redlich-Kwong (SRK), Chao Seader y Lee Kesler Plocker. Por lo anterior, el
presente documento exhibe los principales resultados obtenidos de un analisis, por simulacion, del
desempefio del proceso de produccién de etilbenceno, considerando las opciones presentadas en

la Tabla 4 y los diferentes paquetes termodinamicos.
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Tabla 4

Limites de las variables operacionales en los reactores y las columnas de destilacion

Reactores
Reactores CSTR
R-alquilacion  R-transalquilacion

Temperatura Bajo 310,970 431,410
(K) Alto 434,000 449,820

Presién Bajo 2,300 2,100
(atm) Alto 20,000 20,000

Exceso de Bajo 2,421 2,918
benceno Alto 2,537 137,805

Torres de vacio

Torres de destilacion

1 2
Reflujoenel  BA0° 0,774 0,432
condensador Alto 0811 o661
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2 Objetivos

2.1 Objetivo General

Analizar por simulacion computacional el desempefio en la produccion de etilbenceno en
una configuracion de reactores CSTR, definiendo las tendencias en el proceso segun las variaciones
en las temperaturas, presiones, el exceso de benceno en los reactores y la relacion de reflujo en las

torres de destilacion.

2.2 Objetivos Especificos
Desarrollar una simulacion en el software Aspen Plus, definiendo el paquete termodinadmico
y la ecuacién cinética con mayor exactitud en la reproduccion de datos reportados, segun la

configuracién de reactores CSTR para la produccion de etilbenceno.

Aplicar un disefio experimental, basado en la simulacion desarrollada, que permita la
obtencion de las tendencias de variacion de los rendimientos con las diferentes variables

operacionales.

Validar las tendencias obtenidas de la aplicacion del disefio experimental con aquellas

reportadas en la literatura, validando los resultados obtenidos con la simulacion desarrollada.
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3. Descripcion Metodoldgica

Las fases y actividades planteadas para el cumplimiento de los objetivos propuestos son

descritas a continuacion. Asimismo, la Figura 1 resume estas fases y actividades.

3.1 Fase I. Desarrollo de una Simulacion en el Software Aspen Plus

3.1.1 Actividad 1. Revisién de literatura.

Diversas referencias sobre la produccion de etilbenceno fueron consultadas, donde se
recopil6 informacion sobre los tipos y nimero de reactores, variables de operacion (temperatura,
presion, flujo molar), exceso de benceno en la reaccion, fracciones molares y volumenes de los

reactores de alquilacion y transalquilacion.

3.1.2 Actividad 2. Codificacion del diagrama de proceso en Aspen Plus.

Posteriormente se configuré en el simulador Aspen Plus los compuestos (Benceno,
Tolueno, Etilbenceno y Dietilbenceno), el modelo termodinamico Chao Seader con los paquetes
de reacciones de William Luyben y Ganji et al (con modificaciones de Qi Han Ng), finalmente, se
simularon los diagramas de procesos basandose en los articulos antes mencionados, como se

observa en el Anexo E

3.1.3 Actividad 3. Comparacion de los modelos termodinamicos y cinéticos.

En la comparacion de los diferentes modelos termodindmicos se simulo cada uno de ellos
teniendo en cuenta tanto las salidas de los reactores y columnas, para hallar sus errores relativos y

absolutos respecto al articulo original, como también la desviacion estandar entre las diferentes
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simulaciones, se realizé el mismo procedimiento para comparar los modelos cinéticos de William

Luyben y Ganji et al.

3.1.4 Actividad 4. Analisis de la influencia del nUmero de reactores en el proceso.

Después la simulacion se cambid a un solo reactor con un volumen total a la suma de los
reactores de alquilacion y transalquilacion, evaluando las mismas corrientes y comparandolas con

la simulacién anterior

3.2 Fase I1. Desarrollo de un Disefio Computacional Factorial

3.2.1 Actividad 5. Definicion de los factores.

Las variables evaluadas fueron recopiladas en la Tabla M 4, el exceso de benceno en el
primer reactor no se pudo modificar directamente por los reciclos, por lo tanto, esta se modificd
por medio del flujo molar de entrada de benceno fresco al proceso, las variables evaluadas fueron

expuestas en la Tabla M 5.

3.2.2 Actividad 6. Ejecucion del disefio computacional factorial.

En el disefio computacional de Aspen Sensitivity se tuvo en consideracion en los reactores,
las temperaturas, presiones y el exceso de benceno en el reactor de alquilacién, en el caso de las
columnas se evaluo las relaciones de reflujo, como variables independientes para determinar su
influencia en las variables evaluadas en la Tabla M 5, para considerarse una variable significativa,
el criterio de seleccion fue el aumento de minimo 10 kmol/h en la produccion de etilbenceno a la

salida del proceso.
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3.2.3 Actividad 7. Andlisis de la influencia de los factores.

Una vez determinado por método grafico los factores significativos individuales del
proceso, eliminando aquellos que no cumplan con el criterio de evaluacion, se procedié a verificar
su relevancia por medio del Software de analisis estadistico en su version libre de prueba Minitab
version 19, que emplea las ecuaciones encontradas en el capitulo 5 y 6 del libro “Disefio y analisis

de experimentos” de Douglas C. Montgomery (Montgomery, 2004)

3.3 Fase I11. Validacion de las Tendencias De La Simulacion

3.3.1 Actividad 8. Comparacion y validacién de los resultados de simulacion.

Con base a los resultados en Minitab y Aspen Sensitivity se determing la factibilidad de los
resultados, por medio de la comparacion con la literatura. Posteriormente, se determind el intervalo
operacional de las variables en los equipos que conduce a mayores valores en la produccion de

etilbenceno.

Figural

Esquema de la metodologia desarrollada



Desarrollo de una
simulacioén en el

software Aspen Plus

*Revision de la
literatura

eCodificacién del
diagrama en Aspen
Plus

eComparacién de los
modelos

ANALISIS EN LA PRODUCCION DE ETILBENCENO CON CSTR.

Desarrollo de un
diseno

computacional
factorial

¢Definicion de los
factores

*Ejecucion del disefio
experimental

eAnalisis de la
influencia de los
factores

26

Validacion de las
tendencias de la

simulacion

eComparaciény
validacion de los
resultados de
simulacién

termodinamicos y
cinéticos

eAnalisis de la
influencia del
numero de
reactores

N\ J N\ J N\

4. Analisis De Resultados

4.1 Determinacion del Modelo Termodinamico

4.1.1 Configuracion de Luyben

Esta configuracion presenta 2 reactores CSTR de 200 m® cada uno y dos columnas de
destilacion al vacio con dos corrientes de reciclo a los reactores. La configuracion propuesta por
Luyben para la produccidn de etilbenceno fue codificada en Aspen Plus. La Figura F 1 en el Anexo
F presenta el diagrama de flujo para esta configuracién. La simulacién del proceso de produccion
fue ejecutada considerando diferentes paquetes termodinamicos y las condiciones de flujo de
entrada de las dos corrientes de alimentacion al proceso de benceno y etileno puro fueron de 630.6

kmol/h cada una, a una temperatura de 320 K y una presion de 1 atm. Los resultados son
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presentados en la Tabla 5, en términos de los errores relativos respecto a los resultados expuestos
en Luyben; este autor utilizo el paquete termodindmico Chao Seader en sus simulaciones con el
programa Aspen Plus. En la Tabla 5, R1IOUT, R20UT, RBEN, RDIETIL y ETILBEN hacen
referencia a los flujos molares de las corrientes que salen del primer reactor, el segundo reactor, el
destilado de la primera columna, el fondo y el destilado de la segunda columna respectivamente.

Los resultados completos de las simulaciones pueden ser consultados en el Anexo G.

Tabla s

Errores relativos de la simulacion en Aspen Plus de William Luyben varaindo los paquetes
termodinamicos

Componente R10UT R20UT RBEN RDIETIL ETILBEN

Chao Seader
C6H6 5,27% 0,12% 0,03% 0,00% 221,99%
C8H10 5,34% 0,32% 41,01% 88,33% 0,22%
C10H14 5,33% 5,96% 0,00% 0,09% 221,93%
C2H4 5,34% 43,30% 10,07% 0,00% 0,00%

Peng Robinson

C6H6 5,25% 0,14% 0,05% 0,00% 202,31%
C8H10 5,38% 0,35% 69,40% 93,74% 0,20%
C10H14 5,38% 5,97% 0,00% 0,09% 202,57%
C2H4 5,36% 43,33% 10,03% 0,00% 0,00%

Soave Redlich Kwong

C6H6 5,22% 0,16% 0,07% 0,00% 241,37%
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C8H10 5,49% 0,41% 82,171% 95,66% 0,24%
C10H14 5,17% 5,93% 0,00% 0,10% 242,25%
C2H4 4,36% 42,74% 11,17% 0,00% 0,00%
Lee Kesler Plocker
C6H6 5,28% 0,11% 0,02% 0,00% 225,61%
C8H10 5,33% 0,32% 33,43% 94,87% 0,23%
C10H14 5,31% 5,95% 0,00% 0,10% 224,38%
C2H4 5,34% 43,30% 10,08% 0,00% 0,00%

28

Segun los resultados de la Tabla 5, varios errores relativos superan el 10 %, esto debido a

la magnitud de los flujos para los respectivos compuestos; en este sentido, la prediccion del flujo

de los reactivos a la salida del proceso presenta un error absoluto bajo (Tabla G 2, Anexo G), pero

un error relativo elevado, esto se debe que en la salida de la primera torre se presenta un flujo molar

de benceno y subproducto muy pequefio como se presenta en la Tabla G 1 y cualquier cambio poco

significativo en el proceso genera errores relativos elevados. Asimismo, segun la Tabla 5, los

errores relativos obtenidos con la aplicacion de los diferentes paquetes termodinamicos presentan

tendencias similares. Las sumatorias de los errores absolutos de prediccion de los paquetes

presentes en la Tabla G 2 corresponden a: Chao Seader 114.959 kmol/h, Peng Robinson 115.728

kmol/h, SRK 116.914 kmol/h, LKP 114.766 kmol/h. Segun los errores, los paquetes

termodinamicos presentan un desempefio comparable en sus predicciones para el proceso de

produccion de etilbenceno.
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4.1.2 Configuracion de Ganji et al

Esta configuracion comprende 2 reactores de alquilacion 10.273 m® y 1 reactor de
transalquilacion de 32.0914 m3, con reciclos de benceno y polietilbencenos, sin la inclusion de las
torres de destilacion. La configuracion propuesta por Ganji et al. para la produccion de etilbenceno
fue codificada en Aspen Plus. La Figura F 2 Anexo F presenta el diagrama de flujo codificado. Las
simulaciones con esta configuracion fueron ejecutadas considerando diferentes paquetes
termodinamicos y las condiciones operacionales: flujo méasico de entrada de benceno puro
38239.212 Kg/h, dos corrientes de alimentacion de etileno de 1890 kg/h cada uno, las corrientes y
los equipos operan a 38 bar y con temperaturas entre 485.69 y 490.25 K. La Tabla 6 presenta los
resultados de las simulaciones en términos de los errores relativos en la prediccion del flujo de cada
componente, respecto a lo obtenido por Ganji et al.; estos autores codificaron su propio algoritmo
de simulacion, sin embargo, no mencionaron el pagquete termodinamico utilizado. EI Anexo G
presenta los resultados de las simulaciones, asi como los errores absolutos obtenidos con cada
paquete termodinamico. Segun la Tabla 6, la prediccion realizada por la simulacién codificada en
Aspen Plus presenta errores relativos elevados para los flujos de salida de los productos. Estos
errores pueden ser debidos a los parametros cinéticos especificados por Ganji et al. (errores
tipogréficos). En la Tabla 6, R1IN, R1IOUT, R2IN, R20UT, R3IN y R30UT hacen referencia a
los flujos masicos de las corrientes que entran y salen del primer reactor, el segundo reactor y el
tercer reactor respectivamente. La tendencia en los errores reportados por cada paquete
termodinamico es similar, con lo cual se puede afirmar que los paquetes utilizados pueden ser

empleados en la simulacion de la configuracion (desde luego, con previo ajuste de la cinética).
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Tabla 6

Errores relativos de la simulacion en Ganji et al variando los paquetes termodinamicos

Componente  R1IN R10OUT R2IN R2 OUT R3IN(BENCENO2) R30OUT

Chao Seader
C6H6 0,00% 3,58% 0,00% 2,86% 0,88% 1,71%
C8H10 0,00% 6,01% 0,00% 5,91% 0,88% 61,64%
C1l0H14 0,00% 66,91% 0,00% 68,62% 0,88% 68,23%

Peng Robinson

C6H6 0,00% 3,58% 0,00% 2,86% 0,88% 1,71%
C8H10 0,00% 6,01% 0,00% 5,91% 0,88% 61,64%
C10H14 0,00% 66,91% 0,00% 68,62% 0,88% 68,23%

Soave Redlich Kwong

C6H6 0,00% 3,58% 0,00% 2,86% 0,88% 1,73%
C8H10 0,00% 6,01% 0,00% 5,91% 0,88% 63,37%
C10H14 0,00% 66,91% 0,00% 68,62% 0,88% 70,08%

Lee Kesler Plocker

C6H6 0,00% 3,60% 0,00% 2,88% 0,88% 1,71%
C8H10 0,00% 6,25% 0,00% 5,85% 0,88% 61,64%
C10H14 0,00% 68,13% 0,00% 69,65% 0,88% 68,23%

4.2. Pruebas con las Cinéticas.
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Los errores obtenidos con la configuracion de Ganiji et al. conllevaron a un analisis respecto
a las cinéticas de reaccion, para determinar el paquete cinético que conlleve a menores errores de
prediccién comparandolo con los articulos. La cinética especificada por Luyben considera las
reacciones de alquilacion catalizadas con zeolitas, mientras que la cinética especificada por Ganji
et al. considera las reacciones de alquilacion asistidas con cloruro de aluminio (AICI3). Por lo
anterior, dos simulaciones adicionales fueron ejecutadas considerando las configuraciones de

Luyben y Ganji et al. con diferentes catalizadores (cinéticas).

4.2.1 Configuracion de Luyben con catalizador de AICI3.

La configuracion propuesta por Luyben fue simulada considerando el catalizador de AICI3
y la cinética especificada por Ganji et al. La simulacion fue ejecutada considerando el paquete
termodinamico Chao Seader y las condiciones de operacion de flujo molar de entrada de benceno
y etileno puro de 630.6 kmol/h, cada uno, con temperaturas de 320 K y presion de 1 atm. La Tabla
7 presenta los resultados de la simulacion en términos de los errores relativos, respecto a lo
reportado por Luyben. Segln esta tabla, la cinética especificada por Ganji et al. condujo a errores
elevados en la prediccion de los flujos de salida del proceso (14504,1%). Este error puede deberse
a las diferentes condiciones de operacién entre las configuraciones donde Ganji et al emplearon
reactores de flujo axial 19 veces mas pequefios en volumen en el caso de los reactores de alquilacion
y 6 veces mas pequefios en el caso de los de transalquilacion, ademas usa mayores temperaturas y
presiones con una diferencia de 58 Ky 17,5 atm respectivamente a comparacion de las condiciones
empleados por William Luyben. Asimismo, los errores pueden deberse a valores equivocados en

la cinética de Ganji et al.
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Tabla 7

Errores relativos de William Luyben con cinética de Ganji et al

COMPUESTO R10OUT

R20UT RBEN  RDIETIL ETILBEN

Articulo Luyben

C6H6 1113,933 968,477 968,334 0,000 0,315
C8H10 490,314 631,223 0,969 0,282 629,969
C10H14 84,970 301,120 0,000 281,918 0,315
C2H4 6,614 0,188 0,097 0,000 0,000
Simulacion con la cinética de Ganji et al.
C6H6 1050,511 1012,304 966,258 0,000 46,047
C8H10 496,736 538,518 0,008 0,002 538,508
C10H14 49,619 328,247 0,000 282,201 46,047
C2H4 37,633 3,000 3,000 0,000 0,000
Errores relativos
C6H6 5,69% 4,53% 0,21% 0,00%  14504,09%
C8H10 1,31% 14,69% 99,20% 99,44% 14,52%
C10H14 41,60% 9,01% 0,00% 0,10%  14504,15%
C2H4 468,96%  1494,05% 2994,71% 0,00% 0,00%

4.2.2 Configuracion de Ganji et al. con catalizador de zeolita.

32

La configuracion de reactores propuesta por Ganji et al. fue simulada utilizando la cinética

definida por Luyben para el catalizador de zeolita. La Tabla 8 presenta los resultados obtenidos
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con la simulacion. Segun esta tabla, el uso de la cinética especificada por Luyben conduce a errores
en la prediccion de la reaccion de transalquilacion del reactor 3, particularmente en la produccion
de etilbenceno dado a que en la cinética de Luyben se observa una mayor conversion de etileno
formando una mayor cantidad de producto y subproducto. No obstante, las predicciones obtenidas
con esta cinética presentan resultados mas acordes, comparados con el caso estudiado en la seccion
anterior. Con esto, la cinética reportada por Luyben conduce a mejores resultados en las
predicciones del proceso de produccion de etilbenceno para las configuraciones analizadas. Por lo
anterior, la configuracion del proceso y la cinética propuestas por Luyben seran consideradas en

las siguientes secciones del documento.

Tabla 8

Errores relativos de Ganji et al con cinética de William Luyben

Componente R10OUT R20UT R30OUT

Articulo Ganji et al

C6H6 0,869 0,777 0,935
C8H10 0,101 0,182 0,036
C10H14 0,005 0,015 0,021

Simulacién con la cinética de William Luyben

C6H6 0,896 0,799 0,904
C8H10 0,098 0,185 0,084
C10H14 0,006 0,015 0,012

Errores Relativos

C6HG6 3,06% 2,795% 3,23%




ANALISIS EN LA PRODUCCION DE ETILBENCENO CON CSTR. 34

C8H10 3,12% 1,759% 133,9%

C10H14 17,97% 0,437% 44,77%

4.3. Simulacién con un solo Reactor

La configuracion del proceso de produccion de etilbenceno propuesta por Luyben fue
analizada considerando un solo reactor por medio de una simulacion computacional, y una revision
bibliogréfica, de la factibilidad en términos de control y produccién de llevar a cabo una reduccion
en el numero de reactores; teniendo en cuenta que en el Figura F 1 se muestra un reciclo de
dietilbenceno al reactor de transalquilacion; se medira la afectacion al recircularlo directamente a
un reactor cuyo volumen fue establecido como la suma de los dos reactores de la configuracion de
Luyben. El diagrama de flujo codificado en Aspen Plus para un solo reactor es mostrado en la
Figura F 3 del Anexo F. La simulacion fue ejecutada con el paquete termodinamico Chao Seader
y con las condiciones de operacion de flujo molar de entrada de benceno y etileno puro de 630.6
kmol/h con temperaturas de 320 K y presion de 1 atm. Los resultados de los flujos de salida
predichos por la simulacion para cada condicion son presentados en la Tabla 10. Los valores entre
paréntesis en esta tabla corresponden a la comparacion respecto a los resultados de Luyben. Segun
esta tabla, la conversion es casi completa (99.98%) utilizando un solo reactor a las dos condiciones
operacion; aungue, la mayor conversion se presenta a la condicion de mayor temperatura.
Comparando los resultados de la simulacién de un solo reactor, con los resultados de Luyben (dos
reactores), es posible deducir una mejoria leve en la conversion, utilizando un solo reactor.
Asimismo, con un solo reactor se presenta una leve mejoria en la pureza de los reciclos de benceno

y de dietilbenceno (Tabla 9).



ANALISIS EN LA PRODUCCION DE ETILBENCENO CON CSTR.

Tabla9

Pureza molar en las corrientes de reciclo

Pureza molar en las corrientes

Tipo de reactor

Benceno (RBEN) Dietilbenceno

(RDIETIL)
Articulo (Luyben,2011) 99.89% 99.90%
1 reactor (20 atm y 434 K) 98,68% 99,96%
1 reactor (19 atm y 432 K) 99,42% 99,99%
2 reactores 99,96% 99,99%

Tabla 10

Flujos molares de los reciclos y la salida del reactor y el proceso

UNIDADES R10OUT RBEN RDIETIL ETILBEN

20 atmy 434 K

C6H6 kmol/h 956,5(1%) 956,5(1%) 0,0(0%) 0,0(84%)
C8H10 kmol/h  638,4(1%) 7,8(701%) 0,1(60%) 630,5(0%)
C10H14 kmol/h  282,1(6%) 0,0(00%) 282,1(0%) 0,0(84%)
C2H4 kmol/h  5,0(2575%) 5,0(5094%) 0,0(0%)  0,0(0%)
19atmy 432 K
C6H6 kmol/h 966,5(0%) 963,7(0%) 0,0(0%) 2,8(793%)
C8H10 kmol/h  625,1(1%) 0,1(90%) 0,0(97%) 625,0(1%)
C10H14 kmol/h 285,0(5%) 0,0(0%) 282,2(0%) 2,8(793%)
C2H4 kmol/h  5,5(2814%) 5,5(5556%) 0,0(0%)  0,0(0%)

Dos reactores

35
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UNIDADES R20UT RBEN  RDIETIL ETILBEN

C6H6 kmollh  969,8(0%) 968,9(0%) 0,0(0%) 1,0(202%)

C8H10 kmol/lh  629,0(0%) 0,3(69%) 0,0(94%) 628,7(0%)

C10H14  kmollh  2831(6%) 0,0(0%) 282,2(0%) 1,0(203%)

C2H4 kmollh  0,1(43%) 0,1(10%) 0,000%)  0,0(0%)

A nivel operativo, la literatura recomienda la configuracién con dos reactores, lo cual
disminuye las posibilidades de ensuciamiento del catalizador (ensuciamiento con
polialquilbencenos) (Del Pino Gutiérrez, 2019). Ademas, el sistema de control presenta una mejor
respuesta en la configuracion de los dos reactores, debido al menor volumen de cada uno (Cunill
Garcia, Iborra Urios, & Tejero Salvador, 2010). Por lo anterior, la configuracion de Luyben con

dos reactores sera considerada en la siguiente seccion.

4.4. Aplicacion de un Disefio Computacional Factorial

El disefio computacional factorial definido en la metodologia fue aplicado a la simulacion
de la configuracion de Luyben, con el paquete termodinamico Chao Seader y el catalizador de
zeolita. Los factores considerados fueron temperatura y presion de los reactores, el exceso de
benceno a la entrada del reactor de alquilacion y la relacién de reflujo en las torres. Los limites de
los anteriores factores fueron definidos en la seccion de Estado del Arte (Tabla 4). Las simulaciones
fueron ejecutadas con la herramienta Sensitivity de Aspen Plus; los resultados de flujos molares de
los productos fueron las variables de respuesta en cada simulacion. Los resultados de las

simulaciones son presentados en los Anexos H, I, J, K.

4.4.1 Dependencia con la temperatura.
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La Figura 2 presenta la variacion del flujo molar del producto etilbenceno (eje vertical) con
las temperaturas de los reactores. El eje horizontal de la figura representa la temperatura del primer
reactor, mientras que las lineas con diferente marcador y color representan diferentes temperaturas
de operacion para el segundo reactor. Segun la Figura 2, el aumento de la temperatura en el primer
reactor conduce a un aumento en la produccién de etilbenceno; este aumento exhibe un punto
maximo, después del cual, la produccion de etilbenceno disminuye ligeramente. EIl punto de
méaxima produccion de etilbenceno se presenta en ca. 375 K. Asimismo, manteniendo la
temperatura del primer reactor constante, un aumento en la temperatura del segundo reactor
conduce, como se esperaba, a una elevacion en la produccién de etilbenceno. En la Figura 2 se
evidencia que la linea de maxima produccion es de 630.6 kmol/h (conversién completa). Segun las
tendencias, esta produccidn se alcanza con temperaturas superiores a 330 K para el primer reactor
y con temperaturas inferiores a 450 K para el segundo reactor. A medida que aumenta la
temperatura del primer reactor, disminuye la temperatura minima requerida en el segundo reactor

para alcanzar la maxima produccién de etilbenceno.

Figura 2

Flujo molar de etilbenceno producto a la salida del proceso vs las temperaturas de los reactores
empleando Aspen Plus
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La Figura 3 presenta la variacion de la temperatura minima del segundo reactor (TR2min)

respecto a la temperatura definida para el primer reactor (TR1); la temperatura minima hace

referencia a aquella requerida para conversion completa. En esta figura es posible apreciar dos

tendencias lineales con diferente pendiente; la primera tendencia se presenta para TR1 entre 337.95

y 357.95 K con pendiente negativa, lo cual reporta una conversion de etileno entre 37.3 y 59.3%

en el reactor de alquilacion. La segunda tendencia para TR1 entre 357.95 y 365.95 K describe una

pendiente negativa mayor a la observada en la tendencia 1, reportando una conversion de etileno

entre 59.3 y 66.65%. Segun la Figura 3, existe una relacién inversamente proporcional entre la

temperatura del reactor 1 (TR1) y la temperatura minima del reactor 2 (TR2min), con valor minimo

global de TR2min igual a 433.15 K.

Figura 3

Regresion de los puntos de temperatura minimos donde se alcanza la maxima conversion
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La relacion entre las temperaturas presente en la Figura 3 estd dada por las siguientes
ecuaciones, obtenidas por medio del método de minimos cuadrados en el software Microsoft Excel:
337.95[K] < TR1 <357.95[K] TR2min = —0.5334 « TR1 + 625.9 [K] [Ec.1]
357.95[K] < TR1 < 365.95 [K] TR2min = —0.25 * TR1 + 524.64 [K] [Ec.2]

Es importante mencionar que Luyben efectu6 simulaciones a temperaturas constantes de

434y 432 K para el primer y el segundo rector, respectivamente, con lo cual, segun la Figura 2, la

conversion obtenida por este autor no corresponde a la maxima posible.

4.4.2 Dependencia con la presion.

La Figura 4 presenta la variacion del flujo molar del producto etilbenceno (eje vertical) con
las presiones de los reactores. El eje horizontal de la figura representa la presion del primer reactor,
mientras que las lineas con diferente marcador y color representan diferentes presiones de
operacion para el segundo reactor. Segun la Figura 4, el aumento de la presion en el reactor de

alquilacién no tiene efecto alguno en la produccién de etilbenceno, ya que permanece como una
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linea recta a lo largo del eje. Lo anterior puede ser explicado, ya que la presion no afecta el estado
de la materia del benceno que entra al reactor, siendo este liquido, permitiendo que se produzca la
reaccion heterogénea. La Figura 1 2 en el Anexo | muestra que la fraccion de liquido es

independientemente de la presion en los reactores.

Figura 4

Flujo molar de etilbenceno producto la salida del proceso contra las presiones de los reactores
empleando Aspen Plus
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4.4.3 Dependencia con los reflujos.

La Figura 5 presenta la variacion del flujo molar del producto etilbenceno (eje vertical) con
las relaciones de reflujo en las columnas. El eje horizontal de la figura representa la relacién de
reflujos de la primera columna de destilacion, mientras que las lineas con diferente marcador y
color representan diferentes relaciones de reflujo de operacion para la segunda columna. Las
temperaturas de los reactores fueron fijadas en 434 y 432 K respectivamente. Segun la Figura 5, la

relacion de reflujo en la primera columna tiene un comportamiento lineal con respecto a su variable
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respuesta, pero con una pendiente casi nula en el intervalo evaluado. Por su parte, la relacion de
reflujo en la segunda columna presenta un efecto poco significativo sobre la produccién de
etilbenceno; las demas graficas obtenidas en el Sensitivity son observables en el Anexo J. Con esto,

los reflujos presentan una influencia poco significativa en la conversion de los productos.

Figura 5

Flujo molar de Etilbenceno a la salida del proceso contra la relacion de reflujos empleando Aspen
Plus
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4.4.4 Dependencia con el exceso molar de benceno/etileno en el primer reactor.

La Figura 6 presenta la variacion del flujo molar del producto etilbenceno (eje vertical) con
el exceso de benceno en el reactor de alquilacién. El eje horizontal de la figura representa el exceso
de benceno en el reactor de alquilacion. Las temperaturas de los reactores fueron fijadas en 434 y
432 K respectivamente. La Figura 6 exhibe un comportamiento lineal positivo entre la produccion
de etilbenceno y el exceso en el primer reactor. La maxima produccion de etilbenceno se presenta

para un valor de 2.56 en la relacion de exceso benceno/etileno. Asimismo, de la Figura 6 se tienen
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tres tendencias lineales, la primera con una pendiente mas elevada que va desde un valor de exceso
de benceno de 2.39 a 2.53, mientras que la segunda tendencia lineal se presenta para valores de
exceso de benceno entre 2.53 y 2.56. Despues de 2.56, la conversién se mantiene en su punto
méaximo. El aumento en la produccion de etilbenceno se debe a que con el reactivo en exceso
(benceno) tiene mas probabilidad de interactuar con el reactivo limite (Etileno), se aumenta la
probabilidad de ocurrencia de la primera reaccion (R1), reduciendo la probabilidad de ocurrencia
de la segunda reaccion (R2) de consumo de etilbenceno. Asimismo, el aumento en el reactivo en
exceso promueve la tercera reaccion (R3), que permite la obtencién del producto principal a partir
del subproducto. La primera tendencia en la Figura 6 se explica por las condiciones cinéticas
relacionadas al aumento del exceso de benceno. Un aumento posterior del exceso de benceno en el
primer reactor disminuye la recirculacion de etilbenceno en el destilado de la primera torre de
destilacion. Por lo tanto, todo el etilbenceno producido sale por la segunda torre en el destilado
(producto), ocasionando el cambio de pendiente observado en la segunda linea de tendencia. Las
dos tendencias iniciales pueden ser representadas con las siguientes ecuaciones, obtenidas por

medio del método de minimos cuadrados en el software Microsoft Excel:

Benceno Kmol
2.39 < ——— < 2.532 Producto = 195.786 * Exceso + 132.792 [—] [Ec.3]
Etileno h
Benceno Kmol
2.532 < ———< 256 Producto = 77.892 * Exceso + 431.181 [—] [Ec. 4]
Etileno h
Benceno Kmol
256 <——F—< @ Producto = 630.6[ ] [Ec.5]
Etileno h

Figura 6

Flujo molar de etilbenceno a la salida del proceso contra el exceso de benceno en el reactor de
alquilacion empleando Aspen Plus
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La Figura 7 presenta la variacién del flujo molar del producto etilbenceno (eje Z) con el
exceso de benceno en el reactor de alquilacion (eje X), a diferentes temperaturas del reactor 1 (eje
Y). La temperatura del reactor 2 fue fijada en 432 K. La Figura 7 describe una gréfica 3D
ascendente con respecto al eje Xy Y, donde se observa en el exceso de benceno ca. 2.52 el méximo
valor de flujo molar de producto (629.05 kmol/h) a una temperatura de 375 K, lo cual coincide con
el méaximo flujo molar de producto reportado en la Figura 2 a las mismas condiciones y en el mismo
punto de temperatura de reactor 1 (TR1) y coincide en el punto ca. 2.52 de la Figura 6 donde el

etilbenceno se deja de recircular por el destilado de la primera torre.

Figura 7

Flujo molar de etilbenceno a la salida del proceso contra el exceso de benceno en el reactor de
alquilacion y la temperatura del primer reactor (TR1) empleando el software Minitab V19
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PRODUCTO

2,54

250  EXCESO

4.4.5 Analisis de varianza.

La Figura 8 presenta el analisis de varianza del producto principal contra los factores méas
relevantes que afectan el proceso, los datos fueron evaluados con un nivel de confianza del 95%
(0=0.05); cualquier valor de probabilidad (valor P) menor que alfa serd estadisticamente
significativo en un modelo estadistico explicativo. Segun la Figura 8, la interaccién Exceso*TR1
presenta un valor P muy alto (0.838) por lo cual no representa una variable determinante; La Figura

L 1 del Anexo L representa por medio de un diagrama de Pareto lo mencionado anteriormente.

La ecuacion de prediccion del producto fue obtenida en términos de las temperaturas de los
reactores y el exceso de benceno en el reactor de alquilacion (Ec. 6) y modificada segun los
resultados del analisis de varianza (Ec. 7). La Ec. 6 se comprobo en una hoja Excel con los datos
dados en el Aspen Sensitivity, obteniendo un error relativo promedio de 2.26%. En la Ec. 6, TR1
es latemperatura del primer reactor en kelvin [K], TR2 la temperatura del segundo reactor en kelvin

[K] y EXCESO, el exceso molar de benceno en el primer reactor en [kmol C6H6/kmol C2H4].
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Figura 8

45

Analisis de varianza del flujo molar de etilbenceno a la salida del proceso contra los factores de
temperatura en los reactores y el exceso de benceno en el primer reactor empleando el software

Minitab

Analisis de Varianza

Fuente GL SC Ajust. MC Ajust. Valor F Valor p
Modelo 7 305054 435792 316,97 0,000
Lineal 3 77189 25729,6 187,14 0,000
TR1 1 45949 459495 334,21 0,000
TR2 1 44124 44123,6 320,93 0,000
EXCESO 1 41442 414424 301,43 0,000
Interacciones de 2 términos 3 17N 59236 43,09 0,000
TR1*TR2 1 11927 11927,1 86,75 0,000
TR1*EXCESO 1 6 57 004 0,838
TR2*EXCESO 1 4252 4251,9 30,93 0,000
Interacciones de 3 términos 1 1177 1176,6 856 0,004
TR1*TR2*EXCESO 1 1177 11766 856 0,004
Error 993 136523 1375
Total 1000 441577

Flujo molar de producto (Etilbenceno) (Ecuacién original)

-32838 + 751 TR1 + 75,2 TR2 + 11759 EXCESO
26,37*TR1*EXCESO- 26,51 TR2*EXCESO+0.0599 TR1*TR2*EXCESO [kmol/h]

Flujo molar de producto (Etilbenceno) (Ecuacién modificada)

-32838 + 75,1 TR1 + 752 TR2 + 11759 EXCESO - 0,1697 TR1*TR2 -26,51

TR2*EXCESO+0.0599 TR1*TR2*EXCESO [kmol/h]

4.5. Comparacion con la Literatura

- 0,1697 TR1*TR2

[EC.6]

[EC.7]

Segun el autor (Valdivia Laiche, 2019) el aumento de la presién en los reactores no tiene

efecto en la conversion del sistema. Este resultado coincide con lo obtenido en el presente trabajo

(Figura 4). Por su parte, (Alpuche Manrique, 2009) determin6 como variables altamente sensibles

del proceso, el flujo molar de entrada de benceno y la temperatura del reactor de alquilacion. Este
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resultado coincide con lo obtenido en la prueba ANOVA del presente documento, realizada a partir

de los resultados reportados por la simulacion desarrollada.

Asimismo, los resultados del presente documento corresponden con lo mencionado por
Luyben (2010). Segun Luyben, una conversion del 99% en el reactor 1 requiere una temperatura
préxima a 430 K, lo cual coincide con lo presentado en la Figura H 1 del presente documento.
Adicionalmente, los resultados del presente documento amplian la panoramica de operacion de la
produccidn de etilbenceno, ya que como se menciono anteriormente, con temperaturas entre 327 y
365 K en el primer reactor se puede obtener una selectividad de 1, con una conversion global del
100%. También, la Figura 7 soporta que a baja temperatura del reactor 1, un aumento en el exceso

puede conducir a conversion total a etilbenceno.

Por dltimo, considerando los resultados obtenidos en el presente documento, los rangos
operacionales sugeridos para el proceso de produccién de etilbenceno, con la configuracion de
Luyben, corresponden a: temperatura del primer reactor entre 327 y 365 K, temperatura del
segundo reactor entre 433.15 y 450 K, presion de operacion entre 2 a 20 atm en los reactores,
exceso de benceno en el primer reactor entre 2.39 y 2.56, relacion de reflujo entre 0.774 y 0.811

para la primera columna y 0.432 y 0.661 para la segunda .
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5.Conclusiones

El proceso reporta datos similares independientemente del paquete termodindmico
empleado, ademas de que el paquete cinético que reporto menores errores en base a la literatura es

el presentado por el autor William Luyben (2011) con catalizador de Zeolita

Segln los resultados de la simulacién, la maxima produccion de etilbenceno con la
configuracion de Luyben puede ser generada considerando tanto el aumento en las temperaturas

de los reactores, como el aumento en el exceso benceno/etileno del reactor de alquilacion.

Los resultados obtenidos con el disefio computacional factorial sugieren que los rangos de
temperatura con mayor produccion de etilbenceno corresponden entre 327 y 365 K para el primer

reactor y entre 433.15 y 450 K para el segundo reactor .

Los resultados obtenidos con la simulacién desarrollada sugieren que el aumento en la
presion de operacion de los reactores, por encima de 2 atm, no influye significativamente en la
produccion de etilbenceno. La presion debe ser fijada a un valor por encima de 2 atm para la

consecucion de la méxima produccion de benceno.

Las tendencias obtenidas con el presente trabajo para la variacion de la produccién de

etilbenceno con la presion y la temperatura concordaron con diferentes reportes de literatura
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6. Recomendaciones

Analizar el efecto de la relacion de reflujo en un intervalo operacional mas amplio al

encontrado en la literatura.

Evaluar el efecto de la variacion de la corriente de etileno en el proceso.

Reproducir este trabajo para hallar las tendencias y ecuaciones de regresion en reactor PFR.
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ANEXos

Apéndice A. Recopilacion bibliogréafica de los catalizadores empleados en la produccion de etilbenceno

TablaA 1l

Recopilacion de catalizadores para la produccion de etilbenceno

Articulo

Autores

Tipo de catalizador Fase de catalisis Tipo de reactor

Fase del catalizador

Mechanism of Some Conversions over ZSM-5 Catalyst

J. R. Anderson, t.
Mole, ant) v.
Christov

ZSM-5 No especifica No especifica

No especifica

Benzene Alkylation with Ethylene and Propylene over

K. A. Becker, h. G.

Reactor tubular o

H-mordenite as Catalyst Karge, and w.-d. H-mordenite Fase homogénea flujo piston No especifica
Streubel
Selective zeolite catalyst for alkylation of benzene with Mohammed C. Al-  BXE ALKCAT con 30% Reactor de flujo

ethylene to produce ethylbenzene

Kinany et al

No especifica  descendente de lecho

ZSM-5 I
fijo

No especifica

Kinetics for benzene ethylene reaction in near-critical
regions

Yi feng shi et al

e Se hacen estudios
No especifica . Reactor tubular
en varias fases

No especifica

Modelling and Simulation of Benzene Alkylation
Process reactors For Production Of Ethylbenzene

Ganji et al

Cloruro de aluminio No especifica  Reactor tubular axial

No especifica

The Mechanism and Kinetics for the Alkylation of
Benzene with Ethylene

You et al

ZSM-5 Cl/FeClI3 ionic

liquid catalyst Vapor- liquido Reactor tubular

No especifica
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Disefio preliminar de una planta de produccién de
120.000 t/afio de etilbenceno

Rubén Del Pino
Gutiérrez, Marcos
Javier Valdivia

AICI3 (4cidos de Lewis)

AICI3 (4cidos de Lewis)

Proceso Alkar (BF3)

Fase liquida

No especificado

Homogénea (dos fases
liquidas)

Homogénea (una fase
liquida)

Homogénea
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Apéndice B Recopilacion bibliografica de los diagramas de flujo de proceso (PFD)

FiguraB 1

Diagrama de flujo de proceso de William L. Luyben

Nota. Adaptado de (Luyben, 2011)
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Figura B 2

Diagrama de flujo de proceso de Rahul Japtap

Benzene Recycle
Fresh Benzene 9693.4 kmol/h
630.6 kmol/h Xe 0,0001
468 °C Total Benzene xg 0.9989

11.7 MW

1600 kmol/h xeg 0.0010

Ethyl Benzene

630.6 kmol/h
xeg,* 0.999
Fresh Xgz DZO.OUDS
Ethylene Xpsa - 0.0005
630.6 kmol/h
46.8°C

DEB Recycle
282.2 kmol/h
Xz 0.0001
Xpes™: 0.999

Nota. Adaptado de (Jagtap, Pathak, & Kaistha, 2013)
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FiguraB 3

Diagrama de flujo de proceso de Mariana Alpuche
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Nota. Adaptado de (Alpuche Manrique, 2009)
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FiguraB 4

Diagrama de flujo de proceso Marcos Javier Valdivia

SIMULACION DEL EFECTO DE LA PRESION EN LA SINTESIS Y PURIFICACION DE ETILBENCENO

DE ALTA PUREZA USANDO SOFTWARE LIERE
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Nota. Adaptado de (Valdivia Laiche, 2019)
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FiguraB5

Diagrama de flujo de proceso Maria Paula et al
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Nota. Adaptado de (Tolosa et al., 2012)
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FiguraB 6

Diagrama de flujo de proceso de Ruben del Pino

~—o—f &

Figura 16: diagrama de simulacicn.

Nota. Adaptado de (Del Pino Gutiérrez, 2019)
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FiguraB 7

Diagrama de flujo de proceso de Deliana Monsalve
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Nota. Adaptado de (Monsalve Sdnchez, 2019)
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FiguraB 8

Diagrama de flujo de proceso de Qi Han Ng con dos columnas de destilacion
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FiguraB 9
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Diagrama de flujo de proceso de Qi Han Ng con una torre de destilacion de pared dividida
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Figura B 10

Diagrama de flujo de proceso de Ganji et al
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Nota. Adaptado de (Hamid et al., 2004)
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Apéndice C. Recopilacion bibliogréafica de las variables operacionales a la entrada y salida de los reactores
TablaC1

Recopilacion variables operacionales en los reactores de alquilacion

Condiciones de operacidn, entrada reactores de alguilacion Condiciones de operacidn, salida reactores de alquilacion
Bomnbe Tipo de reactores Mumero de rgamores Variables termodinamicas Fracciones molares Variables termodinamicas Fracciones molares
(alquilacion) . Flujo malar ! ! . . Flujo molar - !
Presion [atm] | Temperatura [K] Exceso [Kmoli] Bencena Etilena Efilbenceno | Dietilbenceno |Presion [atm]| Temperatura [K] s Benceno | Etileno | Efilbenceno | Dietilbencena
Valdivia Conversion fija 1 23 310,97 2,537 2232,03 0,7170 0,2826 0,0004 0,0000 23 434 1607,55 0,6570 | 0,0039 0,2890 0,0500
Luyben CSTR 1 20 320 2,532 22306 0,7168 0,2831 0,0004 0,0000 20 434 1696 0,6668 | 00029 0,2891 0,0501
Jagtap CSTR 1 Exactamente igual a Luyben, trabajo en el sistema de control sin tomar prioridad al sistema de reactores
Qi Han Mg PFR [ 34,542 443,15 16,226 1498 0,0395 0,0579 0,0003 0,0000 32,2329 503,31 1411 0,7242 0 0,2387 0,0345
Carlyle Wight Mo especifica 1 10,20-1361 422 04-755 37 2-20
Wonsalve FFR 3 19,59 487,63 2,03 259,000 0,869 0,108 0,0002 0,000 18,949 720,06 239,22 05778 | 0,0058 0,3674 0,0041
Tolosa Mo hay informacion
Ruben del Fino Mo especifica | 1 [ 1974 ] 673,15 [ 503 [ 95021 [ o714 [ 07142 ] 0 I 0 [ 1974 | 769,15 [ 816 [ 06945 [ 000157 | 01008 | 0,027
Hernandez Mo hay informacion
Alpuche CSTR [ 1 [ 912 ] 360,05 [ 2421 [ 218611 [ 07070 [ 02820 0,0010 0,0000 912 | 433,15 [ 1533048 [ 0588 | 0,006 0406 | 0
Ganji Reactor de flujo axial | 2 | 37502 | 485,664 | 12188 | @94471 | 0924 | 00758 | 00000 | 00000 | 3576 | 5300074 | 866915 | 0785 | 0071 | 0135 | 0,009

TablaC 2

Volumenes de los reactores de alquilacion

Volumen [m*3]
Nombre
1 2 3 4 5 i
Valdivia No se reporta — - - — —
Luyben 200 - - - — -
Jagtap 200 - - — — -
Qi Han Ng 5,30144 530144 5,30144 530144 530144 530144
Carlyle Wight Mo se reporta - - - — -
Monsalve 20 25 30
Tolosa
Ruben del Pino 1,2
Hernandez
Alpuche 200
Ganiji 10,273 10,273
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TablaC 3

Recopilacion variables operacionales en los reactores de transalquilacion

6

5

Numero de reactores

Condiciones de operacién, entrada reactores de Trans-alquilacion

Condiciones de operacién, salida reactores de Trans-alquilacion

variables termodinamicas

Fracciones molares

Variables termodinamicas

Fracciones molares

Bombes Tz AR {trans-alguilacion) Fluj | Fluj |
S Presion [atm] Temperatura [K] Exceso Hijo motar Benceno Etilenc Etilbencenc | Dietilbenceno |[Presion [atm] | Temperatura [K] te molar Benceno Etileno Etilbencenc | Dietilbencenc
[Kmol/h] [Kmol/h]
Valdivia Conversion fija 1 2,1 431,41 2,918 1889,4 0,5590 0,0033 0,2460 0,1916 1,1 432 1883,29 0,5150 | 0,0001 0,3352 0,1497
Luyben CSTR 1 20 434 3,082 1978,2 0,5717 0,0033 0,2480 0,1855 19 432 1882 0,5146 | 0,0001 0,3354 0,15
Jagtap C5TR 1 Exactamente igual a Luyben, trabajo en el sistema de control sin tomar prioridad al sistema de reactores
Qi Han Ng PFR 1 19,7385 488,15 2,990 260,9 0,7471 o 0,0005 0,2499 19,709 490,95 260,9 0,561 0 0,3728 0,0637
Carlyle Wight No especifica 1 10,20-136,1 450-755,37 2-20
Monsalve PFR 1 19,738 773,15 56,859 57,23 0,9666 0,001 0,002 0,017 19,5904 773,86 57,18 0,9496 0 0,0369 0,0001
Tolosa No hay informacion
Ruben del Pina No especifica | 1 14,8 773,15 [ 1000 | 6247 [ o5 | 0 [ 0 0,5 [ 1a8 ] 772,15 [ 6247 [ 0143 | 0o [ o718 | 0,143
Hernandez |No hay informacion
Alpuche! CSTR | 1 7,09 436,35 | 137,805 | 1604048 | 0565 | 0005 | 0389 00041 | 709 | 440,05 [ 1ses55 | o562 | o | 0397 | 0,041
Ganji Reactor de flujo axial | 1 37,5081 490,606 | =961 | s11670 | 08487 | 00283 | no028 00242 | 342763 | MNoespecifica | 511,38 | 094 | 0p2 | 008 | 0,01
TablaC 4
p . .z
Volumenes de los reactores de transalquilacion
Volumen [m"3]
Nombre 1
Waldivia No se reporta
Luyben 200
Jagtap 200
Qi Han Ng 33,134
Carlyle Wight | No se reporta
Monsalve 1,67
Tolosa
Ruben del Pino
Hernandez
Alpuche 200
Ganji 32,0914
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Apéndice D. Recopilacion bibliogréafica de las variables operacionales de las columnas de destilacion
TablaD 1

Variables operacionales para las columnas de Marcos Valdivia, William Luyben y Qi Han Ng

. . Flujo molar . X . . .
Mombre Presion (atm) Componentes | Flujo molar de entrada | Componente ligero | Componente Pesado ‘IU:ET:LE[;gzi;:?dD Destilado vapor HUJD[’:;I:[:;"HDS Nu:a::sde ‘Elapa d?, Tipa de Refluja de r;lgfv‘ijdi}r R:::!:i]:w Flujo molar salida lateral
[Kmolfh]
Valdivia
Benceno 969,987 X 969,670 0,315
Torre de destilacisn 1 0,3 Etileno 0.189 X 0,189 0,000 0 10 Total 08108 | Parcial 0,7917
Etilbenceno 631,224 X 0,971 630,254
Dietilbenceno 281,887 X 0,000 281,891
Benceno 0,315 X 0,315 0,000
Torre de destilacion 2 01 Etilbenceno 630,254 X 629,969 0,282 24 15 Total 04318 Parcial 24262
Dietilbenceno 281,891 X 0,315 281,574
Luyben
Benceno 968,477 X 968,334 0,274
Torre de destilacion 1 03 Etileno 0,188 L 0,097 0,000 21 10 Total 0,778 Parcial
Etilbenceno 631,223 X 0,969 630,288
Dietilbenceno 282,300 X 0,000 282,238
Benceno 0,274 X 0,316 0,000
Torre de destilacion 2 01 Etilbenceno 630,288 X 629,969 0,282 25 15 Total 0,661 Parcial
Dietilbenceno 282,238 X 0,316 281,918
Qi Han Mg
Alimento 2,722 atm Benceno 1168,226 X 1167,430 1,151 0,050
Destilado 2,041 atm Etilbenceno 434,051 X 0,586 0,000 433,544
Torre de destilacion 1 Fondos 2,858 atm Dietilbenceno 65,375 X 0,000 0,000 69,306 34 17 Parcial Parcial
metano 1,003 X 0,703 0,219 0,000
etano 3,344 X 3.164 0,230 0,000
Alimento 2,858 atm Benceno 0,050 x 0,043 0,000
Torre de destilacion 2 Destilado 2, 041atm Etilbenceno 433,544 X 433,470 0,033 56 28 Total Parcial
Fondo 2,858 atm Dietilbenceno 69,306 X 0,087 65,257
Alimento 2 722 atm Benceno 1168,354 X 1,153 1167,550 0,000 0,043
Destilado 2,041 atm | Etilbenceno 434051 0,000 0,586 0,033 433,470
To"ad?fi;_lod‘:mna ST AT ES T ] Dietilbenceno 65,208 X 0,000 0,000 65,187 56 17 Parcial 0,375 Parcial 0,087
Fondo 2,858atm metano 1,003 X 0,219 0,703 0,000 0,000
etano 3344 x 0,228 3,164 0,000 0,000

TablaD 2

Variables operacionales para las columnas de Deliana Monsalve, Ruben del Pino y Mariana Alpuche
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MNombre Presion (atm) Componentes | Flujo molar de entrada ligero Pesado ”uj.ﬂ n:lolar Ll D:::J\:dn;:::mr Flpmamrs || Lrses IEtapa m.e, Troes TR Tipnfje Reflujo
liquido [Kmol/h] [Kmol/n] etapas rehervidor | Rehervidor
[Kmaol/h]
Monsalve
Destilado Benceno 183,550 x 183,359 0,181
1,086 atm Etileno 0,194 X 0,186 0,000
Torre de destilacion 1 Alimentacién Etilbenceno 89,451 0,093 89,351 20 13 Total 0,338 Parcial
1,228 atm Dietilbenceno 0,968 0,000 0,978
Fondo Propeno 1,217 X 1,229 0,000
1,303 atm Etano 1,300 X 1,322 0,000
Destilado 1,086 atm Benceno 0,181 X 0,188 0,000
Torre de destilacion 2 Fondo 1,382 Etilbenceno 89,351 X 89,262 0,089 34 25 Total 5,854 Parcial
Dietilbenceno 0,578 0,000 0,971
Ruben del Pino
Torre de destilacion 1 1,1atm Benceno 134,390 X 133,580 0.010 60 Total
Tolueno 1,140 0,000 1,140
Benceno 566,490 0,750 565,750
Etileno 1,180 x 1,180 0,000
Torre de destilacion 2 10 atm Etilbenceno 85,590 0,000 £9,550 12 Parcial
Dietilbenceno 22,400 0,000 22,400
Metano 34,060 X 34,060 0,000
Etano 73,780 X 73,760 0,020
Benceno 565,750 X 574,640 0,030
Torre de destilacion 3 1,1 atm Erilbenceno 89,590 0,050 134,120 34 Total
Dietilbenceno 22,400 0,000 31,320
Etano 0,020 X 0,030 0,000
Benceno 0,030 X 0,030 0,000
Torre de destilacion 4 Llatm Etilbenceno 134,120 X 134,120 0,000 53 Total
Dietilbenceno 31,320 0,090 31,230
Alpuche
Destilado 4,441 atm Benceno 897,070 X 836,943 0,127
Torre de destilacin 1 Alimentacion 4,544 atm Etileno 0,101 X 0,101 0,000 2 15 Total 12 Parcial
Fondos 4,638 atm Etilbenceno 633,104 2,955 630,148
Dietilbenceno 65,225 0,000 65,225
destilado 1,974 atm Benceno 0,127 x 0,127 0,000
Torre de destilacion 2 Alimentacion 2,075 atm Etileno 0,000 X 0,000 0,000 32 7 Total 08 parcial
Fondos 2,171 atm Etilbenceno 630,148 630,146 0,002
Dietilbenceno 65,225 0,227 64,998
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Apéndice E Codificacion del paquete termodinamico y el sistema reactante en Aspen Plus

FiguraE 1

Ingreso de los componentes quimicos

Select components

Compaonent [D Type Compaonent name Alias
CoHb Conventional BENZENE CoHb
CBH10 Conventional ETHYLBENZENE CBH10-4
C10H14 Conventional 1,4-DIETHYLBEMZEME C10H14-8
C2H4 Conventional ETHYLENE C2H4
Find | | ElecWizard | | SFEAssistant | | UserDefined | | Reorder || Review

FiguraE 2

Seleccion del paquete termodindmico

Property methods & options Methed narme
Rathoc e Al CHAD-SEA = [ Methods Assistant_.
Base method CHAD-SEA -

Henny component Medify
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FiguraE 3

Codificacion de las reacciones quimicas

Mew | Edit Copy Paste |

Rxn Ma. Reaction type Stoichiometry Delete
1 Kinetic CoHE + C2H4 --» CBH10({MI{ED) x
2 Kinetic C8H10 + C2H4 --» CLOH14(MIXED) b 4
3 Kinetic C10H14 + CaHB --» 2 CEHLO(MIXED) x

FiguraE 4

Compilacidn de las constantes cinéticas de las reacciones de William Luyben

Main Flowsheet REACTORL (RCSTR) Results Summary - Run Status R-1 (POWERLAW) +

|@Stu:uichi0metry @ Kinetic ‘Equilibrium |Activity |Cnmments |

1) CeHE + C2H4 --» CEH1O0(MIXED) -

Reacting phase Liquid - Rate basis Reac (vol) -
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FiguraE 5

Compilacion de las reacciones quimicas para la cinética de Ganji et al
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FiguraE 6

Compilacion de las constantes cinéticas de las reacciones de Ganji et al
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FiguraE 7

Ingreso de las ecuaciones especiales de la cinética de Ganji et al
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Apéndice F Diagramas de flujo de proceso (PFD) y tablas de corrientes en Aspen Plus
FiguraF 1

Configuracién de William Luyben en Aspen Plus
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Figura F 2

Configuracién de Ganiji et al en Aspen Plus
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Figura F 3

Configuracion de William Luyben con un solo reactor en Aspen Plus
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Apéndice G. Errores Absolutos de la comparacion de paquetes termodinamicos

TablaG 1

74

Resultados obtenidos de la simulacién de William Luyben en Aspen Plus cambiando el paquete termodinamico

R10OUT R20UT RBEN

RDIETIL ETILBEN

Articulo Luyben

C6H6 kmol/h 1113,933 968,477 968,334 0,000 0,315
C8H10 kmol/h 490,314 631,223 0,969 0,282 629,969
C10H14 kmol/h 84,970 301,120 0,000 281,918 0,315

C2H4 kmol/h 6,614 0,188 0,097 0,000 0,000

Chao Seader

C6H6 kmol/h 1055,187 969,602 968,587 0,000 1,015
C8H10 kmol/h 464,128 629,176 0,572 0,033 628,571
C10H14 kmol/h 80,445 283,184 0,000 282,169 1,015

C2H4 kmol/h 6,261 0,107 0,107 0,000 0,000

Peng Robinson
C6H6 kmol/h  1055,410 969,814 968,859 0,000 0,953
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C8H10 kmol/h 463,948 629,004 0,297 0,018 628,689
C10H14 kmol/h 80,398 283,140 0,000 282,185 0,954

C2H4 kmol/h 6,260 0,107 0,107 0,000 0,000

SRK

C6H6 kmol/h ~ 1055,776 970,060 968,979 0,000 1,076
C8H10 kmol/h 463,397 628,624 0,173 0,012 628,439
C10H14 kmol/h 80,579 283,269 0,000 282,189 1,079

C2H4 kmol/h 6,326 0,108 0,108 0,000 0,000

Lee Kesler Pockler

C6H6 kmol/h 1055,130 969,544 968,518 0,000 1,027
C8H10 kmol/h 464,176 629,209 0,645 0,014 628,552
C10H14 kmol/h 80,457 283,218 0,000 282,193 1,023

C2H4 kmol/h 6,261 0,107 0,107 0,000 0,000

Tabla G 2

Errores absolutos de la simulacion de William Luyben variando los paquetes termodinamicos
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Componente R1OUT  R20UT RBEN  RDIETIL ETILBEN

Chao Seader

C6H6 58,7462 1,1246 0,2536 0,0000 0,6999

C8H10 26,1860 2,0472 0,3975 0,2493 1,3984

C10H14 4,5247 17,9362 0,0000 0,2514 0,6997

C2H4 0,3533 0,0815 0,0098 0,0000 0,0000

Peng Robinson

C6H6 58,523 1,337 0,525 0,000 0,638
C8H10 26,365 2,218 0,673 0,265 1,280
C10H14 4,572 17,980 0,000 0,267 0,639

C2H4 0,355 0,082 0,010 0,000 0,000

Soave Redlich Kwong

C6H6 58,156 1,583 0,646 0,000 0,761
C8H10 26,916 2,599 0,797 0,270 1,530
C10H14 4,391 17,851 0,000 0,271 0,764

C2H4 0,288 0,080 0,011 0,000 0,000
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Tabla G 3

77

Lee Kesler Pockler

C6H6 58,803 1,066 0,184 0,000 0,711
C8H10 26,138 2,014 0,324 0,268 1,417
C10H14 4,512 17,902 0,000 0,275 0,707
C2H4 0,353 0,081 0,010 0,000 0,000

Resultados obtenidos de la simulacion de Ganji et al en Aspen Plus cambiando el paquete termodinamico

R1IN R10OUT R2IN R2 OUT R3IN(BENCENO2) R3OUT

Articulo Ganji (dia 5)

C6H6 Kg/h 64478,544 57702,048 0,000 53077,537 37861,569 37408,511
C8H10 Kg/h 0,000 6724,051 0,000 12439,834 152,087 1434,417
C10H14 Kg/h 0,000 319,940 0,000 1041,887 1660,946 846,882
C2H4 Kg/h 1899,056 1898,110

Chao Seader
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C6H6 Kg/h 64478,544 59766,913 0,000 54594,725 38193,855 38047,870
C8H10 Kg/h 0,000 6320,021 0,000 13174,866 153,421 550,251
C10H14 Kg/h 0,000 105,876 0,000 326,973 1675,523 1424,679
C2H4 Kg/h 1899,056 1898,110
Peng Robinson
C6H6 Kg/h 64478,544 59766,913 0,000 54594,725 38193,855 38047,870
C8H10 Kg/h 0,000 6320,021 0,000 13174,866 153,421 550,251
C10H14 Kg/h 0,000 105,876 0,000 326,973 1675,523 1424,679
C2H4 Kg/h 1899,056 1898,110
SRK
C6H6 Kg/h 64478,544 59766,913 0,000 54594,725 38193,855 38057,007
C8H10 Kg/h 0,000 6320,021 0,000 13174,866 153,421 525,414
C10H14 Kg/h 0,000 105,876 0,000 326,973 1675,523 1440,379
C2H4 Kg/h 1899,056 1898,110
Lee Kesler Pockler
C6H6 Kg/h 64478,544 59781,009 0,000  54606,399 38193,855 38047,870




ANALISIS EN LA PRODUCCION DE ETILBENCENO CON CSTR. 79

C8H10 Kag/h 0,000 6303,963 0,000 13167,536 153,421 550,251
C10H14 Kg/h 0,000 101,956 0,000 316,181 1675,523 1424,679
C2H4 Kag/h 1899,056 1898,110

Tabla G 4

Errores absolutos de la simulacion de Ganji et al variando los paquetes termodinamicos

Componente  R1IN R10OUT R2IN R2 OUT R3IN(BENCENO2) R30OUT

Chao Seader
C6H6 0,000 2064,865 0,000 1517,188 332,287 639,359
C8H10 0,000 404,030 0,000 735,031 1,335 884,167
C10H14 0,000 214,064 0,000 714,914 14,577 577,797

Peng Robinson

C6H6 0,000 2064,865 0,000 1517,188 332,287 639,359
C8H10 0,000 404,030 0,000 735,031 1,335 884,167
C10H14 0,000 214,064 0,000 714,914 14,577 577,797

Soave Redlich Kwong
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C6H6 0,000 2064,865 0,000 1517,188 332,287 648,496
C8H10 0,000 404,030 0,000 735,031 1,335 909,003
C10H14 0,000 214,064 0,000 714,914 14,577 593,497
Lee Kesler Pockler
C6H6 0,000 2078,961 0,000 1528,862 332,287 639,359
C8H10 0,000 420,088 0,000 727,701 1,335 884,167
C10H14 0,000 217,984 0,000 725,707 14,577 577,797
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Apéndice H. Gréficas de Aspen Sensitivity variando las temperaturas de los reactores

FiguraH 1

Conversion en el reactor de alquilacion contra las temperaturas de los reactores
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FiguraH 2

Conversion global contra las temperaturas de los reactores
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FiguraH 4

Flujo molar de etileno a la salida del reactor de alquilacién contra las temperaturas de los reactores
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FiguraH 5

Flujo molar de etilbenceno a la salida del reactor de alquilacion contra las temperaturas de los reactores
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FiguraH 6

84

Flujo molar de dietilbenceno a la salida del reactor de alquilacién contra las temperaturas de los reactores
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FiguraH 8

Flujo molar de etileno a la salida del reactor de transalquilacion contra las temperaturas de los reactores
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Flujo molar de etilbenceno a la salida del reactor de transalquilacion contra las temperaturas de
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FiguraH 10

Flujo molar de dietilbenceno a la salida del reactor de transalquilacion contra las temperaturas de los reactores
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Figura H 12

Flujo molar de etileno en el destilado de la primera columna de destilacion contra las temperaturas de los reactores
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Figura H 13

Flujo molar de etilbenceno en el destilado de la primera columna de destilacion contra las temperaturas de los reactores
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FiguraH 14

Flujo molar de etilbenceno en el fondo de la segunda columna de destilacidn contra las temperaturas de los reactores
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Figura H 16

Exceso de Benceno en el reactor de alquilacion contra las temperaturas de los reactores
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Figura H 17

TR1 [K]

Exceso de Benceno en el reactor de transalquilacion contra las temperaturas de los reactores
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Figura H 18

Energia en el reactor de alquilacion (MWatt) contra las temperaturas de los reactores
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Figura H 19

Energia en el reactor de transalquilacion (MWatt) contra las temperaturas de los reactores
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Apéndice I. Graficas de Aspen Sensitivity variando las presiones de los reactores

Figural 1

Conversion en el reactor de alquilacion contra las presiones de los reactores
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Figural 2

Fraccion de liquido a la salida del primer reactor contra las presiones de los reactores
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Anilisis de sensibilidad ( Presion )
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Apeéndice J. Graficas de Aspen Sensitivity variando las relaciones de reflujo de las columnas de destilacion

FiguraJ 1l

Flujo molar del etilbenceno a la salida del reactor de alquilacion contra las relaciones de reflujo de las columnas
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Figura J 2

Flujo molar del dietilbenceno a la salida del reactor de alquilacién contra las relaciones de reflujo de las columnas
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Figura J 3

Flujo molar del etilbenceno a la salida del reactor de transalquilacion contra las relaciones de reflujo de las columnas.
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FiguraJ4

Flujo molar del dietilbenceno a la salida del reactor de transalquilacion contra las relaciones de reflujo de las columnas
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Flujo molar del benceno en el destilado de la primera columna contra las relaciones de reflujo de las columnas.
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FiguraJ 6

Flujo molar del dietilbenceno en los fondos de la segunda columna contra las relaciones de reflujo de las columnas.
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Apéndice K. Gréficas de Aspen Sensitivity variando el exceso de benceno en el reactor de alquilacion

FiguraK 1

Conversion en el reactor de alquilacion contra el exceso de benceno en el reactor de alquilacion
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Figura K 2

Conversion global contra el exceso de benceno en el reactor de alquilacion

Andlisis de sensibilidad (Exceso de b

98

96

94

Conversién global de etileno [%]

92

90
2,380 2400 2410 2420 2430 2440 2450 2460 2470 2480 2480 2500 2510 2520 2,530 2,540 2550 2,560 2,570 2,580
Exceso de Benceno en el reactor 1 [kmol CBH6/C2H4]

Figura K 3

Flujos molares a la salida del reactor de alquilacién contra el exceso de benceno en el reactor de alquilacion
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Figura K 4

Flujos molares a la salida del reactor de transalquilacion contra el exceso de benceno en el reactor de alquilacion
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Figura K5

Flujos molares en el destilado de la primera torre de destilacion contra el exceso de benceno en el reactor de alquilacién
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Figura K 6

Flujos molares en el fondo de la segunda torre de destilacion contra el exceso de benceno en el reactor de alquilacién
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Figura K 7

Energia del reactor de alquilacion (MWatt) contra el exceso de benceno en el reactor de alquilacion
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Figura K 8

Energia del reactor de transalquilacién (MWatt) contra el exceso de benceno en el reactor de alquilacion
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Figura K 9

Exceso de benceno en el reactor de transalquilacion contra el exceso de benceno en el reactor de alquilacion
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Apéndice L. Analisis de varianza, graficas de pareto y ecuaciones de regresion halladas en el software Minitab V19

FiguraL 1

Diagrama de pareto del flujo molar de etilbenceno a la salida del proceso contra los factores de temperatura en los reactores y el exceso
de benceno en el primer reactor

Diagrama de Pareto de efectos estandarizados
(la respuesta es PRODUCTO; a = 0,05)
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20

Efecto estandarizado
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Figura L 2

Analisis de varianza del exceso de benceno en el reactor de transalquilacion contra los factores de temperatura en los reactores y el
exceso de benceno en el primer reactor

Analisis de Varianza

Fuente GL SC Ajust. MC Ajust. Valor F Valor p
Modelo 7 1091,22 155,889 2045,42 0,000
Lineal 3 519,67 173,223 2272,86 0,000
TR1 1 156,64 156,637 2055,24 0,000
TR2 1 3,22 3,222 42,28 0,000
EXCESO 1 101,26 101,259 1328,63 0,000
Interacciones de 2 términos 3 17,07 5691 74,67 0,000
TR1*TR2 1 10,94 10,936 143,49 0,000
TR1*EXCESO 1 0,52 0,515 6,76 0,009
TRZ*EXCESO 1 11,20 11,195 146,90 0,000
Interacciones de 3 términos 1 1,55 1,548 20,31 0,000
TR1*TR2Z*EXCESO 1 1,55 1,548 20,31 0,000
Error 993 75,68 0,076
Total 1000 1166,90

FiguraL 3

Diagrama de pareto del exceso de benceno en el reactor de transalquilacion contra los factores de temperatura en los reactores y el
exceso de benceno en el primer reactor
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Diagrama de Pareto de efectos estandarizados
(la respuesta es EXCESOR2; o = 0,05)

Término

Factor Nombre

A A TRI
B TR2
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BC
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Efecto estandarizado

FiguraL 4

Analisis de varianza de la energia en el reactor de alquilacion contra los factores de temperatura en los reactores y el exceso de benceno
en el primer reactor

Analisis de Varianza

Fuente GL SC Ajust. MC Ajust. Valor F Valor p
Modelo 7 15791,8 225596 451,98 0,000
Lineal 3 4391,5 1463,84 293,28 0,000
TR1 26771 2677,08 536,34 0,000

TR2
EXCESO

1
1 59,1 59,12 11,84 0,001
1 59,5 59,49 11,92 0,001
Interacciones de 2 términos 3 400,5 133,50 26,75 0,000
TR1*TR2 1 884 8835 17,70 0,000

1

1

1

1

TR1*EXCESO 90,9 90,90 18,21 0,000
TR2Z*EXCESO 36,8 36,76 7,36 0,007
Interacciones de 3 términos 94,6 94,64 1896 0,000
TR1*TR2Z*EXCESO 94,6 94,64 18,96 0,000

Error 993 49564 4,99
Total 1000 207481
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FiguraL 5

Diagrama de pareto de la energia en el reactor de alquilacion contra los factores de temperatura en los reactores y el exceso de benceno
en el primer reactor

Diagrama de Pareto de efectos estandarizados
(la respuesta es ENERGY1; o = 0,05)

Término 1,96

Factor Nombre
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c
B
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FiguraL 6

Analisis de varianza de la energia en el reactor de transalquilacion contra los factores de temperatura en los reactores y el exceso de
benceno en el primer reactor
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Analisis de Varianza

Fuente GL SC Ajust. MC Ajust. Valor F Valor p
Modelo 7 101489 1449,.84 353,28 0,000
Lineal 3  3106,7 103556 252,33 0,000
TR1 1 16139 161392 393,25 0,000
TR2 1 369,1 369,09 89,93 0,000
EXCESO 1 7.8 784 191 0,167
Interacciones de 2 términos 3 2597 86,57 21,09 0,000
TR1*TR2 1 380 3797 925 0,002
TR1*EXCESO 1 70,0 69,98 17,05 0,000
TR2Z*EXCESO 1 48,3 48,29 11,77 0,001
Interacciones de 3 términos 1 99,0 99,00 24,12 0,000
TR1*TRZ*EXCESO 1 99,0 99,00 24,12 0,000
Error 993 40753 4,10
Total 1000 142242

FiguraL 7

Diagrama de pareto de la energia en el reactor de transalquilacion contra los factores de temperatura en los reactores y el exceso de
benceno en el primer reactor

Diagrama de Pareto de efectos estandarizados
(la respuesta es ENERGY2; ot = 0,05)
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FiguraL 8

Analisis de varianza de la conversion en el reactor de alquilacion contra los factores de temperatura en los reactores y el exceso de
benceno en el primer reactor

Analisis de Varianza

Fuente GL SC Ajust. MC Ajust. Valor F Valor p
Modelo 7 1083427 154775 1502,42 0,000
Lineal 3 259277 99759 968,37 0,000
TR1 1 212169 212169 2059,54 0,000
TR2 1 635 635 6,16 0,013
EXCESO 1 986 986 9,57 0,002
Interacciones de 2 términos 3 6883 2294 22,27 0,000
TR1*TR2 1 1008 1008 9,78 0,002
TR1*EXCESO 1 1977 1977 19,19 0,000
TRZ*EXCESO 1 968 968 9,39 0,002
Interacciones de 3 términos 1 2071 2071 20,170 0,000
TR1*TR2Z*EXCESO 1 2071 2071 20,170 0,000
Error 993 102297 103
Total 1000 1185724

FiguraL 9

Diagrama de pareto de la conversion en el reactor de alquilacién contra los factores de temperatura en los reactores y el exceso de
benceno en el primer reactor
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Diagrama de Pareto de efectos estandarizados
(la respuesta es CONVR1; o = 0,05)
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Figura L 10

Anédlisis de varianza del flujo molar de dietilbenceno en los fondos de la segunda columna de destilacion contra los factores de
temperatura en los reactores y el exceso de benceno en el primer reactor

Analisis de Varianza

Fuente GL SC Ajust. MC Ajust. Valor F Valor p
Modelo 7 863509 123358 684,26 0,000
Lineal 3 106985 35662 197,81 0,000
TR1 1 9214 9214 51,11 0,000
TR2 1 54707 54707 303,45 0,000
EXCESO 1 99946 99946 554,39 0,000
Interacciones de 2 términos 3 63244 21081 116,94 0,000
TR1*TR2 1 40361 40361 223,88 0,000
TR1*EXCESO 1 45071 45071 250,01 0,000
TR2Z*EXCESO 1 30252 30252 167,81 0,000
Interacciones de 3 términos 1 1197 1197 6,64 0,010
1

TR1*TR2Z*EXCESO 1197 1197 6,64 0,010
Error 993 179018 180
Total 1000 1042527
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Figura L 11

Diagrama de pareto del flujo molar de dietilbenceno en los fondos de la segunda columna de destilacion contra los factores de
temperatura en los reactores y el exceso de benceno en el primer reactor

Diagrama de Pareto de efectos estandarizados
(la respuesta es RDIEDIET; a = 0,05)

Término

Factor Nombre
A TR1
B TR2
C EXCESO
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Figura L 12

Analisis de varianza del flujo molar de benceno en el destilado de la primera columna de destilacion contra los factores de temperatura
en los reactores y el exceso de benceno en el primer reactor
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Analisis de Varianza

Fuente GL SC Ajust. MC Ajust.  Valor F Valor p
Medelo 7 4226839 603834 29725,70 0,000
Lineal 3 3497128 1165709 5738584 0,000
TR1 123817 23817 1172,48 0,000
TR2 21603 21603 1063,46 0,000

1
EXCESO 1 1567207 1567207 77150,88 0,000
Interacciones de 2 términos 3 7526 2509 123,50 0,000
TR1*TR2 1 706 706 34,78 0,000

1

1

1

1

TR1*EXCESO 1389 1389 68,37 0,000
TR2*EXCESO 6778 6778 333,65 0,000
Interacciones de 3 términos 1192 1192 58,70 0,000
TR1*TRZ*EXCESO 1192 1192 58,70 0,000
Error 993 20171 20
Total 1000 4247011

Figura L 13

Diagrama de pareto del flujo molar de benceno en el destilado de la primera columna de destilacion contra los factores de temperatura
en los reactores y el exceso de benceno en el primer reactor

Diagrama de Pareto de efectos estandarizados
(la respuesta es RBENCEH6; c = 0,05)
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Figura L 14

Analisis de varianza del flujo molar de etilbenceno a la salida del reactor de alquilacion contra los factores de temperatura en los y el
exceso de benceno en el primer reactor

Analisis de Varianza

Fuente GL SC Ajust. MC Ajust. Valor F Valor p
Modelo 7 26407076 3772435 1027,40 0,000
Lineal 3 9946916 3315639 903,00 0,000
TR1 1 4270608 4270608 1163,08 0,000
TR2 1 196428 196428 53,50 0,000
EXCESO 1 611885 611885 166,64 0,000
Interacciones de 2 términos 3 394465 131488 3581 0,000
TR1*TR2 1 71908 71908 19,58 0,000
TR1*EXCESO 1 67874 67874 18,49 0,000
TRZ*EXCESO 1 137235 137235 37,38 0,000
Interacciones de 3 términos 1 150009 150009 40,85 0,000
TR1*TR2Z*EXCESO 1 150009 150009 40,85 0,000
Error 993 3646121 3672
Total 1000 30053197

Figura L 15

Diagrama de pareto del flujo molar de etilbenceno a la salida del reactor de alquilacion contra los factores de temperatura en los
reactores y el exceso de benceno en el primer reactor
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Diagrama de Pareto de efectos estandarizados
(la respuesta es FCBH10R1; o = 0,05)

Término

Factor Nombre
A TR1
B TR2
C EXCESO

A

C

B

ABC

BC

AB

AC

0 5 10 15 20 25 30 35
Efecto estandarizado

Figura L 16

Analisis de varianza del flujo molar de dietilbenceno a la salida del reactor de alquilacion contra los factores de temperatura en los
reactores y el exceso de benceno en el primer reactor

Analisis de Varianza

Fuente GL SC Ajust. MC Ajust. Valor F Valor p
Modelo 7 1430860 204409 2283,48 0,000
Lineal 3 559269 186423 2082,56 0,000
TR1 1 316384 316384 3534,36 0,000
TR2 1 674 674 7,52 0,006
EXCESO 1 19585 19595 218,89 0,000
Interacciones de 2 términos 3 4855 1618 18,08 0,000
TR1*TR2 1 265 265 2,96 0,086
TR1*EXCESO 1 1900 1900 21,23 0,000
TR2Z*EXCESO 1 313 313 3,49 0,062
Interacciones de 3 términos 1 56 56 0,62 0,431
TR1*TR2Z*EXCESO 1 56 56 0,62 0,431
Error 993 88890 90

Total 1000 1519750
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Figura L 17

Diagrama de pareto del flujo molar de dietilbenceno a la salida del reactor de alquilacién contra los factores de temperatura en los
reactores y el exceso de benceno en el primer reactor

Diagrama de Pareto de efectos estandarizados
(la respuesta es FDIETRT; a = 0,05)
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Figura L 18

Analisis de varianza del flujo molar de etilbenceno a la salida del reactor de transalquilacion contra los factores de temperatura en los
reactores y el exceso de benceno en el primer reactor
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Analisis de Varianza

Fuente GL SC Ajust. MC Ajust. Valor F Valor p
Medelo 7 4639648 662807 1343,50 0,000
Lineal 3 2331641 777214157540 0,000
TR1 1 400055 400055 810,91 0,000

TR2 695356 695356 1409,48 0,000
EXCESO 52998 52998 107,43 0,000
Interacciones de 2 términos 41262 13754 27,88 0,000

1
1
3
TR1*TR2 1 3377 3377 6,85 0,009
1
1
1
1

TR1*EXCESO 7364 7364 14,93 0,000
TR2*EXCESO 18226 18226 36,94 0,000
Interacciones de 3 términos 27201 27201 55,14 0,000
TR1*TRZ*EXCESO 27201 27201 55,14 0,000
Error 993 489890 493
Total 1000 5129538

Figura L 19

Diagrama de pareto del flujo molar de etilbenceno a la salida del reactor de transalquilacion contra los factores de temperatura en los
reactores y el exceso de benceno en el primer reactor

Diagrama de Pareto de efectos estandarizados
(la respuesta es FCBHT0R2; o = 0,05)
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Figura L 20

Analisis de varianza del flujo molar de dietilbenceno a la salida del reactor de transalquilacion contra los factores de temperatura en
los reactores y el exceso de benceno en el primer reactor

Analisis de Varianza

Fuente GL SC Ajust. MC Ajust. Valor F Valor p
Modelo 7 1265565 180795 869,23 0,000
Lineal 3 191337 63779 306,64 0,000
TR1 1 41277 41277 198,45 0,000
TR2 1 114867 114867 552,26 0,000
EXCESO 1 174666 174666 839,76 0,000
Interacciones de 2 términos 3 53031 17677 84,99 0,000
TR1*TR2 1 21402 21402 102,90 0,000
TR1*EXCESO 1 45582 45582 219,15 0,000
TRZ*EXCESO 1 19974 19974 96,03 0,000
Interacciones de 3 términos 1 2677 2677 12,87 0,000
TRI*TR2Z*EXCESO 1 2677 2677 12,87 0,000
Error 993 206539 208
Total 1000 1472104

Figura L 21

Diagrama de pareto del flujo molar de dietilbenceno a la salida del reactor de transalquilacion contra los factores de temperatura en
los reactores y el exceso de benceno en el primer reactor
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TablaL 1

Diagrama de Pareto de efectos estandarizados
(la respuesta es FDIETR2; & = 0,05)
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Ecuaciones de regresion de las variables respuesta en base a los factores de temperatura en los reactores (TR1y TR2) y el exceso de
benceno en el primer reactor (EXCESO)

-297570 + 730 TR1 + 681 TR2 + 120085 EXCESO - 1,665 TR1*TR2 - 295,0 TR1I*EXCESO- 275,8

FCBHIORL  TRoxEXCESO + 0,676 TRI*TR2*EXCESO kmol/h

olETRy 3340~ 133TRL-10,1 TR2 - 1506 EXCESO + 0,0349 TRI*TR2 + 5,23 TRI*EXCESO + 3,71 TRZ“EXCESO | -
-0,0130 TRI*TR2*EXCESO

coniomg 120264 + 2015 TRL + 276,1 TR2 + 50640 EXCESO - 06643 TRI*TR2 - 1259 TRI*EXCESO - 1160 |
TR2*EXCESO + 0,2880 TRI*TR2*EXCESO

oleTR, 19387 - 7L7 TRL - 47,0 TRZ - 10079 EXCESO + 01751 TRI*TRZ + 37,4 TRI*EXCESO + 2454 | -

TR2*EXCESO - 0,0904 TR1*TR2*EXCESO
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30733 - 67,00 TR1 - 69,51 TR2 - 11867 EXCESO + 0,1492 TR1*TR2 + 27,00 TR1*EXCESO+ 27,77

RBENCOH6 1o *EXCESO - 0,06030 TRI*TR2*EXCESO kmol/h

DIEDIE] 2653342 TRL-0,4 TR2- 4200 EXCESO +0,0902 TRI*TR2 + 24,2 TRI"EXCESO+ 1120 TRZEXCESO |
- 0,0604 TRI*TR2*EXCESO

xCESORs 1208 - 2,678 TRI - 2,721 TR2 - 450,4 EXCESO + 0,00599 TR1*TRZ + 0,966 TRI*EXCESO + 1,025
TR2*EXCESO - 0,002172 TRI*TR2*EXCESO

convmy 34063 + 858 TRL + 77,0 TR2 + 13723 EXCESO - 0,1957 TRI*TRZ - 34,51 TRI*EXCESO - 3160 .

TR2*EXCESO + 0,0795 TRI*TR2*EXCESO 0
7336 - 1857 TRL - 16,84 TR2 - 2916 EXCESO + 004252 TRI*TR2 + 7,38 TRI*EXCESO+ 6,72

ENERGY1  1Ro*EXCESO - 0,01699 TRI*TR2*EXCESO MWiatt
- _ * - * _

CNERGys 7476 + 1861 TRL + 1711 TR2 + 3012 EXCESO - 0,04259 TRI*TRZ - 7,56 TRIEXCESO- 692 |,

TR2*EXCESO + 0,01737 TR1*TR2*EXCESO

Apéndice M Especificaciones de los equipos y del Aspen Sensitivity en los articulos de William Luyben y Ganji et al

TablaM 1

Especificacion de equipos de la simulacion de William Luyben en Aspen Plus

Equipo Modulo Variables Magnitud Unidades

V1 VALVE Presion de salida 0,3 atm
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V2 VALVE Presion de salida 0,1 atm
M1 MIXER Caida de presion 0 atm
M2 MIXER Caida de presion 0 atm
M3 MIXER Caida de presion 0 atm
P1 PUMP Presion de descarga 20 atm
P2 PUMP Presion de descarga 1 atm
P3 PUMP Presion de descarga 19 atm
Temperatura 434 K
REACTOR1 CSTR Presion 20 atm
Volumen 200 m?3
Temperatura 432 K
REACTOR2 CSTR Presion 19 atm
Volumen 200 m?
Etapas 21
C1 RADFRAC Etapa de alimentacién 10
Tipo de condensador Total
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Relacion de reflujo 0,774
Relacion
destilado/alimentacién 0,515
Presion del condensador 0,3 atm
Etapas 25
Etapa de alimentacién 15
Tipo de condensador Total
2 RADFRAC Relacion de reflujo 0,661
Relacién
destilado/alimentacién 0,691
Presion del condensador 0.1 atm
COMP COMPRESSOR Presion de descarga 20 atm

TablaM 2

Especificacion de equipos de la simulacion de William Luyben con un solo reactor en Aspen Plus

Equipo Modulo Variables Magnitud Unidades

M1 MIXER  Caida de presion 0

atm
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M2 MIXER  Caida de presion 0 atm
M3 MIXER  Caida de presion 0 atm
Temperatura 485,66 K

REACTOR1 CSTR Presion 38 bar
Volumen 10,273 m?3

Temperatura 490,5 K

REACTOR2 CSTR Presion 38 bar
Volumen 10,273 m?3

Temperatura 490,6 K

REACTOR3 CSTR Presion 38 bar
Volumen 32,0914 m?3

TablaM 3

Especificacion de equipos de la simulacion de Ganji et al en Aspen Plus

Equipo Modulo Variables Magnitud Unidades

V1 VALVE Presion de salida 0,3 atm
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V2 VALVE Presion de salida 0,1 atm
M1 MIXER Caida de presion 0 atm
M2 MIXER Caida de presion 0 atm
P1 PUMP Presion de descarga 20 atm
P2 PUMP Presion de descarga 1 atm
P3 PUMP Presion de descarga 20 atm
Temperatura 434 K
R CSTR Presion 20 atm
Volumen 400 m?
Etapas 21
Etapa de alimentacion 10
Tipo de condensador Total
2 RADFRAC Relacion de reflujo 0,774
destiladRoe/!::(i:rlr?:ntacién 0,515
Presion del condensador 0,3 atm
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Etapas 25
Etapa de alimentacion 15
Tipo de condensador Total
C2 RADFRAC Relacion de reflujo 0,661
destiladR:)e/!::(i:rlr?:ntacién 0,691
Presion del condensador 0,1 atm
COMP COMPRESSOR Presion de descarga 20 atm

TablaM 4

Variables independientes de Aspen Sensitivity

N° Tipo de variable Bloque/corriente Variable/Compuesto Units

1 Block-Var Reactor 1 Temperatura K

2 Block-Var Reactor 1 Presion atm
3 Mole Flow BENCENO C6H6 kmol/h
4 Block-Var Reactor 2 Temperatura K

5 Block-Var Reactor 2 Presion atm
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Block-Var Rate Reflux
Block-Var Rate Reflux
TablaM 5
Variables dependientes tabuladas en Aspen Sensitivity
N° Ecuacion Descripcion Unidades
Flujo salida del reactor 1
1 FBENR1 (C6H8) kmol/h
Flujo salida del reactor 1
2 FC2H4R1 (C2H4) kmol/h
Flujo salida del reactor 1
3 FC8H10R1 (C8H10) kmol/h
Flujo salida del reactor 1
4 FDIETR1 (C10H14) kmol/h
Flujo salida del reactor 2
5 FBENR2 (C6HB) kmol/h
5 FC2H4AR? Flujo salida del reactor 2 kmol/h

(C2H4)
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Flujo salida del reactor 2

7 FC8H10R2 (C8H10) kmol/h
8 FDIETR? Flujo Sa('c':dlaodHel' L{)ea"tor 2 kmol/h
9 RBENC6H6 Flujo Benceno (RBEN) kmol/h
10 RBENC2H4 Flujo Etileno (RBEN) kmol/h
11 RBENETIL Flujo Etilbenceno (RBEN) kmol/h
12 RBENDIET Flujo Dietilbenceno (RBEN) kmol/h
13 RDIEC6H6 Flujo Benceno (RDIETIL) kmol/h
14 RDIEC2H4 Flujo Etileno (RDIETIL) kmol/h
15 RDIEETIL Flujo Etilbenceno (RDIETIL) kmol/h
16 RDIEDIET Flujo Dietilbenceno (RDIETIL) kmol/h
17 PRODUCTO Salida Etilbenceno Proceso kmol/h
18 FC6H6IN/FC2H4IN1 Exceso Benceno reactor 1

19 BENR2IN/DIETR2IN Exceso Benceno reactor 2

20 ENERGY1 Energia reactor 1 MWatt
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21 ENERGY?2 Energia reactor 2 MWatt
22 (FCEE)%I/'I\:%ZF: 42|||_\1|1R1) Conversion reactor 1 %
23 (FC2HAINI-PRODC2HA) Conversion global %

*100/FC2H4IN1




