Simuladores de Processo



Reatores

Os simuladores de processos mais comuns, apresentam
tipos diferentes de reatores, que devem ser utilizados
dependendo do problema em questao. Os tipos de
reatores mais comuns nos simuladores sao os reatores
de conversao, de equilibrio, de Gibbs, CSTR e PFR.

A seguir serao apresentados exemplos ilustrativos da
simulacao desses reatores no simulador de processos
DWSIM.



Reatores

Reator de Equilibrio
Considere a reacao de esterificacao entre o etanol e o acido acético:
CH,COOH + C,H.OH < CH,COOC,H.+ H,0O
A + B <& C + D

Considere que uma corrente de 1 mol/s a 353.15 k e 200kPa, contendo 50%
(molar) de etanol, 40% (molar) de acido acético e 10% (molar) de agua.
Estime a fracdao molar de acetato de etila e a conversao do acido acético no
equilibrio utilizando o reator de equilibrio, sendo a constante de Equilibrio (K)
calculada a partir das atividades (a) dos componentes na fase liquida no
equilibrio:

ac * Ap
K =

Ay - ap



Reator de Equilibrio

Reatores

Abra o DWSIM e insira os componentes (ethanol, acetic acid, ethyl acetate e water),
cligue em [Next] e adicione o pacote termodinamico NRTL e clique em [Next].

e Simulation Configuration Wizard

Compounds

v Introduction

¢ Compounds

¥ Property Packages
b Systern of Units

Select the compounds that you want to add to the simulation. Use the textbox to search and select a compound in the list. Click

"Mext" to continue,

Search ||
Added = MName CAS Mumber Farrmula Source Database CP
Acetic acid fd-19-7 CH3COO0H ChemSep ]
Ethanol B4-17-5 CH3CH20OH ChemSep
Ethyl acetate 141-78-6 CH3COOC2HS | ChemSep U
Water 7732-18-5 ChemSep
] Carbon tetrachloride 36-23-5 CCl4 ChemSep ]

Property Packages

« Introduction
» Compounds

b Property Packages
b System of Units

Select and Add the Property Packages that you want to use in your simulation. The first on the i
flowsheet objects. Click "Mext" to continue.

Available Property Packages Added Property Packages

Grayson-Streed - Mame Type
|APWS-08 Seawater
Lee-Kesler-Placker

Modified UNIFAC (Dortmund)
Modified UNIFAC (MIST)

MRTL

Dermer Balame~m FO0Y




Reatores

Reator de Equilibrio
Escolha o sistemas de unidades (SlI) e clique em [Finish] .

System of Units

¢ Intreduction Select the desired System of Units for your simulation. You can change individual units by selecting a customn system (other

» Compounds than 5, CGS or EMG).

+ Property Packages Click "Finish" to exit the wizard and start designing the simulation medel.

b System of Units System of Units 5l v Clone Create

Property Unit Property Unit

K ~ | Pressure Pa
Mass Flow Rate kg/s ~ | Muolar Flow Rate mal/s
Wolumetric flow rate m3/s ~ | 5pecific Enthalpy kl/keg
Specific Entropy b/ Theg.K] ~ | Muolecular Weight kg/kmaol
Density kg/m3 ~  Surface Tension M/ m
Heat Capacity b/ Theg.K] ~ | Thermal Conductivity W/ Tm.K]
Kinernatic Viscosity ma/s ~ | Dynamic Viscosity Pas
Delta-T K. ~ | Delta-P Pa
Length/Head m ~ | Energy Flow kW
Time 5 ~ | Velume ma3
Melar Vielume m3/kmaol ~ | Area ma
Diameter/Thickness mm ~ | Force M




Reatores

Reator de Equilibrio

Antes de iniciar a construcao do diagrama de fluxo, deve-se criar o pacote de reacdes
a ser utilizado no reator, no caso do CSTR o pacote deve conter a reacdes tipo cinética.

Para acessar as configuracdes gerais a serem consideradas na simulacao deve-se clicar
em [Edit] e selecionar a op¢ao [Simulation settings].

ﬂj[ DWSIM - [MySimulation_26]
iki File | Edit | Insert Tools Spreadsheet  Dynami

S Undo
Flowel Redo
Control F Cut selected objects

Copy selected objects

Paste objects

Remove selected objects

Clone selected objects  Ctrl+Shift+C
Recalculate object Ctrl+R
Export data to Clipboard

Simulation Settings Alt+5

._:_: General Settings




Reatores

Reator de Equilibrio

Escolha a aba [Reactions] e, se desejar, edite o Default Set e clique em [OK] (obs.
Todas as reagdes que vocé criar irdo automaticamente para esse conjunto padrao,
caso sejam criadas reacdes que nao sejam utilizadas nesse conjunto, elas devem ser
retiradas). ...

Compounds  Themmodynamice Reactions  Mass and Energy Balances  System of Units  Floating Tables and Property Lists  Mizcelaneous
Reaction Sets Chemical Reactions

©s DO H=ArYEN-R<R=

o 181 P - s

Mame

| —
! DWSIM - Reaction Set Editor n

-
IREe RG|

Default Reaction Set




Reatores

Reator de Equilibrio
Em Chemical Reactions, cligue em (+) e selecione clicando em [Equilibrium].

Chemical Reactions

B|s Dl &

—

Conversion

Equilibrium

Kinetic

o oo

Heterogenecus Catalytic

Em Identification vocé pode editar o nome e a descrigao para a reacao.

|dertification

Mame EQ

Description | Reachies utiizadas nos reatores de Equilibrio e de Gibbs




Reatores

Reator de Equilibrio

Selecione os componentes envolvidos na reagao (em Include). Indigue o componente
base (BC, acido acético neste caso). Coloque os coeficientes estequiométricos (valores
negativos para reagentes e positivos para produtos).

Components.Stoichiometry
MName Malar Weight AHF (kdAkg) Include BC Stoich. Coeff.

ECR oz | @ [ O -

Acetic acid 60.052 -7207.09 [+] [« |1

Ethyl acetate 838.1051 -5045.11 [+] ] |1

Water 18.0153 1342277 [+] ] |1
|
Stoichiometry QK Balance Heat of Reaction (kJ/kmol_BC) (25°C) |-18564

Equation |CH3CH20H =+ CH3COOH «—» CH3COOC2HS + HOH




Reatores

Reator de Equilibrio

Adicione os parametros de equilibrio da reacao, que neste caso utilizou como base
para o calculo as atividades na fase liquida, cuja constante foi estimada para o
intervalo de temperaturas entre 333,15 K e 373,15 K. Clique em [OK].

Equilibium Reaction Parameters

Basiz | Activity | Phase | Liguid “ | Tmin (K) |333.15 | Tmax (K) |373.15

Approach (%) I

Equilibrium Constant (Keq)
() Calculate from Gibbs Energy of Reaction DelG_R {kdAmol_BC) (25°C)  [-14240

() T-Function.: In Keq F(T)] = Tin K
(@ Constant Value |[3.38

Lise °." as the decimal separator on math expressions. Cancel QK



Reatores

Reator de Equilibrio

Arraste para o diagrama de fluxo e configure uma corrente de alimentac¢do de 1 mol/s
a 353.15 k e 200kPa, com fragcdes molares de 0.5 de etanol, 0.4 de acido acético e 0.1
de agua.

General Info
Object IF |
Status |Calculated (23/06/2020 03:16:24) |
Linked to =
Property Package Settings F
Property Package MRTL (1) w | ok
Flash Algaorithm Defautt w | |k
Input Data  Results Annotations Dynamics Floating Tables Stream Condtions  Compound Amounts
Stream Conditions Compound Amounts
Basis Mole Fractions
Flash Spec Temperature and Pressure (TF) -
Solvert
Temperature | 3531 5| K -
Pressure | 200000] [Pa v Compound Amourt
Mass Flow | 0.0530602| |ka/s ~ 05
Malar Flow | 1| malss ~ ATEETED 04
Volumetric Flow | 5.13079E-05| |m3/s v Ethyl acetate 0
Water 0.1




Reatores

Reator de Equilibrio

Arraste um reator de equilibrio (isotérmico) e configure como mostrado na figura.
REO1 Gauibrum Rescon s X Rowhet  Dymics

General Info ~ © Control Panel Mode | Search
Object [RE-001 |

Status Calculated (23/06/2020 09:20:20)

Linked to =
Connections =—- Eaj v
inlet Stream F | [#] e |  E—
Otlet Stream 1 v v|[#] — ) e ]
Outlet Stream 2 L | [#] e

Energy Stream Eeq v| [#]

Calculation Parameters

Parameters Convergence

Reaction Set | REe RG w | Streams  Pressure Changers  Separe
Calculation Mode | Isothermic e | { .
Minimization Method e Conversion Continuous
Reactor Stirred Tank
Cutlet Temperature 29815 K w
Pressure Drcp | D| |Pa V| Integlatur{:nntmls R R R R R R B B B A At
Property Package Settings Schedule |
Property Package 'NRTL (1) v|

Flash Algarithm |Dda|..l V| ‘ h’ ‘ @ .



Reatores

Reator de Equilibrio

Verifigue os resultados de conversao (no reator de equilibrio) e as fracdes molares na

saida de liquido.

Reator Saida de Liquido (L)

Results Input Data  Results  Annotations

General Reactions Conversions

Compound Conversion (%)

Acetic acid 40 6047

Cymamics
Stream Conditions Compound Amounts

Compound

Acetic acid
Ethyl acetate
Water

Amourt

033758133
023758133
0.16241367
0.26241867

Floating Tables

Momalize
Egualize
Clear

Accept Changes



Reator de Gibbs

Vamos agora utilizar o reator
de Gibbs para comparar a
resposta no equilibrio.

Primeiramente clone a
corrente de alimentacdao F
(clicando com o botdo direito
do mouse sobre a corrente F).
Arraste um reator de Gibbs
(isotérmico) e configure para
calcular a extensao da reacao
(calculate reaction extents).

Note que o reator nao
converge para uma resposta,
devendo ser fornecida uma
condigao inicial.

Reatores

TESILR Fror hEmnt i e e B B
General Info ~
Object |RG-006 |
Status Emor (The Element Matrix is not defined )
Linked to
Connections
Inlet Stream F (2 o @
Outlet Stream 1 VG w @
Outlet Stream 2 LG = &
Energy Stream EG w &

Calculation Parameters

Parameters Compounds Elements  Initial Estimates Convergence

Reaction Set REe RG

Calculation Mode lsathermic

Minimization Method Calculate Reaction Extents

Outlet Temperature 29815 (K
Pressure Drop | 0| Pa

Property Package Settings
Property Package NRTL (1)

Flash Algorithm Default

L1

Flowsheet Dynarr
Control Panel Mode | Search

-

Streams  Pressure Changers  Se

. O

Cenversion Continuou
Reactor Stirred Tan

Integrator Controls i

Schedule

Q.



Reatores

Reator de Gibbs

No reator, em Calculation Parameters configure a estimativa inicial a partir dos valores
inicialmente apresentado nas saidas criadas.

Calculation Parameters

Parameters Compounds Eemerts Initial Estimates Convergence
[~ iEthanol:

Acetic acid
Ethyl acetate

Water

Em initial estimates selecione [Copy from outlet liquid stream]

Parameters Compounds Blements Initial Estimates Convergence

Selecione os componentes:

Configuration

Copy from inlet stream Copy from outlet liquid stream

Copy from outlet vapor stream

Initial Estimates
Compound Estimat_es for Qutlet Mole P
ows [mol/s)
Acetic acid 471163
Ethyl acetate 471163
Sl A71163 | ¥




Reatores

Reator de Gibbs

Cligue com o botao direito do mouse sobre o reator de Gibbs e selecione
[Recalculate]. Observe que F (2) estd azul antes de clicar em Recalculate, caso ela
esteja vermelha, basta clicar com o botao direito do mouse sobre a corrente e em
[Recalculate], depois é sO seguir para o recalculo do reator de Gibbs. O resultado
esperado é apresentado na figura da direita.

— RG-006
F(2) Active (click to deactivate)
-
|—‘:§;- Recalculate 1
B Debug Object : } ;:_:i VG
Streams  Pressure{ 2¥  Disconnect from... y B =
- 1
"[: @ Rotate b Fi{2) ::.
b
Conversion k  Invert Horizontally . RiG-00%6
Reactor . F d LG
&y Clone
Integrator Control 3¢  Delete g EG
Srhedule E Copy Process Data to Clipboard
|+ Edit Appearance




Reatores

Reator de Gibbs
Verifigue os resultados de conversao (no reator Gibbs) e as fracdes molares na saida de
liquido.

Reator de Gibbs Saida de Liquido (LG)

Results Input Data  Results  Annotations  Dynamics  Floating Tables

General Reactions Conversions
Stream Conditions Compound Amounts

Compound Conversion (%)
Acetic acid 406047
Compound Amourt
Acetic acid 0.23758133
Egualize
Ethyl acetate 0.16241867
Water 0.26241867 =
Accept Changes

Obs. Os resultados para o reator de Gibbs e de Equilibrio sdao idénticos, como esperado para
este caso



Reatores

Reator de Conversao

Utilizando como base a conversao do equilibrio (40.6% em acido acético) vamos agora
configurar um reator de conversao com uma conversao de acido acético de 40%, ou
seja, 0.6% inferior aquela do equilibrio. Para isso deve-se criar um novo (clicando em
(+) no Reactions Sets) conjunto de reacdes com a reacao de conversao. Cligue em OK.

Compounds Thermodynamics Reactions Mass and Energy Balances  System of Units _ Floating Tables and Property Lists  Miscelan
Reaction Sets ~ DWSIM - Reaction Set Editor E

© (8 B @ | |genification

MName

[RC |

Reagdo wtiizada na corfiguragdo do reator de conversao




Reatores

Reator de Conversao

Cligue em (+) em Chemical reactions e selecione [Conversion] para configurar uma
reacao de conversao .

Compounds Themodynamics Heactions  Mass and Energy Balances System of Units  Hoating Tabl

Reaction Sets Chemical Reactions
©HMmo Prme 0o
MName Description ) Conversion
REe RG Default Reaction Set G Equilibriurn

Reacdo utilizada na confi... G Kinetic
i} Heterogeneous Catalytic




Reator de Conversao

Cligue em (+) em
Chemical reactions e
selecione

[Conversion] para
configurar uma
reacao de conversao
(reacdo em fase

liguida, com 40% de
conversao com
relacdo ao acido
acético).

Edit Conwversi

|dentification

Reatores

on Reaction

Mame

CONY

Description

Reagio de conversdo

Components./Stoichiometry
Mame Muolar Weight AHf (cJ/ka) Include  BC Stoich. Coeff.
. oo SRE
Acetic acid 60.052 -7207.05 -1
Ethyl acetate 28.1051 -b045.11 1 |1
Water 18.0153 -13422.7 1 |1

Stoichiometry

DI

Balance

Heat of Reaction (kJ/kmol_BC) (25 T) |-13554

Equation |CH3CHEDH +CH3CO0H —» CH3C00C2HS + HOH

Conversion Reaction Parameters

Base Comp

| Acetic acid

Phase

Liquid

Conversion [ f(T] = |40

Use '." as the decimal separator on the conversion expression.

Tin K

Cancel

oK




Reatores

Reator de Conversao

No reaction set, selecione o conjunto para os reatores de equilibrio e retire a selecao
da reacao de conversao. Cligue em OK.

Reaction . _ _
DWSIM - Reaction Set Editor H

Q [al
dentiication

Mame
REe RG

Mame RE e Ra

Description | Default Reaction Set

Reactions
@ Reaction Type Equation Active Seq.
@ |EQ Equilibrium CHICH20H « CH3COOH <—= ... | [+ |0

CONV Conversion CH3CHZ20H + CH3CO0OH —-=C...




Reatores

Reator de Conversao

No reaction set, selecione o conjunto para o reator de conversao e adicione (+) a
reacao de conversao. Clique em OK.
DWSIM - Reaction Set Editor n
——

Mame RC

Description Reagdo utilizada na configuragao do reator de conversdo

@ Reaction Type Equation Active  Seq.

Conversion CHICHZOH + CH3ICOOH —=C




Reatores

Reator de Conversao

Clone a corrente de alimentacao de um dos reatores de equilibrio, arraste e configure
um reator de conversao.

RC-011 [Conversion Beachor) i L L L L L L L L R L L LR L L o » Flow=sheet D}rnamic; Manager

General Info ~ Control Panel Mode | Search
Object RC-011
Status Calculated (23/06/2020 11:08:27)

e =
Linked to 3 -

—) M VC
Connections
—
Inlet Stream F(3) v & F3) B =
o RC-011
Cutlet Stream 1 VC & —H— LC
Outlet Stream 2 LC w i
EC

Energy Stream EC w i

Calculation Parameters

Parameters

Reaction Set RC e Streams  Pressure Changers  Separators/Tank

Calculation Mode |scthemic e -.[ @ -.|:



Reatores

Reator de Conversao

Verifigue os resultados de conversao (no reator de conversao) e as fracdbes molares na
saida de liquido.

Reator de conversao Saida de Liquido (LC)
Results Stream Conditions Compound Amounts

General Reactions Conversions :
Mole Fractions

Compound Conversion (%)
2
Acetic acid 40 Compound Amount
o
Acetic acid 0.24
Ethyl acetate .16
Water 0.26

Obs. Quando a conversdo de um determinado reator de uma planta (CSTR ou PFR) for
conhecida pode-se utilizar um reator de conversao para representa-lo, por se tratar de
um reator mais simples de configurar e, também, com melhor convergéncia. Porém, o
reator de conversao possui a desvantagem de nao fornecer informacdes sobre as
dimensdes do reator.




Reatores

Reator CSTR

Vamos agora considerar que deseja-se estimar o volume de um reator continuo de
mistura perfeita (CSTR), desprezando a massa de catalisador utilizada no processo,
para que se tenha uma conversao de 40% do acido acético (fracdo molar de acido
acético na saida igual a 0,24). Considere as cinéticas de ordem direta (r, ) e reversa
(r,,) apresentada nas equagdes:

Tao = k1lA][B]

Tro = k2[C][D]
As constantes cinéticas (k; e k,) sdo obtidas a partir da equagdo de Arrhenius:

—E
kl = AeRT
—Er
k, = A'eRT

Os valores estimados para as constantes cinéticas, para as concentracbes em mol/cm?3
e as velocidades em cm¥(mol s) sdo:

A =46617 cm*(mols), A’=11713, E = E’ = 84878 J/mol
Em Identification vocé pode editar o nome e a descricao para a reacao.



Reatores

Reator CSTR

Em Reactions Set, clique em (+) e configure. Clique em [OK].
Reaction Sets Chemical Reactions
Qs @ - AE RN - RN
Mame = R -

2 D'WSIM - Reaction Set Editor

|dentification

Name  |CSTRePFR

Description Reagdo cinética utiizada no reator cont inuo de mistura perfeita (CSTR) e tubular de fluxo
pistonadao (PFR)

Reactions

@ Reaction Type Equation Active

Em Chemical Reactions, clique em (+) e selecione clicando em [Kinetic].

Chemical Reactions

FREN-ReN

Conversion e
Equilibrium
Kinetic VE

oo e

Heterogeneous Catalytic




Reatores

Reator CSTR

Em Identification vocé pode editar o nome e a descrigao para a reagao.

Add Mew Kinetic Reaction
|dentification

Mame Kinetic

Descriptio Reacdo considerada no CSTR efou PFR




Reator CSTR

Reatores

Selecione os componentes envolvidos na reagao (em Include). Indigue o componente
base (BC, acido acético neste caso). Coloque os coeficientes estequiométricos
indigue a ordem das reacOes direta (DO) e reversa (RO) com relacdo a cada

componente.

Components, Stoichiometry and Reaction Orders

Tao = k1[A][B]
Tro = k2[C][D]

e

MName Molar Weight AHf edg) Include  BC Stoich. Coeff. DO RO
46.0684 5100.02 & nRE 1 o
Acetic acid 60.052 -7207.09 [+ [ -1 1 (0
Ethyl acetate 88.1051 504511 [ ] 1 0 1
Water 18.0153 134227 [ ] 1 0

Stoichiometry

oK

Balance

Heat of Reaction {<JAmal_BC)

-13564

Equation

CH3CH20H + CH3COOH «<-> CH3CO0C2H5 + HOH




Reator CSTR

Reatores

Adicione os parametros da cinética de reacao, que neste caso utilizou como base para
o calculo da velocidade as concentragdes na fase liquida, cujas constantes foram
estimadas pela literatura citada na descricao do problema para o intervalo de
temperaturas entre 33315 K e 373,15 K e considerando unidades de concentragao em

mol/cm?3, de velocidade em mol/[cm? s] e de energia de ativagdo em J/mol.

Kinetic Reaction Parameters

Base Component

Acetic acid

Direct and Reverse Reactions Velocity Constant (k and k')

Direct Reaction

Reverse Reaction

(@) Amhenius
() User-Defined: f(T), Tin K

(@) Amhenius
() User-Defined: f(T), Tin K

Amourt Units | mol/em3

Basis Molar Concentrations e Trnin (K}
Phase | Liquid w Tmax (K)
A |46617 E |84878

At (11713 E" |84878

“ | Velocity Units | mol/Jcm3.s]

33315
37315
J/mol e
J/mol e




Reatores

Reator CSTR

Desative a reacao cinética do conjunto de reacdes dos reatores de equilibrio. Clique
em [OK].

o = JIII Rl —T I

Mame f

! DWSIM - Reaction Set Editor n
RC F |dentification

Mame RE e RG

M

C5TRe PFR

Description | Default Reaction Set

Reactions

@ Reaction Type Equation Active  Seq.

@ |EQ Equilibrium CH3CH20H « CHICOOH «—= .. | [ |0
CONV Conversion CH3CH20H =« CHACOOH-=C...| [] |0

Kinetic Kinetic CHICH20H + CHICOOH «—= ...




Reatores

Reator CSTR
Insira (+) a reacdo cinética no Reaction set editor criado para os reatores CSTR e PFR.
Feaction Sets Chemical Reactions
Ol O IGIFeK-X=X>
Mame I L - "
RE e RG . DWSIM - Reaction Set Editor nl
RC F Identfication
—= VEENICS TR  PER |
Description Reagdo cingtica wtilizada no reator continuo de mistura perfeita (CSTR) e tubular de fluxo
pistonado (FFR)
Reactions
@1 Reaction
@ Kinetic Kinetic CHICH20OH + CHICOOH e .

Add Reaction



Reator CSTR

Clone uma das correntes de
alimentacao ja utilizadas,
recalcule a corrente (clique
com o botao direito do
mouse sobre a mesma) e
arraste e configure um CSTR
(inicialmente de 1m3) no
diagrama de fluxo (despreze
a quantidade de catalisador).
Observe que para 1 m3 a
conversdao de acido acético
foi maior que 40%. Pode-se
fazer uma analise de
sensibilidade da conversao
para o volume do reator
variando entre 0.001 m3 e
1 m3? para se ter uma boa
estimativa inicial do volume
do reator.

Reatores

CSTR-016 (Continuous Stirred Tank Reactor (C5TR))
General Info

Object CSTR-016 |
Status Calculated (23/06/2020 13:13:43)
Linked to

Connections

Inlet Stream F(4) v ]
Outlet Stream 1 Lestr hd i
Outlet Stream 2 Vestr w &t
Energy Stream Ecstr w i
Calculation Parameters

Reaction Set CSTRePFR w
Calculation Mode Isothemic o
Cutlet Temperature 353.15| K

Reactor Volume | 1 | m3 w
Headspace | D| m3 ~
Reactor Pressure Drop | D| Pa w
Catalyst Amourt | D| ka w
Results

General Reactions Conversions

Compound Conversion (%)
Acetic acid 47 4407
Water 189.763

Flowsheet Dynarnics Manager
Control Panel Mode | Search
- —)
——
Vestr
F (4) _
<
—
CSTR-016 Lestr
Ecstr

Streams  Pressure Changers  Separators/Tanks

1« 8 <

Conversion Ceontinuous Equilibri
Reactor Stirred Tank Reacto
Integratur Controls s s b
Schedule o

o= .



Reatores

Reator CSTR

Cligue em [Optimization] e Selecione [Sensitivity Analysis]. Em [Sensitivity Studies]
cligue em [New].

Sensttivity Studies  |ndependent Varables Dependent Varables Resultz  Chart

Case Manager Mame and Description
New Name  |SACaseD
Copy Description
Save
Delete

Escolha como variavel independente o volume do CSTR e configure.
Sensitivity Studies  Independent Variables Dependent Variables Resuts Chart
Independent Variable 1

Object |CSTR-D16 “ | Property Volume w

Lower Limit 0.001 Number of Points 20| = Unit m3

Lipper Limit 1 Curmrent Value 1




Reatores

Reator CSTR
Adicione (+) como variavel dependente a conversao do acido acético no CSTR.

Sensitivity Studies  Independent Varables Dependent Varables Results Chart

(@) Variables
Add/Remove Variables

X

Cbject Property |Init
-+ 1 |[C5TRAO16 “ | Acetic acid: Conversion v




Reatores

Reator CSTR

Em Results Cligue em [Start Sensitivity Analysis], verifique os resultados na Tabela e no
Chart. Observe que a conversdo de 40% é obtida no intervalo entre 0.57 e 0.64 m?3.

Senattivity Studies  Independent Variables Dependent Varables Results  Chart

Start Sensitivity Analysis Send Data to New Worlkshest
Results
CSTRAE - Volume {m3) CSTRANE - Acetic acid: Conversion (%)

0.526739 37.5352
0.579368 35.0764
0.631947 40.4663
0.684526 417323
0.737105 42,3863
0.789634 435471

Sensitivity Studies  Independent Variables Dependent Variables Results Chart

X-Pois | CSTR-016 - Volume {m3) ~ SACasel
60
Y-Auis | CSTR-016 - Acetic acid: Conversior ~ =
HES
S 40
(&)
3
2 30
2
8
< 20 -
=]
2 10 ]
=
w
L&]
0 t } t t t
0.0 02 04 0.6 0.8 1.0 1z
CSTR-016 - Volume (m3)




Reator CSTR

Antes de calcular o
volume do reator,
pode-se  primeiro
modificar o volume
para um valor mais
proximo daquele a
ser obtido, por
exemplo 0.6 m?,
pois a funcdao de
ajuste partira desse
valor.

CSTR-016 (Continuous Stirred Tank Reactor (CSTR))

General Info
Ohject
Status
Linked to

Connections
Imlet Stream

Cutlet Stream 1
Cutlet Stream 2
Energy Stream

Calculation Parameters
Reaction Set

Caleulation Mode
QOutlet Temperature
Reactor Vaolume
Headspace

Reactor Pressure Drop
Catalyst Amount

Results

Reatores

CSTRO16

Calculated (23/06/2020 13:56:05)

Fid) ~
Lcstr LY
Westr w

Ecstr e

CSTR e PFR

|sothemic

General Reactions Conversions

Compaund

Conversion (%)

Acetic acid
Water

nNM3
35,6351
158.556

Flowsheet
Control Panel Mode

Dynamics Manage

Search

Vestr

-
-

-~ ""—L___:)

F(4)

CSTR-016 Lestr

:}—J
Ecstr

Streams  Pressure Changers  Separators/Tar

Input Box

Integrator Controls

Schedule

o=,



Reator CSTR

Pode-se agora adicionar
um ajuste ao diagrama
de fluxo para ajustar a
conversao desejada do
acido acético (varidvel
controlada, set point =

40%) ao volume do
reator (variavel
manipulada). Como

sabe-se que este
volume encontra-se
entre 0,57 e 0.64 m3
pode-se utilizar 0
método Brent e uma
tolerancia de 0,001.

Reatores

ADJ-020 (Controller Block) st 1
General Info 2
Object [ADJ-020 |
Linked Objects
Manipulated Object CSTRO16 -
Manipulated Property | Vaolume -
Cument Value 0.6m3
Cantralled Ohbject CSTR-016 e
Cantrolled Property Acetic acid: Conversian -
Cument Value 396391 (+38.6391) %

[] Reference Object %
Reference Property w
Cumrent Value

Parameters

[] Solve Globally

Set-Point /Offset (Controlled Property) | 40|
Tolerance (Maximum Ermaor) | D'DEM

Open Adjust Control Panel

Flowsheet Dynamics Manag

Control Panel Mode | Search
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Reatores

ADJ-020 - Control Panel =

Reator CSTR
Clicando em  Open

Docking@® « » @ @ ® @ &

d' | | Parameters
A JUISI: antro Pane € Convergence method (® Secant () Brent Max/Min Limits (.64 057
escolhendo 100
Maximum iterations P
. ~ _ tart Adjust
iteracbes consegue-se —
ajustar o volume do — 001 -
reator.
Results
Walue adjusted successfully. Adjust value | 4'I]|
leration 34 of 100 Cumert emor  |-0.00067038754485082 |
Graph Table
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Reatores

Reator CSTR

Pode-se verificar no resultado um volume para o CSTR de aproximadamente 0.614 m?>.
Para fixar esse volume para o reator basta desativar o ajuste clicando com o botao
direito do mouse sobre ele.

Calculation Parameters

Reaction Set CSTR e PFR o
Calculation Mode Isothermic V
Outlet Temperature 353.15| K

Reactor Yolume 0.613801| \m3 w
Headspace 0| /m3 '--'
Reactor Pressure Drop 0| |Pa '--'
Catalyst Amount 0| |ka o
Results

General Reactions Conversions

Compound Conversion (%)
Acetic acid 40.0008

Water 160.003



Reatores

Reator PFR

Para o mesmo problema, estime o volume e o comprimento de um reator tubular de
fluxo pistonado (PFR) para 40% de conversao em acido acético. Considere o diametro
interno do reator de 0,25 m, a quantidade de catalisador desprezivel e que na entrada
do reator a pressao seja de 500 kPa (para evitar erros na simulacdao devido a perda de
carga).

Para um diametro (D) de 0.25 m, a relacdo entre o comprimento (L) e o volume (V) do

reator sera:
4V

nD? 1 0.252
Esse relacdao deve ser considerada sempre que possivel na simulagao.

L =

V = 20,37V



Reator PFR

Clone uma das
alimentacdes dos
outros reatores,
altere a pressao
para 500 kPa
arraste e configure
um PFR no
diagrama de fluxo.
Sugere-se

inicialmente um

volume de 0.5 m3 e
um comprimento
de 10,185 m.

Como resultado
observa-se uma
conversao maior
que 40% para o
acido acético.

Reatores

PFR-022 (Plug-Flow Reactor (PFR)) woocnmaensnennm [ X
General Info ~
Object \PFR-022 |
Status Calculated (23/06/2020 15:20:28)
Linked to
Connections
Inlet Stream F{5) ~ i
Outlet Stream Lpfr ~ i
Energy Stream Epfr ~ w
Calculation Parameters
Reaction Set CS5TRe PFR ~
Caleulation Made lzcthermic i
Outlet Temperature 353.15| K
Reactor Volume | [:'.E-l m3 W
Reactor Length | 10.135| |m ~
Catalyst Loading | 0 ka/m3 ~
Catalyst Particle Diameter | I}l mm -
Catalyst Void Fraction | I}l
Results
General Reactions Conversions  Concentration Profile

Compound Conversion ()
Acetic acid 477517
Ethyl acetate 207441 E+11

Flowsheet
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Reatores

Reator PFR

Faca uma analise de sensibilidade para obter uma boa estimativa inicial do volume do
PFR para uma conversao de 40% do acido acético (mantenha o comprimento em 10 m
e considere o volume do reator entre 0.3 e 0.5m?3).

Sensttivity Studies  |ndependent Variables Dependent Variables Results  Chart

Case Manager Mame and Description
. Mew SACasel N ChCase]
Cligue em New: ="
Copy Description
Save
Delete

Sensitivity Studies  Independent Varables Dependent Variables Result=  Chart
Independent Yarahle 1

Var. Independente: Ot [PFRO022 | ooty e
Lower Limit Number of Points |20 = Unit
Upper Limit Current Value 1]'.5|
Sensttivity Studies Independent Variables Dependent Varables Resuts Chart
Vanables
Var. Dependente: ®
Add/Remove Varables
O e

Ohject Property Linit
.+ 1 |PFR-0Z22 ~ | Acetic acid: Conversion -



Reatores

Reator PFR
Resultados da analise de sensibilidade, volume do PFR entre 0.35 e 0.37.
Results
PFR-022 - Valume {m3) PFR-022 - Acetic acid: Conversion (%)
0352632 15 4162
0.363158 401157
0.373634 40 5573
0384211 41 2208
03594737 42 1082
0.405263 42 7388
SACase
50 r T T
g 45 1 ]
= 48 |
2
£ 46 1 -
1] o J
2
§#t :
= ]
T 42+ ]
2 ]
401 .
=T
~ 381 ]
[
< ]
= 3 I .
o
34 — | —
0.30 0.35 0.40 0.50 0.5¢F

PFR-022 - Volume (m3)



Reatores

Reator PFR

Colocando um volume de 0.36 e um
comprimento de 7,3 m. Observa-se
gue foi obtida uma conversao de
aproximadamente 40 % do acido
acético, tornando  desnecessario
tentar melhorar a precisao na busca
por um valor mais préximo.

Gzeneral Info

Object PFR-022

Status Calculated (23/06/2020 15:31:43)
Linked to

Connections

Inlet Stream F(5) - &
Cutlet Stream Lpfr A &
Energy Stream Epfr w &

Calculation Parameters

Reaction Set C5TRe PFR W
Caleulation Mode Isothemic ot
Outlet Temperature 353.15/| [K

Reactor Volume 0.36| m3 W
Reactor Length 7.3 'm w
Catalyst Loading 0| |kg/m3
Catalyst Particle Diameter 0 [rmm st
Catalyst Void Fraction 0

Results

General Reactions Conversions  Concentration Profile

Compound Conversion (%)

Acetic acid 39.9102



