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Resumen

En el trabajo se realiza la simulacion del proceso de cloracion de

propeno utilizando el software HYSYS, empleando el paquete
termodindmico Peng-Robinson. La simulacion se implementa con datos
reales tomados de la literatura y el disefio de la columna de destilacion se
realiza partiendo de un modelo de columna Fenske-Underwood-Gilliliand.
Ademas se realizan casos de estudio donde se valoran las posibilidades
de utilizar los modelos de reactor adiabéatico o isotérmico en el proceso y
modificar la relacion de alimentacion Cloro/Propeno.

Abstract

In the work it is carried out the simulation of the process of chloration of
the propene using the software HYSYS, using the thermodynamic pack-
age Peng-Robinson. The simulation is implemented with taken real data
of the literature and the design of the distillation column is carried out
leaving of a column model Fenske-Underwood-Gilliliand. They are also
carried out cases of study where the possibilities are valued of using the
models of reactor adiabatic or isothermic in the process and to modify the
feeding relationship Chlorine /Propene.
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Introduccién

El cloropropeno esunliquido quevariadeincoloro
acolor pgao ambar, conolor fuerte, picante, dulce
eirritante, ssimilar a cloroformo. Esmiscibleen
hidrocarburos, disol ventes hal ogenados, ésteresy
cetonay es soluble en tolueno, acetonay octano.
Este compuesto es estable bajo condiciones
normales; sin embargo, es inflamable y puede
encenderse en presencia de oxidantes, |lamas,
chispasy calor. Susvapores pueden formar mezclas
explosivas con €l aire. Al arder produce gases
irritantes, toxicosy corrosivos, induyendoa cloruro
de hidrégeno.

Esmoderadamentetdxico paraadgas (marinasy de
aguadulce), crustaceos y peces, pero altamente
toxico paralasplantas. Enlossuelosaterae ciclo
del nitrdgeno a reducir la oxidacion de amonio,
cuyosnivelesaumentan alavez quedisminuyenlos
niveles de nitratos. Ademés, en algunos suelos
disminuyetempora mente (dias) laabundanciade
hongosy laactividad enziméti camicrobiana.

Este compuesto puede obtenerse a partir de las
Sguientesreacciones.

Cl+CH/!CIC H +HCI

Cl+C H/ICI,CH,

Cl+CICH,,Cl.CH,+HCI

Este trabajo tiene como objetivo general la
simulacién deun proceso quimico paralaobtencion
de cloropropeno a partir de cloro y propeno
utilizando & softwareHysys.

Como objetivos especificos se tienen los
sSguientes.

@Simular €l proceso de cloracién de propeno
utilizando datos reales en la corriente de
dimentacion.

Peng Robinson siendo esteel mésadecuado cuando
setrabgjacon mezcladehidrocarburos.

Breve descripcion del proceso.

En una planta de cloracion de propeno (CH,)
reaccionacloro con propeno paraproducir Cloruro
de Propeno (CIC,H,), 1,2 Dicloro Propano
(CI,CH,) y 2,3 Dicloro Propeno (CI,CH,). La
reaccion tienelugar en un reactor tanque agitado
continuoy los productosresultantes se separan aguas
abajo en una columna fraccionadora. Las
condicionesdelacorrientedeaimentacion seindi-
can en la Tabla 1. La corriente de alimentacion
ingresaal reactor, que operaaunapresion de 73.5
psia, semantienea800 °%F y tieneun volumende 10
ft3. Las reacciones ocurren en fase vapor. Los
productos del reactor se enfrian a 50 °F. El
intercambiador decalor tiene unacaidade presion
de0.3ps. Lacorrientequesdede enfriador ingresa
aunacolumnade destilacién que principa mente
separal os compuestosreactivos deloscompuestos
clorados obtenidos como producto de lareaccion.
Paraconocer e nimero de etapas delacolumnay
determinar e plato dealimentacion delamismase
deberédisefiar latorre con € auxilio deun modelo
shortcut (Tabla 3). Lacorriente de tope de la co-
lumna de destilacién estd en fase vapor
(Condensador: Full Reflux). El condensador opera
con una presiéon de 20 psiay tiene una caida de
presion de 0.2 psi mientras que la presién en e
rehervidor esde 27 psia. Lacomposicion molar de
Propeno en € producto detope esde 92 % mientras
gue la composicion de cloruro de propeno en la
corriente de fondo, producto formado por los
propilenos clorados, asciendeal 65%.

La informacion cinéticarelativaalasreacciones
quimicasseindicaenlaTabla2.

@Disefio deunacolumnadedestilaciona [ Tap1z 1 Alimentacion
partir delabase unacolumnashort cut. Temperatura(°F) 178
OReelizer casosdeestudioquenospermitan | Presign(psia) g8
conocer |as relaciones establecidas entre [ Flujp molar(lbmol hr) 1310
variablesdel proceso fundamentales. Flujo molar Clx(lbmolhr) 106
Flujo molar C:Hs(lbmol'hr) 1186
Desarrollo Flujo molar C1C3Hs(lbmolhr) 18

Lasimulacion del proceso de obtencion del
cloropropeno empleando e software Hysys
constadelos siguientes equipos. un mezclador, un
compresor, un calentador, un reactor de mezcla
perfectaadiabético, un enfriador y unacolumnade
degtilacion. Seutilizael paquete termodindmico
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Tabla 2. Datoscinéticos sobrelareaccion quimica.

4?0096
e'r\_ )

(_5911991
r=1.19+10"e (CCE )(CC Hy)

Cl, + C,H, — CLC,H,
423000
Clo + CIGH, = CLGH, + HCLY 4 6. 10 ="%7 ) (C CL)(C CIC, H.)

r. [lbmol/ ft3hr], energia de activacién: [ETUfEbmrJE]

Tabla 3. Moddo decolumnade destil acion shortcut.

Presion de tope (psia) 20
Presion de fondoipsia) 27
Fraccion molar del componente clave pesado en el tope 0.014
Fraccion molar del componente clave liviano en el fondo 0.004
Eelacion de reflujo 3

Diagramadesimulacién

2-Enf
Q.Cal
2;.
alirm
calerd ador renchor

' g roducin prochacio
-]

Entriador Trio

L LLLLLLLL Y

PrOpEno

Losresultados parcialesy las condiciones delas
corrientesdeentraday salidaparacadaequipo que
seobtuvieron durantelasimulacion del caso base
fueronlossguientes:

Tabla4. Datosdelascorrientesde materiales

Nombres Fraccion del | Temperatura | Presion (kPa) Flujo
vapor (*C) molar(kmol'h)

Mezcla 1 48 84 606.7 59472
Alim. Comp 1 38.83 5088 539472
Alim. Reactor 1 426.7 5068 3942
Producto 1 4744 506.8 3923
Producto frio 1 10 3047 3923
Tope 1 -30.21 1379 5722
Fondo 0 33.25 186.2 19.71

Tabla 5. Composicion molar dedgunascorrientes (fraccion mol)

Nombre Cl: C:= ICIC:= 1.2C1C: 23CIC:= | HCI
Mezcla 0.08 0905 00137

Producto 0.04 0875 0035 0.0032 00086 0.141
Tope 0.041 0905 0014 0.04
Fondo 0.64 0.097 0.26
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Tabla 6. Flujoscdorificos delascorrientesde energia

Nombre Smmbolo WValor (kTh)
Compresor (J comp -3.426%10°
Calentador Q) cal 2.094*10
Eeactor adiabatico (Q adiab 0

Eeactor isotémmico () isot -6.311%10
Enfriador (Q enf 2.6%10
Condensador Qcond 6. 2%10
Eehervidor Q0 reb 6.1%10

Tabla 7. Datosobtenidos parad disefio delacolumnaapartir del modelo Short-Cut:

Nombre Valor

Componente clave liviano: propeno (propene).
Componente clave pesado: cloruro de propeno (2C1C:=).
Eelacion de reflujo externa: 3

Relacion de reflujo mimima: 0.066

Temperatura en el condensador -35.3°%C

Temperatura en el rehervidor: 34.21°C

Minimo numero de platos 4398 =5

Numero real de platos: 49235

Plato optimo de alimentacion 1.876 =2

Casos de estudio:
1- Influenciade la T alim alos reactores en la
... ;~end producto salidade
Ios reactoreﬁ EI i nten/al 0 detemperaturasevauado
‘ . °C reportado por (Macy, 1992) para
Iareacu on de cloracién dd propileno.
Reactor adiabético:

9. 250e-002

9 2006002 3 —

8 1508007 -3

8 100e-002 =

8.050e-002 d

Fraccidom molar de ZCIC3=
1

90008002 -
2500 000 300 2000 2500

Temp. alim. al reactor -dl.bill:n{ﬁc:l

Fig. 1InfluenciadelaT aimal reactor adiabético
o .= en el producto de
sdida

20

S0



Centro AzUcar 39(2): 17-22, abril-junio, 2012

Como se demuestraamedida que se aumentala
temperaturade alimentacién al reactor adiabético
lacomposiciéndd cloropropeno vadisminuyendo
en lacorriente de salida, por lo que es necesario
operar a la T=250°C y se alcanzaria una
composicion de cloropropeno de X=0.0923 ala
sdidadd reactor y seahorrariavapor, disminuyendo
los costosde operacion.

Reactor isotérmico:

03500007 5

3006002 3=

B 2508-007 =

9 2008-007 =

9 1508-002 3

Fracclam molar de 2CIC3=

9 1006007 3
50

0 3000 300

4000

Temp. alim. al reactor Isotérmice (0C)

Fig. 2InfluenciadelaT aimal reactor isotérmico
en lacomposicion de 2CIC.= en € producto de
sdida

Como se demuestraamedida que se aumentala
temperaturade aimentacidn al reactor i sotérmico,
lacomposicion de cloropropeno vadisminuyendo
en la corriente de salida. Esto se debe aque las
reacci ones estudiadas son exotérmicasy segun €
principio de Le Chatelier-Braun, a medida que
aumentalaT, el equilibrio se desplaza hacialos
reactantes, por |o quevadisminuyendo lacantidad

de cloropropeno en lacorriente desalidadel reac-
tor. En este caso se obtiene unamayor composicion
de cloropropeno a la salida (X=0.093) a una
temperatura de 250°C, siendo estamucho menor
gue la de trabajo (T=800°F=426.7°C), lo que
significaria el ahorro de vapor y 3015kW de
potencia.

2-Influenciadelarelacion deaimentacion Cl/C =
enlacomposicién del cloropropeno alasalidade
reactor adiabético:

Fraccion molar de Z2CIC3= vs Relacion de alim. CI2/C3=
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Fig. 3-Influenciadelarelaciondeadimentacion Cl./
C_=enlacomposiciondel cloropropenoalasalida
del reactor adiabético:
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Como se muestralacompoasicién de cloropropeno
vadisminuyendo amedidaqueaumentalarelacion
dealimentacién, por o que esnecesario trabgjar a
menores valores 0 sea entre 1-6. Este hecho se
explicaatravésdelatermodindmicadelareaccion.

Fraccion molar de 2CIC3= vs Relacion de alim. CI2/C3=
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Fig.4-Influenciadelarelaciondeaimentacion Cl./
C,=enlacomposicion del cloropropenoalasdida
del reactor adiabatico:

Como sevelare acién de alimentacion éptimaes
2, con la cua se obtendria una composicién de
cloropropeno de 0.2174 y se aumentaria la
produccion del mismo.

Conclusiones
Con lasimulacion del proceso de cloracion del
propeno se pueden arribar a las siguientes
conclusones.
1-El usodel smulador Hysys permiteredizar una
descripcion muy detalladadel proceso estudiado
con un elevado grado de exactitud.
2-Seredliz6 d disefio delacolumnadedestilacion
partiendo del model o short cut.
3-Los resultados obtenidos através de los casos
de estudios demuestran que el empleo del reactor
isotérmico es mas factible tecnoldgica y
econémicamente quee uso del reactor adiabético
en el proceso, asi como que la relacion de
alimentacion éptimaCloro/Propeno es 2, alavez
gue fueron comprobados|os conocimientosdela
termodinamicadel proceso.
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