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Resumo: Este trabalho teve por objetivo aplicar técnicaskaidodinamica Computacional (CFD) na simulacdo de
um Reator de Cloracdo de Eteno para producdo ddoBietano (EDC) utilizado na industria de producde
polimeros no sentido de obter-se um melhor rendiondo processo e minimizar a perda de eteno nagideano topo
do reator. A modelagem do reator foi realizada aé&s dos softwares comerciais ANSYS-Workbench e SANBX
11.0 utilizando como método de discretizacdo dameles diferenciais a técnica dos volumes finifoanalise dos
resultados foi realizada através de dados obtidogadir da técnica do Planejamento Fatorial onde fmssivel
definir as novas condi¢cdes operacionais para oaedtem como direcionar para a modificagdo da geoimetos
distribuidores de eteno quanto ao nimero de fuaosdidmetro dos furos e a posi¢édo dos furos engéelaao eixo
central dos distribuidores. O modelo foi testado edmias configurages através de um estudo de acasando o
reator de cloracdo de eteno da Unidade de CloroéSdd BRASKEM, localizada em Maceid, Brasil, obtendo
resultado satisfatério.

Palavras-chave: Fluidodinamica Computacional, Reator, Simulacaariuca, EDC, Eteno

1. INTRODUCAO

Quando néo se dispde de um modelo matematico dalida determinado equipamento, como é o caso thr d=
coluna de bolhas de,8,Cl, da BRASKEM, a operacdo é basicamente realizada lcase no julgamento de
engenharia, ou seja, na experiéncia adquirida rgoldos anos de operacéo, através da analiserdomas e efeitos
de cada modificac@o sobre o processo. No casocatlor e coluna de bolhas deH;Cl, da BRASKEM, cada alteragéo
realizada pode acarretar em perdas de produtiviel@deQualidade do produto final.

A disponibilidade do processo de cozimento totabmenodelado teoricamente, com a andlise dos efdéasmda
parametro de processo conhecidos conjunta e isutatda, faz com que o resultado de uma modificag@pagional
seja previamente conhecido: fracdo volumétrica &n fuxo de velocidade em cada fase, etc. O eshlfinal é a
reducdo dos efeitos negativos que essas alterpgilesiam trazer quando feitas de maneira empiassim elas
permitem a identificacdo de oportunidades parangéie de melhor rendimento do processo

2. CARACTERIZACAO DO PROBLEMA

Atualmente durante o Processo de Cloracao de Eiesh&eatores de EDC que ¢é utilizado na indUstrigraéucao
de polimeros, verifica-se que existe a perda deetéo reagido no topo do reator..

Alteragdes da geometria dos distribuidores de etemso o nimero de furos dos distribuidores, o difonéos
furos e a posicéo dos furos em relacdo ao eixoalgradem ser variados de forma a obter-se um medmaimento do
processo e minimizar a perda de eteno ndo redg&kie trabalho, estas variagdes serdo feitasmigagdo numérica.

3. DESCRICAO DO PROCESSO DE OBTENCAO DO EDC
A maioria das tecnologias que foram desenvolvidas pbtencdo do monémero cloreto de vinila fazdesam

processo a partir de eteno,kiz) e cloro (C}), onde a reacéo de cloracéo direta de eteno égatga para produzir 1,2-
dicloroetano (EDC).

C,H, +Cl, — C,H,Cl, (1)
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A reacdo de cloracdo direta de eteno ocorre norrdatEDC no qual esta acoplado um trocador de ocadmtado

na vertical.
O reator consiste de um tubo cilindrico vertical @&p carbono com 13,5m de altura e 1,70m de diamgtie se

comunica com o trocador de calor, de cascos e talt@vés do topo do reator, na parte superioel@‘t)” de reagdo
na parte inferior como mostrado na Fig. (1).
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Figura 1. Esquema do reator de bolhas.

Com a finalidade de facilitar o contato entre or@l®m eteno e o catalisador é necesséario que detestrar e
operagdo todo o sistema reator e trocador de ealejam cheios de EDC liquido até nivel normal peracdo. A
massa liquida circula continuamente entre o reatitrocador de calor ndo sendo necessario bominéamecéanico
pois tal circulacdo tem como agente propulsor dcefermosifdo formado pela diferenca de tempeaatuconseqiiente
diferenca de densidade entre a parte mais queais [gve) e a mais fria (mais pesada).

A reacdo ocorre através da cloracao direta do gtetrmquimico, a baixa temperatura e pressao, serzoro
alimentado no estado liquido e o eteno no estasiosga

O cloro entra no sistema de reacéo pela partedmakzdo “U” de reacdo, e o0 eteno pela parte \adrtjgerna de
reacao”.

A reagao de adicado de cloro no eteno é catalisadel@reto férrico anidro (Feg)l O cloro entra no reator através
de 5 espargidores de 3" de diametro contendo umhdet298 furos de 8 mm de diametro orientadoseoooente ao
fluxo do reator.

A entrada de eteno no reator é feita através dp@rgidores de 4" de didametro que contém um t&&ad furos
de 6 mm de diametro distribuidos uniformementdentados no mesmo sentido do fluxo de massa cirtmulie EDC.

Neste trabalho ndo foi considerada a reacdo quiramenas a dissolucdo do etengHf e cloro (C}) no EDC
(C,H4Cl,). O reator em questdo tem capacidade de*1® eapacidade de producdo de 54000 ton de ER.,QL) por
ano. As simulacdes foram feitas apenas na regi@ody€nea destacada em vermelho na Fig. (1).

4. MODELO FisICO

As simulagfes foram feitas apenas na regido héireag perna de reacdo, destacada em vermelho nél)ig
Portanto, conforme informacdes passadas pela BRASKE caracteristicas geométricas da perna de refgReator

de EDC sé&o as seguintes:

» Diametro do Reatorde EDC =1,7m

e Altura do Reator de EDC =13,5m

e Diametro dos espargidores de Eteno = 0,1016 m
» Distancia entre os espargidores = 0,37 m

e Numero de furos em cada distribuidor = 68
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e Diametro dos furos = 0,006 m
e Direcédo emrelacdo ao eixo = 20°

A construcdo da geometria do Reator de Cloracaeteieo (Dominio Computacional Tridimensional) foitdeno
software ANSYS Workbench.

A Figura (2) mostra a geometria do Reator de Clwwaie Eteno usada nas simulacdes. Para diminaimpat de
simulacéo foi considerada a simetria do reator.

X ;
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a 1.6e-+102 3 6e+102 5.5e-+102 7.3e+002(cm)
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Figura 2. Geometria do Reator de Cloragéo de Eteno.

5. MODELAGEM MATEMATICA

A modelagem da coluna de bolhas delfCl, da BRASKEM baseia-se na aplicacéo dos principgosahservacéo
da massa, energia e quantidade de movimento earstéd desenvolvida usando fluidodindmica computaticCFD).

O modelo matematico baseia-se nas equacbes denagie da quantidade de movimento e da massa pdea c
fase no reator. O processo foi considerado isobérmi

A Equacéo (2) representa a quantidade de movimento.

W +0[f, (0,99, =ty (09, +0V)))] = 1, (09 - OP)+ +4(7, -,)

)

Onde v é velocidade, P é a pressiié,a densidade € a viscosidade efetiva do meio e f é a fracdométrica.
O subscritax identifica a fase no reator. Quangle fase liquidagp = fase gasosa e vice-versa.
A Equacéo (3) representa a continuidade para afase

% +0[f,0,V,]=R, 3)

R é a taxa de formacéo da fasdR é positivo para a fase liquida (EDC) e negapiaen a fase gasosa (eteno), pois
a transferéncia de massa € do gas para o liquido.
A Equacéo (4) representa a energia cinética tunbaulgara a fase liquida.

% + D-[ fvioe- fLDee:f Dpas] = f.G X

Ondee é a energia cinética turbulenta do liquid&®.Dé o coeficiente de difusdo da energia cinétidaulenta e G
taxa de geracao de energia cinética turbulentaynmlo.
A Equacéo (5) representa a taxa de dissipacacsdatmtinua (liquida).

_a[fLafLTs] +0[L9aT, - 1.0 0pT]= 1,6y, ®
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Onde  é a taxa de dissipacéo de energia cinética turtsutio liquido, B, é o coeficiente de difuséo da taxa de
dissipacdo de energia cinética turbulentarg &0 termo fonte da taxa de dissipagdo de eneigitica turbulenta no
liquido.

Os modelos de turbuléncia adotados forame@kra a fase continua e zero equation para a ifgsersh.

A malha computacional empregada foi do tipo estagta com 33602 nés e 111992 elementos.

O critério de convergéncia dos residuos adotadoedio’.

6. RESULTADOS E DISCUSSAO
Nas simulacdes utilizou-se o sistema bifasico ED¢€hé&, sendo o EDC (Dicloroetano) a fase continod&eeno a
fase dispersa.

As propriedades fisico-quimicas das substanciizagtas estédo dispostas na Tab (1).

Tabela 1. Propriedades dos Fluidos a 25°C.

EDC Eteno
Massa Especifica [kg/th 1253 1,178
Viscosidade [Pa ] 0,0008 114x% 10715
Tensao Interfacial [N/m] 0,038

6.1. Condicdes de Contorno

A simulacéo foi configurada para o regime permameetvido as suas caracteristicas de funcionamentinao na
sua operacao na planta industrial.

As condi¢Bes de contorno estdo dispostas na Tab (2)

Tabela 2. Condi¢des de Contorno.

Local Tipo Especificacbes
Vazao de EDC = 1626,38 Kg/s
Base da Coluna Entrada de EDC Fracdo Volumétrica de EDC = 1

Fracao Volumétrica de Eteno =0

Vazao de Eteno = 1,4056 Kg/s

Espargidores Entrada de Eteno Fracao Volumétrica de EDC = 0
Fracao Volumétrica de Eteno = 1
Topo da Coluna Saida Pressao Relativa = 0 Pa
Parede Parede Lisa Condicao de ndo escorregamento

6.2. Planejamento Fatorial 2

O Planejamento Fatorial foi utilizado neste trabalois os efeitos das variaveis individuais e sumasbinacdes
sobre a fracdo volumétrica de eteno no topo deréatam investigados. O Planejamento Fatorial adiofoi o 2 que
tem trés fatores cada em dois niveis. Os trésefatatilizados foram o niumero de furos de cada ggfmar o didmetro
dos furos e a posigéo dos furos em relagéo acceixival

A Tabela (3) mostra os valores das variaveis dgasse consideradas na simulagdo em trés niveis.

As simulag¢des foram realizadas, seguindo o plarexémfatorial mostrado na Tab (4).

Tabela 3. Variaveis do planejamento fatorial.

Variaveis Nivel -1| Nivel 0| Nivel +1
N° de furos 54 68 82
Diametro (cm) 0,48 0,6 0,72
Posicéo 16° 20° 24°
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Tabela 4. Planejamento Fatorial.

Experimento A (N° de furos) B (Didmetro) C (Posigao
1 -1 -1 -1
2 +1 -1 -1
3 -1 +1 -1
4 -1 -1 +1
5 +1 +1 -1
6 -1 +1 +1
7 +1 -1 +1
8 +1 +1 +1
9 0 0 0

6.3. Resultados dos Experimentos

As Figura (3) representa o perfil da fragdo voluioétde eteno com as condi¢des atuais, ou sejansehuma
modificacdo, o experimento 9 do Planejamento Fatohi Figura (4) mostra o perfil da velocidade extiigial de EDC
do Experimento 9 do Planejamento Fatorial.
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Figura 3. Fracdo Volumétrica de Eteno do Figura 4. Linhas de Corrente do EDC para o
experimento 9. experimento 9.
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Para o experimento 9 a frac&o volumétrica no tapredtor € a seguinteXtOIOO (9) =0,00247637

6.3.1. Experimento 1

A Figura (5) mostra o resultado da fracao volurnatde eteno para o Experimento 1 do planejametaadh A
Figura (6) mostra o perfil da velocidade superfid@ EDC do Experimento 1 do Planejamento Fatorial.
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Figura 5. Fracdo Volumétrica de Eteno do Figura 6. Linhas de Corrente do EDC para o
experimento 1 experimento 1.
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Para o Experimento 1 a fracdo volumétrica no tapeedtor foi a seguinte:

Xiopo @) =1x1071°

6.3.2. Experimentos 2 e 4

A Figura (7) mostra o resultado da fracdo volurmétde eteno para o Experimento 2 do planejametdaah A
Figura (8) mostra o resultado da fracdo volumétlie@teno para o Experimento 4 do planejamentadhto
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Figura 7. Fracao Volumétrica de Eteno do Figura 8. Fracao Volumétrica de Eteno do
experimento 2. experimento 4.

Para o Experimentos 2 e 4 as fra¢g6es volumétridapmdo reator foram as seguintes:

Xiopo(2) =0,00270e X,4,,(4) = 0,00063

6.3.3. Experimento 6 e 8

A Figura (9) mostra o resultado da fragdo volumétde eteno para o Experimento 6 do planejametddeh A
Figura (10) mostra o resultado da fracdo volumetttie eteno para o Experimento 8 do planejameraadht
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Figura 9. Fracao Volumétrica de Eteno do Figura 10. Fracao Volumétrica de Eteno do
experimento 6. experimento 8.

Para o Experimentos 6 e 8 as fra¢ges volumétridapmdo reator foram as seguintes:

Xiopo(6) = 0,00277e X,4,,(8) = 0,00330
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6.4. Analises dos Resultados

Com base na Tab (4) e nos resultados dos expeoment1 a 8 , calculou-se os efeitos de cada wréguas
interacdes. A Tabela (5) mostra a matriz dos ciegfies de contraste de um fatoridkc®ntendo uma colunagf, com
as respostas da fragéo volumétrica de eteno nodimpeator.

Tabela 5. Coeficientes de contraste para um fatori&®.

A B C AB AC BC ABC Xopo

1 -1 -1 -1 +1 +1 +1 -1 1x107°

2 +1 -1 -1 -1 -1 +1 +1 0,00270
3 -1 +1 -1 -1 +1 -1 +1 0,00158
4 -1 -1 +1 +1 -1 -1 +1 0,00063
5 +1 +1 -1 +1 -1 -1 -1 0,00388
6 -1 +1 +1 -1 -1 +1 -1 0,00277
7 +1 -1 +1 -1 +1 -1 -1 0,00418
8 +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 0,00330

A Figura (11) mostra o grafico de Pareto do efeito ordem de significAncia independentemente seito ef
positivo ou negativo.

grafico de Pareto
00242 . . . 100%
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Figura 11. Gréfico de Pareto.

De acordo com o grafico de Pareto o fator A, quresenta a variavel nimero de furos, é o fator d®m
significancia, seguido do fator B, didametro dosofjrda interacdo AB, do fator C, que representasicfio, da
interagdo ABC, da interacdo BC e por ultimo darat&o AC que apresenta a menor significancia.

Observa-se no grafico de Pareto que ndo s6 osefatodependentes, mas suas interagbes sdo extrateame
importantes, dificultando a analise dos efeitos\dagveis individuais. Podia-se esperar pelo goafle Pareto que a
diminuigdo do fator A, nimero de furos, diminuiss&acéo volumétrica de Eteno no topo do reatorogaisto ndo
tenha sido verificado na simulagdo como pode sgerehdo na Fig (12) e (13), onde a fracé@o volucgtle eteno no
topo foi de:

X opo = 0,01232

Muito alto em relagédo ao caso base (experimentu®)oi de:

X 0po(9) = 0,00247637

Possivelmente o Fator A, nimero de furos dependintésacdo com outros fatores ndo considerados nest
trabalho.
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Figura 12. Fragdo Volumétrica de Eteno para nimero Figura 13. Linhas de Corrente do EDC para namero
de furos 20% menor de furos 20% menor

O perfil da velocidade superficial de EDC observadoFig (3) mostra que nestas condicdes ndo enéstbuma
zona de circulacdo de EDC significativa o que pebsiente diminui o fator de mistura entre as fases
consequentemente a transferéncia de massa.

Observa-se na Tab (5) que os experimentos 1, 8peebentaram bons resultados com relacdo a frat@métrica
de eteno no topo do reator, podendo ser trés sedygdra o problema em questao.

Através da andlise da Tab (5) foram realizadas ohaés simulacdes alterando alguns fatores no case. Na
primeira simulagéo diminuiu-se o didmetro dos fudos espargidores em 20% em relagdo ao caso bas€,d3 cm).
As Figuras (14) e (15) mostram o resultado.
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Figura 14. Fracdo Volumétrica de Eteno com o Figura 15. Linhas de Corrente do EDC para didmetro
didmetro 20% menor. 20% menor.

A fracd@o volumétrica no topo do reator foi a setgin

X opo = 0,00108

Comparando-se o experimento 7, que possui 0 mailmr \de fracdo volumétrica no topo do reator, com o
experimento 1, que possui 0 menor valor, tem-se aqdéerenca entre 0s experimentos é o didmetropes&ao.
Portanto, na segunda simulacéo diminuiram-se oefié@ndos furos e a posicao em 20% em relacao aobese (D =
0,48 cm, Posicdo = 16°). As Figuras (16) e (17)traoso resultado.
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ANSHES
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Figura 16. Fracédo Volumétrica de Eteno com Figura 17. Linhas de Corrente do EDC para o
didmetro dos furos e a posicdo 20% menor. didmetro dos furos e a posi¢cdo 20% menores.

A fracd@o volumétrica no topo do reator foi a setgin

X 0po = 0,00059

Em quase todas as simula¢cbes o perfil de velocidagerficial de EDC apresenta uma zona de circolagh
liquido, no caso EDC, indicando que a vazao de B uma grande contribuicdo nos perfis de fracdonvétrica
apresentados. Portanto, a partir desta analisedtizada mais uma simulacéo considerando o cas® baninuindo
apenas a vazdo de EDC em 20% em relacdo ao casq\@=io EDC = 1301.104 kg/s). As Figuras (18) ® (1
apresentam estes resultados.

ANSHE
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Figura (18). Fracdo Volumétrica de Eteno com a Figura (19). Linhas de Corrente do EDC para
vazéo de EDC 20% menor. vazéo de EDC 20% menor.

A fracd@o volumétrica no topo do reator foi a setgin

X, =1x107

topo

Avaliando-se todos os resultados e comparando-esism base, experimento 9, tem-se que as mudarsgasra
realizadas com o objetivo de diminuir a perda éa@no topo do reator estdo representadas naJ.ab (
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Tabela 6. Mudancas a serem realizadas e seus respars efeitos.

Mudanca Efeito

Diametro dos furos dos espargidores 20 % menoReducéo de 56,45% da fracdo volumétrica de

(D =0,48 cm) eteno no topo do Reator

Numero de Furos, Didmetro e Posi¢do 20% Reducédo de 100% da fracao volumétrica de etegno

menores. no topo do Reator

Numero de Furos e Posicao 20% menores e Reducéo de 36,29% da fracdo volumétrica de

Didametro 20% maior. eteno no topo do Reator

Numero de Furos e Diametro 20% menores e | Reducao de 74,60% da fragdo volumétrica de

Posicdo 20% maior. eteno no topo do Reator

Numero de Furos e Posigdo 20% menores Reducao 2l @la fracdo volumétrica de
eteno no topo do Reator

Vazéo de EDC 20% menor Reducao de 100% da fra¢émetrica de eteno
no topo do Reator

O experimento 1 em que o numero de furos, o di&neetr posigao foram diminuidos em 20% em relac&aso
base e a simulacdo em que a vazdo de EDC foi didsiram 20% em relacdo ao caso base apresentaragifases
resultados com uma reducao de 100% da frac&o voiemée eteno no topo do reator, em ambas simeag$ perfis
de velocidade superficial de EDC apresentaram pegueonas de circulacdo diferentemente das apadssmas
outras simulacdes em que o perfil de velocidaderfiofal de EDC apresentou uma Unica e grande der@rculacéo
de EDC

7. CONCLUSOES

A Fluidodinamica Computacional € uma otima ferratagpara modelagem e otimizacdo de equipamentos ou
processos em que experimentagdo € dificil ou dispsa como é o caso do Reator de Cloracdo de Htano
BRASKEM.

Como pode ser visto nas simulagBes a geometri@sfmrgidores de Eteno tem uma grande parcelaldérinfa
no modo de operacdo de um Reator do tipo ColurBotteas uma vez que determina o tamanho inicialbdéisas na
coluna.

Em praticamente todas as simulac8es foi verificqud a pluma de eteno apresentou um caminho prefere
longo reator e que este perfil é influenciado tgtas caracteristicas geométricas dos espargidoesgo pela vazao
de EDC.

Os melhores resultados foram observados nas sitadagm que o perfil de velocidade superficial deCED
apresentou pequenas zonas de circulacdo diferemierdas apresentadas nas outras simula¢des em perdilale
velocidade superficial de EDC apresentou uma (migeande zona de circulagdo de EDC ou da simulkagéque ndo
existia praticamente nenhuma zona de circulagéo.
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Abstract. This work has an objective to apply techniquesoshputational fluid dynamics (CFD) to simulateeactor
for chlorination of ethylene to produce EDC usedindustry for produce of polymers to obtain a befeocess
efficiency and minimize loss of unreacted ethyknihe top of reactor. The modeling of the reast@s carried out
using commercial software, ANSYS Workbench and 8NiF%-11.0 using a method of discretization ofdiffitial
equations of the finite volume technique. The aiglwas performed using data obtained from theof#adt design
technique it was possible to define the new opegationditions for the reactor as well as guide fioodifying the
geometry of the distribution of ethylene in the hamof holes, the diameter of the holes and thetipasof holes in
relation to the central axis of the distributorshél model was tested in various configurations tgtoa case study
using the reactor for chlorination of ethylene U@hlor-Alkali BRASKEM, located in Maceio, Brazilbtaining
satisfactory results.
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