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Resumen

El 2-etilhexanol se produce a partir de olefinas, gas de sintesis e hidrogeno, por la
condensacién alddlica del n-butiraldehido, seguido por la hidrogenacién del hidroxialdehido
resultante.

El empleo de este producto se extiende a los sectores de disolventes, sabores y fragancias, y
especialmente como un precursor para la produccidon de emulgentes y plastificantes

En este proyecto se aborda el disefio de un reactor para la transformaciéon de propileno
(hidroformilacién) para obtener n e iso butiraldehido, que posteriormente se separan
mediante destilacion. Se trata de un proceso intermedio en el proceso global de obtencién de
etilhexanol. Las condiciones de operacién son de alta presiéon (10-35 bar) y temperaturas
elevadas (100-150 2C), por lo que el disefio mecdanico es muy importante.

El objetivo alcanza a dicho disefio dentro de las competencias propias del titulo de grado en
ingenieria quimica.

La estructura de la memoria incluye el estado del arte de la produccién de 2-etilhexanol, asi
como diferentes alternativas del denominado proceso de hidroformilacién. Una vez
seleccionado el sistema se planteara el diagrama de flujo completo, las especificaciones del
disefio, los balances de materia y energia, asi como las lineas de presion y temperatura.

El disefio desde el punto de vista de ingenieria quimica se abordara mediante la simulaciéon del
funcionamiento del reactor con ayuda de MATLAB y PROMAX, mientras que el disefio
mecanico se extenderd a la seleccion de materiales y al sistema de control de seguridad del
proceso.

Finalmente se realizard el correspondiente estudio econémico para valorar la repercusion de
este proceso en la produccién de 2-etilhexanol.

Con el trabajo propuesto el alumno podra desarrollar las competencias asociadas al TFG al
maximo nivel.
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Summary

2-Ethylhexanol is produced from olefins, synthesis gas and hydrogen by the aldol condensation
of n-butyraldehyde, followed by hydrogenation of the resulting hydroxyaldehyde. The use of
this product extends to the sectors of solvents, flavors and fragrances, and especially as a
precursor to produce emulsifiers and plasticizers.

This project addresses the design of a reactor for the transformation of propylene
(hydroformylation) to obtain n and iso butyraldehyde, which are then separated by distillation.
This is an intermediate process in the global process of obtaining 2-ethylhexanol. The
operating conditions are high pressure (10-35 bar) and high temperatures (100-150 2C), so the
mechanical design is very important.

The goal reaches such a catalytic reactor design within the competences of the undergraduate
degree in chemical engineering.

The memory structure includes state of the art production 2-ethylhexanol, as well as different
alternatives for hydroformylation processes. Once the system is selected, the complete flow
diagram, design specifications, mass and energy balances as well as pressure and temperature
lines will be considered.

The design from the point of view of chemical engineering will be addressed by simulating the
operation of the reactor with the help of MATLAB and PROMAX, while the mechanical design
will extend to the selection of materials and the process safety control system.

Finally, the corresponding economic study will be carried out to assess the impact of this
process on the production of 2-ethylhexanol.

With the proposed work the student will be able to develop the competences associated with
the Final Project at the highest level.

Key words: Hydroformylation, 2-Ethylhexanol, Butyraldehyde, Catalytic reactor design
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1. Introduccion al 2-etilhexanol

1.1. Usosy aplicaciones.

El 2-Etilhexanol es un compuesto transparente, poco soluble en agua, pero soluble en gran
parte de disolventes organicos. Forma parte del grupo de los llamados alcoholes superiores.
Un grupo que engloba alcoholes lineales o ramificados, primarios o secundarios, de entre 6 y
18 atomos de carbono. Estos alcoholes superiores, por lo general, tienen su principal mercado
en los plastificantes (cuando hablamos de 6 a 11 atomos de carbono) y detergentes,
normalmente de 12 a 18 4tomos de carbono.

Los alcoholes superiores raramente se emplean en su forma alcohdlica, si no esterificados con
diferentes acidos carboxilicos. Aunque también se transforman para su empleo como
detergentes o en otro tipo de aplicaciones.

El 2-EH en su forma alcohdlica se incluye en las formulaciones de diésel como aditivo para
reducir las emisiones de CO,. Pero el 2-EH en su mayoria va a terminar formando parte de
diversos plastificantes.

Tiene su principal campo de aplicacién cuando se hace reaccionar con acidos carboxilicos y en
especial con el 4cido ftélico, generando di-2-etilhexilftalato (DEHP) [7], también llamado bis (2-
etilhexil) ftalato, es uno de los componentes plastificantes del PVC. Su adicién en distintas
proporciones (desde el 5% del contenido del pldstico hasta el 40%, aunque no es lo mas
comun), permite que las cadenas de policloruro de vinilo se deslicen mas facilmente entre
ellas, pasando de un plastico mds duro a uno con mayor flexibilidad. Aunque para este fin se
podria utilizar otros plastificantes diferentes, la realidad es que el mas utilizado es el DEHP,
debido a su bajo precio.

ﬁ ﬂ (I:H:CHa
C CH:CH; COCH.CHR
RS I H'
O + 2 CH;(CH,);CHCH,O0H —>
C/ COCH:(IZHR
]
g 2-Ethylhexanol 0 CH.CH;

llustracion 1. Reaccion para la obtencion de DEHP

El DEHP va a aparecer en gran cantidad de productos finales como las lacas de uiias, adhesivos,
manteles, baldosas, ropa, etc. El desarrollo de los procesos productivos para el 2-etilhexanol,
por lo tanto, se vera vinculado al auge del uso del PVC como plastico de uso comun.

El dioctilftalato (DOP), otro de los plastificantes del PVC, también se obtiene a partir del 2-EH,
reaccionando con anhidrido ftalico. Resulta un excelente plastificante y ademas
fisiolégicamente inofensivo. Ademas de como plastificante se han encontrado uso para el DOP
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como liquido dieléctrico para condensadores, sustituyendo a otros compuestos prohibidos por
téxicos como es el caso de los difenilos policlorados [1,2].

Otro de los derivados del 2-EH que se obtiene gracias a una reaccion con acidos carboxilicos, es
el acetato de 2-etilhexilo. La forma méas comun de obtencidon es la esterificacion catalitica de
Fischer del acido acético.

,f_ 2_/_ y HD—< PWNHZ- \AJV\T/ LR

z-nln:.li-1-mrmn:ﬂ acotic aclu Z-glhyl-1-hexyl acetate

llustracion 2. Reaccion de Fischer para la produccion de 2-etilhexacrilato

Es un mondmero usado en la produccidn de tanto homopolimeros como copolimeros que a su
vez son destinados a la produccién de adhesivos y aglutinantes de pinturas. Su principal
aplicacion es precisamente la industria de las pinturas y recubrimientos ya que mejora su
fluidez y la formacién de una capa lisa y uniforme [3]. Ademds de ser un buen aditivo en
disolventes.

Una ventaja del 2-EH es que es una materia prima accesible con un precio bastante
competitivo, sobre todo si se compara con alcoholes mas pesados de 11 a 18 carbonos que se
suelen utilizar como surfactantes.

Este mercado también es de relevancia en la produccién del 2-EH, solamente en productos de
limpieza doméstica (detergentes, cosméticos, productos de bafio y demds productos de
higiene) y limpieza industrial se generan aproximadamente un millén de toneladas de
producto y el 60% de la composicidn de estos productos son surfactantes.

El papel del 2-EH en el mundo de los surfactantes consiste principalmente en ser materia
prima de algunos procesos de produccidon de los principales grupos de tensioactivos. Sobre
todo, forma parte de sales organicas como el 2-etilhexil sulfato de sodio, y otros tensioactivos
aniodnicos.

También es posible obtener tensioactivos no idnicos partiendo del 2-EH, mediante reacciones
de polioxialquilacidn se consiguen este tipo de moléculas. En la imagen vemos la propoxilacion
del 2-EH, seguida de la polietoxilacidn, resultando etoxilatos de 2-etilhexanol (EHE,) [5,6,7].



H,4C
CH:., 3 CHa
\/\/[/ g
on + — e oL
0 OH
CH CH,
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H.C G\‘/L\ +n;;’_""H3'3 G\/L{\/Oj\
& OH 0o 0 nH

lustracion 3. Reaccion de polioxialquilacion del 2-EH

1.2.  Mercado mundial

Uno de los alcoholes mds importantes en cuanto a valor comercial es precisamente el 2-
etilhexanol. Representa el 41% de todos los alcoholes oxo producidos en Europa y el 54% de
los producidos en Japdn.

Su produccion mundial fue en 2009 de 2,8 millones de toneladas, con China a la cabeza como
el pais que mas 2-EH importa, alrededor de 250.000 de toneladas al aio. Por el otro lado como
productores/exportadores principales, Europa con mas de 150.000 de toneladas al afio, medio
oriente produciendo sobre 70.000 toneladas/afio y el resto de Asia, unas 25.000
toneladas/afio.

Las principales plantas productoras de Europa se sitian en Oberhausen, Alemania 300.000
toneladas/afo y Mostowa, Polonia con capacidad de produccién de 132.000 toneladas/afo.

Estudios del 2009, preveian que el consumo de 2-EH en el mundo continuaria aumentando al
menos en un 2% por afio en la siguiente década, con crecimientos desiguales en diferentes
partes del mundo. Mientras que en China se espera un crecimiento de su consumo, que en
Europa seria menor, debido a la prohibicion de uso del DOP como plastificante en ciertas
aplicaciones como juguetes o envases alimenticios, ya que tiene impactos negativos sobre la
salud y el medioambiente. Por otro lado, la demanda de otros derivados no perjudiciales del 2-
EH aumenta, en particular el 2-etilhexil acrilato.

El reparto en cuanto a aplicaciones queda enormemente descompensado, empleando la
mayor parte de la produccién de 2-EH como plastificantes: el 93% en Europa, 63% en EE. UU. y
85% en Japon. El resto de la produccidn va destinada al resto de aplicaciones nombradas:
surfactantes, aditivos para combustible diésel, acido 2-etilhexanoico, etc.

Para hacerse una idea de la importancia del proceso, en 1969 se consumieron unos 4,9
millones de toneladas de propeno en la produccidn de productos quimicos, al menos el 6% se
consumid en concreto en la produccion de butiraldehidos (producto oxo), que finalmente se
emplean para la produccién de 2-etilhexanol como producto principal, y butanoles como
productos secundarios [1].

El precio de venta del 2-EH, con datos de septiembre de 2013 giraria en torno a 1500
€/tonelada en Europa, precios mas bajos que afios anteriores (como ya se ha comentado,



debido a un descenso en el consumo de DOP), pero las noticias no fueron malas del todo para
los productores de 2-EH ya que también disminuyeron los precios del propileno (materia prima
principal) que se sitia en 1110 €/tonelada en el mismo afio [22].

1.3. Hojas de seguridad

Los compuestos que se manipulan en este proyecto son propileno y gas de sintesis como
materias primas y butiraldehidos como productos obtenidos. En el Anexo 1 se pueden
encontrar las fichas de seguridad.

Todos los componentes gases o liquidos estan catalogados como extremadamente inflamables
y en contacto con el aire son explosivos, deberan almacenarse y manipularse debidamente en
areas donde no se alcancen temperaturas altas (entre 17-272C aproximadamente). Ni entren
en contacto con el aire o cargas eléctricas.

Debera existir un sistema de ventilacion adecuado en el lugar de trabajo que debera garantizar
la efectiva renovacion del aire con el fin de evitar la exposicidn a altas concentraciones de
productos.

En produccién, el reactor y recipientes a presién contaran con valvulas de seguridad para
evitar peligros en caso de sobrepasar la presion en los tanques.

1.4. Procesos de produccion

Para la produccidn del 2-EH existen diversos procesos validos, pero el que mds importancia
industrial ha adquirido es el de Ruhrchemie AG o Ruhrchemie AG y Rhone Poulenc SA.

Este proceso consta de tres etapas principales, la primera de ellas y en la que se centra este
trabajo, es la hidroformilacion del propeno para la obtencidon del n-butiraldehido. La olefina
reacciona con el mondxido de carbono y el hidrégeno, en presencia de un catalizador
(normalmente de rodio o cobalto), obteniendo un aldehido con un carbono mas que la olefina
inicial. Como productos secundarios se obtiene principalmente i-butiraldehido, pero gracias a
la selectividad del catalizador se consiguen excelentes relaciones de producto deseado. Varios
productores han desarrollado este proceso: Union Carbide/Davy-McKee/ Johnson-Matthey,
Celanese, BASF, Mitsubishi Chemicals y Ruhrchemie/Rhone-Poulenc, creando sus
particularidades para el proceso en cada caso.

La segunda etapa parte del n-butiraldehido, sobre él se lleva a cabo una reaccién de
condensacion alddlica, catalizada en medio basico a 80-1002C, que tiene como producto el 2-
etilhexenal. (Una de las grandes desventajas de este proceso es este medio basico). Mitsubishi
Chemical destaca en el desarrollo y la optimizacion de esta parte del proceso.

Finalmente, el 2-hetilhexenal se hidrogena en medio gaseoso con catalizadores de Ni o Cu,
para obtener el 2-etilhexanol deseado [1]. Aunque comunmente se ha hecho asi, este proceso
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cuenta con sus desventajas como el elevado consumo de energia, o la baja selectividad del
producto. Una de las alternativas exploradas hasta ahora es la hidrogenacion en fase liquida,
que elimina las desventajas de la fase gas, pero aflade otras propias de la fase liquida, como
qgue la actividad es menor o se pueden desactivar los catalizadores facilmente haciéndose la
separacion de los productos mds costosa.

La mezcla de productos resultantes de este proceso se destila 3 veces hasta obtener el 2-EH
puro. La selectividad total del proceso ronda el 95% respecto al n-butanal.

Hydroformulation

/N +CO+H, —> /\Ao

Aldol Condensation

Hydrogenation

n-butyraldetyde
2NNy — o
+ H0
|
2-ethyihexenal
VAVA *H,
O St oH n-butanol

+H,
4
J\ ’ /Q/\ OH  2-ethymexanol

Co / Rh compounds

and complexes

Agqueous NaOH

Ni or Cu catalysts

llustracion 4. Etapas principales en la produccion industrial del 2-etilhexanol.

Table 1  Typical catalysts and conditions for 2-ethylhexanol production
Catalyst Temp=C Pressure
STEP | Eh phosphine Qi—120 725 bar
STEF 2 NaOH agueous BO-100 atm
STEP 3 CuliZn or Ny 135170 or 100—150 5 bar
Al Oy

llustracion 5. Condiciones de operacion habituales en la produccion de 2-EH [7]

Se puede ver el diagrama del flujo del proceso completo en la ilustracion 6.
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Etapa 1: Hidroformilacion

Gas de sintesis

k4

Propenao

Agua + catalizador

C4 + Agua + oaf

Etapa 2: Aldolizacién

n-Cd+ i-C4

n-C4 +i-C4

p—

Columna destiadon

NalH

Etapa 3: Hidrogenacién

Productos ligeros

2-EH

-
P H2 ST T P

r iy ¥ b

7 4 [ F—
// // A
% L V4| e
— L ~— ~ columna destiacién
Aldolizacion Hidrogenacion
-
v Productos pesados
Purga agua

llustracion 6. Diagrama de flujo del proceso de produccion de 2-Etilhexanol.




1.4.1. Historia de la produccion de 2-etilhexanol.

Los laboratorios Ruhrchemie AG descubren las reacciones de hidroformilacién en 1938,
durante 35 anos después del descubrimiento la aplicacidn siguid siendo estrictamente en fase
homogénea, obligada por el uso de los catalizadores Co y Rh, en forma de complejos
hidrocarbonilo. Una nueva época se abrid en la hidroformilacion del propileno cuando en 1982
se empezaron a utilizar ligandos solubles en agua, un descubrimiento iniciado por Rhéne-
Poulenc y Ruhrchemie AG. El ligando era el TPPTS (Sal trisddica de tri(m-sulfonil)trifenilfosfina)
y su implantacidn se llevé a escala industrial tras solo dos afios de desarrollo en plantas piloto
en 1984, en una planta de 100000 t/a en Oberhausen, Alemania.

Hoy en dia, tras muchos afios de experiencia con el proceso Rurhchemie/Rhdne Poulenc se ha
demostrado el excelente funcionamiento que se consigue en fase heterogénea con este
sistema catalizador soluble en agua.

La primera generacién de catalizadores estaba basada en el carbonilo de cobalto sin Ila
utilizacién de ligando. Siendo las condiciones de operacién bastante exigentes y la reactividad
del cobalto lenta. Este proceso era utilizado para todo tipo de alquenos y normalmente
resultaban productos lineales.

Para los catalizadores de cobalto se utilizaban ligandos alquilfosfina, que no daba buenos
resultados con el rodio, hasta que se en la década de los 60, Wilkinson descubre que son las
arilfosfinas las que conseguian que el proceso mejorara notablemente en cuanto a condiciones
de operacidn y velocidad de la reacciéon. Es entonces, cuando la segunda generacién de
procesos empieza a tener presencia, el rodio es el principal metal utilizado como catalizador,
liderado por Celanse en 1974, a la que se sumaron Mitsubishi Chemical Corporation y Union
Carbide Corporation en 1978 y 1976 respectivamente. Todos empleando como ligando
trifenilfosfina (TPP). Este proceso lo conocemos actualmente como proceso LPO. Sus ventajas,
condiciones de operacion menos exigentes, mayor rapidez y ademas el rendimiento de
producto por kilo de catalizador era hasta un 10% mayor al obtenido con los catalizadores de
la primera generacion.

Aunque hoy en dia, para la produccion de alcoholes detergentes se continda utilizando el
cobalto, en el caso de la hidroformilacion de propeno y buteno la sustitucién ha sido casi
completa por el rodio. Hasta aqui, los catalizadores se habian utilizado en ambos casos (rodio y
cobalto) en fase homogénea. En 1984 el panorama cambia, cuando Celanese instala una planta
basada en descubrimientos realizados por Ruhrchemie-Rhone Poulenc, un sistema bifasico que
contiene catalizador Rodio-TPPTS soluble en agua en la fase acuosa, y en la otra el producto
resultante como fase inorganica.

Aunque para alquenos de cadenas largas las investigaciones contintan, es cierto que en el caso
del propeno es dificil mejorar mucho mas y para los investigadores la clave es encontrar un
catalizador mas barato con caracteristicas similares.

Con esta motivacién, se investigan otro tipo de sistemas ligandos que reduzcan costes,
reduzcan productos secundarios, sistemas que se descompongan menos 0 que se recuperen
mas facilmente.

En los ultimos afios, sistemas ligandos fosfo-sulfonados se fueron desarrollando a partir de lo
gue se conocia del TPPTS. Primero, derivados del bifenil con distintos grados de sulfonacion



como el BISBIS o el BISBI, mas tarde derivados de binaftil como el BINAS, el mas activo y
selectivo de los nombrados, su reactividad es unas 10 veces mas que el TPPTS, aunque, por
otra parte, el sistema BINAS se descompone mas facilmente que el TPPTS, es por esto por lo
gue ninguno de los nombrados ha sido capaz de desterrar aun al proceso desarrollado por
Ruhrchemie-Rhéne Poulenc.

Otras lineas de investigacion se basan en la posibilidad de introducir la reaccién de Guerbet.
Esta consiste en la condensacién de dos moléculas con grupos hidroxilo, para formar una sola
molécula mas larga de alcohol. Solo es aplicable a aquellos alcoholes primarios y secundarios
gue contengan un grupo metileno adyacente al dtomo de carbono que contiene el grupo
hidroxilo. Para la produccién de 2-EH se utilizaria como materia prima el n-butanol.

2" oH metal species OH
BuONa

llustracion 7. Reaccion de Guerbet aplicada al 2-EH

Por el momento las investigaciones no han dado resultados muy satisfactorios al respecto. Es
el caso por ejemplo de Carlini et Al, en su investigacidn con el uso de precursores bifuncionales
basados en paladio o cobre y butdxido de sodio, obtienen selectividades casi del 100% para el
2-EH y conversiones de hasta el 60% pero, el sistema catalitico sufre una lixiviaciéon del metal
qgue impide que esta aplicacién pueda llevarse a escala industrial por el momento [10,11]. Por
el momento su aplicacién industrial mas importante es la produccion de biodiesel.
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2. Objetivos

En este trabajo se va a desarrollar la produccién de n-butiraldehido para la elaboracion del
producto final 2-etilhexanol. Aunque existen diferentes posibilidades para la produccién del 2-
etilhexanol, finalmente, se ha escogido para el disefio del reactor el proceso que mads se usa a
escala industrial actualmente, el proceso Ruhrchemie-Rhéne Poulenc.

Englobado en este contexto se va a disefiar la unidad de hidroformilaciéon del propileno, la
primera de las etapas del proceso, estimando las medidas del reactor y las condiciones de
trabajo a las que se va a llevar a cabo la reaccién, partiendo de datos experimentales
obtenidos en otros estudios.

Una vez disefiada la unidad principal, se realizard una estimacidn de los equipos secundarios
necesarios en la produccion del n-butiraldehido para realizar un estudio econdmico y
determinar cual de las opciones planteadas es la mds viable econdmicamente hablando.
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3. Disefio del proceso

El proceso a disefiar para la produccién del n-butiraldehido se trata del proceso RCH-RP. El
complejo catalizador utilizado segun este proceso estd basado en el rodio: RhCI(CO)(TPPTS),
/TPPTS. Como comentado anteriormente, es un sistema catalizador que implica catalisis
bifdsica heterogénea con recuperacién del catalizador mediante decantacién tras la reaccién,
al ser insoluble en componentes organicos.

3.1. Diagrama de flujo

La produccién industrial de 2-EH comprende 3 pasos: la hidroformilacién del propeno,
condensacion del n-butanal e hidrogenacién del 2-etil-2-hexenal a 2-EH [12].

Dentro de todo el proceso se va a disefar el reactor de hidroformilacién. Partiendo del
propeno para la produccion del n-butanal.

Se lleva a cabo en base a unas determinadas especificaciones:

- Capacidad de produccién de la planta de 2-EH: 20.000 T/afio. Aproximadamente segun
bibliografia, para obtener 855 kg de 2-EH se necesita 1 tonelada de n-butanal. Por
tanto, la capacidad de produccién de la planta de obtenciéon del aldehido habra de ser
de 23000 Toneladas/afio. Finalmente 2650 kg/hora de produccion de n-butanal.

- Funcionamiento de la planta: 360 dias/afio.

En la ilustracion 8 se presenta la adaptacién del diagrama de flujo realizada basandose en la
bibliografia.

Agua + catalzador

llustracion 8. Esquema de la planta de produccion de n-butanal basado en [13]
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El proceso se inicia inyectando gas de sintesis y propileno en el reactor (previamente
comprimidos a la presién 31 bares, presidon de proceso). Se introduce la mezcla en un reactor
de mezcla completa (CSTR) que contiene la solucion catalitica: agua con catalizador de rodio y
ligando sistema TPPTS en concentraciones de 0,5:10% kmol/m® y 30-10% kmol/m3
respectivamente a una temperatura de entre 90-1202C. La reaccién entre propileno, H, y CO
tiene lugar en la fase acuosa, de una forma rdpida y sin periodo de induccién, consiguiendo
conversiones por paso del 95% vy selectividades entre 70 y 98% segun las condiciones de
operacion.

En el mismo reactor y gracias a las propiedades de los componentes de la reaccidn, se inicia la
separacion donde el propeno (apolar) difunde en la fase acuosa y los aldehidos y otros posibles
productos secundarios (apolares) dejan el agua segln se van produciendo. Esta mezcla se
despresuriza y se lleva a un separador para terminar de separar ambas fases.

Para este disefio se supone una recuperacion del 100% de la fase acuosa junto con el
catalizador por decantacion. El catalizador fresco se introducira al reactor de forma periddica
para recuperar las pérdidas, teniendo en cuenta una degradacidon del catalizador muy pequefia
menor a 10 gramos de Rh por cada Kg de n-butanal.

El resto de la mezcla (gaseoso a la salida del reactor) se enfria y se conduce a un separador.
Después de esta fase los gases reactivos que no han reaccionado se recirculan en el reactor y la
fase organica (n-butiraldehido y i-butiraldehido) se lleva a una torre de destilacién para
continuar con el proceso hasta la obtencién del 2-EH. Parte del calor para esta fase de
destilacion se obtiene del calor que produce la reaccidn de hidroformilacion que es altamente
exotérmica.

3.2. Especificaciones del disefio

Se escogen dos posibles escenarios para su posterior estudio econdmico.

Del articulo Chao Yang et al [14], los experimentos nimero 5 y 14 muestran resultados bien
distintos modificando ligeramente las condiciones operativas. El experimento 5 obtiene
velocidades de reaccion mucho mas altas, a cambio de selectividades del n-butiraldehido
bajas. Por el contrario, el experimento 14 alcanza velocidades de reaccién mas bajas pero el
producto obtenido es casi puro, por lo que para la utilizacion del producto en etapas
posteriores no seria necesaria la utilizacion de separadores adicionales.

Experimento 5

Experimento 14

TR (temperatura en el reactor)

383K

373K

PR (Presion en el reactor)

31 bar

31 bar

Crn (Concentracion catalizador)

0.5e-3 kmol/m?3

0.5e-3 kmol/m?3

C. (Concentracion ligando)

15e-3 kmol/m?3

30e-3 kmol/m?3

RO (kmol/(m"3 x s))

0.3684e-3

0.1619e-3

Selectividad

79.6%

96.8%

Tabla 1. Condiciones operacion en el reactor segun bibliografia [14]
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3.3. Cinética

Se trabajard con un sistema catalitico de RhCI(CO)(TPPTS),/TPPS con sistema acuoso. La
cinética propuesta por Chao Yang et al [14]. Segun las conclusiones de este estudio, la
velocidad de reaccion depende de la temperatura y la presion, mientras que la concentracién
de rodio y gas de sintesis no tienen gran relevancia en este aspecto. La concentracion del
ligando es vital para conseguir las relaciones n/i deseadas, cuanto mayor es la concentracion
del ligando, mayor es la relacion n/i, pero menor es la velocidad de reaccion conseguida. Con
estas premisas, se han escogido las combinaciones de factores para el disefio del reactor
Sptimo.

El sistema estd formado por agua como disolvente del catalizador (rodio + TPPS) y medio de
reaccién, gas de sintesis y propeno como reactivos. Como productos se obtienen n-
butiraldehido como producto principal e i-butiraldehido como secundario. Por tanto, las
reacciones que ocurren en el reactor son dos, la de producciéon del i-butiraldehido (r1) y la de
produccidn del n-butiraldehido (r2).

C3Hg +C0+ H, — iC,HgO (r1)
C3Hg +C0+ H, —» nCy HgO (r2)
La ecuacion cinética que determina la velocidad de la reaccidn de hidroformilacion es:
k4 , K5

_ k1 k2 k3
70 = k * Pz * Pcg * Pcape * Crpy * Cf

Donde k se obtiene a partir de la ecuacién de Arrhenius.

k(T) = A * exp <— i)

RyT
Donde:
A 1.286 x 108
Ry (k]/mol K) 8.3144x 1073
E, (kJ/mol) 76.78
kq 0.2515
ko, -0.6403
ks -0.9808
ky 0.9789
ks -1.188

Tabla 2. Valores ecuacion cinética [14,15]
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3.4. Balance de materia

Se realiza en primer lugar un balance de materia utilizando el programa Matlab, como veremos
a continuacién se hacen bastantes simplificaciones del modelo para poder resolverlo. En
cualquier caso, es util para conocer el proceso y entender los resultados de la posterior
simulaciéon en Promax.

El balance de materia determinara entre otras cosas el volumen de la reaccién. Los ficheros
utilizados en el calculo son BM_cinetica5.m para el experimento 5y BM_cinetical4.m para el
experimento 14.

A efectos practicos, se utilizara el diagrama de flujo propuesto anteriormente en la Figura 13,
con las siguientes simplificaciones:

- Larecuperacion del propeno es total en el separador de gases.
- Laconversion en el reactor es del 0.95.
- Latasa de recirculacion de la purga se fija en 0.93.

Calculo del volumen

— NB4Total
r0 * Selectividad

Donde:

kmol
NB,,,., = Caudal molar total objetivo de n — butiraldehido ( )

Se calculan también las concentraciones del resto de corrientes.

Fase liquida
_ NByr + 1B,y
4 den;
NB
NB, = Q4T
4
IB
IB, = Q4T
4
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Balance en el reactor (Fase gaseosa)

0 Ry *xV
27 conversion * CO,

Calculo de la cantidad de moles que salen del reactor

kmol; = (1 — conversion) « Q, * CO, + (Qy * H, — Ry * V) + (Qy * Ay, — Ry * V x PMpg)

Ty
= 14 « ——
Qs = kmols = 8314 = 5156
1 — conversion) = * CO
C03 — ( ) QZ 2
Qs
* Hy, — Ry *V
H3 — QZ 2 0
Qs
* A, — Ry *xV
A, = Q. 2 0
Qs
NBy,r
NB, =
Qs
IB,r
IB, =
T Qs

Calculo de las corrientes del separador

kmols = Q3 * (C03 + H3 + A3)

_ kmols * 8314 * Ty

5T 1x1e6
Q3 * CO3
co. ==—22°
> Qs
Qs * H;
H:. =
> Qs
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Q3 * A3
A5 = Q
5

km0l4 = Q3 * (NB3 + IB3)

Calculo de la purga de gases y recirculacion

Q7 = tasAecirculacion * Us

€O, = COs

R
Q¢ = (1- tasarecirculacion) * Qg * (T ) * PLP/PHP

amb

COs * Qs

CO; =
6 Q6

Calculo de las corrientes de entrada al proceso

Q1 =02 — Qs
o, = (Q2 #* CO, — Qg x COg)
Q1
H, = (Qz * Hy — Qg * He)
Q1
A, = (Qz % Ay — Qg * Ag)
Q1
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3.4.1.

Resultados del balance de materia

Ensayo 5
Q1 Q2 Q3 Q4 Q5 Q6 Q7
Temperatura (K) 383 383 383 343 343 343 343
Presion (bar) 31 31 31 27 27 27 27
Estado fisico Gas Gas Gas + liquido | Liquido [ Gas Gas Gas
Caudal (m3/s) 0,0427 0,0446 0,0951 0,0012 0,0021 0,0019( 1,50E-04
[C3H6] (kmol/m3) 0,3002 0,3023 0,0071 0 0,3156 0,3489 0,3156
[cO] (kmol/m3) 0,3002 0,3023 0,0071 0 0,3156 0,3489 0,3156
[H2] (kmol/m3) 0,3002 0,3023 0,0071 0 0,3156 0,3489 0,3156
[nb] (kmol/m3) 0 0 0,1072 8,7947 0 0 0
[ib] (kmol/m3) 0 0 0,0275 2,2553 0 0 0
Tabla 3. Resultados balance de materia resuelto con Matlab. Ensayo 5.
Ensayo 14
Ql Q2 Q3 Q4 Q5 Q6 Q7
Temperatura (K) 373 373 373 343 343 343 343
Presion (bar) 31 31 31 27 27 27 27
Estado fisico Gas Gas Gas + liquido | Liquido |Gas Gas Gas
Caudal (m3/s) 0,053 0,0546 0,0762 | 9,54E-04 0,0018 0,0015( 3,73E-02
[C3H6] (kmol/m3) 0,1988 0,2033 0,0073 0 0,3156 0,3583 0,3156
[cO] (kmol/m3) 0,1988 0,2033 0,0073 0 0,3156 0,3583 0,3156
[H2] (kmol/m3) 0,1988 0,2033 0,0073 0 0,3156 0,3583 0,3156
[nb] (kmol/m3) 0 0 0,1339| 10,6964 0 0 0
[ib] (kmol/m3) 0 0 0,0044 0,3536 0 0 0

Tabla 4. Resultados del balance de materia resuelto con Matlab. Ensayo 14.

3.4.2. Simulacion con Promax

Una vez realizados los calculos con Matlab, para conseguir ver resultados mas préximos a la
realidad, sin las simplificaciones que se han tenido que realizar, se ha simulado el proceso con
el simulador de procesos ProMax.

Utilizamos el paquete termodinamico UNIQUAQ IG.

El procedimiento para la simulacion empieza construyendo el diagrama de flujo. Basandose en
la bibliografia y en el diagrama de la ilustracion 8. Construimos el diagrama de la ilustracion 9.
Imprescindible la inclusidn del equipo ficticio RCYL-1, en la corriente de recirculacidon para que
el calculo sea capaz de converger y de una solucion.
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llustracion 9. Diagrama para simulacién en Promax.

A nivel cinético se crea un set de reacciones que incluye la reaccidon de hidroformilacién. Para
hacer referencia a la selectividad de los diferentes productos se ajusta la estequiometria de la
reaccién segun la relaciéon que en bibliografia se dice que se obtiene. El resto de los datos
necesarios fueron energia de activacion, la constante cinética kO y la conversion [14].

—a—

Activa [+

Ecuacidn quimica CO +H2 + C3H6 -= 00,7959 C4H80 + 0,2041 C4H30
Ecuadones a utilizar Directa
Base de concentracion Presian parcial
Unidades de concentracian MPa
Equilibric r

Fase de la reaccidn Total

Constante de veloddad de reacdon: k = ko *T*n * exp(-Ea/(R*T))

Componente base de la cnética

Carbon Monoxide

Base de la veloddad de reaccion

males [ valumen

Unidades de la veloddad de reaccion kmolf{m"3*s)

Densidad particula de catalizador kgfm~3
Directa

Unidades K

k0 0,0021517

In{k0) 5, 1415

Ea 83150 |kealkmal
Ea/R 41870,7

n 0
Componente base de la conversion Carbon Monoxide

Unidades K

A 0,95

B 0

C 0
Prioridad 1]

Basado en la alimentacion

v

Ilustracion 10. Set de reaccion utilizado en Promax
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Se utiliza un reactor de conversién, que utiliza como informacidn cinética el set de reacciones
creado y la conversidn asignada.

Mombre | REAC-100

Ejecutar

Conexiones Datos de proceso  Evaluaddn  Setde reaccones  Corrientes  Andlisiz  Tablazs  Graficos  MNotas

Categorias Espedficadones  Internos Componentes Elementos  Reaccones
REAC-100 REAC-100
Transf. de calor Tipo

Conversian

Set de reacciones Hidroformilacion

lustracion 11. Informacion relativa al reactor.

Para que Promax pueda resolver el problema planteado la informaciéon de las corrientes
necesaria ha sido:

- Temperaturay presion de las corrientes 1, 5, 6 y 10.
- Presion de la corriente 4.

- Composicidn, temperatura y presion de entrada en la corriente 2.
Porcentaje de separacién de la purga (93%) en el separador SPLT-100 (/lustracidn 12).

Mombre | SPLT-100 Ejecutar
Conexiones Datos de proceso  Corrientes  Motas
Caida de presidn 0| |bar o
Division de caudales
Fracciones de las corrientes de salida B
Fraccion a la corriente de proceso 3 a3
Fraccidn a la corriente de proceso 9 7

llustracion 12. Informacion necesaria en SPLT-100
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Ademas, se ha incluido una funcién solver en la corriente de alimentacidon de materia prima,

con el fin de que el simulador encuentre que cantidades de materia prima van a ser necesarias
para ajustar la cantidad de salida que se desea producir.

Solver simple  Motas

Variable calculada
Mombre: | cv1

Buscar Remplazar
Error residual Qnbutsalida-1.02e-2
| -2, 1002998687 2015E-05
Verificar errores
Variables medidas
Variable Valor Unidades
Qnbutsalida 1.01739970013123E-02 krnol /s
Calculador Estado del solver Activo
Error -2,1003e-05
Valor calculado 33,9651 |mol/s

llustracion 13. Solver caudal molar materia prima.

Esta informacidn se puede encontrar en los ficheros Promax_run5.pmx y Promax_runl14.pmx,

qgue contienen las simulaciones del proceso utilizadas en este trabajo.

Los resultados
obtenidos se muestran en las tablas 5y 6.

25




3.4.2.1. Resultados de la simulacion con Promax. Ensayo 5.
Ensayo 5
Corriente 1 2 3 4 5
Temperatura (K) 298,15 383 383 383 343
Presién (bar) 1 31 31 31 27
Estado fisico Gas Gas Gas Gas + Liquido | Liquido
Caudal molar (kmol/s) 0,038907 0,038907 0,040362 0,014814| 0,01327
Fraccién molar Propeno 33,33 33,33 32,185 1,4624 1,4601
Fraccion molar H2 33,33 33,33 34,37 7,4157 0,9628
Fraccion molar CO 33,33 33,33 33,314 4,5382 1,2002
Fraccion molar n-butiraldehido 0 0 0,096221 68,89 76,708
Fracciéon molar i-butiralhehido 0 0 0,034948 17,694 19,669
Ensayo 5
Corriente 6 7 8 9 10
Temperatura (K) 298,15 343 343 343 383
Presion (bar) 1 27 27 27 31
Gas +

Estado fisico Liqguido |Gas Gas Gas Gas
Caudal molar (kmol/s) 0,01327| 0,0015667 0,001457 0,00010967 | 0,001457
Fraccién molar Propeno 1,4601 1,4821 1,4821 1,4821 1,4821
Fraccién molar H2 0,9628 62,068 62,068 62,068 62,068
Fraccién molar CO 1,2002 32,812 32,812 32,812 32,812
Fraccion molar n-butiraldehido 76,708 2,669 2,669 2,669 2,669
Fraccion molar i-butiralhehido 19,669 0,9694 0,9694 0,9694 0,9694

Tabla 5. Resultados de la simulacion con Promax. Ensayo 5.
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3.4.2.2. Resultados de la simulacion con Promax. Ensayo 14
Ensayo 14
Corriente 1 2 3 4 5
Temperatura (K) 298,15 373 373 373 343
Presién (bar) 1 31 31 31 27
Estado fisico Gas Gas Gas Gas + Liquido | Liquido
Caudal molar (kmol/s) 0,032034 0,032034 0,033231 0,012189| 0,010904
Fraccién molar Propeno 33,33 33,33 32,187 1,4383 1,4329
Fraccion molar H2 33,33 33,33 34,365 7,3759| 0,93496
Fracciéon molar CO 33,33 33,33 33,326 4,5426 1,1736
Fraccion molar n-butiraldehido 0 0 0,11699 83,867 93,372
Fraccion molar i-butiralhehido 0 0| 0,0054142 2,7767 3,0863
Ensayo 14
Corriente 6 7 8 9 10
Temperatura (K) 298,15 343 343 343 373
Presion (bar) 1 27 27 27 31
Liquido +

Estado fisico Vapor Gas Gas Gas Gas
Caudal molar (kmol/s) 0,010904 | 0,0012857| 0,0011957 0,0011957 | 0,0011957
Fraccién molar Propeno 1,4329 1,4833 1,4833 1,4833 1,4833
Fraccion molar H2 0,93496 62 62 62 62
Fraccion molar CO 1,1736 33,115 33,115 33,115 33,115
Fraccion molar n-butiraldehido 93,372 3,2517 3,2517 3,2517 3,2517
Fraccion molar i-butiralhehido 3,0863 0,1505 0,1505 0,1505 0,1505

Tabla 6. Resultados de la simulacion con Promax. Ensayo 14.
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3.5. Lineas de presiony temperatura
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llustracion 14. Diagrama lineas de presion y temperatura (Anexo 2 Planos)

En todas las etapas del proceso la temperatura es relativamente alta, entre 70-110 2C. Por la
linea roja gruesa circulan gases a alta presién (31 bares), en estas lineas de gas serd necesario
incluir mandmetros para el control de la presidn y valvulas de seguridad.

Las lineas azul y verde son las que conducen los liquidos, que no requieren de un control
especial.
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3.6. Balance de energia en el reactor

Utilizamos los resultados energéticos que obtenemos de la simulacién. Al ser la reaccién muy
exotérmica tendremos un exceso de energia que podremos reutilizar en el resto de las
operaciones que consumen energia térmica, principalmente se emplearia en la etapa de
destilacién para la separacion de los butiraldehidos.

10 CMPR-100 g
@—,_?C _ﬂ
) REYLA s SPLT-100 co
1 H2
C3H6
co 7
H2
C3Hﬁ_|
¥ R =
o 2—.—.-9—'7 — Ik
co i R co s
CMFR-101 H2 MIX-100 e Ha
C3H6 C3HG6
REAC-100 n-C4 |_1-C4
i-C4 i-C4

VESL-100 —
2

TREM-100

llustracion 15. Diagrama de flujo de la hidroformilacion.

En el diagrama de flujo de la ilustracion 15 las corrientes energéticas son las corrientes
punteadas y tienen la direccion de la energia (energia consumida es energia entrante y energia
liberada es energia saliente), por tanto, todos los resultados se muestran en positivo pues en
el diagrama ya se indica la direccidn de la energia.

Los resultados obtenidos son los mostrados en las tablas 7 y 8.

QR (KW)

Qs (KW)

QcC (KW)

Q1 (KW)

Q2 (KW)

1903,1

88,591

1,9239

142,54

96,215

Tabla 7. Resultados del balance energético del proceso. Ensayo 5.

QR (KW)

Qs (KW)

Qc (KW)

Q1 (Kw)

Q2 (KW)

1554,1

52,257

1,1753

102,72

79,167

Tabla 8. Resultados balance energéticos del proceso. Ensayo 14.




Como se puede ver a continuacion, el balance neto de energia es positivo.

Balance energia neto (kW) = (QR + QS + Q2) — (Q1 + QC)
Energia neta sobrante ensayo 5 (kW) = 1943,44
Energia neta sobrante ensayo 14 (kW) = 1581,63

Pero no toda la energia sobrante la podemos aprovechar, solamente la QR se podrd
aprovechar en las posteriores destilaciones, mediante un intercambiador de calor.

Balance energia térmica:

Energia térmica aprovechable (kW) = QR + QS
Energia térmica aprovechable ensayo 5 (kW) = 1991,69
Energia térmica aprovechable ensayo 14 (kW) = 1606,36

Por tanto, a la hora de contabilizar los costes, la energia térmica que podamos aprovechar en
etapas posteriores serd contabilizada como un beneficio. El Unico gasto en energia eléctrica
serd el de los compresores:

Consumo energia eléctrica (kW) = Q1 + QC
Consumo energia eléctrica ensayo 5 (kW) = 144,64

Consumo energia eléctrica ensayo 14 (kW) = 103,90
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4. Disefio de ingenieria quimica
4.1. Compresores

Se empleardn dos compresores, con el fin de conseguir tener las corrientes a la presidn
adecuada para cada etapa del proceso.

El compresor de la entrada del proceso ha de ser capaz de alcanzar los 31 bar, asi pues, los
compresores de pistdn son los mejores para trabajar en continuo con estas presiones tan altas.

Ensayo 5 Ensayo 14
Compresor CMPR101 | Tipo pistén Tipo pistén
Rango presion 1-35 bar 1-35 bar
Potencia (KW) 142 102
Precio 3146115 293820 S

Tabla 9. Datos del compresor CMPR101

Ensayo 5 Ensayo 14
Compresor CMPR100 | Tipo pistén Tipo pistén
Rango presion 27-31 bar 27-31 bar
Potencia (KW) 1,92 1,17
Precio 288879 S 288879 S

Tabla 10. Datos del compresos CMPR100

llustracion 16. Ejemplo compresor industrial [23]
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4.72. Reactor

El reactor utilizado para la hidroformilacion es de tipo continuo de tanque agitado (CSTR). A
continuacidn, se presentan las caracteristicas del reactor y una estimacién del precio total del
conjunto de reactores.

Debido al gran tamafio de la producciéon sera necesario dividir el volumen de reaccidén en
varios reactores que funcionaran en paralelo.

Ademas, es necesario afiadir un volumen de seguridad para los gases, en este caso la relacién
liquido/gas a la salida del reactor es de un 90/10. Asi que aproximadamente al volumen total
necesario para que ocurra la reaccion afadiremos aproximadamente un 10% para dejar un
margen para el movimiento del liquido y seguridad para la presién de los gases.

Experimento 5 Experimento 14
Volumen total necesario (m?) 34,78 65,08
Volumen con seguridad del 10% (m?3) 38,26 72,05

Tabla 11. Resumen volumenes reactor hidroformilacion

Recurrimos para el disefio de los reactores a los estdndares ASME (American Society of
Mechanical Engineers), que tiene carcasas normalizadas con medidas estandar de los cilindros
de acero que se utilizan para la construccion de tanques, reactores, etc. Segun los diametros
de estas listas podremos utilizar los tamafios de 6 y 7 pies, que equivalen a 1,84 y 2,14m, para
la carcasa interior (volumen de reaccion) y para la carcasa exterior (camisa) respectivamente.
Se han escogido estos para evitar tener reactores demasiado pesados de mas de 7 m® por cada
reactor.

El resto del dimensionamiento se ha hecho segun la guia ASME para el disefio de tanques a
presion y se detalla en el apartado 5 de este trabajo.

Con los datos hallados tras el dimensionamiento podemos estimar el precio del reactor.

Ensayo 5 Ensayo 14
Tipo de reactor Agitacion y encamisado Agitacidon y encamisado
Material Acero al carbono Acero al carbono
Temperatura (K) 373 373
Presion de operacion (bar) 31 31
Volumen unitario (m3) 6,55 6,55
Numero reactores 6 11
Precio [2010 US $] 158.842,89 $ 158.842,89 $
Total precio equipos [2010 US $] 953.057,36 S 1.747.271,36 S

Tabla 12. Caracteristicas reactor hidroformilacion
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4.3. Intercambiador de calor

Con el fin de evacuar el calor emitido por la reaccién de hidroformilacién que es altamente
exotérmica. El reactor estara encamisado de forma que podremos aprovecha el calor emitido
por la reaccion para calentar el agua que se utilizard en la destilacién posterior.

Para el cdlculo del area total necesaria para el correcto intercambio de calor se utiliza la

férmula:

Q=UA*(Ts = Te)

U es la transmitancia térmica y se calcula a partir del espesor de la pared y la conductividad del

material, en este caso acero al carbono.

Espesor de la pared del reactor t (m)

0,032

Conductividad A (W/m~2K)

52

Tabla 13. Pardmetros para el cdlculo de la transmitancia térmica

U= ! = 1,625 kW
TRt 7T m2K
Donde:
Rt—t
A

El drea necesaria para el intercambio de calor, teniendo en cuenta que la entrada de agua de
red sera de aproximadamente 202C (Te), y con la suposicién de que el agua saldra a 909C (Ts)

tras el intercambio. El resultado es:

Ensayo 5 Ensayo 14
Area de intercambio total (m?) 16,73 13,67
Area de intercambio por reactor (m?) | 2,79 1,25

Tabla 14. Area de intercambio de calor necesaria

Teniendo en cuenta las medidas del reactor, el drea de intercambio posible por cada reactor es

de:

Altura camisa (m) 2,2
Diametro reactor (m) 1,84
Area posible de intercambio por reactor (m?) | 12,65

Tabla 15. Area de intercambio de calor disponible
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Por tanto, los reactores tienen el area suficiente de intercambio para hacer posible la
evacuacién de calor.

Obtenemos el caudal de agua necesario para evacuar el calor, con la formula:

Q =mgxCpy * (Ts — T¢)

Ensayo 5 Ensayo 14
Caudal de agua de refrigeracion (kg/s) 1,27 0,53
Tabla 16. Caudal necesario para agua de refrigeracion en el reactor

4.4. Bombas

Con el fin de facilitar el movimiento de las corrientes liquidas sera necesario introducir bombas
en las corrientes de salida del reactor y de recirculacidn del agua y catalizador.

Bomba TR 70 KF 40

Corriente Recirculacién agua con catalizador | Q4

Caudal maximo 780 I/min 170 |/min

Presion maxima 220 bar 110 bar

Precio [2010 US $] 8972 $ 7426 S

Tabla 17. Caracteristicas bombas utilizadas [32]

llustracion 17. Bomba Pratissoli serie KF [32]
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4.5. Separadores

Se utilizan dos separadores, el primero de ellos serd un separador gas-liquido, capaz de
soportar la presién de 27 bar y de mantener la temperatura estable en 343 K, donde la mezcla
pueda residir el suficiente tiempo como para llevar a cabo la separacién.

El segundo de ellos separara el catalizador y el agua del producto (los butiraldehidos), a
temperatura y presion ambiente.

Ambos seran tanques, con la diferencia de que el primero estara encamisado para mantener la
temperatura de separaciéon y evacuar el calor desprendido por la descompresién y la
separacion que recuperaremos en la destilacion o en etapas posteriores. El segundo sera un
tanque con carcasa simple.

En el cdlculo del volumen del separador consideraremos un tiempo de residencia de 15
minutos, con este dato y el caudal volumétrico de entrada, el volumen necesario estimado
para el separador es de 3,5 m3, Los separadores seran cilindros de didametro 1,84 m y altura 1,7
m.

Tipo de separador

Liquido-gas

Liquido-liquido

Precio total [2010 US $]

Material Acero al carbono Acero al carbono
Temperatura de operacion (K) 343 273
Presion de operacion (bar) 27 1
Volumen (m3) 3,5 3,5
60243,24 S 14494,0 S

Tabla 18. Caracteristicas de los separadores

Gas Out

Mist-free Vapor

Mist
Extractor

Inlet Diverter ﬂ "
Feed Pipe l]

Mist Laden Vapor

Coalesced Liquid

-

Gas Gravity
Separation Section

Liquid Gravity
Separation Section

P

Liquid Out

llustracion 18. Ejemplo de separador gas-liquido [18]
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5. Disefio mecanico

Para el disefio de la carcasa del reactor CSTR, se han utilizado los didmetros estdndar del
manual ASME para cilindros de acero. Los cilindros que mas se adecuan al disefio propuesto
para los reactores de hidroformilacion son dos cilindros de 6 y 7 pies (1,84 y 2,14 m) de
diametro exterior, para la carcasa interior y exterior respectivamente (ya que el tanque de
reaccion esta encamisado). Con un grosor de pared de 0,032 m [30].

Para la cabeza se ha escogido el tipo korbbogen o toriesférico, que segin el manual ASME es el
mas adecuado para tanques a presiones altas. De acuerdo con las directrices del propio
manual se han calculado las medidas de la cabeza, para tener un disefio completo del reactor.

/ De 1

llustracion 19. Cabeza Korbbogen para tanques a presion

De = didmetro exterior cilidro (m)
S = Esfuerzo de disefio a la tensiéon
R=De=214m
r=006%R =0,1284m

P *R

- 0,032
® T SYE+04xP m

hl1=3+%e=0,096m

Se ha calculado también el tamafio de las tuberias de entrada y salida del reactor. Para ello se
ha utilizado la siguiente ecuacion:

Se ha supuesto para ello una velocidad tipica para fluidos gaseosos de 10 m/s y para fluidos
liguidos 1 m/s [34]. Obtenemos asi que los didmetros internos minimos de las tuberias de
entrada al reactor serian de 29,69 mm para la entrada en fase gas y 25,07 mm para la tuberia
de salida en fase liquido.
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Igual que con los cilindros para el tanque de reaccidn, los diametros nominales de las tuberias
se encuentran normalizados. Se escogen tuberias de 32 mm de didmetro nominal y 42 mm de
diametro exterior, segln los estandares ASME/ANSI B36.10M [35].

El volumen de la cabeza es calculado con la siguiente formula [34]:

Vcabeza = 0,1298 * (D?) = 0,55m3

Suponiendo una altura de la carcasa de 2,2m (para ajustar el volumen del reactor al volumen
necesario), el volumen de la carcasa es de un total de:

V=mnxr?xh=0545m3

El volumen total de reaccién para cada unidad serd de 6,55 m?.

Podemos ver las medidas del reactor y su disefio completo en el plano anexo “Reactor de
hidroformilacion para la produccion de 2-EH”

Sondas de
control

N\

2200 mm

—B [

Agua +
catalizador

Reactivos

—5

Mator agitacion

-';15

[

!

— I."Agujero de

[ hombre

Agua fria

B> Productos

_b Agua caliente

3466.53 mm

1840 mm

2140 mm

llustracion 20. Plano reactor hidroformilacion. Anexo 2 Planos.
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6. Sistemas de control

Como comentado anteriormente, serd necesario que el proceso incluya valvulas de seguridad
en las corrientes gaseosas, se utilizaran en el reactor y separador con el fin de poder evacuar
gas en caso de sobrepasar la presién de disefio en una emergencia, ademas son de obligatorio
uso segun la legislacion, cuando se trabaja a altas presiones [26].

Se incluiran también sistemas de control de temperatura en el reactor, para asegurar que el
intercambiador de calor (en forma de camisa), cumple su funcién y mantiene estable la
temperatura del reactor mediante el control del caudal de entrada de agua en la camisa.

Contra la posibilidad de derrames en los diferentes depdsitos (reactores y separador) se
incluyen balsas de proteccidon, construidas alrededor de los reactores, con capacidad
volumétrica para retener una posible fuga de producto y evitar contaminaciones y derrames
de liquido.
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7. Estudio econdmico

7.1.  Capital inversion (CAPEX)

La parte del estudio econdmico se divide en dos partes, el capital que es necesario invertir
(CAPEX), es decir costes fijos. Y por otro lado los costes de operacion.

El capital de inversién incluye el coste de los equipos, inversién en ingenieria y cargos de
contingencia.

En la siguiente tabla se resumen los equipos utilizados en la planta, sus precios base estimados
y el capital necesario calculado a partir de factores tedricos.

Equipo Precio unitario ($ 2010) | Cantidad | Precio total Capital necesario
Compresor 1 293.821,00$
entrada 293.821,00 S 1.909.836,50 S
Compresor 1 288.879,00 $
recirculacion 288.879,00 S 1.877.713,50$
Separador L-G 1 60.243,24 S

60.243,24 S 391.581,06 S
Separador L-L 1 14.494,01 $

14.494,01 S 94.211,04 $
Bomba 2 14.851,88 $

7.425,94 S 96.537,20$
Reactores 6 953.057,36
(Ensayo 5) 158.842,89 S 6.194.872,81$
Reactores 11 1.747.271,82 S
(Ensayo 14) 11.357.266,82 $
Total (C2010)
Ensayo 5 10.564.752,11 S
Total (Czom)
Ensayo 14 15.727.146,13 S

Tabla 19. Resumen costes bdsicos por equipo

Los precios base han sido calculados mediante correlaciones basadas en literatura de
ingenieria quimica, en este caso se ha utilizado la siguiente correlacion:

CC=a+bSn

Donde
C.=Coste del equipo comprado en base a enero de 2010 (CEPCI°=532,9)

a,b = constantes de coste en la tabla (obtenidas de bibliografia [38])
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S=parametro de tamano, unidades dadas en bibliografia.

n= exponente para el tipo de equipo.

En bases a estos costes de equipos calculados anteriormente, se calculan mediante el método
factorial propuesto por Hand (1958), el coste total de la inversidn. Cada parte de la inversion
se contempla mediante un factor sugerido por la bibliografia con la siguiente férmula.

c :ch (A )+ Gor + far + i+ fo+ S+ 1))
M

Donde Ccics = Coste del equipo comprado en acero al carbono

M = nimero total de equipos

fo = factor de instalacién para tuberias

fer = factor de instalacién para montaje de equipos

fe = factor de instalaciéon para trabajos eléctricos

fi = factor de instalacién para instrumentacion y control de proceso
f. = factor de instalacién para obras de ingenieria civil

fs = factor de instalacidn para estructuras y edificios

fi = factor de instalacidn para revestimiento, aislamiento o pintura

Finalmente, este valor se actualiza con el CEPCI (chemical engineering plant cost index)

CEPClyy _ ., 6192

Cro10 = C
2019 = t2010 *rppop T ¥ " 5329

El coste asociado a los equipos para la planta en los dos supuestos es de:
Ca015(5) = 11.956.468,38 S.

Ca010(14) = 17.798.915,05 S.

Esto, mas el capital circulante calculado como un porcentaje de la inversién de capital fijo
(tomaremos un 15% como estimacion [38]), cubre los gastos corrientes de funcionamiento, y
nos da como resultado un valor CAPEX de:
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Ca019(5) = 13.749.938,64 S

C2019(14) = 20.468.752,30 $

7.2.  Costes de operacion (OPEX)

7.2.1. Costes materia prima

La principal materia prima utilizada es propileno cuyo coste es de 1110 S/tonelada en 2013
[21]. También el gas de sintesis con precios entre 24.46 S y 90.09 S, escogeremos una media
(57,275 S por tonelada) teniendo en cuenta que el precio esta determinado por el precio del
gas natural y este es tremendamente voluble en el 2013.

Para la produccidn estimada, tomando el consumo de materias primas del balance de materia
en Promax. Obtenemos los siguientes consumos.

Costes materia prima | S/afio (ensayo 5) $/afio (ensayo 14)
Propileno 18.822.917,19 15.497.810,92 S
Gas de sintesis 1.387.114,51 S 1.142.077,93 S

Tabla 20. Costes asociados a los gases de reaccion

kmol k
mO)*MR( g

$
Costes Reactivos = ( —) t Cr(—
ostes Reactivos = Qp mol *Tprod * R(kg

Dado que el rodio se recupera, necesitaremos exclusivamente la cantidad que cabe en los
reactores mas el margen de el tanque de recuperacidn, para asegurar que se mantiene la
misma cantidad en todo el circuito. El consumo serd considerado O pues se la pérdida de
catalizador es de menos de 10 gramos de rodio por cada kg de n-butanal obtenido [1].

El coste del rodio, el metal mas caro del mundo a 10 de mayo de 2019 el coste es de
29505/onza [16].

La cantidad aproximada necesaria para poner en marcha la instalacion sera de 2,202 kg para el
ensayo 5y de 3,887 para el ensayo 14.

kmol

kg $
Costes Rh = [Rh] ( m3 ) * Vreactores+separador (m3) * Mtppts (M) * Ctppts (@)

Para el ligando tppts no se encuentran precios oficiales de forma que tomaremos como precio
orientativo 100 S/kg segln Van Leewen et Al. [13].
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kg
mol

kmol
Costes tppts = [TPPTS] ( 3

)+ Cooms o)

3
) * Vireactores+separador (m ) * Mtppts (k

Coste ensayo 5 ($ mayo de 2019) | Coste ensayo 14 ($ mayo de 2019)

Rodio 20.8847,88 36.8661,08

Ligando TPPTS 21.894 77.296

Tabla 21. Costes asociados al catalizador

7.2.2. Agua

Es necesario una corriente de agua para la refrigeracion de los reactores. Los caudales
anteriormente calculados son 1,27 kg/s para el ensayo 5y 0,53 kg/s por cada reactor. En total,
7,62 kg/s en el ensayo 5 y 5,83kg/s de agua en el ensayo 14. Segun el precio de usos
industriales el precio del agua para grandes consumos sera de 0,5016 €/m3 [8]. Aunque este
consumo no es real pues el agua se recirculara, siendo el consumo menor. Estimaremos el
consumo de agua reduciéndolo a un mes (30 dias) de produccién por afio.

Costes agua (€)

=C —3 3600—S 24— % 30 di reci (—)
= * * * *
onsumo agua 5 N 4 : fas * Precio agua 3

Coste del agua (€/afio)
Ensayo 5 9.907,12
Ensayo 14 7.579,9

Tabla 22. Costes asociados al consumo de agua

7.2.3. Electricidad

Aunqgue en esta planta existen pocos equipos que utilicen energia, las compresiones a altas
presiones conllevan un gran gasto energético. Para estimar este coste utilizamos la tarifa 6.4 A
de Iberdrola [29], donde para potencias superiores a 145 kW, el precio de la electricidad anual
se puede estimar de la siguiente manera:

€
160 kW * 6.319 ———— + 160 kW * 4.048¢~3 (

W = afo ) * 24 * 365 = 5673,68 €/ano

kW -h
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7.3. Costes fijos

Son los que incluyen mano de obra, mantenimiento y los gastos financieros.

Se estiman como una fraccién de la inversién CAPEX, un 3% para procesos que manejan gases
y liquidos. Esto es un total de:

Crijo5)=412.498,16 €

Cijo(14) = 614.062,57 €

Por ultimo, calcularemos la amortizacion del capital con un plazo de 15 afios e interés del
dinero 5,28, segun el ICO a mayo de 2019 [28].

_(@+Dn-1)

=11,42

Puesto que la cantidad imputada como coste fijo anual es:

C
Coste fijo anual = —CAPEX

RF

Los costes fijos asociados al funcionamiento de la fabrica serdn de 1.349.889,88 € para el
ensayo 5y 2.009.504,36 € para el ensayo 14.

7.4. Balance total

Finalmente, con todos los costes calculados anteriormente podemos realizar la suma de los
costes anuales para obtener un dato que poder comparar.

Capital total anual ($)
= Coste fijo anual (capital) + Coste fijo anual (operacién)
+ Consumos

Capital total anual (S)

Ensayo 5 21.820.841,26

Ensayo 14 19.160.135,87

Tabla 23. Capital total anual necesario
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Con estos resultados podemos decir que las condiciones de operacién elegidas para el
proyecto serian las del ensayo 14. Se puede ver que puede ser mucho mas beneficioso
econdmicamente utilizar concentraciones mayores de sistema catalizador por el ahorro en
materias primas que supone. Ya que el coste en materias primas es el paquete con mas peso
dentro de los costes totales del proyecto.

Los costes en equipamiento son superiores cuando las velocidades de reaccién se ven
reducidas al aumentar la concentracidon de catalizador, pero la selectividad obtenida en el
ensayo 14, es tan elevada (96.8%) que permite compensar sin problemas el incremento de
coste en equipamiento, reduciendo los costes en materias primas, ademds de en etapas
posteriores abaratar o incluso se podria llegar a eliminar, la etapa de destilacion posterior para
separar ambos aldehidos.

No podemos llegar a una conclusién en cuanto a la rentabilidad del proceso solamente
habiendo disefiado una de las etapas, para ello, se tendra que disefiar el resto de las etapas y
hacer el cadlculo completo. Pero podemos hacer una estimacién, por cada tonelada de n-
butanal producida se puede llegar a fabricar 855 kg de 2-Eh segun bibliografia [1]. De forma
gue, con una produccién anual de 20000 toneladas de butanal, obtendriamos 17100 toneladas
de 2-EH que se podrian comercializar a precio de 1500 €/ton.

ton (2EH) € € _
17100T * 1500@ —19160135,87 *x 0.89— = 8.597.479,08 €/aio

afio $

Que supone un margen de 8.597.479,08 €/afio para invertir en el resto de equipamiento
donde llevar a cabo el resto de las operaciones de aldolizacién e hidrogenacidn, ya que en este
caso la inversidén necesaria en materias primas serd muy baja, solamente en la hidrogenacion
se aporta hidrogeno. Por tanto, se podria casi predecir que el proceso es perfectamente
rentable bajo estas condiciones.
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8. Conclusiones

El proceso de produccién del 2-EH, es un proceso que ha evolucionado mucho a lo largo del
tiempo, sobre todo, en la etapa de la hidroformilacién. Siempre en busca de la mejora de uno
de sus grandes retos, encontrar el mejor catalizador, con posibilidad de una separacién
sencilla, con velocidades altas de reaccidn y selectividades altas que eviten la produccién del
producto secundario principal (el iso-butanal). Hoy en dia, el proceso Ruhrchemie consigue
acercarse bastante a estos objetivos y por ello es el proceso mas utilizado para el fin
propuesto.

Dentro de este proceso y segln se ha confirmado en bibliografia, se obtienen resultados muy
diferentes segun el uso que se haga del catalizador y del ligando (rodio con ligando TPPTS). Se
ha querido comparar que efectos tiene en el disefio de la parte de la hidroformilacién, variar
ligeramente las concentraciones del sistema catalizador, con el fin de escoger cual seria mas
factible llevar a cabo.

Los resultados obtenidos tras el cdlculo de costes muestran que es mucho mas beneficioso
econdmicamente utilizar las condiciones de operacién del ensayo 14, por el ahorro en
materias primas que supone y el posible abaratamiento de etapas posteriores, como la
separacion de ambos aldehidos. El disefio del reactor y la planta finales se pueden ver en los
planos adjuntos.

Ademas, el precio de venta del 2-EH, superior al de las materias primas permite hacer una
estimacidn y afirmar que efectivamente el proceso segln se ha planteado puede llegar a ser
viable, aunque evidentemente se tendra que disefar el resto de las etapas y hacer el calculo
completo.

De manera general, en este trabajo se han podido trabajar y afianzar muchas de las
competencias recibidas durante los estudios en el grado de ingenieria quimica, se resumen en
un mismo proyecto busqueda de informacién, planteamiento y resolucion de problemas,
disefio de instalaciones y estimacion de costes asociados a instalaciones quimicas.
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10. Anexos

10.2.Anexo 1. Hojas de seguridad.

10.2.2. Propileno
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PROPILENO

IC5C: 0559

Metiletileno
Prapana
Metiletanc
(batela)
CqHg | CH,CHCH,

Masa molecular: 42.1

g W &=

W® CAS 115071
N* RTECS UCE740000
N® ICSC 0559
W* WU 1077
W® CE 801-011-00-3
| TIPOSDE LIGROS! SINTOMAS

PELIGRO/ = ﬂﬂ;ﬂﬂ PREVENCION LUCHA CONTRA
EXPOSICION INCENDIOS

E stremadaments inflamable. E:'itﬂr lzs llamas, MO producir |Cortar el suministro; s no es
ispas y MO fumar. paosible y no existe riesgo

para el entormo préximo, dejar
gue &l incendio se extinga por
5[ mismo; en otros casos
apagar con polvo, didxido de

carbono.
Las mezclas gas/aire son istema cerrado, ventilacidn, |En caso de incendio:
wplosivas. uipo eléctrico y de mantener fria la botella
lumbrado a prueba de rociando com agua pero MO

parece en estado liguido.

en contacho directo con agua.
Combatir el incendio desde
um lugar protegido.

LELIDAD: CONGELACION.

Somnolencia. Sofocacion Wentilacion. \Adire limpio, reposo.

(\éanse Motas). Respiracién artificial si
estuviera indicada.
Proporcionar asistencia
médica.

EM CONTACTO CON Guantes aislantes del frio. EN CASO DE

COMGELACION: adarar con
agua abundants, MO quitar la
ropa. Proporcionar asistencia

médica.
Vaase Piel. &3 ajustadas de Emjuagar con agua
idad, o pantalls facial. ahbundante durante varios
minutos (quitar las lentes de
contacio si puede hacerse

con facilidad), después
proporcionar asistencia
médica.

o pomer, ni baber, ni fumar
urante el trabajo.

|
;

ALMACENAMIENTO

ENVASADO Y ETIQUETADO
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Evatuar k3 zona de peligna. Consuliar a un

A prueba de meendio, Manbensr en ugar

NU (kansporte).

. Wenlilar. EBminar lodas |as fwermes | fresos. Clasificacson de Peligres NU: 2.1
de ignicidn. ND wener NUNCA chomos de CE:
agua sobne &l liquida. (Proleccidn personal simibaks F+
acional Iraje de patectitn comglelo R: 12
inchyendo equipo aubdnomo de 5: 2.6-18-33
FESpiACian].
| VEASE AL DOREOD INFORMACION IMPORTANTE
|I-E5¢: 0558 Frepamda en ¢ Contextn de Cotperacion entre ¢ IPCS y la Comisisn Europea & CE. |PCS, 2003

Fichas Internacionales de Seguridad Quimica

PROPILENO

IC5C: 0559

PELIGROS FISICOS

LIMITES DE EXPOSIC
TLV: Ad (ACGIH 2003)
MAK no establecido.

ESTADD FISICO: ASPECTO
Gas lissade somgrmids ncelan.

El gas & mids denso gue & aire y pueds exlendens a
ras del suek; posible igricidn en punie diskante. y
puede acumulanse en kas 2onas mas bajas producsndo
imna deficiencia de exigena. Come resultade del fujo,
agilacian, elc., Se pusden gensrar cangas

el elAbas

PELIGROS QUIMICOS

Reactiona vislentamente eon axidantes arginande
peligre de incendie y explesitn

VIAS DE EXPOSICION
La susiancia se puste absarber por inhalssian,

RIEZGD DE INHALACION

Al producinee péndidas en zonas confinadas esle gas
puede originar asfixia por disminucion del eorlenisa de
axigens del ire.

EFECTOS DE EXPOSICION DE CORTA DURACION
La evaparacian shpida del liguide pusde produssr
congelacitn. La susiancia puede causar elecios en el
e a nerviosn cenlral. La exposicidn podia causar
disminusdn de |a consciencia. Viéanse Nalas,

Punio de ebullicién: -48°C
Punta die usidn: -185°C

Densidad relativa (agua = 1): 0.5
Solubilidad &n agua: escass
Presidn de vapar, kPa a 25°C: 1158

10.3

Densidad relaliva de vapor (gire= 1) 1.5
Pusite de irnllamasidn: gas nllamable
Temperatura de aulsgnicin: 460°C
Limiles de explosividad, % en valumen en el aire: 2.4

Coefisiente de reparlo eclanchiagua coma leg Pow: 1.77

HOTAS

Allas eoncenirasiones en &l aire producen una deficiencia de axigena con nesgo de pérdida de conocimiento o muerle. Camarobar el
confenida de axigeno antes de enlrar &n la zona. Con e fin de evitar la fuga de gas en estada liquide, girar ka batella que tenga un escape

manbeniends ariba e punlo de escape.

Ficha de emenrgensia de fransponie (Transpor Emergency Card) TEC (R)-137.

Cadiga NFPA-H 1, F4, R 1;

INFORMMACION ADICIONAL
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Litirria rewvision IPCS: 1998

Lot valeres LEP puedan consultarse &n lines en 18 siguisnte Traduetion al espaicl y schslizacion de valares limile y sliguetads:
direccion: hitp:www mtas esinshtipracticelvias him 2003

FISO: 6161
ICSC: 0558 PROPILENO

B2 CE, PCE, 2003

NOTA LEGAL Esta ficha contiene |a opirisn colectiva del Comild Imemacionsl de Expenas del IPCS y es independiante
IMPORTANTE- de requisilos legales. Su pesible uan ne a8 responssbilidad de la CE, &l IPCS, sus representanies o el
' INSHT, auor de b versidn eapafios
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10.2.3. Hidrogeno

CAS: 1X33-74-0 H:z
RTECS: M ES00000 Masa molecular: 2.0
WL 10458
CE Indice Anexa | 00 =001 008
CE / EINECS: 215-605-7
TIPO DE PELIGRO /| PELIGROS AGUDOS | | pacvENCION Eﬂé'f*ingg““#nﬂ”ns"
EXPOSICION SINTOMAS
INCENDIOS
INCENDIO Extramadamante inflamabile. | Evitar las Bamas, NO producir | Cortar ol suministrn; $i no s
Muchas reacciones pusden | chispas y MO fumar, pasile y no exisbe riesga para el
produacc incendio o exphosion. entomo prdximo, dejar que sl
incendi se exding par si
friSmO; B Olas Casos apagar
con agua pulverizada, palvo,
ditado de carbana.
explosivas. equipo elécirica y de alumbrado | fria ka bobelia rociando con agua.
a prueha de explosian. Utilicense | Cambalir e incendic desde un
herramientas manuales no lugér prolegido.
generadonas de chispas. Ma
manipular las botellas con las
manos grisentas,
EXPOSICION
Inhalacian Asfinia Sistema cerrada y wenflacidn. Aire impio, repaso. Respirasian
artificial = esiundera indicada.
Piel Congelacidn grave. Guanies sisiantes del frio. Proporcionar asistencia médica.
Ojos Galas de protescisn de
seguridad,
Ingestion
DERRAMES Y FUGAS ENVASADO Y ETIQUETADO

Elirminar toda fusnle de ignicion Evacuar la zona de pelign.

Clasilicacion UE

Consultar a un experio. Venbilar. Elimirar & vapar con agua Simbola: Fs
pulverizada. R-12
5 (2-)8-16-33
Clasificacion MU
Clasificacidn de Peligras MLU: 2.1
RESPUESTA DE EMERGEMNCIA ALMACENAMIENTO

Ficha de amergencia de trarspodts (Transporl Emergency

Card): TEC (F}-2051049

Céadigo MFPA: H 0: F 4 R ;

A prueha de incendio. Mantener én lugar fresco.

Preparada e al c«nmdenmpemamdlpcs,-uc«nm Eurapes @ IPCS, CE 2005

VEASE INFORMACION IMPORTANTE AL DORSO
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DATOS IMPORTANTES

ESTADD FiSICO; ASPECTO: ViAS DE EXPOSICION:

Gas comprimido inodor @ incolona, La sustancia se puads absorbar par infalacian,

PELIGROS FiSICOS: RIESGO DE INHALACION:

El gas e mezcla bien con ol ane, farmandase [dalmenie Al producirse una pérdida de gas s alcanza muy rapidamerie
meschas papkisivas. Bl gas es mas Bgero que o aina. und concenlracion nociva de este an el aire.

PELIGROS QUIMICOS: EFECTOS DE EXPOSICION DE CORTA DURACIIM:

El caleniamienio intenso p.nedeuri;‘mrmmh;tﬁm wvislenla o Asfisianie i‘l‘l* Wéanse Malas.
explositn. Reacsiona vidlenlaments con sre, oigeno,
haltgenos y oxidantes fusttes, anginanda paligrs de incendio y
eiplositn Los melales catalizadoees tles como o plating o ef
niguel aumentan esle lipo de reacsianes.

LIMITES DE EXPOSICION:
TLV: asfixiarte simpls (ACGIH 2002).

PROPIEDADES FISICAS

Purite de sbulbsitn: -253°C Purit de inflamacian: gas inflarabis
Densicad relativa de vapar (aire = 1): 0,07 Tempesatura de aulsignicisn: S00-571°C
Lirnites de sxplasividad, % en volumen en ol sie: 4-76
DATOS AMBIENTALES
NOTAS

Allas cancentraciones en &l aire producen una deficiencia de oxigenc con riesga de pérdida de conocimienta o muerts. Comprobar el
contenida de axigena anbes de entrar &n la zona. A conceniraciones ioxicas no hay alerta por e alor. Medir conceriraciones de
hidrégena con un detectar de gas adecuads (un detectar de gas inflamable narmal no e= adscuada).

INFORMACION ADICIONAL

Limites de expasician profesional (IMSHT 2011):

Motas: Asfixianile simple

Hota legal Esta ficha confiens la apinidn colectiva dal Comité Internacional de Expertos dal IPCS v ex indepandienis
e requisilos legales. Su posible use no es responsabiidad de la CE, ol IPCS, sus representantes a el
INSHT, autar de la versian espanola.

D IPCE, CE 2005
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10.2.4. Monodxido de carbono

Ondddo die carbang Ciido carbiinion
CAS: 630-06-0 =]
RTECS: FG3I500000  Masa molecular: 28
Hu: 1016 %
CE indice &nexo 11 O06-001 -00-2
CE / EINECS: 211-128-3
TIFO DE PELIGRO / | PELIGROS AGUDOS / PREVENCION PRIMEROS AUXILIOS /
EXPOSICION SINTOMAS LUCHA CONTRA INCENDIOS
INCENDIO Estremadamente inflamable. | Evitar las Bamas, MO producir | Corar o suminisiro; si no es posibie y no
El calartamienio inlenso chispas y MO flumar, ‘sisaa riesgo para el entomo proximao, dejar
Mmd'um* que ol INDenoin Lo exlinga por & mismoc en
& ifin con riesgo de oires casos apagar con dhlodo de cankbon,
astallica. agua pulverzada, polvo.
EXPLOSION Lag mexckys gas/sine son Sistema pemada, ventiacitn, En casa da incendic: mantenar Iria la
explasivas. W:'Emr'ﬂﬂ ﬁtﬂﬂ“ bolella raciando con agua. Combatir el
preste ci wayplesion. m"“"'“ incendio desde un lugar prabegida.
generadoras de chispas.
EVITAR LA EXPOSICION DE CONSULTAR AL MEDMCO EN TODOS
EXPOSICION MUJERES (EMBARAZADAS)! | LOS CASOS!
Inhalacian Dalor do cabeca. Gomnlusitn Vartilacitn, extraccion .Hr-ln'pu\, reposn. Aespiracion artificial =
maenial. Vértsgo. Nases, localizada o proleccicn esiviera indoada. Froportionar assloncia
Dabdidad. Perdida del respiralonia. misdica. Ver Notas.
Domccimianio.
Piel
Ojes
Ingestian
DERRAMES ¥ FUGAS ENVASADO ¥ ETIQUETADO

jEvacuar la zona de peligral Elminar ioda fuenbe de
igmicidn. Consullar a un axperta. Probaccitn persanal:
equips aubnomo de respiracitn. Ventilar.

Clasificacion UE

Simbolo: F+, T;

R 12-23-4A8725-61; 5: 5345

Mota- E

Clasificacion NU

Clasificacion de Pelignos ML 2.3; Riesgos Subsidiarios de las M- 2.1
Clasificacion GHS

Peligra

Gas eviremadamenie inflamable. Confisns gas a pre=ian; puede axplotar si
se calienia.

Marial si se inhala. Pusde perqudicar k2 lertilidad o daiiar el falo s se inhala
Puede provocar danas en ka sangre si e inhata. Provoca daios en la
sangre y en &l sislema nendosd central fras esposiciones profongadas a

repeticas.

RESPUESTA DE EMERGEMNCIA

ALMACENAMIENTO

Ficha da

ade Tr.

arspore (Transport Emamgoncy
Card): TEC (AL2E5101E o 20G1TF. ﬁ'.‘-:lg:l HFPR: H3; F4: RO;

A prissba de incandio. Manbener en lugar resca. Maniener an lugar bien
ventilade.

IPCS
Intesrational
Programime on

Chemical Salety "' [

Prepa.rd.aenelihmmqh DumutﬁntﬂmleﬂEph{hhHﬁﬂ Eurapea @ |PCS, CE 2007
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DATOS IMPORTANTES

ESTADO FISICO; ASPECTO: ViAS DE EXPOSICION:
Gas cormprimidn, incalors, inodern & insipide. La sustancia e pusds ahsorbar par inkalacisn,
PELIGROS FISICOS: RIESGO DE INHALACIOM:
El ga= se mazels bien con el s, farmandase [cmenls Al producirse una pérdida da gas_ se alcanza muy pidamenis
mesdas saplisivas. El gas penetra Bcimenie a través de una conceniracion nociva de ésbe en el aire.
paredes y eschos.
EFECTOS DE EXPOSICION DE CORTA DURACION:
PELIGROS QUIMICOS: La sustancia pusds alectar a la sangre, dando lugar a
Pusde reaccionar ﬁhﬂmmaﬁg&m, acalilera, dana, u:hmi*mwmq-u&mmiay a aleraciones cardiacas. La
fder, fudde nitroea, exposicidn a elevades niveles pueﬂepmmnr la muere. Se
recamienda viglancs médica
LIMITES DE EXPOSICION:
TLV: 25 ppen cams TWA: BE] establscide: (ACGIH 2008). EFECTOS DE EXPOSICION PROLONGADA O REPETIDA:
MAK: 30 ppm, 35 mgim?; Cabegeria de imitacicn de gica: 111} La sustancia puads afectar al sstema cardiovaseulss y al
Riezgo para &l embaraza: grupa B; BAT establecido [DFG 2008). | sisbema nervicso ceniral. Pusde producir alleraciones en la
regraduccitn humana
PROPIEDADES FISICAS
Purfio de abulksitn: 191 C Purite de inflamacian: gas inflamable
Purfio de fusitn: -205°C Tempesatura de aulcignicitn: G157
Salubilidad en agua, mlA00 ml a 20°C: 2,3 Limites de explasividad, % en volumen en el sire: 12,5-74.2
Densidad refaliva de vapar (aire = 1) 097

DATOS AMBIENTALES

NOTAS

El manduids de carbana ez un F‘tﬂLﬂbd&- la mﬂni‘ﬂﬂmﬁﬂdﬂm,p&lﬁhﬁ. madara. Exla mﬂnh! humos de
escape de vehiculos y en o humo de tabace. Estd indicada un examen médica periddica dependiendo del grads de expasician. A
concentracones acas Ml‘l.'!.j’!]ltﬂi Fﬁr-&l olar. En casa de anvensnameentt con esla sustancia es necesario realizar un
ﬂmbﬂpﬂl‘.‘l‘i‘:ﬂ; asi coma ﬁpﬂl‘t&rﬂ&h o ﬂtﬂlﬂﬂsiﬂﬂ :Iuhwm:nmmﬂmmrﬂnh sida
parcialmarie aciualizada en neviembre de 2000 ver Limites de axpasician.

INFORMACION ADICIONAL

Limites de expasician profasicnal (INSHT 2011):
VLA-ED: 25 ppm; 29 mgim”
Miodas: sustancia Ifdca para ka reproduccidn humana de cateparia 14,

VLE: 3,5% de carboxhemoglobina en hemogiobina batal 20 ppm de CO en ka fraceion final dal are exhalade (aine abnesalar). Motas F,
L

Hota legal Esta ficha confene la apirian colectiva del Comilé Imernacional de Expertos dal IPCS y es indepardienis
de requisilos legales. Su posible St no &% responsabifdad de la CE, o IPCS, sus representantes o el
INSHT, autar da la versidn espaficla.

D IPCE, CE 2007
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10.2.5. Butiraldehido

Butanal Aldehida bulilice
CAS: 123-T2-8 CyHyD | CHyCHLCHyCHO
RATECS: ES2275000 Masa malecular: 72,1
HU: 1128
CE indice Anexa l:  605-006-00-2
CE / EINECS: 204-646-8
TIPO DE PELIGRO / | PELIGRODS AGUDOS / PREVENCION EllrmﬂlEmeg'AU"“I‘ILUHS /
EXPOSICION SINTOMAS
INMCENDIOS
INCENDIO Altameants irflamable. Evitar las Bamas, MO producir Espuma, palve, ditxida de
chispas y MO lumar, carbona.

LOSIG Las mezclas vaporsine son Sistema cemada, ventiactn, equipo En cama de incendio: martenar

EXP N eaplasivas. eléciice y de lumbrade a pneta e | frios los bidones y demdas

E’:"m 'ﬂﬂ“‘:ﬁ:""w""ﬁ instalaciones rociardo con agua.

EXPOSICION
Inhalacign Tas. Dalor de ganganta. Venlilacion, exfraccion localizada o | Aire impio, repasa.
praleccidn respiratana.
Piel Ennajecimbanta. Guantes res. Cuitar las ropas comaminadas.
e prmec Aclarar con agua abundanic o
ducharse.
Enrajecimisnta. Dalar. Gafas de praleccian de ridad. | Enjmgar con agua abundanie
Olos e P e duranie varcs minuics (gutar las
lenfess. die contacio sl pugde hacerse
oon facildad), despuds proporcionar
asisiencia medica.
Ingestian Sensaciin de guemazdin Mo comesr, ni baber, i fumar Enjuagar ka boca. Rapaso.
durante & wabaa,
DERRAMES Y FUGAS ENVASADO Y ETIQUETADO
Profeccitn personak: respirador de filro para gases y Clasilicacion UE
vapores orgdnicas. MO permific qua este products quimice | Simboio: F
5= incomers al ambierte. Recoger, &n ka medida de b “E”"is"?'*ﬂﬁ'“
posible, o liguido que s& derama y el ya derramado en r— 4o Fai MU
recipientes herméticos. Abscrber el liquida residual en o e Emaado R I
arena o absorbenbs inere y rasladario a un lugar seguna. GHS

Failigro

Liguido y vapores muy inflamables. Pusde ser nocivo en caso de ingesicn.

[Puide Ser noovo en contacto con la plel. Provoca Eritacion ooular grase.
acuaticos.

Mochve para los oganismos
RESPUESTA DE EMERGEMNCIA ALMACENAMIENTO
Ficha de Emergencia de Trarsparie (Transpart Emergency Card): | A prosba de incendic. Separada de maierakes incompatibles. Ver Peligros
TEC {A}-3051129. Quimicos. Martener on ugar fresoo. Manlonor en la cscundad. Almacenar en
Cadign NFPA: HE; FX RD; un drea sin acceso a desagles o aloantaniles.
IPCS
. @O@HE fe o
| ]
UNEFP

Chemical Salety w [
Praparada en el Cenlexds de Cooperacion entre & IPCS y ka Comisian Europea © CE, IPCS, 2006
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DATOS IMPORTANTES

ESTADO FISICO; ASPECTO: ViAS DE EXPOSICION:
Liguida incolana, de alor acre. La sustancia & pusds ahsorber par inhalacion del vapeor y par
ingestidn.

PELIGROS FlSICOs:
El vapar e= s darsa que el aie y pusde exenderse a ras del | RIESGO DE INHALACIOMN:

suels; pasile ignicion en purto distants. Mo puede indicarss la valocidad a la que oo dcanza wha
Mﬂfﬂhlﬁhﬁuﬁulﬁmpﬂrmqﬂrﬂﬁfﬂtﬁuﬂi

PELIGROS QUIMICOS: sustancia a 20°C.

La susiancia probablemene puada formar pesiaddas axplosivas.

La sustancia pusds palimerizar. Reactona con aminas, EFECTOS DE EXPOSICION DE CORTA DURACION:

oxdanies, bases fusres y Scidas. La sustancia irrita bas gos, [a piel y &l racto respiratonio.

LIMITES DE EXPOSICION:

TLV no establecida.
MAK no establecido.

PROPIEDADES FiSICAS
Punto de abulbcdn: 74, 85C Punte de inflamacikn: -12°C ¢.c.
Punto de fusidn: -295C Temperatura de aulsignicién: 230°C
Densidad: 0.8 g.h:m’ Limiles de explasividad, %6 en volumen en el &re: 1,812,6
Salubilidad en agua, oo ml: 7 Cosficienis de reparis cctanolagua como log Pow: 0,88
Presion de vapor, KPa a 20°C: 12,2
Densidad refativa de vapar (aire = 1): 2.5

DATOS AMBIENTALES

La susiancia = nociva para los arganismas acudlicos.

MOTAS

Antes de |a destiiacion comprobar 5 exislen perdxidas; &n caso pasitva eliminaros. Exta ficha ha sido parciaiments actualizada en
agosio de 2007 ver Almacenamisrnio.

INFORMACION ADICIONAL

Hota legal Esta ficha confiens |a apiridn colectiva del Comilé Imernacional de Expertos dal IPCS y e= indepandienie
de requisiics legales Su posible uso no es responsabiidad de la CE, o IPCS, sus representantes o el
INSHT, autor de la versidn espanola.

0 IPCE, CE 2008
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10.3.Anexo 2. Planos.
10.3.1. Plano del reactor
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10.3.2. Plano distribucién en planta
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